Fizikai kémia 2 — Reakciokinetika
Szamolasi gyakorlat

Gyakorlas a 2. ZH-ra

7. O0ra

Orai feladatok
1. Feladat

Tekintsiik a kovetkezd unimolekulds nyomasfiiggd sebességi egylitthatoval rendelkezo
reakciot:
A (+M) > B+ C (+M)

A reakcio sebességi egyiitthatojat a nyomas fiiggvényében mérve 1150 K-en az alabbi
eredményeket kaptak:

p / bar Kuni / 52
1,00-10° | 4,30-10°
1,00 - 1074 4,30-10°*
1,00-102 | 430-10°
1,00 - 10t 4,29 -1071
1,00 -10** | 3,31-10%
1,00 - 10*8 1,44 - 10*2
1,00 - 10*° 1,44 - 10*2

a) Hatarozzuk meg a 0 és végtelen nagy nyomadsra extrapolalt sebességi egyiitthatokat!

b) ko és ks ismertében hatarozzuk meg kuni értékét 3 bar nyomason!

2. Feladat

Mekkora annak az unimolekulds reakcidnak az aktivalasi entalpidja, melynek a sebességi
egylitthatoja kétszeresére novekszik, ha a hdémérsékletet 600 K-rdl 20 %-al noveljiik?

3. Fealdat

A kovetkezd bimolekulés reakcid sebességi egyiitthatgjat mértiik 800 K hdmérsékleten, két
kiilonbdz6 nyomason:
NH2 + NH2 (+M) — N2Hs4 (+M)

Mekkora a reakcid 0 és végtelen nagy nyomasra extrapolalt sebességi egyiitthatdja, ezen a
hémérsékleten, ha 2 bar nyomason ki = 1,063 - 101 dm® mol™ s, és 10 bar nyomason
ki = 2,475 - 10%° dm?® mol* s71?

Képletek
_ K ko[M] kgT\ AHY  AS*
kunivagykbi—koo(Pr+1> P = P lnk=ln( A )— BT + R
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Megoldéasok a 7. gyakorlat feladataihoz

1. Feladat

a) A tablazat alajan lathato, hogy a két legnagyobb nyomas értéknél a nyomast tovabb novelve
mar nem nd a sebességi egylitthato, tehat ez az érték K.

Ko=144-10°s?

Az els6 harom értéknél a sebességi egyiitthato linedrisan ndvekszik a nyomassal, tehat ez mar
a 0 nyomasu hatarérték. Ennek a novekedésnek a meredeksége lesz a Ko.

Kuni = ko - [M] — ko = kuni/[M]
p 107>-10° mol mol

— = =1,05-10"* —-
RT ~ 8,314-1150 m3 m3

[M] =

(A nyomast Pa-ban irtuk be, igy a koncentracié mol m—3-ben adodott!)
kuni  4,30-107° m3 3

uni _ = 0,411 —
[M] 1,05-107* mols mol s
b) Hap =3 bar — [M] =3 - 10°/(8,314 - 1150) mol m~ = 31,38 mol m3,
Pr=ko [M]/ks=0,411 - 31,38 / 1,44 - 10?> = 0,0896

Kuni = Ko - (Pr/ (Pr+ 1)) = ke - Pr=1,44-10°s"-0,0896 = 129 s*

k0=

2. Feladat

kBT) A H? N A.S*
h RT R
Ismert, hogy ki/k>=1/2 és T1 =600 K, T=600K - 1,2=720 K

k, T\ AHT /1 1
=) 7

1nk=1n(

k, T, R \T, T,
In(k,/k;) —In(Ty/T5)
AH¥ = —R- AH*¥ = 15,3k ]
r 1/T, — 1/T, PA* =153 K/mol
3. Feladat
1-es index: 2 bar; 2-es index: 10 bar.
D1 200 mol mol
Ml RT ~ 8,314 -800 dm3 dm3
D2 1000 mol mol
M = — = = 1  —
M, RT ~ 8,314 -800 dm3 0,150 dm3
ko[M P, M 0,03 n
p_ KoMl P ML 003
koo Pr,z [M]Z 0P15
I ( Prq ) | Két ismeretlen, két egyenlet
kbi,l _ 1,063 _ 014295 _ © Pl‘,l + 1 _ Pl‘,l(PI‘,Z + 1) Pr,l're éS Pr,z_re
kbi,z 2J475 k ( Pr,2 ) Pr,2 (Pr,l + 1)
©\Pp + 1 B
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P
2= 0,2
Py,

Pra(Pep +1)

= 0,4295
Py(Pey+1)

Pr,l = 0,2Pr'2

0,2P.5(P; + 1)
P.5(0,2P., + 1)

= 0,4295

0,2(P., +1) =0,4295(0,2P,, + 1)
0,2P;, + 0,2 = 0,0859P, , + 0,4295

p 0,4295 — 0,2
r27 0,2 —0,0859

P.; = 0,2P,, = 0,40

=20

(Elég csak az egyiket kiszdmitani, ugyanis):

— Pf — Pr+1 — 10 3 —-1.-1
kbi—koo(Pr+1) - koo—kbi( ) )—3,72 10*Y dm®mol™"s

ko[M] Prk

e T

p ® =496-10'! dm®mol~2s~1




