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Abstract
To comprehend chemical mechanism reaction and to predict polutan concentration on the ambien air, it is

required to simulate chemical reaction.
Reaction rate equation which was ordinary differential equation, was made by developing competition
reaction theory, and be solved by numeric. Its solution was solved by Runge-Kutta method of order 4, by using

fortran 77.
Result of research of polutan concentration which function of initial concentration and time was obtained

that, when total reaction rate of one substance was negative, and its value increased, hence that substance
concentration decreased, but when total reaction rate of one substance was positive, and its value decreased,
hence that substance concentration increased.

Abstrak
Untuk memahami_mekanisme reaksi kimia dan memprediksi konsentrasi polutan di udara ambien, perlu
dilakukan simulasi reaksi kimia.

Persamaan kecepatan reaksi dibuat dengan mengembangkan teori reaksi kompetitif. Dengan persamaan-
persamaan kecepatan reaksi differential biasa dan dipilih penyelesaiannya secara numerik. Persamaan-persamaan
tersebut diselesaikan dengan metoda Runge-Kutta orde 4, dengan bahasa fortran 77.

Hasil penelitian dari konsentrasi polutan yang merupakan fungsi waktu dan konsentrasi awal, diperoleh bila
laju total reaksi suatu zat adalah negatif, dan nilainya semakin membesar, maka konsentrasi zat tersebut semakin
menurun, tetapi apabila laju total reaksi suatu zat adalah positif dan nilainya semakin mengecil, maka
konsentrasi zat tersebut semakin membesar.

1. PENDAHULUAN

Di atmosfer banyak unsur kimia yang menyusun beraneka ragam gas dengan
reaksinya.  Selain gas-gas standar penyusun atmosfer, juga gas-gas sekunder yang
menyatu dengan gas-gas yang ada menyebabkan polusi, seperti SO;, NOx, CH; dan
sebagainya.

Polusi udara berdampak buruk bagi kesehatan karena bisa mengakibatkan iritasi mata,
tenggorokan, dan batuk. Selain itu polusi udara bila larut dalam tetes-tetes awan dapat
menjadikan air hujan menjadi asam, atau menimbulkan hujan asam.

Konsentrasi polutan di udara dari waktu ke waktu berubah, karena ada faktor-faktor
yang mempengaruhinya. Salah satu faktor yang mempengaruhi diantaranya adalah karena
adanya reaksi kimia dengan polutan yang lain. Reaksi kimia yang dipakai dalam
pembuatan  simulasi  dalam  makalah  ini  adalah  sebagai  berikut

('8,)0,+80,—5550, s (1.1
('8,)0,+80,—5550,+0 e 1.2)

('8,)0,+50, =55 (25;) 0, + S0, oo (1.3)

('23)0,+80,—8550, e (1.4)
('2;)0,+80,~£5850,+0 s 1.5)
('£;)0,+80,—4550,+('A,)0, e 1.6)
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NO, +50,—%— NO, + S0, ceesraesasssassrasseassssesestens 1.8)

(CHS), CO, +50,—5>(CH,),CO+50; i 1.9)
(CH,),CO, +50,—2(CH,;),C0,80,  ovrvsrevsersssrrne (1.10)
CH,CO, + S0, —%—CH,CO, + SO, 1.11)
CH,CO, + S0,—2—CH,C0,50, ... (1.12)
OH + SO,(+M)—— HOSO,(+M) (1.13)
CH,0 +S0,(+M)—2—>CH,080,(+ M)  rreecccerrsssrrrrnn (1.14)
SO, + HO,—20580, +OH = cecrmrsscssssnnsssnsnessnnns (1.15)
—h SHSO, = e (1.16)
SO, +RO, —380, + RO s 1.17)
—H 38RO, e (1.18)
80, + RCO, —2-RCO, +50;  .oovvveremeeeivmmmmssmsssssssssssnsnsssnnnns (1.19)
H,S+OH- —%SH0+HS- s (1.20)
CH,SH+OH- —25CH,S- +H,0 i, (1.21)
CH,SCH, +OH- —*=>CH;SCH, - +H,0 crrrrrrnn. (1.22)
CS,+OH- —%>product —  coeccmsienesissninnnnns (1.23)
COS+OH - —23product —  .oeeeeeeveeerersenennsnessesnnns (1.24)
SO, +hv —t2— SO, (1.25)
IS0, + 50, —2— SO, +SO e (1.26)
IS0, + 80, —2— 380, +80, s (1.27)
SO, +hv —fm— 380, e (1.28)
350, + 80, —2— SO, +SO e (1.29)
OCP)+50,+M —2> SO;+M e, (1.30)
SO+0, —2— 350,40, = ., (1.31)
SO+0, —2— SO, +0, s (1.32)
SO,+0 —4 $SO,+0, s S (1.33)
SO+850, —25 2850, = e (1.34)
OH+H, — 5 H,0+H = . 1.35)
OH+CO —f15 CO,+H = e, (1.36)
OH+CH, —t2 CH,+H,0 @ .o 1.37)
OH+0, — 5 HO,+0, i (1.38)
OH + NO,+M —* 5 HNO,+M .. (1.39)
OH + HNO, —— H,0+NO; e (1.40)
OH+O0H > 10,+H,0 . (1.41)
OH+H,0, —— HO,+H,0 = ., (1.42)
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HO, + HO, —2*— H,0,+0, (1.43)

