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Reaktionskinetik - eine Einfihrung
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& Mathematische / Fachliche Inhalte in Stichworten:
Differenzialgleichungen, Integrale, Partialbruchzerlegung, chemische Reaktionen
# Kurzzusammenfassung

In diesem Beitrag wird versucht, die mathematischen Hintergrinde der
Reaktionskinetik (zeitlicher Ablauf chemischer Reaktionen) aufzuzeigen und zu
beschreiben. Dabei werden nur homogene Reaktionen bis zur zweiten Ordnung
(2. Ordnung) betrachtet. Die Differenzialgleichungen werden mit Hilfe elementarer
Verfahren (Trennung der Variablen, Partialbruchzerlegung) geldst. Anhand frei
gewahlter Zahlenwerte werden die einzelnen Ordnungen grafisch dargestellt. Als
Abschluss werden zwei konkrete Beispiele besprochen (radioaktiver Zerfall,
Verseifung von Essigsaure mit Natronlauge)

& Didaktische Uberlegungen / Zeitaufwand

Im Mathematikunterricht kann man die Raktionskinetik im Rahmen der
Losungsverfahren fur Differenzialgleichungen besprechen. Dabei ist in erster Linie
die Anwendung aus einem Bereich der Chemie interessant.

Ich habe die Inhalte auch im Rahmen der schriftlichen Reifeprifung "Angewandte
Mathematik und Fachtheorie" in Mathematik in Kombination mit Polymer- und
Umweltchemie (PYUC) besprochen und angewendet.

* Lehrplanbezug (bzw. Gegenstand / Abteilung / Jahrgang):
Angewandte Mathematik, 4.Jahrgang, alle Abteilungen (reine mathematische Inhalte)
Fachtheoretische Gegensténde der Abteilung Kunststoff- und Umwelttechnik (5. Jhg.)

®  Mathcad-Version:
Mathcad 11

* Literaturangaben:
Physikalische Chemie fur Techniker und Ingenieure, Karl Heinz Néser, VEB Leipzig
Webseite zu einer Einfihrung in die Reaktionskinetik:
http://dc2.uni-bielefeld.de/dc2/rk/

* Anmerkungen bzw. Sonstiges:
Zu den Literaturangaben: In Physikalische Chemie von Neuser findet man eine
allgemeine Einfihrung zum Thema.
Die Webseite bringt einen breiten und sehr schulrelevanten Uberblick tiber die
Reaktionskinetik.
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Reaktionskinetik

Bei der Beaobachtung einer chemischen Reaktion interessieren zunachst die Ausgangs- und Endstoffe. Dabei
unterscheidet man zwischen homogenen und heterogenen Reaktionen. Weitersist der Energieumsatz, der mit den
stofflichen V erénderungen verbunden ist interessant. Daraus kann man bei homogenen Reaktionen die
Gleichgewichtskonstante und damit die Molausbeute berechnen. Sehr wichtig ist auch der zeitliche Ablauf der
Raktion. Eslasst sich ndmlich mit einer Reaktion wenig anfangen, wenn zwar die Molausbeute sehr gut ist, die
Reaktion aber so langsam erfolgt, dassin einer sinnvollen Zeiteinheit kein nennenswerter Umsatz erfolgt. Die
Zeitausbeute und ihre Erhthung sind daher auch ein 6konomisches Problem. Die Rentahilitét eines chemischen
Verfahrensist stets abhéngig von der Zeitausbeute.

In der Reaktionskinetik wird daher nicht nur der zeitliche Ablauf chemischer Reaktionen untersucht, sondern
auch nach M oglichkeiten gesucht, diese zu verandern.

In diesem Beitrag werden ausschlief3lich homogene Reaktionen behandelt;dabei werden nur Reaktionen bis zur 2.
Ordnung beschrieben. Reaktionen hdherer Ordnung kommen ehre selten vor, kénnen aber mit den gleichen
mathematischen Mitteln behandelt werden.

