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QUIMICA-FiSICA
PROBLEMAS DE DINAMICA MOLECULAR

1. Utilizar as colisbes em fase gasosa para calcular o valor tedrico da constante de
velocidade, a 500 K, da reacgdo bimolecular:
Hy+ 1, 2 2 HI
Dados: Tdag” = 0.38 nm?; Pas = 3.32x10°% kg; E, = 183 kJ/mol

2. Recorrendo a teoria das colisGes faca uma estimativa do factor de eficiéncia, ou
estereoquimico, P, para a reaccao a 628 K:
Hz + C2H4 > C2H5

sabendo que o factor pré-exponencial de Arrhenius é 1.24x10°M s,

Dados:

Seccdo recta eficaz de colisdo para o H,: 0(H,) = 0.27 nm?

Seccdo recta eficaz de colisdo para a molécula de C,H4: 0(C,H4) = 0.64 nm?
M(H,) = 2.016 g/mol: M(C;H,4) = 28.05 g/mol

Constante de Boltzmann, k = 1.38x107% JK?

3. Use a teoria do Complexo Activado para calcular a constante de velocidade da
reaccdo: D + H, > DH + H, a 450 K. Comparar com o valor experimental ( k = 9x10°
M s

Dados:

Energia de activacdo classica: Eg = 9.61 kcal/mol

M(H) = 1.008 g/mol ; M(D) = 2.015 g/mol

Molécula de H,:

Distancia internuclear de equilibrio: d(H-H) = 0.741 A



Vibragdo de extens3o: v = 4400 cm™

Complexo activado: DH; (linear)

Distancias internucleares: d*(H...H) = d*(H...D) = 0.930 A
Numeros de onda correspondentes as vibracdes:
Extensdo simétrica: v = 1764 cm™

Deformac3o (duplamente degenerada) : v = 870 cm™

4. Calcule a entropia de activacdo, a entalpia de activacdo e a energia de Gibbs de
activacdo para a reaccao de hidrogenacdo do etileno a 355 °C (de 22 ordem global).

Dados:

Factor pré-exponencial de Arrhenius: A = 1.24x10°M st

Energia de activacdo experimental: E, = 180 kJ/mol

5. A dimerizacdo de butadieno em 3-vinil-ciclohexeno
2 CyHg = CgHyp
tem uma constante de velocidade, de 440 K a 660 K, dada por:
k, = 9.2x10° exp(-11965/T) cm>.mol™t.s™

Calcular a entropia de activacdo da reaccdo. Comentar o valor obtido.

6. Comentar o valor de AS” calculado em 4, sabendo gue seria =73 J.K .mol™* o valor
de AS” que se obteria se a constante de velocidade fosse n3o a experimental mas

o valor dado pela teoria das colisdes.