HO,+0, —2— OH+20, (1.44)
HO, +NO —a- OH +NO, (1.45)
HO,+NO+M —8— HNO,+M = .crccennns (1.46)
O,+hv —25 0,+0'D (1.47)
H,0,+hv —%— 20H . ... (1.48)
H,0, —— heterogenous reaction .erciisnne. 1.49)
NH,+OH —#— NH,+H,O (1.50)
NH,+NO —8— N, +H,0 . .51
NH, +NO, —2— N,0+H,0 (1.52)
NO,+hv —o— NO+O, (1.53)
NO,+hv —22 NO,+0 (1.54)
NO,+hv —%— NO+O(’P) (1.55)
NO,+hv —— NO+0, .{1.56)
S0, + hv(0,) —2— S0, (1.57)
CH,0,+80; —fo— CH,0+S0; @ v (1.58)
RO+80, —n— ROSO, = s (1.59)

Tujuan dari penelitian ini adalah membuat simulasi reaksi kimia di udara sebagai

langkah awal dalam pembuatan model kualitas udara
Sasaran dari penelitian ini adalah melihat karakteristik konsentrasi polutan dan laju

reaksi polutan di udara.

2. DATA DAN METODOLOGI PENELITIAN
Data yang digunakan di sini adalah data konstanta kecepatan reaksi diambil dari

berbagai literatur. Demikian pula persamaan reaksi kimia diambil dari berbagai literatur.
Dari semua reaksi kimia yang tertera pada sub pendahuluan, kemudian disusun
persamaan kecepatan reaksi untuk seluruh reaksi kimia dengan mengembangkan teori

untuk reaksi kompetitif, yakni sebagai berikut :

d[i ?2] =[S0,1(-3k['A,0,1- 2k,['Z;0,1- K [0] - k,[NO,]
—2k[C,H,0,1— (ks + k,)[C,H,0,1- ks [OH ] -k,
[CH,01~ (kg + ki, )IHO, 1~ (ki + ki3 )[RO, 1= kg
[RCO,)—kyy —ky,['SO, 1~ kyy — kg [*SO, 1k
[(*P)O) kg — ko [CH,0, ]~ kyy[RO)) + ks [SO]

[0,1+ ki [SO1[0)+ kyy [SOIISO,]  coveeiiennnens 2.1
dlco]
dt

0]
dt

e T (60) (2] ; & O OO (2.2)

=[0,)(~(ky, + kys YISO~ ks [OH 1 - kyo [HO, )~ ksy ) + kes [NO, ]

—kyy[ROY) + kyg[SONO; 1 + ky[SO, (O] + ks [SONSO,) 2.3)
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=[NO,)(—ky[OH] — kyy[NH, 1 - kg, +kg,))
+k,[NO,1[SO,1+ k,[HO, ] INO+ k[NO,]  ccec.ce (2.4)

d[NO,]
dt

% =[NOY(—(ks, + ksy JIHO,1— ko [NH, 1) + ko [INO, 1+ (kgy + kg )INO, ] ....(2.5)