Reaktionsgeschwindigkeit und Reaktionsordnung
homogener Reaktionen

AlsMaR fir den zeitlichen Ablauf einer chemischen Reaktion dient die Reaktionsgeschwindigkeit v, die gleich der
Konzentrationsandrung in der Zeiteinheit ist. Betrachtet man die allgemeine Reaktion

A+B==>C+D
so werden die Konzentration der beiden Stoffe A und B im Verlauf der Reaktion immer kleiner, wéhrend die
Konzentrationen von C und D zunehmen. Die Zunahme der Endprodukte ist aber gleich der Abnahme der
Ausgangsstoffe. Esist also gleichglltig, ob man die Abnahme von Stoff A oder B oder die Zunahme von C oder D
betrachtet (allgemein wird man immer den Stoff wahlen, dessen K onzentration sich am einfachsten messen | asst).
Dasich die Konzentration in jedem Augenblick andert fuhrt die mathematische Formulierung auf
Differenzialgleichnungen verschiedener Typen (je nach Art der Reaktion)

Betrachtet man eine Reaktion, bei der man aus dem Ausgangsstoff A das Endprodukt C erhélt (A ==> C), so kann
man diese Reaktion so beschreiben:

~d_ _d
V=-—Ca =—CC
dt dt

Ausdieser Gleichung ist ersichtlich, dass die Abnahme der Konzentation des Stoffes A (- dcp), gleich der
Zunahme der Konzentration des Stoffes C ( dcg) ist.

Zur Berechnung der Reaktionsgeschwindigkeit misst man die Konzentrationsdnderung eines der beteiligten Stoffe
oder eine physikalische Grof3e (Leitfahigkeit, Druck usw.), die davon abhangt. Dabei stellt man fest, dassdie
Reaktiongeschwindigkeit nicht konstant ist, sondern von der Konzentration, der Temperatur und von Fremdstoffen
(Katalysatoren) abhangigist.

Die Art der Abhangigkeit der Reaktionsgeschwindigkeit von der Konzentration ist ein Kennzeichen fur die
betreffende Reaktion. Nach dieser Abhangigkeit kann man alle Reaktionen in Gruppen einteilen, die man
Reaktionsordnungen nennt. Alle Reaktionen, die die gleiche Reaktionsordnung besitzen, gentigen dem gleichen
Geschwindigkeitsgesetz.
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Die kinetischen Konstanten

Die Geschwindigkeitskonstante k

Die Geschwindigkeitskonstante k ist ein Mal3 fur den Abbau bzw. Bildung der angesprochenen Stoffe. Je grof3er der
Wert von k ist, desto rascher verlauft die Reaktion.

Wichtig: Je nach Reaktionsordnung hat die Geschwindigkeitskonstante eine spezielle Dimension.

Zur Bestimmung von k sind im Allgemeinen die Ausgangskonzentration(en) und die Konzentration(en) zum
Zeitpunkt t zu bestimmen.

Die Halbwertszeit t

Die Zeit, nach der die Hélfte des Edukts abgebaut ist, heil3t Halbwertszeit t . Sieist den meisten im Zusammenhang
mit dem radioaktiven Zerfall bekannt. (Die Halbwertszeit von Plutonium betrégt zum Beispiel 24 400 Jahre.) Die von
Formaldehyd in der Atmosphére ist etwa ein halber Tag, die von Dioxin (hier vom Sevesogift TCDD) im Boden
dagegen 160 Jahre.

Die logische Zeit der Kinetik t

Dasist die Zeit, in der die Anfangskonzentration cg eines Edukts auf cq / e, also auf etwa ein Drittel abgenommen hat.
(Zur Erinnerung: Die Eulersche Zahl eist 2,718)
Die Zeit, bel der c = cg/eist, wird (fur Laien verwirrend) unter Reaktionskinetikern auch Relaxationszeit genannt.

