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Aufgabe 14
Aus einer sehr vereinfachten Berechnung der Potentialflache fur die Reaktion
Hy + Br — HBr + H

folgt ein linearer Ubergangszustand mit folgenden Eigenschaften:

Schwingungsfrequenzen (in cm™): 2472
217 (zweifach entartet)
178i (Reaktionskoordinate)
Bindungsabstande (in 10'°m): 1,62 (H-H)

1,42 (H-Br)
Tragheitsmoment (in g cm?): 1,83 x 10°%
Schwellenenergie: 18,1 kcal mol™
Entartung des el. Grundzustands: Jel = 2

Eigenschaften der Reaktanten:

Ha

Schwingungsfrequenz (in cm™): 4395
Bindungsabstand (in 10™°m): 0,742

Tragheitsmoment (in g cm?): 4,57 x 10*
Entartung des el. Grundzustands: Qe =1

Br

Entartung des el. Grundzustands: Qe =4

a) Uberlegen Sie sich, wie man die Tragheitsmomente des Ubergangszustandes
und des Wasserstoffmolekiils berechnet. Wie erhalt man die Entartung des
elektronischen Grundzustands der beteiligten Spezies?

b) Berechnen Sie die Geschwindigkeitskonstante der Reaktion ftir 500 und 600 K.

- Bitte Rickseite beachten -



c) Bestimmen sie aus den in Teil b) berechneten Geschwindigkeitskonstanten die
Aktivierungsenergie und den Vorfaktor unter Verwendung der
Arrheniusgleichung.

(Hinweis: k(500 K)= 4,110 cm® s, k(600 K)= 1,010™® cm® s?)
Vergleichen Sie die so erhaltene Aktivierungsenergie und den Vorfaktor mit der
Schwellenenergie bzw. mit dem Vorfaktor, den sie in Teil b) berechnet haben.



