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Reakciokinetika
Az elemi reakciokra a kovetkez0 jegyek jellemzOk:
> leirnatok egyetlen sztochiometriai egyenlettel,;

> a reakciosebesseg kialakitasaban csakis a
reagalo komponenseknek van szerepe, a
termékeknek nem;

> sebesseguk aranyos a reagalé komponensek
koncentraciojanak megfelelé hatvanyaval.

A homogen reakciokban resztvevo valamennyi
anyag ugyanabban a fazisban (gaz alakban vagy
oldatban) van jelen.
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Reakciokinetika

Kiindulunk a sikbeli fizikai (gaz vagy folyadek)
modellekbdl.

A mozgas és a reakcio lepeseket kulon vizsgaljuk:
Szimulacids lépés:
Wikl e VS Esd ol Tioie T8 TN
il ARSI S el SRS s v ol SPAc CIRGET )
Re@llk@i & Wy, Il
MEZiEgAa M TR (AR
Eljaras vége.
A mozgas azonos a fizikai modellekben hasznalt
mozgassal, nem fogalmazzuk meg ujra.
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Izomerizacio: A—B
Legyen P az A—B, Q pedig a B—A reakciosebes-
ségi allandgjal
Rica lcalifo, Eiahen s

Hak o T (e i i="" A& » "a ksk@omg* A SBa T ea le@irO

kfonloei” h am T (5 Sl= " B fallckelier B Seeali@s o
Eljaras vége.
A-B reakcid:

H.al S lleifNe nisiA T IR ANk o ial T y( T el Sl
Eljaras vége.
Példa: Ammonium-cianat (NH,OCN) atalakulasa
karbamidda [CO(NH,),]:
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Egyesulés: A+B—C

Legyen P az A+B—C reakciosebességi allandgja!
RE MO (mmpsTs, ke, lw)t 2
Har YN P sl AV S eus BIrig, 1oy =@R A via'qy
T(i,]J)="B” és T(k,1)="A"
akkor A+B-C reakcid
Eljaras vége.
A+B-C reakciéd:
Ha véletlenszam<P akkor T (i,]) :="C”
IS (S e R
Eljaras vége.
Példa: Szén (C) oxidacigja:
C+0,— CO,
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Bomlas: C — A+B

Legyen P az C—A+B reakciosebességi allandgja!
RE M@ O (V™

Hear YIME_TRTiE="C MGk KoTe C SRR & Feglide 150
Eljaras vége.
A reakcio megvalositasahoz ures hely kell!
Co B BaT ea'kc 5@k

Ha véletlenszam<P és wvan szomszéd Ures

ik o NG aER) =@hY SaANi(s 7 omis ziedivEs Bk

Eljaras vége.

Példa: a mészkd bomlasa kalcium-oxidda (egetett
mesz) €s szén-dioxidda a mészeégetéskor:

CaCO,; -> CaO + CO,
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Disszociacio: A+B—C
Legyen P az A+B—C, Q pedig a C—A+B
reakciosebessegi allandgja!
Rea lcalifo, (Eiahrp e i)

Ee e (g P e cp f12s, “IR\=—"" B /6] V/

T, e O T T =
akkor A+B-C reakcid

RiF.onpenstia” Y00 2 B=d"C" ¥ alk ko rCL A F B8 cealda o
Eljaras vége.
Példa: dinitrogén trioxid (N,O) atalakulas nitro-
genmonoxidda (NO) és nitrogendioxidda (NO,):
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Cserebomlas: A+B—C+D

Legyen P az A+B—C+D, Q pedig a C+D—A+B
reakciosebessegi allandgja!
Rea lcalifo, (Eiahrp e i)
G il =" AV R (e B =0 S s = )
TR TR S e T =
akkor A+B-C+D reakcid
KOG N e TINeT NI (i 2 =i e Tt 1) = 20 eV,
0 LB TN o &P I (=
akkor C+D-A+B reakcid
Eljaras vége.
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Cserebomlas: A+B—C+D

A+BC+D reakcid:
ek et et e nisiz A< Rk Ideys, ST Tt )i e HaCy -

Eljaras vége.
C+D-A+B reakcid:

Ha, el elml'ain s z' am<OMa Tdido r * TN =" A"

i [T R

Eljaras vége.