Bemekung: In den folgenden Beispielen wird immer die Abnahme der Konzentration des Ausgagsstoffes betrachtet

zurick zur Inhaltsangabe
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Reaktion nullter Ordnung:

Bei einer Reaktion nullter Ordnung ist die Reaktionsgeschwindigkeit konstant:

(hangt also nicht von der Konzentration ab)

Differentialgleichung fur die Reaktion nullter Ordnung:

Die Trennung der Variablen liefert folgendes Ergebnis:

Q Q

1. Variante: § ldca =-kg ><§ 1 dt vereinfachen ® cp =-kg xt
; ;

2.Vaiante: 1 ldca=-kgxi 1dt® ca=-kgxt
8 8

Integration liefert folgendes Ergebnis: ca(t) =-kg xt + konst

Anfangsbedingung liefert folgende Gleichung:

ca(0) =co

ca(0) =-kg %0 + konst auflésen, konst ® ca(0)

|CA(t) = -Kg Xt + co|

Berechnung der Geschwindigkeitskongtante k:

-CA(t) + co
ca(t) =-kg xt + cg auflésen, kg ® ——

Berechnung der Halbwertszeit t

¢o . 1 Co
— =-kgxt + cg auflésen,t ® — x—
2 ko

Berechnung der Relaxationszeit t g:

Co . -1+ exp(1)
— =-kgxtR + cg auflésen,tr ® cgX————
e ko xexp (1)

v =kg

dcp

— -k
a0
dca = - kg xdt

Anfangsbedingung

Allgemeine der Ldsung der
Differentialgleichung
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grafische Darstellung der Konzentrationverlaufes:

Der Ausgangstoff habe eine Konzentration cg =2 mol/l. Nach 30 Minuten ist die Konzentration auf 0.5 mol/l
abgesunken.

) mol mol
t := 30 xmin Ccg:=2 ><—I ca(t):=0.5 ><—I
-lca() - co mol _ mol
ko := g ko =0.833—— umgrechnet auf mol/(I* min) ko =0.05
t 3 [ xmin
m"s
. : . mol
t:=0xmin, 1 xmin.. 40 xmin ko :=0.05 x -
[ xmin

ca(t) :=-kg xt + cqg

Reaktion nullter Ordnung

ca(t)

mol

Konzentration

zurick zur Inhaltsangabe
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Reaktion erster Ordnung:

Bei einer Reaktion 1. Ordnung ist die Reaktionsgeschwindigkeit proportional der Konzentraton des reagierenden
Stoffes. Ausgehend von der allgemeinen Reaktion
A==>B+C
dca
erhélt man folgende Differenzialgleichung: T =-kq xcp

dcp

lineare Differenzialgleichung 1. Ordnung: o Kaxea
. dea

Die Trennung der Variablen liefert folgendes Ergebnis: —— =-kq xdt

CA
Q )
0 1 g
6 —deca=-kpxa 1dt® In(ca)=-kgxt
) CA 8
0
Integration liefert folgendes Ergebnis: In(cA) =-kq xt + konst
nach c, aufgelost, erhalt man: In(cA) =-kq xt + konst auflosen,cp ® exp(- kq xt + konst)
Anfangsbedingung liefert folgende Gleichung:
ca(0) =cq Anfangsbedingung
Co = exp(- kq %0 + konst) auflésen, konst ® In(co)
CA = exp(- kq xt + In(co)) vereinfachen ® cp = exp(- k1 ><t) XCq

k14 Allgemeine der Ldsung der

CA(t) =cg xe Differentialgleichung

Berechnung der Geschwindigkeitskonstante k :

&Aoo
-In +
- kqt a Cp

ca(t) =cqgxe ! auflésen, k1 ® € 70 . =
Berechnung der Halbwertszeit:
Co - kot B In(2)
— =g xe auflosen,t ®
2 kq
Berechnung der Relaxationszait:
Co - kiR . 1
— =cqg xe auflosen,tr ® —
e k1
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Betrachtet man bei einer Reaktion 1. Ordnung die Zunahme der Konzenration von B, so betragt dessen Konzentration

zu jedem Zeitpunkt cg(t) =cg - cal(t).

-kt | €rsetzen,ca(t) =co - cg(t)
ca(t) =cq xe . ® cg- Cg xexp(- k1 Xt)
auflésen, cg(t)

. P - ke
Dasheildt: [cg(t) =cgxel- e ' q

dcg
Dieses Ergebnis ehalt man auch, wenn man die Differenzialgleichung F =-k1 X(co - cB(t)) | Ost.

