PROBLEMAS DE QUIMICA FiSICA Il. Curso 2018-2019

Problemas de Cinética Quimica: Teorias Cinéticas

37. Se muestra la superficie de energia potencial calculada para la reaccion:
A +BC — AB + C(donde A, By C son especies atémicas) con 6 = 180°

Los valores de energia correspondientes a cada curva se indican en la figura y estan en kcal/mol; se ha considerado
el cero de energia en los reactivos separados. Basandote en la figura: (a) indica los valores aproximados de las
barreras energéticas para la reaccién directa e inversa, asi como el balance energético global de la reaccidn
directa; (b) determina de manera aproximada la configuracién geométrica de los reactivos, de los productos y del
estado de transicion. Sittalos en la grafica; (c) dibuja de manera aproximada la gréfica (bidimensional) de energia
potencial frente a coordenada de reaccidn; (d) calcula (aprox.) las energias de disociacién de las moléculas BC y AB.
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38. (a) Utilizando la teoria del estado de transicion, calcula la constante de velocidad de la reaccién a 600 K:

D+H2->DH+H
AEc*=5.79x102°J, (9" /ap qu2) V=1.33 x 1023 cm3, ks = 1.381 x 102 J/K, h = 6.626 x 103* J s.
(b) Si sabemos que kexp @ 450 K es 9 x 10° cm3/mol s, kexp @ 600 K es 9.51 x 10'° cm3/mol s, y que k calculada segun
la TCA a 450 K es 5.5 x 10° cm3/mol s, razona si tiene mayor o menor importancia el efecto tlnel con el aumento

de la temperatura.
Resultado: 9.27 x 10’ mol*Ls?

39. Los parametros de Arrhenius para la descomposicion troposférica de cloruro de nitrosilo a 300 K son A =

1.00 x 103 Mtsy Ea = 104 kJ mol ™.
2 NOCl (g) > 2NO(g) +Cl2(g)

Calcula la entalpia y la entropia de activacién a 300 K.
Resultado: 99 k) mol?, - 12.7 ) mol* K?



40. La reaccion de asociacién en fase gas entre F2 y IFs a 65°C es de primer orden en cada reactivo. La energia
de activacidn experimental es 58.6 kimol?, y el factor preexponencial es 1.32 x 10'° L mols?. Calcula |a energia de
Gibbs de activacion.

Resultados: AG*°. = 76.2 kJ/mol



