bruttó rend: az összes anyagra vonatkozó részrend összege a = ~ a~
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felezési idő: az az időtartam, amely alatt a kezdeti koncentráció a felére csökken. Elsőrendű bomlás esetén független a kezdeti koncentrációtól, minden más esetben függ a kezdeti koncentrációtól.

sebességmeghatározó lépés: az a reakciólépés, amelyik a reakciósebességi együtthatójának kis növekedése a bruttó reakció sebességének jelentős növekedését okozza

elemi reakció: olyan reakciólépés, mely a felírt egyenlet szerint valójában is végbemegy bruttó reakció: a felírt reakcióegyenlet megadja az elreagáló és a keletkező anyagok arányát, de ilyen reakció valójában nem így megy végbe. A bruttó reakció sok elemi reakció eredőjeként játszódik le.

unimolekulás reakció: nem reaktív ütközések vagy fényelnyelés következtében lejátszódó elemi reakció

bimolekulás reakció: két részecske ütközése következtében lejátszódó elemi reakció tűmolekulás reakció: három részecske egyidejű ütközése következtében lejátszódó elemi reakció (ilyen csak a mesében van)

reakciómechanizmus: az elemi reakciólépések listáját és a reakciólépések sebességi együtthatóinak hőmérséklet- és nyomásfüggését tartalmazó táblázat

láncvivő: nagyon reaktív köztitermék láncreakcióban

láncreakció: a láncreakciókban nagyon reaktív köztitermékek (láncvivők) keletkeznek, amelyek reagálnak a kiindulási anyaggal és elősegítik átalakulását végtermékké miközben a láncvivők újraképződnek.

láncindítás, iniciáció
láncindító reakcióié és

láncfol atás
láncfol ató reakcióié és

láncelá azás
láncelá azó reakcióié és

lánclezárás, láncvé ződés, termináció
lánclezáró reakcióié és

Inhibíció
inhibíciós reakciólépés

láncindító reakciólépés: olyan reakciólépés, amelyben láncvivők keletkeznek

láncfolytató reakciólépés: a reakciólépésben ugyanannyi láncvivő keletkezik, ahány elfogy.

láncágazó reakciólépés: a reakciólépésben több láncvivő keletkezik, mint ahány elfogy. lánclezáró reakciólépés: olyan reakciólépés, amelyben a láncvivők száma csökken. inhibíciós reakciólépés: a reakciólépésben ugyanannyi láncvivő keletkezik ahány elfogy, de közben a végtermék is fogy.

nyílt láncú reakció: olyan láncreakció, amelyben nincs láncelágazás elágazó láncú reakció: láncelágazást tartalmazó láncreakció

hőrobbanás: exoterm reakcióknál ha a hőleadás gátolt, a hőmérséklet és ezzel a reakciósebesség a felrobbanásig növekedhet. A keletkezett robbanás neve hőrobbanás. láncrobbanás: elágazó láncú reakció sebessége a robbanásig fokozódhat a láncvivők számának növekedése miatt, a keletkezett robbanás neve láncrobbanás.

katalizátor: olyan anyagfajta, mely a reakció sebességét új reakcióutak megnyitásával megnöveli, de a reakció végén változatlan mennyiségben visszanyerhető

katalízis. katalizátor közreműködésével végbemenő reakció
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autokatalízis: az egyik reakciólépés terméke a reakció katalizátora homogén katalízis: a katalizátor és a reaktánsok azonos fázisban vannak. heterogén katalízis: a katalizátor és a reaktánsok különböző fázisban vannak.

Arrhenius ábrázolás: In k - ~ grafikon. Ha a sebességi együttható hőmérsékletfüggése

leírható az Arrhenius egyenlettel, az ln k - ~ adatpórok egyenest adnak.

Egyenletek

0. főtétel: Ha az A test termikus egyensúlyban van a B testtel, és a B test termikus egyensúlyban van a C testtel, akkor A és C is termikus egyensúlyban vannak egymással.

1. főtétel: (1) 0U = q + w , ahol dU a rendszer belső energiájának megváltozása, q a hőközlés a rendszerrel, w a rendszer által végzett munka. (2) Nem létezik elsőfajú örökmozgó, azaz olyan gép, amely a "semmiből vett" energia rovására munkát tudna végezni.

2. főtétel: (1) Hőt nem lehet teljes mértékben munkává átalakítani. (2) Hő önként csak magasabb hőmérsékletű helyről áramlik alacsonyabb hőmérsékletű hely felé. (3) Nem létezhet másodfajú örökmozgó, azaz olyan gép, amelynek egyetlen hőtartálya van, és ennek hűlése árán körfolyamatiban (ciklikusan) munkát végez. (4) A környezetével kölcsönhatásban nem álló (elszigetelt) rendszer entrópiája nem csökkenhet.(entrópiatétel) 3. főtétel: A tökéletesen kristályos, tiszta anyagok entrópiája a T-- 0 K hőmérsékleten zérus.