(Der Losungswg ist unten kurz skizzirt)

—)dCB:§ -k dt® -|n(Co- CB):-klxt
[0}

oD O OO

- (exp(kl xt) - Co xK)

- In(co - CB) =-kq xt + In(K) auflésen,cg ®

K
- exp(kl ><t) +coxK |ersetzen,t=0 4
- K auflésen, K C_O
- exp(kl ><t) + co xK 1
Cg = ersetzen,K=— ® cg= ( exp(kl Xt) + 1) oy

K co

Bemerkung: Die Ldsung der Reaktionsgleichung 1. Ordnung ist strukturell gleich wie die Beschreibung des
radioaktiven Zerfalls, der Ein- und Ausschaltvorgangein der Elektrotechnik und auch der

Bewegungen unter Reibungseinfluss (proportional der Geschwindigkeit).
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grafische Darstellung der Konzentrationverlaufes:

Der Ausgangstoff habe eine Konzentration co =2 mol/l. Nach 30 Minuten ist die Konzentration auf 0.5 mol/l

abgesunken.
. mol mol
t := 30 xmin Ccg:=2 ><—I ca(t):=0.5 ><—I
Al o
-Inc +
e ¢ g 1 o o _
k= — k1 =0.00077 — Beachten Sie: Die Einheit von k ist fir jeden Reaktionstyp
t s unterschiedlich
t:=0xmin, 1 xmin.. 60 xmin
- Kt a - kpte In(2) .
ca(t) :=cqg xe cg(t):i=coxel- e g t = " t =15min
1
Reaktion 1. Ordnung
ca(t) !
ganol § min =
c - 2
s el g "
s agnol §
2 =
g cs() el g
= . 1T
2 ol
el g
0 10 20 30 40 50 60
_t
min

zurick zur Inhaltsangabe
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Reaktion zweiter Ordnung:

Zur Ableitung der Gesetzmalf3igkeiten betrachtet man eine Gasreaktion zwischen den beiden Stoffen A und B
A+B=>C+D

Eine Reaktion ist nur moglich, wenn die regellos durcheinanderfliegenden Molekiile der beiden Stoffe

zusammenstof3en. Je mehr Molekiile reagieren kdnnen (wird durch die Stof3zahl angegeben), umso grofer ist die

Reaktionsgeschwindigkeit. Diese Stof3zahl ist direkt proportional zur Konzentration. Fir zwel und mehr Stoffeist die

Reaktionsgeschwindigkeit abhangig vom Produkt der Konzentrationen - nicht die Summe (dahinter stecken

wahrscheinlichkeitstheoreti sche Uberlegungen, Genaueres siehe: hitp://dc2.uni-bielefeld.de/dc2/rk/ )

Die Reaktionsgeschwindigkeit der oigen Reaktion rgibt sich zu: icA(t) = ko xca(t) xcp(t)
dt

1. Fall

Sind die Ausgangskonzentrationen der beiden Stoffe A und B gleich grof3 oder ailt der Reaktionstyp 2A ==>B + C,

so wird aus der obigen Diferenzialgleichung folgende einfachere Beziehung: OI—(:A(t) =ko ch(t)2 .
dt

Das heil3t, die Reaktionsgeschwindigkeit ist proportional dem Produkt dr Konzentration des Ausgagsstoffes (der
Ausgangsstoffe)

dea(t)

Differentialgleichung fir die Reaktion zweiter Ordnung: =k A)?
t
. _ _ _ deca
Die Trennung der Variablen liefert folgendes Ergebnis: —— =-ko xdt
CA2
5 1 8 1
-~ ——dcpa=-koxs 1dt® — =-kpxt
o .2 8 cA
6 CA
o}
Integration liefert folgendes Ergebnis: — =- ko xt + konst
CA
-1 ) 1
— =-ko xt + konst auflésen,cp ® ———
CA ko xt - konst
Anfangsbedingung liefert folgende Gleichung:
c(0) =co
S u_ o 1 .
Co=@& 1 auflésen, konst ® — Anfangsbedingung
é(kz x0 + konst) Q Co
vereinfachen
1 ® 1 infachen ® €o
CA=ST————— 1 ® cp =— vereinfachen cA=————
xt + kons ersetzen, konst = — Xt xcq +
A(kztkt) k A 1 Ak2t01
co ko xt + —
Co
¢o . .
ca(t) =7— Gleichung zur Bestimmung von ca(t)
(k2 xt xcq + 1)