Példa: Ammoniumklorid (NH,CI) és viz (H,O)
atalakulasa ammoniumhidroxidda (NH,OH) és
sosavva (HCI):

NH,CI + H,O < NH,OH + HCI
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Sorozatos reakciéo: A—-B—C

Legyen P az A—B, Q pedig a B—C reakcio-
sebessegi allandgja!
Rea lcalifo, (Eiahrp e i)

Hak o T (e i i="" A& » "a ksk@omg* A SBa T ea le@irO

kifonloei h am T (5 Sl= " B fallckelier BGh ceall@s o
Eljaras vége.

ltt az eredmeény az 4j- | e
donsag, a modell szi- \
muléciés szempontbdl |

az eddigiekhez hasonlo. f N
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Parhuzamos reakcio: A—-B, A—-C

Els6 eset: A+D—B, A+E—C
RE MO (mmpsTs, ke, lw)t 2
Hier Sk e A s WP TN A
T A A ST e =Y
akkor A+D-B reakcid
kil Cmben® e, T (i )= 4n" L S sRTAE, M), =B v agy)
M AP S s M IRy =
akkor A+E-C reakcid
Eljaras vége.
Példa: a kloro-fluoro-karbonokbol (CFC) UV-fény
hatasara kepz6d6 Cl atomok reakcioja 6zonnal

vagy metannal:
Cl+O;— CIO+0,, CI+CH,— HCI+CHj,
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Parhuzamos reakcio: A—B, A—C
Masodik eset: A—-B+D, A—>C+E.

Legyen P az A—B+D, Q pedig a A—»C+E reakcio-
sebessegi allandgja!
Realice "o 1% Rl ).
F o () 7
akkor x:=véletlenszam
Ha x<P akkor A—B+D reakcid
kildnben ha x<P+Q akkor A—C+E reakcid

Eljaras vége. on
Példa: 0{4 :J/--’"' I: —NO, +H,O
a fenol nitralasa ) oy ~ o
k;\\ @ +H_0
o,
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Tovabbi reakciorendszerek:
Kombinalt reakcio:
NO,*+NO; N,O;, N,O; — NO,+NO+0O,
Oszcillald reakcio:
A+X—X+X, X+tY—->Y+Y,Y— B
Lancreakcio:

H,—H+H, H+O,—»HO+0, O +H,—HO+H
HO+H,—H,0+H, HO+H—H,0
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Katalizator: A—B, A+X—B+X

Legyen P az A—B, Q pedig a A+X—B+X reakcio-
sebessegi allandgja!
Re aldasO g i akcn LI
xX:=véletleszam
Bl =TG-y — "Ea S STk 1SRG
akkor Ha x<P akkor A—B reakcid
kiilonben ha x<P+Q akkor A+X—B+X reakcid
ki Eonbemn #aa L E 5 =1 oS <P
akkor A—B reakcid
kiflionen Shasel (-, 99, =X We'sy, T, 1T ) =85, &5, X<0
akkor* A+X>BHiX Teakcié
Eljaras vége.

Példa: acetaldehid termikus bomlasa.
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Autokatalizator: A—B, A+X—B+X+X

Legyen P az A—B, Q pedig a A+X—B+X+X reak-
ciosebesseqgi allandgja!
Rie alcCal @ (F, 1) s ul ks
x:=véletleszam
At T (S | V00 i R =40
akkor Ha x<P akkor A—B reakcid
kilonben ha x<P+Q akkor A+X—B+X+X reakcid
Kilonbe o™l T (il =2l e Ser <P
akkor A—B reakcid
kllkénbenmbia Tk, TSNS & ST ( ilsi=""1 i8&S, =@
akkor A+X—B+X+X reakcid
Eljaras vége.

Peélda: A kalium-permanganat oxidalo hatasat a
manganionok katalizaljak.

o

Kémiai modellek

{{b\ca BUDA £ ’{.‘P
)
-V sor1089

)

Zsaké Laszlo: Kémiai szimulacio 1. 15/16


http://digo.inf.elte.hu/~iszcs



http://ics.inf.elte.hu/Kpek az egyetemrl/DSCF0942.JPG