A -y cH,lOH] 29
d[H,0] _ [OH] kyg[H,S1+ kg [CH, S)+ kg [C, H S+ ko [H, ] )
dr +kg[CH, 1+ k[HNO,) + kg [H,0,)+ kg [NH, )
-k [H,010S0,1+ [NH, (kg [NOY+ kg [NO 1) coovreeererecsssssnn @7
% =[50,1(k['A,0,]+ k[ 0,1~k [0]) ~ks[ONSO, + kg INO}) o 2.8)
fi%ﬂ = ~kyy[0,] (2.9)
%’P]=—kn[0’l’][SO,]+ koINO T« e (2.10)
d[lz:oll =[SO,](—3k,['A,0,]+ k_‘[’zzoz]) ...................... (2.11)
ﬂd‘toﬂ =36IZI0NS0,] e (2.12)
% =[NO,)(—k,[SO,1— (kg + k) )+ kys[OHIHNO,] .............. 2.13)
M}wﬂ:-zk, [(CH,),C0,1(50,] 2.14)
AEELO] - e +)ICH,CO,1(50,) @.15)
LHO] = (10, ~ SO, 1~ K [HO, )~ ki[04~ (ki + kg NOY)
+[OH](kys[0,1+ ko[ H,0,]) (2.16)
% =(OHY~k;[SO,1 - k[ H,S1 - kiy [CH S~ k\o[C, H S kg [CS, 1 - Ky [COS]
—ko[H,) - ky[COY - kg[CH 1~ k[0, 1- k, [NO,) - ks [HNO; 1 - k.,
. [H:0)-ky[NH,D +[HO,) (ko [S0,) + kyo[ O]+ ks, [NOY) + ks [H,0,] ......(2.17)
df3so
% =k, ['50,][50,] - k4 [0, ][ SO, | + k [0, )+ ks, [SON[O] ey (218)
d[Ro
—[dt_’] =(~k, —k;)[SO,][RO,] e (2.19)
d
% =-k,[RCO,][50,] (2.20)
d .
% =(~ky ~ k,)['50,][50,] + k;, [ 50, ] (221
d[so ,
% =[SO)(~ky, ~kyy)[0;]-k;, [5O,]) +[50, ) ks [' SO, )+ kn [ 50, ]) o (2.22)
d[so .
_[_d'_3] =[50,)k['4,0,]+4, ['Zlo,]af k,[0)+k,[NO,]+ k[ C.H,0, ]
+ks [CH,0,]+ ko [HO, | + ki, [RCO, |+ iy [ SO, ]+ kg [’soz]
+hy, [‘o] + kg + ey [CH,0, D +[S0,])(=kis [H,0] — kys [0] - k5, [SO])  ......(2.23)
f'[—i’r{—’?—] =[50, ]k, [CH,0,] -k, [CH,0)) (.24
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d [C: 0] _ dgfemadise] 0 T T R (2.25)
di$]- = [soz ]U‘u IRO! ]_ ke [RO}) '''' £230)
d[z:fz] = ky [NH,|[OH |- kg [NH,[NO] = ko [NH,][NO,] e (2.27)
ALy oo G
f"[f:%‘g] =k, [H,S][0OH] RN, Wi Srs o e i F 1)
@ S TOEANMOH] - D0 o b S (2.30)
d[C;x:*«Sl =~k [C.H,S][OH] (231
d[j’] =—ky[H,][0H] (20
d[m:fo,] =k, [OH][NO, |- kis [HNOJJOH] + ko [HOJ[NO] s (2.33)
d[fiioz] =~k [H,0,][OH] + &, [H.()Z]2 =g [H0;] ks THEOT 0 L crmrniieiogs (2.34)
%#m[oﬂ][m]uﬁ[OH][co]_k" A IR A O S T (235)
d[f‘rsl] =k, [€S,]|[0H] B FndnsstnRusEsGTaER R s st (230)
2O, ioteosion] . el n o @37)
dt
4 [“froa] — K, [$0,][HO,] R~ Wlire 4 238)

Persamaan-persamaan kecepatan reaksi tersebut merupakan persamaan differential
biasa, kemudian dicari solusinya dengan metoda Runge-Kutta. Kemudian menentukan

inputnya, membuat program dengan bahasa fortran 77 dan merunning model.

3. HASIL DAN PEMBAHASAN
3.1 HASIL

Sebagai hasil dari running program fortran 77 untuk reaksi kompetitif ini digambarkan
pada Gambar 3.1. Dari gambar ini nampak bahwa dengan durasi 1 menit konsentrasi
ozon dan gas NO naik terus, sedangkan gas SO, dan NO; turun mendekati nilai yang

konstan. Tetapi gas NO, awalnya naik kemudian turun.

Simulasi reaksi kimia

—=— SO2 [ppb]
NO3 [ppb]
—— NO [ppb]
—w— NO2 [ppb]
—e— O3 [ppb]
—+— HSO4 [ppb]

Konsentrasi [ppb]
- N
o o
o o

1 5 9 1317 21 2529 33 37 41 45 49 53 57 61 |
Waktu [detik] 1

Gambar 3.1 Perubahan konsentrasi polutan sebagai fungsi dari waktu
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Gambar 3.1 bila ditabulasikan maka diperoleh seperti Tabel 3.1.

