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0-1 Terminologia

« Rendszer
— Nyilt
— Zart
— [zolalt

» Kornyezet

Matter | (water vapor)

Heat | Heat

Isolated
system

(a) (b) (¢)
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Terminologia

 Energia, U
— A rendszer munkavégzo képessége.

 Munka

— Az er0 ¢s az iranyaba esd elmozdulas szorzata
(rendezett mozgas esetén).

 Kinetikus energia

— A mozgasbol adodo energia.

Termokémia Dia 3 /55



 Kinetikus energia

1 kg m?
|5k:7m-v2 [Ek]:ﬂ?:\]

 Munka

W=F-s [W]:Lkgnzm:J
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() Potencialis energia

z allapotbdl, he etbol osszetételbdl adodo
nergla

Qtestek kozott tellepd Ezéssal ¢s taszitassal

pcsolatoO
* Az e&gla atalakulhat pot&wmhsb@ O

kine sbea forditva.
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Energia ¢és ho

» Termikus energia

— A rendszer molekulainak véletlenszert
mozgasaval kapcsolatos energia.

— Altalaban aranyos a hémérséklettel.
— Intenziv tulajdonsag.

* HO ¢s munka
—QésW.
— Hatasukra a belso energia valtozik.
— Extenziv mennyisegek.
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Energia ami a rendszer és a kornyezet kozott
atvitelre kertil a hOmeérseklet kiillonbseég
hatasara.

* A hd a melegebb rendszerbol a hidegebb
felé aramlik.
— Megvaltozhat a hOmerséklet.
— Megvaltozhat a fazis (1zoterm folyamat).
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Hoaramlas 1llusztracio
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A ho mértékegységei

» Kaléria (cal)
— Az a hOmennyiseg, ami 1 gramm viz

homérsékletének 1 Celsius fokkal torténd
megvaltoztatasahoz sziikséges.

 Joule (J)
— Sl mértékegyseg

1cal=4,184 ]
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Hokapacitas

* Az a hOmennyiség, ami a rendszer
homérsékletének 1 Celsius fokkal torténo
megvaltoztatasahoz sziikseges.

— Molaris hokapacitas
» A rendszer 1 mol anyag.

— Fajho, C Q= mcAT
A rendszer 1 gramm anyag.
— Hdkapacitas, C Q= CAT

« Tomeg - fajho.

Termokémia Dia 10 /55



Energiamegmaradas

* A rendszer ¢s a kornyezet kolcsonhatasa soran az
energia valtozatlan marad — az energia nem
keletkezik és nem semmisiil meg.

Qrendszer T Qkémyezet =0

Qrendszer = _Qkémyezet
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A fajh0 meghatarozasa

150.0 ¢ 28,8 °C

Insulation Insulation

(a) (b) (¢)
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Példa 6-1

Fajho meghatarozasa kisérleti adatokbol

Hasznaljuk fel az €l6z0 dian mutatott adatokat az 6lom
fajhdjének meghatarozasara.

Qstom = —Quiz

Q,,=m -c -AT = (50,0 g)(4,184 J/g °C)(28,8 — 22,0)°C
Q.,= 1423 ]

Quiom = —1423J=m - c - AT = (150,0 g)(c)(28,8 — 100,0)°C
=0,1332 Jgt°C

olom
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6-3 Reakci10ho és kalorimetria

» Kémiai energia
— A rendszer belsO energidjanak része.
» Reakci6ohd, Q,...is

— Az a hOmennyiség, amit a rendszer ¢€s a
kornyezete cserél ki kémiai reakci6 lejatszodasa
soran dllando homérsekleten (T = all.).
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Reakcioho mérése

 EXxoterm reakcio
— HOt termel, Q. cis < O.
CaO(s) + H,0O(l) — Ca(OH),
 Endoterm reakcid

— Hot von el, Q,.upcis > 0.
Ba(OH), - 8 H,O + 2 NH,CI(s) —
BaCl,(s) + 2 NH;(aq) + 8 H,0O(l)

(b)
Termokémia Dia 15 /55



Bomba kaloriméter

Thermometer

Wire for
ignition Stirrer

Qreakcic’) - _Qkaloriméter

Qkal. = Qbomba + Qviz + ero’t ...

