Y SPONTAAN
| Roesten van ijzer
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THERMODYNAMICA

of Bioscience Engineering

NIET SPONTAAN
Vorming diamant uit koolstof

3 4
Chemische Thermodynamica Chemische Thermodynamica
- Waarom kan de ene reactie wel opgaan en een andere niet ?? - Waarom kan de ene reactie wel opgaan en een andere niet ?7?
- Waarom zijn sommige reacties aflopend en andere leidend tot - Waarom zijn sommige reacties aflopend en andere leidend tot
een evenwicht ?? een evenwicht ??
- Wat bepaalt eigenlijk de spontaneiteit van een reactie ?? - Wat bepaalt eigenlijk de spontaneiteit van een reactie ??
- Waarom zijn spontane reacties in het ene geval exotherm en in - Waarom zijn spontane reacties in het ene geval exotherm en in
het andere geval endotherm ?7? het andere geval endotherm ?7?
' ‘ - Hoe snel gaat de reactie door ??

ANTWOORD

Chemische Kinetiek
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THERMOCHEMIE

EnthalpieAH EntropieAS

N/

Vrije Gibbs-energiAG Egel\a\N[=y=)

1. Terminologie 7

1.1 Spontaneiteit

ALGEMEEN: SPONTAAN = verloopt vanzelf (mits initiatie)
NIET SPONTAAN = continu energie nodig

1. Terminologie 6
1.1 Spontaneiteit

ALGEMEEN: SPONTAAN = verloopt vanzelf

\ Meestal initiatie nodig, waarna reactie zichzelf
onderhoud

e 1%
ok
ol el
K
'ﬁ 2%
»

Bevriezen van H ,0 onder 0°C (1atm)

1. Terminologie 8
1.1 Spontaneiteit

ALGEMEEN: SPONTAAN = verloopt vanzelf (mits initiatie)

.

Heeft niets met snelheid te maken <3

Roesten van ijzer
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1.2 Energie

FORMS OF ENERGY

Nuclear energy Magnetic
energy

(nuclear fusion in stars)

Electric T "
energy REE

P @ /Light\

-
LA .
L

4

Potential
energy

&V Kinetic Chemical
‘}/ energy energy
Thermal ,,,’; \

energy

1. Terminologie

1.2 Energie

AU=q+w
Laag rendement

hot steam

generator generates
electricity

water is heated to
produce hot steam

burning coal
produces heat

1. Terminologie

Energie U= vermogen om arbeid (w) uit te oefenen en/of
warmte (q) t produceren

L» Onzichtbaar (Tafel, lwt... heeft energie)

Energietoestand van 1 i
Systeem kan Verande‘l: lost through exhaust, radiator

How much energy |

| from gasoline
is actually used to | -
Lo b, e
door uitwisseling van | Aresace
w of g met de omgeving VI oo
- PR
AU=q+w E )

1. Terminologie

1.2 Energie

AU=q+w ATP
[¢] 0
Brandstoffen |, } .=
« Koolhydraten o
° Vetten high-energy
bond
Energy from oxidation Energy stored in
of nutrients is stored — H;0 +H,0 | high-energy bond
is released.

in high-energy bond.

o
HE o+ O—ﬁ’—OH +
0

phosphate




1. Terminologie 1
1.2 Energie

Duur Energielevering Energiebron Sporttakken

1-4 seconden Anaeroob alactisch ATP Hoogspringen, gewichtheffen, discuswerpen

4-20 seconden | Anaeroob alactisch ATP + CP 100m sprint, verspringen

20-45 Anaeroob lactisch Glycogeen 200m sprint, sprint tijdens wielerwedstrijden

seconden

45 seconden - Anaeroob lactisch + | Glycogeen 400m lopen, 100m zwemmen, 800m lopen,

2 minuten aercob 500m kajak, judo

2-8 minuten Anaeroob lactisch + | Glycogeen 1500m lopen, 400m zwemmen, boksen,
aercob roeien

meer dan 8 Aeroob Glycogeen + Voetbal, basket, 500m en 10.000m lopen,

minuten vetten 800 en 1500 zwemmen, wielrennen, langlauf,

end....

