Fizikai kémia 2 — Reakcidkinetika
Szdmolasi gyakorlat

Aktivalasi paraméterek
6. 6ra

Orai feladatok

0) (El6z6 gyakorlatrol) Az alabbi nyomasfiiggd reakcio sebességi egyiitthatojat vizsgaljuk:
CoHs - CoHs +H

A reakcid végtelen nagy nyomadsra extrapolalt sebességi egylitthatdja 1 atm nyomadson és

800 K-en 4,52-:10"° s'. Mekkora az unimolekulas reakcié 0 nyomésra extrapolalt sebességi

egylitthatoja a Lindemann-modell szerint, ha az unimolekulds sebességi egyiitthatd ezen

koriilmények kozott a végtelen nagy nyomasra extrapolalt sebességi egyiitthatd 91,5%-a?
(ko = 3,19-10" cm®*mol*s ™)

1) Az alabbi unimolekulas reakciot vizsgaljuk:

A — termék(ek)

A reakcid sebességi egyiitthatdja 1000 K-en 8,29-10™s™', 1100 K-en pedig 2,25-10%s™".
Mekkora a reakcid aktivalasi entalpidja ¢és aktivalasi entropigja a  vizsgalt
hémérséklettartomanyban, ha feltételezziik, hogy azok hdmérsékletfiiggetlenek?

(AH*=82,6 kimol™, (A,S*=55,8Jmol ' K™)

Elméleti 6sszefoglald

Aktivalasi paraméterek meghatarozasa unimolekulas reakciok esetén
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Az egyenlet oldalainak természetes alapt logaritmusat véve (igyelve a mértékegységekre!):
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Két kiilonbozé hdmérsékleten ismerve a sebességi egyiitthatot meghatarozhat6 az aktivalasi
entalpia (ArHi) ¢s az aktivalasi entropia (ArSi) értéke, feltételezve, hogy azok

homérsékletfliggetlenek a vizsgalt tartomanyban.
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Aktivalasi paraméterek meghatarozasa bimolekuldas reakciok esetén
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Az egyenlet oldalainak természetes alapu logaritmusat véve (ligyelve a mértékegységekre!):
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Két kiilonbozé hdmérsékleten ismerve a sebességi egyiitthatdt meghatarozhatd az aktivalasi
entalpia  (A,H') & az aktivélasi entropia (A,S') értéke, feltételezve, hogy azok
hémérsékletfiiggetlenek a vizsgalt tartomanyban.
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Az unimolekulas reakcioknal latott levezetéshez képest az eltérést a tényez0d, a standard

molekularis térfogat a TST-elméletben valdo megjelenése okozza.