Sziikség van a kaloriméter
hokapacitasara:.

Qual = 2 MG AT =C AT
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P¢lda 6-2

Reakcioho meghatarozasa bomba kalorimetrias adatokbol

Elégetiink 1,010 g cukrot, bomba kaloriméterben, ami 24,92°C-
rol 28,33°C-ra emeli a kaloriméter €s a minta egyiittes
homérsékletét. A kaloriméter hdkapacitasa: 4,90 kJ/°C.

(@) Mennyi a C,H,,04, cukor égéshdje kd/mol-ban?

(b) Ellendrizziik, hogy egy teaskanal cukor (4,8 g) csak 19
kaloriat tartalmaz.
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P¢élda 6-2

Szamitando: Qkaloriméter

Qi = CAT = (4,90 kJ/°C)(28,33 — 24,92)°C = (4,90)(3,41) kJ
= 16,7 kJ

Szamitando: Qreakcic')

= —Qyy =—16,7 kJ per1,010g

reakcid —
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P¢élda 6-2

Qrourcic 1 Mol esetében:
Qreakeis = ~Qkal. = :1’60’1(:(; =-16,5kl/g
=-5,679 - 103 kJ/mol (a)
Qrouicic 1 tedskanal (tsp):
Quatcs= (165 KU T 10 ) g4 y)= 10 KealsD o
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Hoszigetelo pohar kalorimeéter

» Egyszerl pohar kalorimeter
— JOl szigetelt, ezért izolalt. (C
— Me¢érjik a homeérsékletvaltozast.

Qreakcié - _Qkaloriméter

A 6-2 p¢ldahoz hasonldan lehet szamolni.

Kalibralas: a hokapacitas meghatarozasa.
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6-4 Munka

* A kémiai reakci0k munkat 1s vegezhetnek.

munka.

P'l“ﬂ
o W =p(-AV): térfogati l l

* p: gaznyomas, amely a —
1égnyomassal tart » K
egyensulyt.

0,
« AV: térfogatvaltozas. — I

L\r*i
fg
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Térfogati munka

.30 atm

2.40 atm

)
v
W :A_Fkiilsé' *h
< = ~(Prass *A4) *h
, . i , N . =P kiilsé'(vvég o Vkezdet)
Térfogat novekedés esetén negativ, W= . AV

csokkenés esetén pozitiv.
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P¢lda 6-3

Teérfogati munka kiszamitdasa

0,100 mol He 298 K. Mennyi munkat végez az el6z0 abra
alapjan Joule-ban kifejezve? (Pyeqet = 243,18 kPa, p,,, = 131,72
kPa)

Tetelezziik fel, hogy idedlis gazrol van szo és szamitsuk ki a
terfogat valtozast!
Vierdet = NRT/Pyeyger = 1,02 € R =8,3145 J/mol K

V.., =NRT/p,;, =1,88¢
AV=1,88-1,02€=0,86¢
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P¢lda 6-3

W=, - AV

= -113,6 J

A rendszer altal vegzett munka:

= (131,72 kPa)(0,86 ¢)

Termokémia

Triikk:

a nyomdas kPa-ban,
a terfogat literben
(4, az energidara
Joule-t kapunk.
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6-5 A termodinamika elso fotétele

» Belsd energia, U
— A rendszer teljes energidja (potencidlis és kinetikus)

- &8 *Halad6 mozgss.

Translational

*Molekula forgas.

\Pj \') \?l
Rotational .Kétés rezgés'
@ P - , o ey ’
N Fw Fe *Molekulak kozotti vonzas.
Vibrational
- *Kémiai kotés.
__6+ ')6T
5 — N, &
& 8 Elektronok.