1. Terminologie

1.3 Warmte en temperatuur

Fahrenheit, °F Celsius, °C Kelvin, K
Boiling point 17 212°F -y 100°C 4y373.15K
of water 1 1 1
@ 1 1 : Te]
o 1 ; 1 =
B~ ] ] 1 2
S - (180 Fahrenheit - 100 Celsius - ¢ 100 kelvins N
| < | degrees - | degrees 1 +
w 1 1 1 %)
E | | | 3
E ki E b st
T Freezing point o 32°F o o°c o 273.15K L
8 of water \ x 93
< B _ — ! = [
= |5 18
= w N~

E A
wuﬂ-‘-

1. Terminologie =

1.3 Warmte en temperatuur

maat
Warmte (q) Temperatuur (T)

Energie nodig T

r» Onafh. van de totale hoeveelheid

Temperatuur intensieve grootheid
en kan uitgedrukt worden in verschillende schalen:
- Graad Fahrenheit (°F) (Us)

- Graad Celsius (°C) (EV)
- Kelvin (K) (in de wetenschappen)
15 1. Terminologie 16

1.3 Warmte en temperatuur

Warmte (q)

e Specifieke warmte= de hoeveelheid warmte nodig dngvan
een bestanddeel 1°C of 1 K te doen stijgen



1. Terminologie 1. Terminologie

1.3 Warmte en temperatuur

_ _

1.3 Warmte en temperatuur

Energie nodig T

Warmte (q) Warmte (q) Temperatuur (T)
e Specifieke warmte= de hoeveelheid warmte nodig dngvan e Specifieke warmte= de hoeveelheid warmte nodig dngvan
een bestanddeel 1°C of 1 K te d1)en stijgen een bestanddeel 1°C of 1 K te d1)en stijgen
e \Warmtecapaciteit (C) = de hoeveelhdid warmte nodig om een e \Warmtecapaciteit (C) = de hoeveelhelid warmte nodig om een
welbepaalde hoeveelheidestanddeel met welbepaalde hoeveelheidestanddeel met
1°C of 1 K te doen stijgen 1°C ofll K te doen stijgen

e \Warmte (q) = de hoeveelheid warmte nodiglom earibepaalde
hoeveelheidbestanddeel me&tT K te doen stijgen

C = (specifieke warm)ex massal

g =C x AT = (specifieke warmjex massax AT

1. Terminologie i 1. Terminologie =

1.3 Warmte en temperatuur 1.3 Warmte en temperatuur

Energie nodig T

Energienodig T | temperatuur (T) Warmte (q) Temperatuur (T)

Warmte (q)

Hoe kunnen we deze warmte nu meten?

g =C x AT = (specifieke warm)ex massax AT :
Bv. suiker + zuurstof> H,O + CO, + warmte

batterij
roerder

Voorbeeld : als de specifieke warmte van water 4,184 J/°C.g | hermometer
bedraagt, wat is dan de warmte nodig om 100g water van 209C op
te warmen tot 60°C?

| geisoleerd vat

calorimetervloeistof (water)
=

q = C XAT = (specifieke warmyex massax AT Bomcalorimeter

| G i =

L reaktievat
L monsterhouder

= (4,184 J°C.g) x (100g) x (60°C—20°C)

=16.700 J = 16,7 kJ




1. Terminologie

1. Terminologie

1.3 Warmte en temperatuur

Energie nodig T

Warmte (q) Temperatuur (T)

Hoe kunnen we deze warmte nu meten?
Bv. suiker + zuurstof> H,O + CO, + warmte

) hermometer Bij aanvang :Vat en water @

e Door reactie : Stelt monster bepaalde
cometeiosisol ey 1OEVEEINEID Warmte v die zich
verdeelt over water en vat

reaktievat

L monsterouder Na reactie :Vat, vloeistof en
monster op temperatu

E}: c'\tot' ' = (Ccal+ Cwate) . '