Tabel 3.1 Perubahan konsentrasi polutan terhadap waktu,

T| SO,| NO;| NOJ[ NO, 0| HSO,
[detik] | [ppb] | [ppb] | [ppb] | [ppb] | [ppb] [ppb]
0 3,0 50| 00] 190] 219 0,0
1] 2,581 | 4,069 04| 195 22,1 ] 0,0041
212,220 | 3,312 081 199 223 0,0073
3| 1,908 | 2,695 1,2 20,1 | 22,5] 0,0098
4]11640] 2,193 1,6 202| 22,7 0,0119
5| 1,410] 1,785 2] 202| 229] 0,0135
6| 1211| 1453 | 24| 201 ]| 23,1 00149
7] 1,041 | 1,182 ] 28 20| 233 0,016
810894/ 0962| 32| 199] 235 0,017
9] 0,768 | 0,783 36( 19,7 23,7| 0,0178
10] 0,660 | 0,637 | 3,9{ 194| 23,9| 0,184
110,566 | 0519 | 43| 192 24,1 0,019
12 | 0486 | 0422 | 4,6 19| 243 | 00194
13 | 0,418 | 0,344 5| 187 24,5] 0,0198
14 0359 ] 0280 53| 184 24,6 0,0202
15| 0308 | 0228 5,6| 18,1 ] 24,8 | 0,0205
16 | 0,264 | 0,185 6| 17,8 25| 0,0207
1710227 ) 0,151} 63| 17,6| 252 | 0,0209
1810,095( 0,123 | 66| 17,3] 254 | 0,0211
19 ] 0,167 | 0,010] 6,9 17| 255 0,0212
20] 0,144 0081 72| 16,7 257| 0,0214
2110123 0066 | 75| 164 | 259 | 0,0215
2210106 ] 0054 | 78] 16,1 26 | 0,0216
2310091] 0044 | 81| 159] 262| 00216
2410078 ] 0036 | 84| 156 263 | 0,0217
25| 0067 ] 0029 87| 153]| 265| 0,0218
26 | 0,057 | 0024 | 89 15| 26,6| 00218
2710049 | 0019 92| 148] 268 | 0,0219
28 (0,042 0016 95| 14,5] 269( 0,0219
29 {0036] 0013] 97| 143]| 27,1 | 0,0219
30 | 0,031 | 0,010 10 14| 272 0,022
3110027 0008 | 102 138 274 0,022
32 0,023] 0007| 105] 13,5] 27,5 0,022
33 10,020 | 0006 10,7 | 13,3 | 27,6 0,022
34 | 0,017 | 0,005 11 13| 27,8 0,022
3510015 | 0,004 11,2] 12,8]| 279 0,0221
36 | 0,012 | 0,003 ] 11,4 ] 12,6 28 | 0,0221
37| 0011] 0002 11,6 | 124 | 28,1 | 00221
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3810,009] 0002 11,9} 12,1 | 283 | 0,0221
3910008)| 0002 | 12,1 11,9 | 284 | 0,0221
40| 0,007 | 0,001 ] 123 11,7 28,5 0,0221
41 | 0,006 | 0,001 | 12,5] 11,5| 28,6 | 0,0221
42 [ 0,005 0,001 | 12,7| 11,3 | 28,7 | 0,0221
4310004 ]| 0001 ( 129] 11,1 | 289 0,0221
441 0,004 | 0,001 ( 13,1} 10,9 29 | 0,0221
45 | 0,003 | 0,000 | 13,3] 10,7 | 29,1 | 0,0221
46 | 0,003 | 0,000 | 13,5{ 10,5| 29,2 | 0,0221
4710002 | 0,000) 13,7( 103 | 29,3 | 0,0221
4810002 0,000 139 10,1 | 294 | 0,0221
49 | 0,002 | 0,000 14 10| 29,5 ( 0,0221
50 | 0,001 | 0,000 | 142 9,81 29,6 | 0,0221
51| 0,001 | 0,000 | 14,4 9,6 | 29,7 | 0,0221
52 | 0,001 | 0,000 | 14,6 94| 298| 0,0221
53 |1 0,001 | 0,000 | 14,7 931 299 0,0221
54 1 0,001 | 0,000 | 14,9 9,1 30 | 0,0221
55 10,001 | 0,000 15,1 8,9 30| 0,0221
.56 | 0,001 { 0,000 152 88| 30,1]| 0,0221
571 0,000 | 0,000 | 154 86| 30,2| 0,0221
58 | 0,000 | 0,000 | 15,5 85| 30,3] 0,0221
5910000f 0000] 157 83| 304 | 00221
60 | 0,000 | 0,000 | 15,8 82| 30,5| 0,0221
Sumber : Hasil perhitungan model

