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Parhuzamos reakciok

Osszetett reakciok: Elemi reakciok kapcsolédasa. o

Parhuzamos reakciok: Egy reaktansbdl két kiilén folyamatban — Q:eetet reakask

Parhuzamos reakciék

mas végtermékek keletkeznek.

Legyenek
Al B
A £> C kinetikaja
Irjuk fel az A fogyasara vonatkozo differencidlegyenletet:
d[A]
——— = kp[A]l + k.[A
1 p[A] 4 k.[A]
c d[B
lgy: o[lt] = ky[A] = ky[A]ge ke the)t
Megoldas:

2/22 o = =

DA



o—(kotke)e
[B]t - kb [A]O m
Hasonléan a
d[C
kil =
egyenletbdl kapjuk, hogy
o—(kptke)e
[C]t - kc[A]O m
Lényeg:
B,
[Cls

> A termékek koncentracidaranya megegyezik a keletkezésiik sebességi

egyttthatéinak hanyadosaval.

t
~ kelAlo
0 n ky + ke

(1 — e lhke)ty

k.[Alo (1 — e~ (hothelt)

Ky

ke

> A reaktans fogyasanak és a termékek keletkezésének idGallanddja

azonos.
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Parhuzamos reakciok
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Verseng6 els6- és masodrendii reakciok

Cim
Legyen Osszetett reakciok
k
AL B
k
A+A-35C

Irjuk fel az A fogyasara vonatkozé differencialegyenletet:

d[A
_<Elt] = ky[A] + 2k2 [A]?

Megoldas (valtozok szétvalasztasaval):
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Verseng6 els6- és masodrendii reakciok

(A]

(A]

- [1n(y)][A]0 + ln(y + ;TIQJ} [Alo = kit
[Alo([A] + 2%) _ kit
[A]([Alo + 2£)
ky - ky kit

TR <1 * QkQ[Ab) )

1 2ks 1 kit 2he
R to et o
A~ \ & wo) ks

1
[A] =
(& n L) okit _ 2ks
k1 [Alo k‘]
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[B] és [C]-id6 fiiggvény

d[B] k;
= ki[Al = = 1 2k
dt ( kf + m)eklt . TIZ
Behelyettesitve az elébb kapott [A]-t fliggvényt:
[B] t k
1
dy = J dz
N R
k; ¢ 1
(B] 2 | 1 L e 7 dz
ki (Alo 2k2+[ifo
Kihasznalva, ho J dr = S In(e —p)— &
, ———dz = —In(e™ —b) — —,
9 e —b ab b
(B]

k] 1 k} 2k X
2kg + 1 2k1 ko In <e a 2k2+i{§7§ 2ko
kT W] 2k °7 ket
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eklt 2ko
k
B] = —~1In

N 22+ 5k k2t Cim
2k2 1— 2ko - 2k2 Osszetett reakciék
2k2 +LI;;7%0 Parhuzamos reakciok
Az anyagmeérleg-egyenletbdl (a megfelels [A](t) és [B](t)
fliggvények behelyettesitését mell6zve) adddik, hogy:
[C] = [Alo—[A]—([B]

2
A t=co-ben a végtermékek koncentracidja:

k; 1
Bloo = —1
[ ]oo 2]{}2 n 1_ 2k2k
2k2+ﬁ
[Alo Ky 1
=— — —1
(O = 50— ot |
2k2+ﬁ
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Ellentétes iranyi reakciok

Legyen

ka ki
A = B

Felirva A fogyasara vonatkozé differencial egyenletet

(figyelembe véve a [A]g = [A] + [B] anyagmérleg-egyenletet):

d[A]
_W — ka[A] - klfa[B] - ka[A] - k*tz([A]O - [A])
Az inhomogén elsérend(i differencial-egyenlet megoldasa:

» Megoldjuk a homogén differencial egyenletet:

dlA]
*W - (ka + kfa)[A]

[A] _ Cef(ka‘kkfa)t
» Konstansvarialas modszerét alkalmazva behelyettesitjik
az inhomogén differencial-egyenletbe:
[A] _ C(t)ef(ka—b—kfa)t
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Egyszer(isités utan kapjuk:

C'(t) = k_q[Algelkatho)t

Cim
Osszetett reakcick
Parhuzamos reakciék
AZaZ Versengé elsé- és
masodrend
k’_a [A] 0 ( ko 4k )t Ellentétes irany( reakcié
C ( t) = —e a —a Sorozatos reakci6k
ka4 kq

[A] = C(t)e Rath-alt —

k_q
[A]Oﬁ .

Az inhomogén diff.-egyenlet altalanos megoldasa a
konstansvarialassal kapott megoldas és a homogén
diff.-egyenlet megoldasaként kapott fiiggvények osszege lesz:

[A] = Ce (kathalt [Alok_q

ko + k—q
C meghatarozhaté a t=0-bdl, mert ekkor [Alt=[A]o, igy:
- [A]Oka
C= ko + k_g
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Azaz

Cim
Osszetett reakciok
Parhuzamos reakciok
Verse és
mas
[ A] — M e_(ka tha )t _|_ k/‘_ai[A]O Ellentétes irany reakcié
ka _I_ k_a ka _|_ k_a Sorozatos reakcick

és

o kfa [A]O ka [A]O —(
Bl= kot ba Kot ha

ka+k—a)t

Ebbél kovetkezik, hogy

- [A]Ok—a . - [A]Oka [B]oo o ka o
oo = g, & Bl = g azaz g = = = K
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1.0

Ellentétes irany( reakci6
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Sorozatos reakciok