1. Terminologie 23
1.4 Arbeid

Arbeid (w)

Kracht X verplaatsing

massa x versnelling verplaatsing

kg x m3 X 1m
N

= IN X Im

= 1J (Joule)

1.3 Warmte en temperatuur

Warmte (q) @ Cot - ' = (Ceat Cuated - '

Hoe kunnen we deze warmte nu meten?
Bv. suiker + zuurstof> H,O + CO, + warmte

Begintoestand : 3 g glucose(v) (MM = 180 g/mol),
1,20 kg omgevingswater (calorimetet),qimeterva= 2,21 KJ/°CT; = 19,00 °C
Eindtoestand T, = 25,50 °C

Gevraagd: de verbrandingswarmte per mol glucose

Covater= 1200 g X 4,184 J/°C.g = 5.016 J/°C = 5,02 kJ/°C
Cior = Cuater+ Cow = 5,02 + 2,21 = 7,23 kJ/°C

g=Cy X (T,-T,) =7,23 kJ/°C x (25,50 - 19,00)°C = 47,0 kJ
Verbrandingswarmte = (47,0 kJ / 3 g) x 180 g/mol = 2,82x3RJ/mol

1. Terminologie

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

Hetuniversum = alles wat bestaat.

Het systeem= dat reéel of imaginair gedeelte van het universum waar@e on
aandacht gevestigd is, bv. een scheikundige reactie inaen v

De omgevingis dan de rest van het universum

System + Surroundings = Universe



1. Terminologie

1. Terminologie

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces 1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

Hetuniversum = alles wat bestaat.

Het systeem= dat reéel of imaginair gedeelte van het universum waarag on
aandacht gevestigd is, bv. een scheikundige reactie inaen v
De omgevingis dan de rest van het universum

Hetuniversum = alles wat bestaat.
Het systeem= dat reéel of imaginair gedeelte van het universum waarag on

aandacht gevestigd is, bv. een scheikundige reactie inaen v
De omgevingis dan de rest van het universum

Omgeving
- Energie uit
Svst : ¢ | Energiein B o -
ySteem- T open systeerkan met de omgevingn materie én energiaitwisselen
- gesloten systeeian met de omgevingeén materie, wel energigitwisselen
geisoleerd systeekan met de omgevingoch materie, noch energigitwisselen
1. Terminologie 27

1. Terminologie 28

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen

1° eenadiabatisch proces— geen warmte-uitwisseling (g = 0). 1° eenadiabatisch proces— geen warmte-uitwisseling (g = 0).

2° eenisotherm proces— (T = C®).

adlabatlsch proce

isotherm proces
exotherme reaktie

T=cle
_T=CP
1T stijgt exotherme reactie
warmte-uitwisselin

@ rmte



1. Terminologie

1. Terminologie

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen

1° eenadiabatisch proces- geen warmte-uitwisseling (g = 0).
2° eenisotherm proces— (T = C'¢)

3° eenisochoor proces- (V = C'¢)

4° in eenisobaar proces— (P = C®)

1. Terminologie

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving 4H = -

Endothermereacties : nemen warmte op uit omgeving 4H = +

2AI(s) + FgOy(s) — 2Fe(s) + AjO4(s) + g

/

EXO /ENBO

AH =-852 kJ

Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving AH = -

Endothermereacties : nemen warmte op uit omgeving 4H = +

Omgeving — _
A s Energie Uit; -

Conventie

Systeem | ” Energie in: + l

Vanuit systeem bekeken

Hyperlink
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1. Terminologie

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces 1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen Hetprocesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving 4H = -

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving AH = -

Endothermereacties : nemen warmte op uit omgeving 4H = +

Endothermereacties : nemen warmte op uit omgeving 4H = +
Ba(OH),(s) + NHCI(s) — 2CHy(9) + 50, — 4CG, + 2H,0 + ¢
BaCl(aq) + 2NH(aq) + 10HO(l) + q

e

£X6 / ENDO EXO /[-ENBO
AH = + 80,3 kJ AH = - 2511 kJ
1. Terminologie = 1. Terminologie 36

1.5 Universum, systeem, omgeving, proces

1.6 Thermodynamische toestand

Het procesin een systeem kan op verschillende manieren verlopen Het proces= deverandering in toestandvan het systeem

T

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving AH = - De thermodynamische toestand van het systeawordt bepaald door:

1° chemische identiteit H, + %2 O, # H,0

2° fysisch voorkomen H,0(g) # H,O(VI) # H,O(V) !
3° aantal mol (n) van elke aanwezige component.
4° intensieve eigenschapperoals P en T.