Gambar 3.1 menunjukkan perubahan konsentrasi polutan ketika konsentrasi awal
ozon dan NO, cukup besar, bila konsentrasi awal ozon dan NO, adalah kecil, maka hasil
simulasi ini digambarkan pada Gambar 3.2. Dari gambar ini terlihat bahwa konsentrasi
gas NO, awalnya turun kemudian naik, kemudian turun lagi. Jadi berbeda dengan
konsentrasi gas NO, pada Gambar 3.1.  Ini dikarenakan konsentrasi awal NO, dan O,
seperti diperlihatkan Tabel 3.1 dan 3.2 adalah berbeda, sehingga setelah dihitung
persamaan 2.60 sampai dengan persamaan 2.97 menghasilkan Tabel 3.1 dan Tabel 3.2
(atau Gambar 3.1 dan 3.2). Sebagai tambahan pada gambar 3.2 ini ditampilkan pula
konsentrasi metan (CH,), CO dan asam nitrat. Nampak bahwa tidak semua konsentrasi
polutan menjadi turun, akan tetapi ada juga yang naik seperti asam nitrat (HNO;).

104



Simulasi reaksi kimia

= soz2 |
NO3

| —=—NOZ2 ||
= O3
+ co

| = HSO4
| HNO3J |

Waktu [detik]

Gambar 3. 2 ngdgahan konsentrasi polutan gébﬁéai fungsi dari waktu

Gambar 3.3 menunjukkan laju reaksi sebagai fungsi dari waktu. Dari gambar ini
nampak bahwa laju total dari reaksi pembentukan dan penguraian gas NOs; dengan
bertambahnya waktu maka laju total akan semakin besar, sedangkan laju total asam nitrat
awalnya berkurang kemudian naik, kemudian turun lagi.

Untuk memperjelas Gambar 3.2, maka hasil running ditabulasikan pada Tabel 3.2.