Electrostatic
(Intermolecular attractions)
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Maxwell sebességeloszlas M = 50 g/mol

0.020

0.015

0.010

Fraction, f(v) (m™s)

0.005

I [ I
0
O 100 200 300 400 500 600

Speed (m-s™1)
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A termodinamika elso fotétele

» A rendszernek csak bels6 energiaja van.
— A rendszerben nincs munka vagy ho.

— Munka vagy hokozlés valtoztatja meg a belsd
energiat.

AU=0Q+W

* Energiamegmaradas torvénye:

— 1zolalt rendszer energidja allando.
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A termodinamika elso fotétele

Surroundings

it
W

\

W —W
+q —q—>

\
:

__System >

Surroundings
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Allapotfiiggvény

» Olyan mennyiseg, amit az allapotjelzOk értékel
hataroznak meg. Megvaltozasa csak az
allapotjelzok kezdeti €s vegerteketdl fugg €s
fuggetlen attol, hogy az allapotjelzok a valtozas
soran milyen értekeken mentek at.

e Viz: T =293,15 K és p = 1,00 atm.
» Strtsége d =0,99820 g/ml.
» Ez a slirliség allapotfiiggveny.

 Fliggetlen attol, hogy a vizet hogyan juttattuk ebbe az
allapotba.
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A belsO energia allapotfiiggveny

A belso energia allapotfiiggvény: U(p,V,T).

— Az értéke a viszonyitasi alaptol fugg.

« AU

— Konnyen mérhetd.

State 2

U,
>
%‘3 Step 1: I Step 2:
S AU = | —AU =
E U, - U, Uy — 0,
)
=

Ui State 1

AUoverall = U2 - Ul + Ul o U2 =0
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Utfiiggvények

* A h0 ¢és a munka utfiiggvény.

— Vegyiik az 6-3 példat, W = -113,6 J a gaz a kiilso
nyomast egy lépésben valtozik 2,40-r61 1,30 atm-ra.

— Valtozzon ket Iepésben eldszor 2,40-r61 1,80-ra €s
veégiil 1,30 atm-ra.

— Nyomasok: 243,18 kPa, 182,39 kPa, and 131,72 kPa

W =-182,39 - (1,36-1,02) — 131,72 - (1,88 — 1,36) [kPa - L]
=-130,8J
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0,1 mol He gaz térfogati munkaja, 3 1&pés

n p(kPa) V(¢)

1 243,18 1,019 250

2 182,39 1,359

3 151,99 1,630 200

4 131,72 1,881
W (J) Lépések 0
-113,6 VeV S
-130,8 -p*(V4-V,)-pA(V,-Va)
-136,3-pz*(VZ—Vl)—p3*(V3—V2)—p4*(V4—V3)

W = ]Egpkuls() (V)dVv

Vkez det

50 A

O,

p.V Munka, He, 298 K

AN

1.0

15
V(9

A terfogati munka utfiggveny.

Termokémia
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6-6 Reakcioho: AU és AH

Reagensek — Termékek
Ukezdet Uvég

AU = Uvég o Ukezdet
AU = Qreakcio' + W

Allando térfogatii rendszer esetében:
AU = Qreakcio' +0= Qreakcio' = QV

De mi egy allando nyomasu vilagban ¢liink!

Hogy viszonyul Q, €s Q,/?

Termokémia
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[zosztér és 1zobar reakcioho

Initial state Initial state
1%
: |
20
e 4y
D]
= ,
= dp
Q
E 1
: Uf
Final state Final state
AU = gy, AU=¢qp+w
(a) (b)
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Entalpia — reakcioho, p = all.
QV = Qp + W
W= -4V és AU = Q,, ezért:
AU =Q, —p -4V
Qy=4U +p -4V

A jobb oldalon allapotfiiggvények szerepelnek, mert a
térfogati munka allandd nyomason allapotfiiggvény.