Roland Pichler 2004
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Berechnung der Geschwindigketskonstante k2:

co | . -ca(t) + co
ca(t) = —  auflésen, ® —mM
Al (k2 Xt xcq + 1) 2 ca(t) xt xcq
Berechnung der Habwertszeit:
o o 1

— =——— auflésen,t ®
) k2 xco

2 _(k2><t xco +1

Berechnung der Relaxationszeit:

Co ) . -1+ exp(l)
— = auflosen,tp ® ——
e (k2 Xt g XCq + 1) ko xcq

grafische Darstellung der Konzentrationverlaufes:

Der Ausgangstoff habe eine Konzentration cg =2 mol/l. Nach 30 Minuten ist die Konzentration auf 0.5 mol/l

abgesunken.
, mol ol
t := 30 xmin Co:=2x ca(t):=0.5 ><—I
~(ca®) - co) S
2= — ko =0.000833 Beachten Sie: Die Einheit von k ist fur jeden
CA(t) xt xcq s xmol Reaktionstyp unterschiedlich
t:=0xmin, 1 xmin.. 60 xmin
0 0 t ! t =600
c = = = s
A (k2 Xt xcg + 1) ko xcq
Reaktion 2. Ordnung, 1. Fall
2] + 0
min >
§ cal®
® - agmol §
g ol [
g c—= el g
s el g 1
(®]
N — \
0 10 20 30 40 50 60

Roland Pichler
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2. Fall

Sind die Austganaskonzentrationen der beiden Stoffe A und B nicht gleich grof? Differenzialgleichung :

iCA(t) = k2 xca(t) xcg(t) mit cap* cBo
dt

Setzt man die Ausaanaskonzenztrationen von A und B mit caq und cgq an, und bezeichnet den Stoffumsatz zur Zeit t
mit X, so gilt: ca(t) =cag- xund cg(t) =cpg - x. Differenzieren nach t liefert dca (t) = - dx

. . . . . ) deca (1)
Differentialgleichung fir die Reaktion zweiter Ordnung: = =-ko X(cAo - x) X(CBQ - x)
t
. I N - dx
Mit der Substitution dca (t) = - dxerhdlt man: T =-ko X(CAO - x) X(CBQ - x)
t
Die Trennung der Variablen liefert folgendes Ergebnis: de = - ko xdt

(ca0~ x) es0~ )
Mit Hilfe der Technik der Partialbruchzerlegung lasst sich diese Differenzialgleichung |6sen
Symbolik -> Variable -> Partialbruchzerlegung

= in Partialbriiche zerlegt 1 + 1
(CAo - X) ><(CBo - X) ergibt ’ ( Caot CBo) X(- Caot X) ( Caot CBo) ><(-CBo + X)

Bemerkung: Beim symbolischen Auswerten deer Integrale erfolgt dies automatisch

g In(cAo - x) - In(-cBo + x)
dx = 5 ko dt vereinfachen ® = ko xt
) 0 CA0- CBO

oD O OO

Bestimmung der Integrationskonstanten:

fur t=0 gilt x=0

(In(-ca0 + x) - In(-cpo + )) ersetzen. t=0  ([in(-cag) + In(-cgo))

=ko xt + konst |ersetzen,x =0 ®

(CAo- CBo) CA0- CBO
auflésen, konst
const = - (In(- CAO) - In(- CBO))
(- Caot CBO)
(In(- caot x) - In(- cgo t+ x)) o x (In(- CAo) - In(- CBo)) ) exp(k2 Xt XCpQ -
= ko xt + auflésen,x ® cpg xCcag
(- co * CAO) ( co * CAo) eXp(kz xtxcap - k2

exp(k2 xt xcpg - Ko xt XCBO) -1

X(t) =-cap*cpo *

- eXD(kz xt xcpg - ko xt ><CBo) XCAQ + CBO

Roland Pichler 2004
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Man erh@lt somit fir c(t) und cg(t):