Tabel 3.2. Perubahan konsentrasi polutan terhadap waktu,

i SO, | NO; | NO | NO, 0, | CO | CH, | HSO, | HNO;
[dt] | (ppb) | (ppb) | (ppb) | (ppb) | (ppb) | (ppb) | (ppb) | (ppb) | (ppb)
0 30| 50 00| 19| 22| 70| 20 00 0,0
1| 28| 41| 01| 00| 22| 69| 20| 000 2,72
21 25| 33| 01| 04| 22| 67| 20| 001 3,03
3] 23] 27| 02] 04] 22| 66| 20| 001 | 3,63
4| 20| 22| 02] 03] 22| 64| 20| 001 |*4,17
5 1,8 1,81 03| 02| 22| 63| 20| 0,01]| 4,60
6 171 5| 03| 02| 21| 62| 20:«0,01| 4,94
FIE45]-13) 03] 61] 21 6l 20 001 521
8| 14 11| 03| 01| 21| 59| 20/ 001 ]| 543
9 1,2 0.9 0,3 0,1 251 97 2,0| 0,01 | 5,61
By, 11| 081 03| 01)] 21| 56| 20| 001 ]| 575
11 10( 06| 03] 01| 2,1 | 55/|.20] 001 ]| 5,86
12 0,9 0,6 0,3 0,1 2,1 5,4 2,0 0,01 | 596
13| o8| 05| 03} 00{ 21| 52| 2.0] 0,01 ] 603
14] 07| 04) 03| 00| 21| 51] 20 0,01] 6,09
15| 06| 04| 03[ 00| 2,1 5/ 20] 001] 6,13
16| 06| 03| 03] 00 2| 49| 20| 001 ] 617
17 05| 03| 03] 00 2] 48| 2,0] 001 6,20
18 0,5 0,3 0,3 0,0 2 4,7 20| 0,01 | 6,22
19| 04| 03] 03| 00 2| 45| 2,0 001 6,24
20| 04 0,3 0,3 0,0 2 4,4 2,0 | 0,01 6,26
21 03] 02| 03] 00 2| 43| 2,0 001 ]| 6,27
221 03] 02] 03] 0,0 2| 42 20| 001 | 6,28
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231 03] 02| 03| 00 2] 41) 20 001} 6,29
241 02] 02] 03] 00 2 4| 204 001} 6,29
254 02| 02| 03] 00| 19| 39| 20| 0,01] 6,29
26| 02| 02| 03] 00f 19| 38| 20| 001 630
271 02 02] 03] 00| 19| 38| 20 001] 6,30
28 02| 02| 02| 00 194 37| 20} 001} 6,30
29| 01| 02]| 02] 00] 19| 36| 20| 001] 6,30
30 01| 02| 02] 00] 19} 35| 20| 001]| 6,30
31| o1 02) 02| 00| 19| 34| 20] 0,01] 6,30
321 01] 02} 02| 00 19| 33| 20 001] 630
331 01] 02} 02| 00| 19 33| 20/ 001 6,30
34| 01} 02} 02| 00| 19| 32| 20| 0,01} 630
35| 01| 02| 02} 00| 18| 31 20| 001} 6,30
36| 01| 02| 02] 00| 18 31 2,0] 001 630
371 01 02| 02] 00| 18 31 20] 0,01 6,29
38| O01) 02| 02| 00| 18] 29| 20] 001 6,29
39| 00f 02| 02| 00} 18{ 28) 20| 0,01]| 6,29
40| 00] 02| 02] 00 18| 28] 20| 001]| 6,29
41| 00| 02] 02) 00| 1,8 27| 20| 001] 629
421 00] 02] 02] 00| 18] 26| 19| 0,01 ] 6,28
43| 00| 02| 02| 00| 18] 26| 19| 001 6,28
441 00| 02] 02] 00| 18] 25| 19] 0,01 | 6,28
45| 00| 02] 02| 00| 1,8] 25| 19] 001 6,28
46| 00] 02] 02] 00] 1,7] 24| 191 001 6,28
47] 00| 02] 02]| 00| 1,7 23| 19] 001 ] 6,27
48| 00] 02] 02] 00} 1,7] 23| 1,9] 001} 6,27
49] 00| 02] 02| 00f 1,7] 22] 19| 0,01 ]| 6,27
50] 00| 02] 02) 00 1,7( 22| 19] 001 | 6,27
51 00| 02} 02| 00| 1,7] 21| 1,9] 0,00 6,27
52 00| 02} 02] 00f 1,71 21} 19] 0,00]| 6,26
53] 00| 02} 02| 00} 1,7 2] 19| 000 6,26
541 00f 02] 02) 00] 1,7 2] 19| 000 6,26
55| 00] 02) 02| 00] 1,7] 19} 19| 0,00] 6,26
56| 00| 02| 02] 00} 17| 19] 19] 000 6,26
571 0o0f 02] 02| 00| 16| 18] 19| 000} 6,25
58] 00| 02)] 02) 00] 16| 18] 19] 000] 6,25
591 00 02] 02| 00] 16| 18| 19| 0,00]| 6,25
60| 00] 02} 02| 00] 16| 1,7 19] 0,00]| 6,25

Sumber : Hasil perhitungan model
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Simulasi laju reaksi

‘
|
\ 4.00E+00
i 3.00E+00 - Rt C PR | —— dsO2/at
‘ | = dNO3/dt |
‘ 2.00E+00 i
| @ 1.00E+00 —=—dNO2/dt ||
é | —=— dO3/dt ‘;
0.00E+00 - e | dcoa |
100E+00 . 20 80 | dcHas “
‘—dHSOd.fdt‘|
"2.00E+00 [ | |~ gHNO3/dL|

-3.00E+00 |
Waktu [detik] '

Gambar 3.3 Laju reaksi sebagai fungsi dari waktu
3.2. PEMBAHASAN

Dari Gambar 3.1 dan 3.2 nampak bahwa perubahan konsentrasi polutan terhadap
waktu itu beragam, dikarenakan konsentrasi suatu polutan merupakan fungsi perubahan
konsentrasi polutan tersebut dan polutan yang lain terhadap waktu (atau merupakan
turunan konsentrasi polutan terhadap waktu). Kemudian bila konsentrasi awalnya (
konsentrasi awal tidak sama dengan emisi, dalam hal ini karena masih merupakan
simulasi sederhana, maka emisi diabaikan) diubah, maka perubahan konsentrasi polutan
tersebut ikut berubah (lihat persamaan 3.13), jadi konsentrasi polutan itu merupakan
fungsi dari waktu dan konsentrasi awal (lihat persamaan 3.13).

