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Termodynamika

> Rovnovaha - slozeni reakcéni smeési
> [ X X N ]

Aneb co byste jiz méli znat ....




Termodynamika chemicke

A—B

aktivovany komplex (tranzitni stav)

TS

zména Gibbsovy ;
(volné) energie R koncovy stav (produkt)

vychozi stav (reaktant)

stavy

Gibbsova (Helmholtzova, volna) energie systému je dulezitou termodynamickou vlastnosti
systému. Jedna se o stavovou funkci.




Jak je definovana rovnovaha?

standardni reak¢ni Gibbsova energie

A—B lo
AG, =-RT InK

AG
)

e S R 0 rovnovazna konstanta
1186 Rl (B
K = -
{A}r _A_ r
aktivity koncentrace
R — univerzalni plynova konstanta, T — absolutni teplota za rovnovahy




l Rovnovaha obecnée _

agA + bB — cC+ dD

¢-ICHOL KDLy

Af[B]

AG’ =—RT InK = CAG°+dAG° (aAG°+bAG)

napf. standardni slucovaci Gibbsova energie

Jak jsou definovany standardni slu¢ovaci Gibbsovy energie?
Jaké referenénl' stavy jsou pouiity?




e
Kinetika

» \lyvoj chemického systému v case
(do ustanoveni rovnovahy)

Aneb co byste jiz méli znat ....




l Kinetika

k

A —1 5 B Eyringova rovnice
«—
k standardni aktivacni Gibbsova energie

N

AG”
k=x——=¢

AG

transmisni koeficient
(v idealni situaci 1)

. rychlostni konstanta

rychlost reakce —_— kl[A]

R — univerzalni plynova konstanta, T — absolutni teplota, h — Planckova konstanta,
kg — Boltzmannova konstanta




Bl TST - Teorie aktivovaného kompiSa

» Podstata teorie?
» Co je to elementdarni reakce?
» Co je to rad reakce?




Rozsah reakce

Rozsah reakce § je definovan jako zména latkového mnozstvi dané latky v poméru k jejimu
stechiometrickému koeficientu:

An Znaménkova konvence:
é: _ i koncovy stav — kladna hodnota
_ vychozi stav — zaporna hodnota
D).

Priklad:

agA + bB — cC+ dD

Pocatecni stav: ng ,; Ng p

_nO,A:nB_nO,B Ne  Np
—a —-b c d
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&=

Rozsah reakce usnadnuje vypocet slozeni smési v rovnovaze nebo v pribéhu chemické
premeny.




aver

» Popis rovnovahy a kinetiky chemickych procesu je dilezZity v celé radé aplikaci (Jaké?).

» Rovnovahu i kinetiku je mozné kvantifikovat pomoci jedné termodynamické veliciny a to
zmeny volné energie, kterou je mozné urcit bud experimentalné nebo ji spoditat
pomoci metod vypocetni chemie.




Domaci ukoly

O




l Opakovani / k zamysle

» Jaky vyznam ma reakéni Gibbsova energie?
» Pokud je reakce endoergicka bude probihat spontanné?
» Co je to aktivacni Gibbsova energie a jaky ma vyznam?




l Domaci uloha | _

1. Urcete rovnovazné slozeni reakéni smeési za standardnich podminek pro nize
uvedenou reakci za predpokladu, ze standardni Gibbsova reakcni energie je 0,5;
1,0; 2,5; 5,0 a 10 kcal/mol. Vychozi latkové mnozstvi latky A je 0,001 mol.
Objem reakéni smési, ktery je béhem reakce neménny, je 1 litr. Dale urcete
rozsah reakce a pomeér koncentraci latky B k latce A. Vysledky diskutuje.

A— B

2. UrcCete rovnovazné slozeni reakéni smeési za standardnich podminek pro nize
uvedenou reakci za predpokladu, ze standardni Gibbsova reakcni energie je 10
kcal/mol. Vychozi latkové mnozstvi latky A je 0,001 mol a latky B je 10~ mol.
Objem reakéni smési, ktery je béhem reakce neménny, je 1 litr. UrCete rozsah

reakce.
A+2B — C
_olekulové modelovani




l Domaci uloha Il _

1. Urcete kolikrat se nize uvedena reakce zpomali pokud se aktivacni Gibbsova
energie zvysi o 0,25; 0,5; 1,0; 2,5; 5,0 a 10 kcal/mol. UvaZujte standardni
podminky. Vysledky diskutujte.

A— B

2. Jaky bude rozdil mezi Helmholtzovou a Gibbsovou volnou reak¢ni energii pro
reakci, pri které je zména objemu reakcni soustavy zanedbatelna?

k feSeni pouzijte
tabulkovy kalkulator




