Fizikai kemia 2 — Reakciokinetika szamolasi gyakorlat
Hazi feladatok

2017/18. tavaszi félév

A hazi feladatokat papiron kell beadni a kovetkez6 heti gyakorlaton, a leadas hatarideje a
feladatnal fel van tlintetve.

1. Feladat (hatarid6: feb. 22. 10:00) — 10 pont

Régészeti leletek kormeghatarozasara alkalmazott moddszer az ugynevezett radiokarbon
kormeghatarozas. A modszer lényege, hogy a szén természetes #C izotdpja nem stabil,
radioaktiv béta-bomlassal 5730 éves felezési idovel bomlik. A bomlas egyenlete a kdvetkezo:

BCo>YUN+e +7,

A kormeghatérozast az teszi lehetdvé, hogy ismert az €16 szervezetben a 14C izotop egyensulyi
aranya, ez '*C/**C = 1,325 - 10712,

a) Egy csontvaz leletet megvizsgalva azt talaltak, hogy benne ez az ardny mar lecsokkent
1,418 - 10~ *-re. Milyen id6s ez a lelet?

*Szorgalmi: Melyik régészeti korszakbol szarmazik? (+1 pont)

b) Mi a mddszerrel meghatarozhato legrégebbi idépont, és mi a meghatarozas pontossaga éves
skalan, ha a miiszer kimutatasi hatara (a legkisebb koncentracid, amit még mérni lehet), és az
ehhez tartoz6 hibahatéar (4,68 + 0,04) - 107 darab *C izotdp 1 g szénben?

2. Feladat (hataridd: feb. 22. 10:00) — 10 pont

Nitrogén-oxid tartalma hidrogénégési rendszerekben meghatarozé jelentségii a kovetkezd
elemi reakcio:
H+NO+ M - HNO + M

Itt az M az ugynevezett harmadik test {itk6z0, azaz gyakorlatilag barmilyen molekula a
gazterben. (Ezaltal M koncentracioja az 6sszkoncentracio.)

Egy ilyen égési rendszert egy légkdri nyomasu, 780 °C-os reaktorban vizsgalva a mérés
megkezdésekor a hidrogén atomok koncentracidja 2,73 - 10'° részecske/cm®, a nitrogén-
monoxid koncentracidja 7,11 - 108 részecske/cm®. Mekkora a fent leirt harmadrendii reakcio
sebességi egyutthatoja ezeken a korilményeken, ha a NO koncentracié 9 perc 21 masodperc
alatt az 5%-ara csokkent, és feltételezziik, hogy csak ez a egy reakcié fogyasztja a reaktansokat?



3. Feladat (hataridd: marc. 1. 10:00) — 15 pont

Az A+B+2C — D+ 2 E reakcio kinetikai viselkedését vizsgaljuk. Bizonyos okokbol csak a
reakcid ro kezdeti sebességet tudjuk meghatarozni, viszont a koncentraciokat kezdetben nem
tudjuk megallapitani, csak bizonyos id6 elteltével tudjuk mérni azokat ([i]t). llyen kérilmények
mellett négy fliggetlen mérést végziink, kiilonbozé kiindulasi koncentraciokkal, és mérjik a
kezdeti reakcidsebességet, valamint egy adott iddpillanatban a koncentracidkat. A mérések
eredményeit a kovetkezd tablazat foglalja 6ssze:

[A]e/ [Blt/ [Cle/ [D]e/ [E]e/ ro/

mol dm3 mol dm3 mol dm3 mol dm3 mol dm= | pmol dm=3s?
0,140 0,240 0,180 0,010 0,020 282
0,130 0,230 0,260 0,020 0,040 518
0,185 0,185 0,220 0,015 0,030 470
0,175 0,275 0,050 0,025 0,050 145

a) Add meg, hogy melyik kisérletboen mennyi volt a reaktansok kiindulési koncentracioja a
reakcid sztdéchiometridja alapjan! ([Alo, [B]o, [Clo — 12 érték)

b) Mekkora az egyes reaktansok részrendje, ha csak egész vagy félegész értékek johetnek
sz6ba? (na, ne, Nc — 3 érték)

c) Mekkora a reakcié sebességi egyutthatdja? (k — 1 érték)

d) Mekkora a reakcidsebesség a négy kiilonb6z6 kisérletben, abban az idépillanatban, melyben
a tablazatban foglalt koncentraciokat mértik? (ri — 4 érték)