Penyelesaian persamaan kecepatan reaksi umumnya berbentuk eksponensial,
misalnya untuk reaksi berorde 2, bila zat A bereaksi dengan zat B membentuk zat C dan
zatD

A+ B = € 3+ D  geessomssensae 3.1
Bilasaatt=0, [A] =a, [B]=b, [C] =[D] = 0 (belum terjadi reaksi)
Atau a dan b adalah konsentrasi awal zat A dan B
Bilat>0, [A] =ax, [B]=b-x, [C] =[D] =x
dimana [A] adalah konsentrasi zat A, sedangkan a-x adalah konsentrasi zat A ketika
waktu sudah berjalan, x adalah konsentrasi zat C dan D ketika waktu sudah berjalan.
Maka kecepatan reaksi pembentukan zat C atau D berbentuk

dx ,
(Suppbef (Tarafdsni Katsuaki, etal., 1987)
Untuk menyelesaikan persamaan di atas, kita bisa
I X Y

= +
(a=x)b—-x) (a—x) (b—x)

di mana
X(b-x)+Y(a-x)=1 e (3.4)
diubah menjadi
bX+aY-(X+Y)x=1
maka diperoleh

bX+aY=1 .iiiiiiens (3.5)
dan

X+Y=0 e (3.6)
sehingga
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1

(a-b)

1

Y=
(a-b)
maka untuk mengintegralkan persamaan (3.2) diperoleh

1

+

1 I(_ 1
a-b a-x b-x

solusi dari persamaan (3.9) adalah seperti berikut ini
a—lb(ln(a—x)—ln(b—x)) =kt+c e (3.10)

)dx:kjdt

................... 3.7)

................... 3.8

........

--------

dengan memasukkan syarat batas yakni jika t=0 maka x=0 pada persamaan (3.10)

diperoleh
1

c=—lng

a-b b
sehingga persamaan (3.10) menjadi
1 b(a—x)
—Ih——=kt
a-b a(b—x)

bila x dikeluarkan dari persamaan (3.12) maka

_ab(e"“ ™ -1)
T gehat b

......................................

.................... (3.12)

..................... (3.11)

Dari gambar 3.3 nampak bahwa laju reaksi total untuk tiap polutan berbeda-beda.
Ada yang positif, ada yang negatif, ada pula yang berfluktuasi (untuk lebih jelasnya lihat
Tabel 3.3). Ini bisa terjadi karena laju reaksi suatu zat tergantung dari konsentrasi yang
yang mana konsentrasi tersebut selalu berubah setiap waktu
seperti ditunjukkan persamaan 2.1 sampai dengan persamaan 2.38. Bila laju total reaksi
suatu zat adalah negatif, dan nilainya semakin membesar (nilai negatifnya semakin
mengecil), maka konsentrasi zat tersebut semakin menurun (lihat SO; dan NO;), tetapi
apabila laju total reaksi suatu zat adalah positif dan nilainya semakin mengecil, maka
konsentrasi zat tersebut semakin membesar (lihat HNO;).

