Fizikai kémia 2 — Reakciokinetika
Szamolasi gyakorlat

Gyakorlas az 1. ZH-ra

4. Ora

Orai feladatok
1. Feladat

Adott az alabbi harmadrendii oldatfazisu reakcid, amelyben minden reaktans részrendje 1:
A+B+C—P

Az A reaktans kezdeti koncentracioja 0,500 mol dm 3, a B és C reaktansoké 30,0 pmol dm 3.
Mennyi a felirt reakcido sebességi egyiitthatdja, ha a B reaktans felezési ideje a kezdeti

crer

2. Feladat

Hatarozzuk meg az I, — 2 I reakcioban a kinetikai izotopeffektus mértékét 1500 K-en, a TST
elmélet alapjan, ha mindkét *2°| atomot 1?’I-re cseréljiik!

Adatok: V126 = 215 cm™ 1, a2z = 210 cm™ 1, a forgasi allandok kdzel azonosak.

3. Fealdat

Az acetaldehid hobomlasat a kovetkez6 reakciomechanizmussal lehet leirni a 600 — 800 K hodmérséklet
tartomanyban. A koztitermékekre kvazistacionarius kozelitést alkalmazva irja fel az acetaldehid

crer

koncentracidja.

CH;CHO — CH;3; + CHO k,
CH5CHO + CH; - CH5CO + CH, k,
CH5CO — CH; + CO ks
CH; + CH; — C,H, k,
4. Feladat

Egy reakci6 aktivalasi energiaja ismert, 6,335 kJ/mol. Ha a reakciot vizsgalva a hdmérsékletet
megnoveltiik az eredetihez képest 120 °C-al akkor a reakcid sebességi egyiitthatoja a 120%-ara
nott.

a) Mekkora hdmérsékleten vizsgaltuk eredetileg a reakciot?

b) Hany szazalékara valtozik a sebességi egyiitthatd ugyanilyen kisérleti koriilmények kozott,
ha feltételezziik, hogy a hdmérsékletfiiggése jobban leirhat6 a kibdvitett Arrhenius egyenlettel,
az alabb paraméterek szerint:

A =1,757-10" dm3 mol~t s™1, n = 1,343, E = 2,263 k] /mol?
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Fizikai kémia 2 — Reakciokinetika
Szamolasi gyakorlat
Megoldéasok a 4. gyakorlat feladataihoz

1. Feladat

Pszeudo-masodrendii reakcio:

, , 1 1 dm?3 941 6 dm?
= — - = = =

V27 ook cotijz  30-1076-35,4 mols " mols
k' 9416 dm® B dm®
"~ ¢y 0,500 mol2s mol? s

2. Feladat

Egy atmeneti allapot energidja a kiindulasi anyagokhoz képest (gyakorlatilag) nem valtozik
kiilonboz6 izotopologok esetén. Igy a sebességi egyiitthatok aranya csak az allapotdsszegek
aranyatol fligg. Az egyszerisitéseket végiggondolva a kovetkezd 0sszefliggés marad:

k127 qvib,126 B 5’377

k126 qv>127 ~ 5497 = 0,979
3. Feladat
d[CH;CHO
% = —k,[CH5CHO] — k,[CH;CHO][CH] (1)
d[CHs]
—— = k1[CH3CHO] — k,[CH;CHO][CH] + 3 [CH3CO] — 2k,[CH5]2 =~ 0 (2)
d[CH5CO
% = k,[CH;CHO][CH;] — k3[CH;CO] = 0 3
k,[CH;CHO] = 2k,[CH;]? (4)
ky
[CH;] = |=——[CH3CHO] ®)
2k,
d[CH;CHO] ky
— 5 = ~ka[CH;CHO] - kZ[CH3CHO]\/2—k4 [CH;CHO] = ©)

= —[CH,CHO] (ky + k'\/[CH;CHO] )

A (3)-ast atrendezve a (2)-esbe be lehet helyettesiteni a k5-as tag helyére a k,-es tagot, és az ki
is esik a két kiilonbozo eldjelit k,-es tag miatt. Ezt két oldalra rendezve adodik (4), majd osztva
2k 4-gyel, gyokot vonva kapjuk (5)-0t, és ezt az (1)-be visszahelyettesitve, atrendezve jutunk a
végso (6) formulahoz.

4. Fealdat

ky Ea<1 1) Ea( 1 1) T = 651K
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k,  CP\R\T, 1)) T P\R\1, + 120Kk T, 1

et (Tl)n E ( - 1 ) 0,746 i ! 1,34 - 134% — 4 ott
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