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Why use CATKINAS?

• Simple, but powerful: 
• 1. Generalized framework, simple inputs, easy to use

• 2. Efficient handling of large reaction mechanisms 

• 3. Multi-level efficient and stable solver for steady-state

• 4. Multi-functional analyzer for reaction mechanisms and paths

• 5. Multi-dimensional simulation for catalyst descriptor and reaction condition

• Free for educational and academic purposes



Getting Started

• How to install?
Run in MATLAB (version ≥R2014a)
No additional installation is required!

• How to run?
1. Start MATLAB, and at the prompt type: CATKINAS INPUT
2. Run in the background,  save command "CATKINAS INPUT" to the file: Main.m

and run the following command in the shell and cmd window, respectively:
nohup MATLABPATH/matlab <Main.m>  print-out &
"MATLABPATH\matlab.exe" -nodesktop -nodisplay -nosplash -r "run('Main')"



The Framework of CATKINAS

CATKINAS



Input/Output files

• CATKINAS basic input files:
1. CATKINAS.in: parameters for simulation, solution and visualization
2. Thermodynamics.data (optional): Thermodynamics data for energy correction

• CATKINAS basic output files: 
1. log: run result log in text format (log_parsum for parallel)
2. data.mat: run result data in matrix format
3. fig: visualization result for activity, coverage, reversibility, degree of rate control, 

energy profile, flow chart, etc.



反应机理 反应能垒/焓变

书写规则说明

程序手册



能量输入

能垒处理、热力学校正

程序手册



反应条件

模拟类型

程序手册

能量、温度、压力、浓度、
空速、流速及其组合



控制参数

数据可视化

动力学求解

程序手册



输出文件和数据

程序手册



Example: Ammonia synthesis

Requirements
• 1. Reaction mechanism
• 2. Reaction energy 
• 3. Reaction condition
• 4. Control parameter (Optional)

H2 N2

H* N* NH* NH2*

NH3

Catalyst



Reaction mechanism Reaction Energy

Reaction condition



例子：光解水析氧反应
输入文件



覆盖度公式

输出文件



可逆度公式

速率表达式

输出文件



稳态方程

输出文件



运行进度

动力学求解

绘制活性、覆盖度、可逆度

简化反应路径

绘制反应势能图

绘制反应流程图

绘制反应演化图

输出文件



输入数据校验 能垒处理、热力学校正

反应机理、热力学恒算

输出文件



稳态覆盖度

输出文件



稳态速率、可逆度

反应物和产物速率、表观能垒

输出文件



能垒敏感度

关键反应步骤

输出文件



中间体敏感度

关键中间体

输出文件



反应物、产物敏感度

关键物种

输出文件



数十个反应类型
数万种模拟条件
数亿次稳态求解

反应活性图

覆盖度图

反应流程图

输出文件



数十篇期刊论文
动力学求解、模拟与分析

反应演化图

可逆度图

反应势能图

输出文件
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