Voorbeeld: HO, vloeibare toestand, 1 mol, gelijke Pen T
2 monsters - identiek (quaV, dy...)




1. Terminologie

1.6 Thermodynamische toestand

Hetproces= deverandering in toestandvan het systeem

T

De thermodynamische toestand van het systeenordt bepaald door:

1° chemische identiteit H, + % O, # H,O
2° fysisch voorkomen H,0(g) # H,O(vl) # H,O(v) !
3° aantal mol (n) van elke aanwezige component.

4° intensieve eigenschappenoals P en T.

Sl

De groothedel®, T zijn toestandsfunctieE,H,S,G)

zijn onafhankelijk van de Qrehistolr,ie van dat systeem.

2. Inwendige Energie U D

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

D
U=Uy, {Upot) = de som van alle vormen van energie
— binnenin het systeem: alle vormen van

Potentiéle energie kinetische én potentiéle energie

- energie tengevolge van de onderlinge plaats van deeltjes in
elkaars krachtveld
- is slechts waarneembaar bij verandering van afstand

1. Terminologie

1.7 Thermodynamische standaardtoestand

e dedruk P : 1 bar =100 kPa ( = 0,987 atm) — heel vaak 1 atm
e dehoeveelheidaan zuiver bestanddeel: 1 mol

e deactiviteit van alle opgeloste bestanddeten 1of
aangezien a x.c is ¢ = 1molf met de eigenschappen van
oneindige verdunningy & 1)

e detemperatuur T = 298,15 K (25,00°C), tenzij anders vermeld

De standaardtoestanavordt weergegeven met ratperscript’

2. Inwendige Energie @

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

D
U=Uy, {Upot> = de som van alle vormen van energie
— binnenin het systeem: alle vormen van

Potentiéle energie kinetische én potentiéle energie

Voorbeelden krachtveld Waarneembaar bij:
Moleculen Intermoleculaire  Expansie van gas:
onderling attractie vergt energie
Atomen in Vorming molecule

Covalente kracht uit atomen: bindings-

molecule .
energie




2. Inwendige Energie

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

o

41

U=Uy, {UPOD = de som van alle vormen van energie

S~——

binnenin het systeem: alle vormen van

Potentiéle energie kinetische én potentiéle energie

Upot \ 1 diatomische molecule
0 =
Attractive
_— Hlectron cloud
~— —>
Morse-curve O i U s
-
- UBond -------------- '
. —O O Internucleaire Afstand

2. Inwendige Energie

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

= de som van alle vormen van energie

) U

binnenin het systeem: alle vormen van

Kinetische energig kinetische én potentiéle energie

Kinetische energie heeft te maken met de beweging van deeltjes

42

‘Grote zonnevlam is opmaat voor
zonnestorm'’

Gisteren produceerde de zon de grootste zonnevlam in jaren: een opmaat voor een
zonnestorm die in 2013 piekt, zo stelt NASA.

