Syntéza amoniaku

Ukol:

vypoctéte rovnovaznou konstantu reakce pfi tlaku standardnim ale jiné, neZli standatdni t

Vstupni data:

N, +3H,,,&22NH

=

2

Specie

[H2

N2

NH3

v(i)=

8,31448

Standard State and Enthalpy of Formation, Gibbs Free Energy of Formation, Ent

1. Vyhledejte hodnoty chybéjicich termodymanickychfunkci a veli¢in v tabulkach za standardnich poc

Substances - Standard State and Enthalpies of Formation, Gibbs Free Energies of Formation, Entropies and Heat Capacities

2. Vypocitejte termodymanické funkce a veli¢iny za zvolené teploty 35°C
Predpokladejte, Ze Cp se v intervalu 25 a7 235stC neméni.
p= 100 Atm= Pa

t= 25°C = K
AH; AUt AS; AG; Co Cy AF;

specie  |kJ/mol  |kJ/mol kJ/mol kJ/mol J/(Kmol) P/(Kmol) [kJ/mol

H2(g) 0] #DIV/0! 130,7 0 28,8] 20,48552| #DIV/0!

N2 (g) o] #DIv/0! 191,6 0 29,1] 20,78552| #DIV/0!

NHs (g) -459] #DIV/0! 192,8 -16,4 35,1] 26,78552| #DIV/0!

3. Vypoctéte zmény termodynamickych funkci pfi reakci.
t= 25°C = 298K t=

Standardni reakéni entalpie: Zména entalg
AH’= kJ/mol

Zmeéna objemu pfi reakci: Zmeéna vnitrn
AV,°= m?

Standardni reakéni vnitfni energie: Zména vnitfn
AU%= kJ/(mol)

Standardni reakcni entropie: Zména entroj
AS°= J/(K mol)

Standardni reakéni Helmholzova energie: Zména Helmt
AF %= kJ/mol

Standardni reakéni Gibbsova energie: Zména Gibbs:
AG°= kJ/mol
kontrola: 0 kJ/mol

4. \lypoctéte rovnovaznou konstantu
t= 25°C = 298K t=

Reakce v "pytliku" umisténém v termostatu

Kr=

Reakce v autoklavu umisténém v termostatu

Kr=


https://www.engineeringtoolbox.com/standard-state-enthalpy-formation-definition-value-Gibbs-free-energy-entropy-molar-heat-capacity-d_1978.html

eploté. V tlakové kompenzovaném (p,T, konst)

a uzavieném (V,T, konst) isotermickém reaktoru.

J/(K mol)

tropy and Heat Capacity (engineeringtoolbox.com)

Postup:
iminek. Pouzij vztahy:
které zjednodus s pouZitim konstantni tepelné kapacit
t= 235°C = K
AH¢ AUt AS: AGt AF;
specie |kJ/mol kJ/mol |kJ/mol kJ/mol  |kJ/mol
H, 0] #DIV/0! #DIV/0!] #DIV/0!] #DIV/0!
N- 0 #DIV/0! #DIV/0!| #DIV/0!| #DIV/0!
NH; -459] #DIV/0! #DIV/0!] #DIV/0!] #DIV/0O!
235°C = 508 K
rie pri reakci:
AH= kJ/mol
i energie pfi reakci:
AV,= m?
i energie pfi reakci:
AU,= kJ/(mol)
Jie pri reakci:
AS,= J/(K mol)
10lzovy energie pri reakci:
AF= kJ/mol
JVy energie pfi reakci: "
G ol AG?, = 2 (coeff) AG? (products)
kontrola: 0 kJ/mol
AGY = A — TAS
235°C = 508 K
Kr=

Kr=


https://www.engineeringtoolbox.com/standard-state-enthalpy-formation-definition-value-Gibbs-free-energy-entropy-molar-heat-capacity-d_1978.html