exp(kz xt xcpg - Ko xt cho) -1
ca(t) =cpp- X ersetzen, x =-cpg xXcgp X

® ca(t) =cap+ cgo %
- eXp(kz xt xcap - ko xt ><CBo) xca0 t CBO

exp(k2 xt xcpg - Ko xt cho) -1

cp(t) =cpp - X ersetzen,x =-cpgXCpg X ® cp(t) =cpgg *+ cgo X
- eXp(kz xt xcap - ko xt ><CBo) xca0 t CBO

exp(kg xt xcpg - ko xt xcgop) - 1

ca(t) =cap + capxcpp x

- eXp(kz xt xcpp - ko xt ><CBo) xca0 t CBO

Die Ldsungen fur c(t) und cg(t)

exp(kg xt xcpg - kg xtxcgo) - 1

cg(t) =cpo + Cap XCpo X

- eXp(kz xt xcap - ko xt XCBO) xca0 t CBO

Bemerkung: Fuhrt man den Grenziibergang cgo gegen caq durch, muss das Ergebnis dem fir Fall 1 entsprechen:

exp(k2 xt xcpg - ko xt cho) -1 CA0
lim cap + Cap XCpo X . . ® ” 1
CBo® Cao - eXIO( 2 Xtxcpg - ko xt ><CBo) XCp0 + CBO 2xtxcpp+
CA0 o . Co
—— ersetzen,cpg=cg ® —— lidfet  cp(t) =7—
ko xt xcpp + 1 ko xt xcg + 1 (k2 Xt xcq + 1)

Berechnung der Geschwindigkeitskonstanten ko:

(In(- crot X) i In(- °BO* X)) = ko xt + konst ersetzen, konst = (In(- CAO) _ In(- CBO))
(ca0- cgo) (ca0- cao)
Auswertung liefert: (In(- A X) _ In(- €80 * X)) = ko xt + (In(- CAO) _ In(- CBO))
(~cBo + cag) (-cg0 + cag)
(In(- caot x) - In(- cgo + x)) (In(- CAO) - In(- CBO)) ) - ( In(-cAO + x) + In(-cBO +
=ko xt + auflésen, ko ®
(- cpo * CAO) ( cgo * CAo) t><(CAo -

(-In(-cA0+ x) + In(-cBo + x) + In(-cAo) - In(-cBo))

kp = p :
&x(ceo - caoll
1 &X-CBo Ca00
ka = xinc x— +
t><(CBo - CAo) @X-Ca0 CBOg
Berechnung der Halbwertszeit t 5
& -cgop O
nc———=+
CAO exp(ka xt o xcag - ko xt p xcgg) - 1 @CA0- 2%XCB0 g

— ~CA0* CApXCBO % auflosen,tp ®

- eXp(kz xt o xcpo - ko xt o ><CBo) xca0 + CBO k2 ><(CAo - CBo)

Roland Pichler 2004
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Berechnung der Halbwertszeit t g:
aecpot+2xca00
Ingc— =
CBO exp(kz xtgxcpp- ko xtp XCBO) -1 e CAO o

Py =Cgo + CApXCBO * auflésen,tg ®

- eXp(kz xtgxcap- ko xtp ><CBo) XCAQ t CBO k2 X(CAO - CBO)

Die Relaxationszeit wird wie oben berechnet.
grafische Darstellung der Konzentrationverlaufes:

Die Ausgangstoffe haben Konzentrationen von cyg =2 mol/l und cgg =3 mol/l. Der Stoffumsatz x sei 0.5 mol/l in
30 Minuten

) mol mol mol
t:= 30 xmin CA0:=2><T CBO :=3><—I X = 1><—I
1 3&X-CB0 Ca00
ko = xInc X— + ko = 0.00015982
t X(CBO - CAO) @X-Ca0 CBOg s xmol

t:=0xmin,1xmin.. 120 xmin

exp(kz xt xcpg - Ko xt XCBO) -1 _ _
ca(t) =cap- x(t) cp(t) =cpo- Xx(t)