Legyen H=U+p-V
Ekkor AH =H 4, — Hyggee = AU + A(p - V)
Allandd nyomason a reakciohd allapotfiiggvény:

AH= AU +p - AV =Q,
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Reakciohok osszehasonlitasa (T = 300 K)

2 CO(g) + O,(g) =2 CO,(g)

e

@@ UM @ @i, Q,= AU=-5635k]
(oF | 0 ‘ o a w=0
COand 0, AU =q5; CO,
o W= - AV = - (Vvég_ Vkezdet)
‘ = RT- (nveg nkezdet)
@ =25kJ]

= s"" M

pressure ‘
AU = qp — PAV
gy = qp — PAV
(b)

Q= 4H = AU~ W =566 kI
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Halmazallapot valtozas

Molaris parolgasi entalpia (p = 1 atm):

H,0 (I) —» H,0(g) AH=44,0kJ, T =298 K

Molaris fagyasi entalpia (p = 1 atm):

H,O (s) — H,0() AH=6,01kJ, T =273,15K
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P¢élda 6-7

Fazisatalakulast kisero entalpia valtozas

Szamitsuk ki AH-t, ha 50,0 g 10,0 °C-os viz alakul 25,0 °C-0s
g0zz¢!

Bontsuk ket lépesre: Melegitsiik fel a vizet, majd
parologtassuk el! A teljes entalpia valtozas a két entalpia
valtozas Osszege lesz.

Irjuk fel az egyenletet:
Qp = MCy,0dT +n - AH,;,

= (50,0 g)(4,184 Jig °C)(25,0 — 10,0)°C +>29 8
18,0 g/mol

44.0 kJ/mol

= 3,14 kJ + 122 kJ = 125 kJ
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Standard allapotok ¢s standard entalpia

valtozasok

» Definialjunk egy adott allapotot mint
standardot!

» Standard reakci6 entalpia, AH"

— A reakci0 entalpia valtozasa amikor minden
reagens ¢s termek standard allapotaban van.

- Standard allapot

— 1 atm nyomas, 1 mol vagy aktivitasnyi anyag az
adott hOmeérsékleten.
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2H,+0,

2 H,0

Entalpia diagramok

Products Products
> P
o o
= =
& AH >0 r— AH <0
c o)
ol ad
Reactants Reactants
Endothermic Exothermic
reactants reactants
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0-/ AH indirekt meghatarozasa: Hess-tetel

* AH extenziv tulajdonsag.

— Az entalpia valtozas egyenesen aranyos a rendszerben
1év0 anyag mennyiségével.

N,(g) + O,(g) — 2NO(g) AH = +180,50 kJ

Y NL(g) + ¥ 0,(g) — NO(g) AH = +90,25 k]

* AH eldjelet valt, ha a reakci6 ellenkez0 1ranyban
van felirva:

NO(g) — 2N,(g) + 20,(g) 4aH= -90,25kJ
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Hess-tetel

* Entalpia 0sszegzes:
— Az eredo reakci6 entalpia azon reakciok entalpidjanak
Osszege, amelyekre a brutto reakci6 felbonthato.

2Ny(9) + 2 0,(9) — NG(g)  4H; = +90,25 kJ
N))@ +150,(g) — NO,(g) AH, = 57,07 kJ

2N,(9) + O,(9) — NO»(g)  AHgjjes = +33,18 kI
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Hess-tétel entalpia diagramon

NO(g) +3 0, (2)

AH® = —57.07kJ

AH® = +90.25 k]

Enthalpy

NO, (g2)

AH® = +33.18 k]

N, () + 0, ()
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6-8 Standard képzddési entalpia

AH
1 mol standard allapoti anyag referencia allapota

stabilis eleme1bdl valo képzddese soran fellepo
entalpia valtozas.

* Elemek képzodeési entalpiaja referencia
allapotban O.