Igt een eyclus die eff faar duurt. in die cyclus wordt de zon wakker (dat resulteert in een
) en dut de zon weer in (dat resulteert in een inactieve zon). De cyclus die nu
is. begon in 2008

2. Inwendige Energie

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

D
U {Ukin} Upot = de som van alle vormen van energie
— binnenin het systeem: alle vormen van

Kinetische energig kinetische én potentiéle energie

- translatie= beweging van de molecule in haar geheel:

o0 — @O




2. Inwendige Energie =
2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

e
U €Ukin} Upot = de som van alle vormen van energie
— binnenin het systeem: alle vormen van

Kinetische energig kinetische én potentiéle energie

- translatie= beweging van de molecule in haar geheel:

- rotatie = draaiing van molecule rond een denkbeeldige as door

% het zwaartepunt van de moleculg;,

2. Inwendige Energie &

ge ok,

{ !
bending

«—r

Q00

i |\
symmetric stretching \. )

asymmetric stretching
vibrational motion rotational motion translational motion

2. Inwendige Energie

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

D
U {Ukin} Upot = de som van alle vormen van energie
— binnenin het systeem: alle vormen van

Kinetische energie kinetische én potentiéle energie

- translatie= beweging van de molecule in haar geheel:

- rotatie = draaiing van molecule rond een denkbeeldige as door
het zwaartepunt van de moleculg;,

- vibratie = oscillerende beweging van de atomen, binnen een
t, @O molecule, rond de gemiddelde interatomaire afstaig:

t

z (Bij elke vibratiebeweging veranderen de kinetische
t, @O : ;
t@| O en_potentiéle energie voortdurend met de onderlinge
4 afstand van de atomen; de som van beide is constant)
@O
2. Inwendige Energie &

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

U=Uy, + Uy = de som van alle vormen van energie

| | binnenin het systeem: alle vormen van

" kinetische én potentiéle energie
kUpot 1 diatomische molecule
0 t

\ ~

\ v

\ /V3

- UBond

. ) Internucleaire Afstand




2. Inwendige Energie 50

2. Inwendige Energie =
2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

U= Ukin + Upot
| |

= de som van alle vormen van energie
binnenin het systeem: alle vormen van
kinetische én potentiéle energie

1 diatomische molecule

U

- UBond

® OO

Internucleaire Afstand

2. Inwendige Energie e
2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

U

U= Uy, + Uy = de som van alle vormen van energie
binnenin het systeem: alle vormen van
kinetische én potentiéle energie

U-U, kUpot 1 diatomische molecule
0 }
| — ~
—— v
\ — /

- UBond

pot = Yinitiee T X:Uysp

Ukin = Utr + Urot + y-Uvib

® O

Internucleaire Afstand

2.1 Indeling Kinetische en Potentiéle energie

U= Ukin + Upot
| ' !

= de som van alle vormen van energie
binnenin het systeem: alle vormen van
kinetische én potentiéle energie

1 diatomische molecule

- UBond

7~ Enkel vibratie

® O

Internucleaire Afstand

2. Inwendige Energie 2
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U=U,+U

therm

U, = denulpuntsenergie

= inwendige energibij het absolute nulpunt(= 0 K),
— die bepaald wordt door @eard van het bestanddeel

U

(0]

NO,

N,O,




2. Inwendige Energie = 2. Inwendige Energie =
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene 2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= UO + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest U= U0 + Utherm

U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest

U, = denulpuntsenergie

= inwendige energibij het absolute nulpunt (= 0 K), 1 diatomische molecule
— die bepaald wordt door deard van het bestanddeel —
: . d
Uiherm = dethermische energie
= de energie als gevolg van een T hoger dan 0 K
— kan opgedeeld in:
e Translatie Niet gekwantiseerd + Ugorm. Uthermrest
e Rotatie {) _ U
e Vibratie boven 0 K (v 0) gelwantiseerd Utherm rest >

. . Internucleaire Afstand
e Elektronische energie (E

2. Inwendige Energie = 2. Inwendige Energie e
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene 2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U=U,+U — | U=Uy+Uygmyt U

therm

U= U0 + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest

e:v; ofy (E)

therm,tr therm,rest

U, = denulpuntsenergie
= inwendige energibij het absolute nulpunt (= 0 K), U-u,

— die bepaald wordt door deard van het bestanddeel 1 diatomische molecule

o NO,

N,O,

Utherm,rest = 1'\’1 + 1-'Y8’ = 21.£i
i

Uo

- UBond

Internucleaire Afstand




2. Inwendige Energie &
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= UO + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest
De verdeling van de ., esOver n_moleculen & v ofy; ()
U - U,/ , ,
t’ kupm 1 diatomische molecule
" = ~ n diatomische moleculen
\ J— /
—
P — Utherm,rest = 1-\’1 + 1-78’ = Zl'gi
- i
A |G, =2.Nn&
| > i
. <_Q_. Internucleaire Afstand
2. Inwendige Energie e