X(t) :==-cap*Cpo X
- eXp(kz xt xcpg - ko xt ><CBo) XCAQ *+ CBO

& cpo 0 & (cgo - 2xcag)i)
- |nc—— - |ne—U
@ Cant 2%CBo g _ é CAO 0 _
ta= t A =30min tg:= tg =72.283min
k2 x(- cA0t CBo) k2 X(- caot CBO)
Reaktion 2. Ordnung, 2. Fall
ca( 37 ta
C @,LQ min
selg A0
8 27 2
S cpt —
g B( ) wnm o)
S amolp €T 6
~——=
0 20 40 60 80 100 120

zurick zur Inhaltsangabe
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Beispiel fur 1. Ordnung: Radioaktiver Zerfall

- kot
c(t) =cq xe

Berechnen Sie die Zerfall sskonstante und die Hal bwertszeit des
Thorium 231/90, wenn nach 81h 45min nur noch 10% der
Ausgangsmenge vorhanden ist.

t:=81.75 xh
A0
-lInc—=
&Co g |ersetzen,ca=cox0.1 5 gy 102
k{ =———— ® ————
t gleit, 3 h
. (2.82 x10'2)
1- h
- kot mol
C =cCcqg xe co:= 1 x
In(2)
t = t =24.58h
k1
Graph:
- kgt
t:=0xh,5xh.. 100 xh cp(t) :=cq xe
Reaktion 1. Ordnung
h
08T
o Co
] <4 0.5%——
£ ca() 06 mol
= mor
.8  mol L
9 —
B L
2
S 0.4T
X
0.2T
0 20 40 60 80 100

zuriick zur Inhaltsangabe

Roland Pichler 2004
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Beispiel fur 2. Ordnung: Verseifung von Essigsaure

Co

e = (k2 xt xcq + 1)

Berechnen Sie die Geschwindigkeitskonstante und die Halbwertszeit der Verseifung von

Essigsaure mit Natronlauge, wenn man je 2 mol/L ausgeht und nach 30 min noch 1,408 mol Ester
vorhanden sind.

mol mol
t:=0.5 xh Ccg:=2 ><—I ca =1.408 ><—I
-\¢A- Co 1 1 L .
= u ko =0.42— — ....Geschwindigkeitskonstante
(cA xt xco) mol h
1 .
t i =7— t =1.189h ....Habwertszeit
(ka xco)
t:=0xh,0.5 xh.. 30 xh
)
calt) =
Al (k2 Xt xcg + l)
Reaktion 2. Ordnung
o
13
h
157
= Co
o Boe—n
£ ca(l) 0 mol
'% m_ol 1 L
g L
g
2
0.57T
0 5 10 15 20 25 30
t
h
Zeit [h]

zurick zur Inhaltsangabe

Roland Pichler
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ca:=cp t:=t Co:=Cp

Rucksetzen der weiter oben belegten Variablen,
damit kein Konflikt im symbolischen Rechnen auftritt

Roland Pichler 2004
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ca:=cp t:=t Co:=Cp cCp:==cCp

Rucksetzen der weiter oben belegten Variablen,

t

=t

damit kein Konflikt im symbolischen Rechnen auftritt

Roland Pichler

2004
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CA=Ca t=t Co:=Cp Cg:=Cp k2 :=k2

Rucksetzen der weiter oben belegten Variablen,
damit kein Konflikt im symbolischen Rechnen auftritt

ko xt XCBO) -1

xt XCBO) XCA0 - CBO

Roland Pichler 2004
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exp(kz xt xcpg - Ko xt cho) -1

- eXp(kz xt xcpg - ko xt ><CBO) Xca0 * CBO

Cao*

exp(k2 xt xcpg - ko xt cho) -1

CAQ X
-exp ko xt xcag - ko xt xcgg) XCAQ + CBO

x) + In(- cAo) - In(—cBo))
cgo)

Roland Pichler 2004
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CA=Ca t:=t Co:=Cp CB:=Cp kzZ:kz

Ricksetzen der weiter oben belegten Variablen,
damit kein Konflikt im symbolischen Rechnen auftritt

Roland Pichler 2004