4. Feladat (hatarid6: marc. 8. 10:00) — 10 pont

A peptidkotés vizes kdzegben lassu hidrolizisben bomlik a kovetkez6 egyenlet szerint:
R1—~CO-NH-R2 + H20 — R1—COO™ + Ro-NH3*

Egy peptidet 0,1 mM koncentracidban tartalmazo vizes oldatban parhuzamosan mértiik a peptid
koncentracidt 50 °C és 70 °C-on. Milyen aranyban van jelen a peptid a két mérés esetében 1
hét elteltével, ha a reakcio homérsékletfiiggése leirhatd az egyszerli Arrhenius-egyenlettel, a
kovetkezd paraméterek szerint: A = 2,224 - 10? dm® mol™ s?, E, = 65,11 ki/mol. (A viz
koncentrécidja a siirliségébdl és molaris témegébdl adoddan 55,6 mol/dm3-nek vehetd.)

5. Feladat (hataridd: marc. 8. 10:00) — 10 + 5* pont (A c*) feladat szorgalmi.)

Az A + B + D — 2 E 0sszetett reakcidora a kovetkezd elemi reakciokbol alld reakcio-
mechanizmus irhato fel:

A+B—C ki=7,89-10*dm® mol*ts?

A+D—>E+F ko =3,94-103dm3molts?

F+C—>E ks =3,63-103dm® molts?



a) Ird fel a kinetikai differencialegyenlet-rendszert a reakciomechanizmus alapjan!

b) Hogyan ardnylik egymashoz a kiilonbdzd anyagfajtak koncentraciovaltozasanak sebessége,
ha a koztitermekekre alkalmazhato6 a kvazistacionarius kozelités?

c*) Mekkora lesz [E] a reakcid kezdete utan 15 méasodperccel, ha a kovetkezoket tudjuk:
- A kvazistacionarius allapot a reakcio kezdete utdn 5 masodperc malva all be.
- Ekkor [E]ss = 1,27 mmol dm3

- A koztetermékek kvazistacionarius koncentracioja:
[Clossa = 0,478 mmol dm~3 és [F]gssa = 0,267 mmol dm3

6. Feladat (hatarid6: marc. 22. 10:00) — 10 pont
A propan pirolizisének elsO 1épését a kdvetkezd unimolekulas reakcio irja le, melynek sebességi
egyltthatdja nyomasfliggést mutat:

CsHs (+M) — CzHs + CHs (+M)

A reakci6 0 és veégtelen nagy nyomasra extrapolalt sebességi egyutthatdjanak
homérsékletfliiggése a kovetkez6 paraméterekkel irhatd le a kibévitett Arrhenius-0sszefliggés
szerint:

Ao=2,15-102 cm® molts?, no=-2,88, Eo = 282 kJ/mol
As.=1,18 - 108 s n, =-1,80, E, = 371 kJ/mol

A nyomas vagy a hémérséklet kétszeresre emelésével novelheté-e meg nagyobb mértékben az
unimolekulas sebességi egyitthatd, ha eredetileg 700 K-en és 3 bar nyomason végeztik a
mérést?

7. Feladat (hatarid6: marc. 22. 10:00) — 12 pont

Tekintsik a kovetkezd, két nyomasfiiggést mutatdé elemi reakciobol allo 0Osszetett
reakciomechanizmust, a megadott O és végtelen nagy nyomasra extrapolalt sebességi
egyutthatokkal:

A+B(+M) - C+D (+M) kio=5,87-10°dm®mol?s? ki»=28,22-10°dm® molts?
A (+M) — E + F (+M) koo=1,17 - 10" dm® mol? s, koo = 2,41 - 10° 571

Mekkora az A anyagfajta felezési ideje 15 atm nyomason és 1100 °C-on, ha egy zart, flexibilis
falu tartaly (izobar kérulmények) kezdetben az A és B gaz 1:1000 aranyu elegyét tartalmazza?