AH®(298) = (AHgj)co, — (AHg)co

Aa = oo, — oo — 0,5- )y
Ab = fj'(_j;'_j.z — ti}(_*_(_} - U_.El ‘ f)gz
Ac = Con, — oo — 0.5 - Cyy
T
AH(T) = AH°(208)+ / (Aa + AWT + AcT?) dT =
o 28
Ab-298°  Ac-298° Ab -
— AH°(208) — Aa - 298 — i Y % Y
2 3 2
Y
pV =nkl

lp'

C = aﬁ =dH =C dT pro dp=0
oT |, g

C AGY = AR — TA.
L
= AS=S(1,)-S(%)=|, —rdr

Helmholzova
Standardni reakéni entalpie _;: Dfive - volna energie
(AH; )298 = (AH:’R )298 - (AH:,P )298 g Definice: F=U-TS
= =0 o AF = AU - TAS - SAT
(AH pe )m =—> o (AHc,,- ),.,s 2 Pro izotermicky déj
> T=konst. = AT=0 = AF =
Termochemické zakony AU - TAS = W,
Lavoisier
AH — _AH H,(2)+ 0, (s) > H,000 (AF)T = Wrev
A-B BoA H,000 - H,()+ 30, Zména Helmholtzovy energie !

Hess

praci vyméneéné mezi systén
vratném izotermickém déji

b 8
€(s)+=0,(g) > CO(g)
— 2
AH, =AH, ,+AHy .

co(g)+ i 0,(g) - €0, (g)

} — 2 (coeff) AGS (reactants)

Rovnovazna konstanta

"F
K=1Ta" AG™ =-RTInK
— hodnota zaleZi na zvoleném standardnim stavu a zapisu chemické
reakce

< |dealni soustava



— Guldberg-Waaguv zakon

Ke = HC; Kp = HP:‘

Ky = Ko(RT)="



™ Ac-T7
+

3
Entalpie H
8¢ AU =Q-p.AV
: za stalého tlaku izobaricky deéj
energie p = konst. Q,=AH

AH = AU + p.AV

Zména entalpie (AH) pfi reakci
AU - TAS Reakce exotermické (AH < 0)
Reakce endotermické (AH > 0)

se rovna maximalni
1em a okolim pfi



Ukol:

Vypoctéte zavislost Gibsovy energie pfi syntéze amoniaku za konstantniho standardniho tlaku,
a teploté 0K v zavislosti na rozsahu reakce. Objem reaktoru je 10

Do reaktoru bylo napusténo nasledujici mnozstvi vychozich latek:
c¢ast=0  substance mol stech v; AGt N
I 24D
H2 300 #DIV/0!
N2 100 #DIV/0!
NH3 0 #DIV/0! predpokladejte idealni chovani s
step & (max) = mol obrat(

-+

k
pouzij step& = 5 mol obratu R= 8,31448 J/(K mol)

1. Vygeneruj osu rozsahu reakce, parcialnich tlakd, perc. Gibbsovy energie sloZek a celkovou

rozsah
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parcialni tlaky pi/p0 Parcialni Gibbs energy
n H2 n N2 n NH3 H2 N2 NH3 H2 N2 NH3
mol mol mol J/mol J/mol J/mol

2. Vytvor graf zavislosti Gibbsovy energie na rosahu reakce a na stupni konverze reakce.
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101325 Pa,
m3

3H, &2 2NH
imési plyn(.

W =kl

Gibbs energie

celkovd  stupen konverze
a=E/E_max

J/mol

pro tuto teplotu plati:

)

AGt
specie  |kJ/mol
H2 (g) #DIV/0!
N2 (g) #DIV/0!
NH3 (g) #DIV/0!

E=n_Git=m_)0y¥ i

Gibbs energie

—@— Gibbs energie

G(p)=G~ +nRTIn-L-

p
G — g
u=— chemicky potencial
n
u(p)=p +RTIn2- i
p

ulp)=u° +RTIn% . TE
P
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