Exercicis de Kintecus, Cinética Quimica i Dinamica molecular. Avaluacié continuada 2005

1) Dos reaccions consecutives reversibles de primer ordre es representen per:

4 4, 4, (D

Dibuixa les grafiques de la variacié de la concentracio de les tres especies en funcid del
temps 1 comenta els resultats per els casos segiients:

a) [AiJo=1M, [42]o=[A3]o=0M; ki =k =hks=ks=15"

b) [4ilo=[4210=0M, [43]o=1M; ki =k =hks=hs= 15"

¢) [AiJo=1M, [A2]o=[A3]o=0M; ki =hko=hksy=15", k3=35s".

d) [AiJo=1M, [42]o=[4A3]0=0M; ki =ko=hks=15", k3=95".

2) Laequacio estaquiometrica de la pirolisi del cetaldehid ve donada per:
CH3CHO(g) — CH4(g) + CO(g) (2)

I el mecanisme d’aquesta reaccid proposat per Rice i Herzfel ve donat per:

CH;CHO —“— -CH; + -CHO 3)
CH;CHO + -CH; —2— CH,4+ CH;CO- )
CH;CO- —~— -CH; + CO (5)
:CH; + -CH; —%— C,Hq (6)

‘CHO + -CH; —%— CH;CHO (7)
‘CHO + -CHO —*— C,H,+ 0, (8)

a) Dibuixa les grafiques de la variacio de la concentracio de totes especies en funcio del
temps i1 comenta els resultats. Assumeix que la concentraci6 inicial de totes les especies
és igual a zero excepte [CH3;CHO]p = IM, ik, = 10* s, b, = 10°s' M!, k3 = 4x10°
s ka=ks=ke=2x108sT ML,

b) Justifica perque es pot aplicar 1’aproximacié de I’estat estacionari per ‘CHj; i per
CH;CO-.

c) Canvia el valor d’una de les constants de velocitats fins obtenir una variacié de CH;CO-
amb el temps que no permeti I’aplicacio de I’aproximacio6 de 1’estat estacionari.

d) Canvia el valor d’una de les constants de velocitats fins aconseguir que C,Hs sigui el
producte majoritari.
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3) La equaci6 estaquiomeétrica de combustié del hidrogen ve donada per:
2Hyg) + Ozg— 2H:20y ©)

I una versio6 simplificada del seu mecanisme ve donada per:

H, —— ‘H+H, (10)
0,+-H —2— -OH + -0, (11)
O +H, —2— -OH + H, (12)

+OH +H, —— H,0+ H, (13)

‘H+H —%— H,, (14)

a) Dibuixa les grafiques de la variaci6 de la concentracio de totes especies en funcid del
temps i comenta els resultats. Assumeix que la concentraci6 inicial de totes les espécies
¢s igual a zero excepte [Hz]o =2 M 1 [Oz]p = 1 M. Utilitza com a constants de velocitat
ki=10"s"i hh=hks=hka=ks=10°s" M.

b) Determina en quin periode de temps la reaccio te un caracter explosiu.