» Referencia allapot alatt az adott hOmérséekleten €s

10° Pa nyomason 1étez6 legstabilabb halmaz
szerkezetet értjiik. 298 K: C(grafit), O,(g), Br,(¢)
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HCHO (g) standard képzodési entalpiaja

(298 K)
H,(g) +] C(graphite) +
505(g)
0 2
g Enthalpy of formation
:
o= .
>
=
4]
=
a
a8

HCHO (g)

Termokémia Dia 45 /55



Standard képzddési entalpiak (298 K)

C,H,(g)

C,H,(2)

C(graphite)

Positive
NO(g) N,O(2) enthalpies
S of formation
NO,(g)

N,O,(2)

Enthalpies
. of formation

0,(2) Hy(2) Nz(g)

AH

CH,(2)

C,H(g)
CyHg(2)

CO,(g)

CO(g)

CyHjo(2)

Termokémia

f

of elements
NH,(g)

Negative
enthalpies
of formation

H,O(1)
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LI B Selected Standard Molar Enthalpies of Formation at 298 K

Substance AHY (KJ/mol) Substance AHY (kJ/mol)
Bry(€) 0 HgS(s) red —58.2
Bry(g) 30.91 H,(g) 0
C(diamond) 1.897 HBr(g) -36.4
C(graphite) 0 H,O(¢) —285.8
CH,(g) —74.81 H,0(g) —241.8
C,Hy(g) 52.26 NO(g) 90.25
CH,(0) 9.03 Na(s) 0
C,H.OH(¢) NaCl(s) —411.0
CO(g) —-110.5 0O,(g) 0
CO,(g) ~393.5 SO,(g) ~296.8
CaO(s) —-635.5 SiH,(g) 34.0
CaCOx(s) —1207.0 SiCly(g) —657.0
Cly(g) 0 Si0,(s) -910.9
© 2004 Thomson/Brooks Cole

\ 4
2 C(grafit) + 3 H,(g) + /2 O,(g) = C,H;OH(¢)
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¢« 298 K
1 atm

H,0 (g) s (1)

Energy

Termokémia

-241.8 k)
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C(grafit) + O, (g) = CO,(g)

C(s) + Oz(g)

« 298 K

1 atm ] ~110.5 kJ

(0(g) + 0y(g)

S AHs =
E .ﬁ.H*_l + ﬁHE —
- — _3093.5 kJ
| | ﬁHE =
I ~283.0 k]
CO5(q)
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Reakc10 entalpia Hess-tetelt alkalmazva

A Elements

Formation

Decomposition

Products

Enthalpy

Overall (AH = 0)

Reactants

Endothermic reaction

AHreakcié = ZAHf termékek ZAHf reagensek

A Elements

Formation
Decomposition

Reactants

Enthalpy

Overall (AH < ()

Products

Exothermic reaction
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Standard reakcio6 entalpia

2 NaHCO,(s) = Na,CO,(s) +H,0(¢) + CO,(g)

2 Na(s) + H,(g) + 2 C(graphite)
+ 3 0,(g)

Decomposition
Formation

Na,CO5(s)
+ CO5(2)
+ H,O0(1)

Enthalpy

AHgejjes™ —2 AH¢ Nancos T AHr Nascos

Overall + AHf CO2 + AHf H20

2 NaHCO5(s)
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6-9 Uzemanyagok

mint energilaforrasok

* Fosszilis lizemanyagok.

— Egetésiik exoterm.

— Nem megujulo.

— Kornyezeti problémak
Fuzio: 1 € tengerviz (33 mg
deutérium) + 5 g LI érc (50 mg

tricium) ugyanannyi energiat termel
mint 360 € kodolaj.

http://fusionforenergy.europa.eu

Termokémia

TABLE 7.4 Approximate

Heats of Combustion
of Some Fuels

Heat of
Combustion
Fuel kJ /g
Municipal —=1.2:7
waste
Cellulose o
Pinewood —21] 2
Methanol —2.7
Peat —20.8
Bituminous —28.3
coal
Isooctane —47.8
(a component
of gasoline)
Natural gas —49.5
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