Dalton törvénye: Egy gázelegy nyomása a komponensek parciális nyomásainak összege. Viriál állapotegyenlet: pVm = RT (1 + B'p + C p Z + . ..) vagy

pVm =RT l+ B + CrT +... Vm ~ m

ahol p a nyomás, V„, a móltérfogat, R az egyetemes gázállandó, T a hőmérséklet, B, C,... illeetve B', C',... a viriál együtthatók.

z van der Waals-egyenlet: p + n a ~V - nb) = nRT , ahol a és b tapasztalati állandók V

Hess tétele: Az eredő reakcióentalpia azon egyedi reakciók entalpiáinak összege, amelyekre a bruttó reakció felosztható.

Kirchhoff tétele: a ~ B = ~ v~ c~ = Oc~ , ahol OHB a standard reakcióentalpia , v~ a J

j-edik anyag sztöchiometriai együtthatója, cp a j-edik anyag állandó nyomáson vett moláris hőkapacitása.

Entrópiatétel: A környezetével kölcsönhatásban nem álló (elszigetelt) rendszer entrópiája nem csökkenhet.
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Clausius-egyenlőtlenség: d S >- ~q , ahol dS az entrópiaváltozás, 8q a rendszer által felvett vagy leadott hő, T a rendszer hőmérséklete. Irreverzibilis változás esetére a > jel, reverzibilis esetre az = jel vonatkozik.

Boltzmann entrópia egyenlete: S = k ln W , ahol k = ~ a Boltzmann-állandó, R az

A

egyetemes gázállandó (8,3145 J K-~ mol-1), NA az Avogadro szám (6,022x1023) és W a rendszer azon lehetséges elrendeződéseinek száma, mely kiadja a rendszer összenergiáját. W nem munka!!!

Stokes törvény: F = 6~~rv , ahol F a mozgó részecskére ható közegellenállási erő, rl a viszkozitás, r a mozgó részecske sugara, v a részecske sebessége.

Fick I. törvénye, J~ _ -D a c , ahol Jd a diffúziós áramsűrűség, D a diffúziós együttható az

és ~ z a koncentráció x irányú gradiense.

z Fick II. törvénye, a c = D a 2 , ahol D a diffúziós együttható, a c a

at az at koncentrációváltozási sebesség és aZC a koncentráció távolság szerinti második a xz

derivált] a.

z reakció-diffúzió-konvekció egyenlet, a c = D a 2 - vx a c + f , ahol a baloldal a

at az az

koncentrációváltozási sebesség egy adott helyen, a jobboldali tagok pedig balról jobbra rendre leírják a diffúzió, a konvekció (áramlás) és a kémiai reakciók hatását.

z Eötvös törvény: a felületi feszültség hőmérséklet-függését írja le: yVm = kE (Te - T ), ahol z

y a folyadék felületi feszültsége, V„, a folyadék moláris térfogata (ezért Vm -ot mólfelületnek is hívják), kE az Eötvös állandó, TE az adott folyadékra jellemző, a kritikus hőmérséklettől 4-6 K-nel eltérő érték.

Kelvin egyenlet: ln p = + 2 y V„, , ahol p a görbült felület gőznyomása, p* a síkfelszín p RTr

gőznyomása, + használandó felülről domború felszín (n, pl. Hg), - használandó felülről homorú felszín (u, pl. víz) esetén, y a folyadék felületi feszültsége, V„~ a folyadék moláris térfogata, R az egyetemes gázállandó, T a folyadék hőmérséklete, r a folyadék sugara.

Lan muir izoterma, 8 = Kp

g 1 + K p ' ahol B a relatív borítottság, p az adszorbeálódó anyag parciális nyomása, K az adszorpciós állandó. ( K = ~° , ahol kQ és kd az adszorpció illetve

deszorpció sebességi együtthatója.) Akkor kapunk Langmuir izotermát, ha a felület minden aktív helye egyenértékű és az adszorpciós képességük nem változik a környezet borítottságával.

tömeghatás törvénye: elemi reakciók sebessége mindig kiszámítható a v = k~ c~' képlettel, ahol k a sebességi együtható, c~ a j-edik anyag koncentrációja és v~ i

a j-edik anyag sztöchiometriai együtthatója a reakcióegyenlet bal oldalán. (Itt a sztöchiometriai együtthatók pozitívak.)

elsőrendű bomlásnál a koncentráció csökkenése: c = co e-k` (linearizált alak: ln ~ _ -kt ), ahol c a t időponthoz tartozó koncentráció, c~ a kezdeti koncentráció, k a co

sebességi együttható.

elsőrendű bomlás felezési ideje: t~ = 1 ~2 ahol k a sebességi együttható.

másodrendű bomlásnál a koncentráció csökkenése: 1 = kt + 1 , ahol c a t időponthoz c co

tartozó koncentráció, co a kezdeti koncentráció, k a sebességi együttható.

másodrendű bomlás felezési ideje: t,~ = ké ahol k a sebességi együttható és co a kezdeti 0

koncentráció. __c„ Arrhenius-egyenlet leírja a sebességi együttható hőmérsékletfüggését: k = Ae RT , ahol k a sebességi együttható, A a preexponenciális tényező, Ea az aktiválási energia, R az egyetemes gázállandó és T a hőmérséklet [K].
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