lain yang menyusunnya,

Tabel 3.3 Laju reaksi total

1; dSOy/dt | dNO/dt | dNOJ/dt | dOs/dt | dCO/dt | dCH./dt
et
[ ]1 0,2 0,08 -2.000 0,0003 | -0,1 -0,00081
2| -03 0,06 04 0,009 | -0,2 -0,0012
3]-02 0,05 -0,04 0,008 | -0,1 -0,0011
. 4| -02 0,04 -0,08 0,009 | -01 -0,0012
5[ -0.2 0,03 -0,06 0,009 | -0,1 -0,0012
6| -02 0,02 0,05 -0,01 -0,1 -0,0012
7] -02 0,02 -0,04 -0,01 0,1 -0,0012
8 | -01 0,01 -0,03 -0,01 0,1 -0,0012
91-01 0,007 [ -0,02 -0,01 -0,1 -0,0012
10 | -0,1 0,004 | -0,02 -0,01 0,1 -0,0012
11| -0,1 0,002 | -0,01 -0,01 0,1 -0,0012
12 | -0,1 0,0004 | -0,01 -0,01 -0,1 -0,0012
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13 [ 0,09 | -0,001 [ -0,008 0,01 [ -01 -0,0012
14 | 008 | -0,002 | -0,006 20,01 | -01 -0,0012
15 | -0,07 | -0,003 | 0,005 001 | -01 -0,0012
16 | 0,07 | -0,003 | -0,004 20,01 | -01 20,0012
17 | 0,06 | -0,004 | -0,003 001 |01 20,0012
18 | 005 | -0,004 | -0,003 001 | -01 -0,0012
19 | -005 | -0,005 | -0,002 001 | 01 ~0,0012
20 | 0,04 | -0,005 | -0,002 2001 | 01 20,0012
21 | 0,04 | -0,005 | -0,001 20,01 | 01 20,0012
22 | -0,03 | -0,005 | -0,001 2001 |01 ~0,0012
23 | 0,03 | 0,005 | 0,0000 |-0,01 |-0.1 20,0012
24 | 0,03 | -0,005 | -0,0008 |-001 |-01 -0,0012
25 | 0,02 | -0,005 | -0,0006 |-0,01 |-009 | -0,0012
26 | 0,02 | -0,005 | -0,0005 |-0,01 |-009 |-0,0012
27 | 002 | 0,005 | -0,0004 | 0,01 |-009 [-0,0012
28 | 002 | 0,005 | 00003 |-0,01 |-009 |-0,0012
29 | 0,02 | 0,004 | -0,0003 | -001 | -0,09 | -0,0012
30 | 0,01 | 0,004 | -0,0002 |-0,01 |-008 |-0,0012
31 [ -001 | 0,004 |-00002 |00l |-008 |-00012
32 | -001 | 0,004 | -0,0002 | 001 |-008 |-00012
33 | 001 | 0,004 |-0,0001 |-0,01 |-008 |-0,0012
34 | -001 | -0,004 |-00001 |-001 |-008 |-00012
35 | -0,009 | 0,004 | 00001 |-001 |-007 [-00012
36 | 0,008 | -0,004 | -0,00009 [-0,01 |-0,07 | -0,0012
37 | -0,007 | -0,004 | -0,00008 | -0,01 | -007 | -0,0012
38 | -0,006 | -0,003 | -0,00007 | -0,01 |-0,07 | -0,0012
39 | -0,006 | -0,003 | -0,00007 | -0,009 | -0,07 | -0,0012
40 | -0,005 | -0,003 | -0,00006 | -0,009 | -0,07 | -0,0012
41 | 0,004 | -0,003 | -0,00005 | -0,009 | -0,06 | -0,0012
42 | 0004 | 0,003 | -0,00005 | -0,000 | 0,06 | -0,0012
43 | 0,004 | -0,003 | -0,00005 | -0,000 | -0,06 | -0,0012
44 | 0,003 | 0,003 | -0,00004 | -0,009 | -0,06- | -0,0012
45 | -0,003 | -0,003 | -0,00004 | 0,009 | -0,06 | -0,0012
46 | -0,003 | -0,003 | -0,00004 | -0,009 | -0,06 | -0,0012
47 | -0,002 | -0,003 | -0,00004 | -0,009 | 0,06 | -0,0012
48 | 0,002 | -0,003 | -0,00003 | -0,009 | -005 | -0,0012
49 | -0,002 | -0,002 | -0,00003 | -0,000 | -0,05 | -0,0012
50 | -0,002 | -0,002 | -0,00003 | -0,000 | -0.05 | -0,0012
51| 0,002 | -0,002 | -0,00003 | 0,000 |-0.05 | -0,0012
52 [ 0,001 | -0,002 | -0,00003 | -0,009 | -0,05 | -0,0012
53 | -0,001 | -0,002 | -0,00003 | -0,009 | -0,05 | -0,0012
54 | -0,001 | -0,002 | -0,00003 | -0,009 | -0,05 | -0,0012
55 | 0,001 | -0,002 | -0,00003 | -0,009 | -0,05 | -0,0012
56 | -0,0009 | -0,002 | -0,00003 | -0,009 | -005 | -0,0012
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57 | -0,0008 | -0,002 | -0,00002 | -0,009 | -0,04 -0,0012
58 | -0,0007 | -0,002 | -0,00002 | -0,009 | -0,04 -0,0012
59 | -0,0006 | -0,002 | -0,00002 | -0,009 | -0,04 -0,0012
60 | -0,0006 | -0,002 | -0,00002 | -0,009 | -0,04 -0,0012

Sumber : Hasil perhitungan model

4, KESIMPULAN
Dari hasil dan pembahasan, maka dapat ditarik kesimpulan sebagai berikut :

1. Konsentrasi NO merupakan fungsi dari konsentrasi NO, HO,;, NH,;, NO; dan NO,
yang mana dalam simulasi ini konsentrasinya semakin membesar dari O ppb menjadi
15,8 ppb dalam waktu 1 menit.

2. Bila laju total reaksi suatu zat adalah negatif, dan nilainya semakin membesar, maka
konsentrasi zat tersebut semakin menurun.

3. Apabila laju total reaksi suatu zat adalah positif dan nilainya semakin mengecil, maka
konsentrasi zat tersebut semakin membesar.
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