Cim
Osszetett reakciok

Legyen Parhuzamos reakciok

ks ks misoens
A _) B H C Ellentétes iranyl reakcié

Sorozatos reakciok
Bodenstein-elv

A megfelel6 differencidlegyenlet-rendszer: S

Sztratoszférikus 6zon

diA] = k;[A]
d|B
_c[lt(]i [;] ko[B] — k1[A]
e ks [B]

Megoldas:

@ A-ra vonatkozo diff. egyenlet megoldasa
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® B-re vonatkozoé diff. egyenlet megoldasa:

» [A](t) fiiggvény behelyettesitése:
d[B]

- = _ —kit
1 ko[B] — k; [Alge

> A homogén diff. egyenlet megoldasa:
d[B]

—q; = k2Bl

[B] = Qe~*#!
» Konstans varialas:

[B] = Q(t)e"2*

Q'(t) = ks [A]ge— (k1 —ke)t

k1 [Alo

t) = ————

Q) —(k; — k2)

> Inhomogén altalanos megoldasa:

ki [A
B = qe et b4k

ko — ky
» t=0-ban: [B]p=0, ezért

Q:_

e~ (k1—kz)t

e—k1 t

k1[Alo
ko — Ky

o [=1) =

Cim
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_ k1[Alo —kqt —kot
Tk ™)

» [B](t) fliggvény maximum helye:

(k)

ko — ki

[B]

tmax -

© [C](t) fiiggvény levezetése:
» Anyagmérleg egyenlet szerint:

[Alo = [A] + [B] + [C]
» Behelyettesitve [A](t) és [B](t) fiiggvényeket:

ko ki
=[A 1— —kqt —kot
[C] []0( P +k2—k1e >

Cim
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1.0

Sorozatos reakciok
8
0.8 — [«
0.6 -
=
o
0.4 r
0.2+
0.0 1 L | J
20 40 60 80 100
ts
17/22

DA



Bodenstein-elv

. . . Cim
» Vegyiik az iménti sorozatos reakciot, ha ko >kq. Ekkor: R
o 2 _kl t _k2 t ~ Parhuzamos reakcisk
(€1 =1Al <1 e e ) ~
— kl t Ellentétes irany( reakci6
[Alo(T —e™"7)
= - N A 4 A Bodenstein-elv
Azaz [C] csak kq-tdl fligg, vagyis [C]-t B képzodése .
hatarozza meg. Ebben az esetben ezt egyszeriien meg oot s

tudtuk allapitani, mert létezik analitikus megoldas!

» Ha nincs analitikus megoldas, akkor kozelitést kell
alkalmazni!

» Bodenstein-elv (steady-state kozelités): A reakcié
donté hanyadaban a koztitermékek koncentracidinak
valtozasa zérusnak tekinthets.! Azaz

dBl _
e~
ko [B] — k; [A]Oe_klt ~0

_ kg —kit
[B] = k£ [Age
1
Matematikailag ez a szélsGértékek helyét kivéve sohasem nulla, de a feltevéssel olyan megoldashoz
jutunk, ami jél kozeliti az eredeti differencial egyenlet megoldasat.
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lgy:

Megoldva:

t

mzmwd

0 —ki

0
Azaz visszakapjuk az analitikus megoldashdl levezett
osszefliggést. Vagyis a Bodenstein-elv alkalmazasaval

e*klf t
e M%dz = ky[Alg [ ] = [Aly (1 —

gyorsabban eljutunk a végsé osszefliggéshez, raadasul az

esetek dont6 tobbségében ezt kell alkalmazni, hiszen
legtobbszor nem létezik analitikus megoldasa a
differencialegyenlet-rendszernek.
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El6egyensilyok

Legyen o _
kc yk7 e kf (::jf::;je:fitmék
A+B = C—P
Alkalmazzuk a Bodenstein-elvet C anyagra: . o
d[C] s
o = ke[AlB — k- [C] — k[ ~ 0 B
Azaz:
k.[A][B]
C] = —7
kfe + kf
lgy P képzédése:
d[P] koks
bl A _ e
a = ks
d[P kek
> Ha k> by = S = My e
d[P )
» Haky >k . = ([M] = k.[A][B]
Alkalmazas: Harmadrend( reakciok mechanizmusa. _
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Légkor kinetikaja

Ozonréteg keletkezése és fogyasa

> Sztratoszféraban lejatszodo leglényegesebb folyamat
» Chapman mechanizmus:

Cim
Osszetett reakciok
k1
02 +hv — 20

O4 09 +M -2 05+ M
O3 +hv 24,0+ 0,

k
0+ 03 —5 20,
» Bodenstein-elv alkalmazasa O-ra:
d[O]

e = 2k1[O2] — k2[O][O2] — k3[O3]
» Ebbdl

— k;[03][0] = 0

0] 2k1[O2] + k3[Os3]
k2[O2] + k3[O3]
» Vagyis:
d[Os] 2k ko[O2]% — 2k; k; [02][O3] — 2ksky; [O3]?
dt k2[O2] + k4 [O3]
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Cim
» Az 6zon keletkezését megzavarjak az alabbi folyamatok ?:Sm‘*“ e
(X lehet atom vagy szabad gyok):
X+ 03 — XO + 0Oy
XO+0 — X+ 0y

» Hatasuk olyan mintha a Chapman-mechanizmus 4. |épése
sokkal gyorsabb lenne. (Ozon bomlas!)

» Legfontosabb szennyezék: NO, Cl (CFC-kbdl)
> Példa:

CFCl3 + hy Y29 cpCl, + Cl

CFyCly 4 by M24%™ cp, 0l + Cl

> A keletkezett (kevés) Cl hatékonyan bontja az ézont!
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