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

2. Inwendige Energie

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

1
|‘

U= U0 + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest

De verdeling van de }., s0ver n_moleculen

U-Utr

e v; ofy (E)

1 diatomische molecule

n diatomische moleculen

Internucleaire Afstand

kupot
0 1
—— v
= /
i - T Utherm,rest :zngi
- i
-Ugona [ \'/ l Uo
® O

2. Inwendige Energie

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U=U,+U — U

therm

= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest

e:v; ofy (E)

Deverdeling van de |, ..sOVer n_moleculen:

U= UO + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest
Deverdeling van de L), sO0Ver n_moleculen &V ofy; (E)
U-U,4 : .
” VJPOI 1 diatomische molecule
° 1 — . .
I 7 n diatomische moleculen
[ /
=:juE Utherm,rest = Z f} ‘Ei
0/ % i
-Uggng [ ' UO

Internucleaire Afstand

<—O—>

U-u ) )
" kupm 1 diatomische molecule
0 1 \ —— . .
== e n diatomische moleculen
\ = /
;
o

- UBond

® O

: H/ Utherm,rest = Z n gi
-------------- E Uy

Internucleaire Afstand



2. Inwendige Energie i
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= UO + Utherm

—p

U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest

e v; of v (E)

Deverdeling van de }., s0ver n_moleculen

e enerzijds het strevevan het systeemaar maximale entropie

e anderzijds het feit dat de energieniveau's niet equivalent zijn
aan mekaak,<g; <& ,< ...

n:
_ i

i ~ e_(‘gi o )/ kT SJ

n. Ae

J BOLTZMANN o
1

8.

Hoe groterAe, hoe groter de breuk/n, is (T=ct) |

2. Inwendige Energie e

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= UO + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest
De verdeling van de b «s0Ver N moleculen: & Viof¥i (B)
U-U;4
tr \/Upot
V2
0 4+

— A v,

] T=ct %
is ﬂ/
o A Y2
-Ugong [ T R /Yl Vo

Internucleaire Afstand

2. Inwendige Energie a2

U= U0 + Utherm

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U = UO + Utherm,tr+

Utherm,rest

Deverdeling van de k., .sOver n.moleculen:

U - Ut 4
' \/Upot
o H
1 -
\ — / .
T=ct
/.
L A
“Ugona [ o ——

. 4_0_. Internucleaire Afstand

2. Inwendige Energie

e v; of v (E)

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U

therm,rest

U = U0 + Utherm
b
&
&
& &
& &
& &
Molecule A

ﬁ ~e-(8i-gj)/kT

U= UO + Utherm,tr+
T =cte
n

Esldb——

&

&

%

&
Molecule B Molecule C




2. Inwendige Energie e 2. Inwendige Energie e
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene 2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= UO + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest U= U0 + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest
Deverdeling van de ). resOVer n_moleculen: & v ofy; () ( w
) n. _F & - & T
e enerzijds het streveran het systeemaar maximale entropie & & ﬁ; e=
e anderzijds het feit dat de energieniveau's niet equivalent zijn & &
aan mekaak,<g; <& ,< ...
n & &
N, e e )kr % & &
| :e(| J)/ 51 El
n 1 'Ag go £0
: BOLTZMANN
n Molecule A (T) < Molecule A(T)

Hoe groterAe, hoe groter de breuk/n, is
Hoe groter T, hoe kleiner de breykmis

2. Inwendige Energie & 2. Inwendige Energie e
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene 2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U = UO + Utherm U = UO + Utherm,tr+ Utherm,rest U = U0 + Utherm - U = UO T U I U
e:v; ofy; (E) g 00 v ofy (E)

therm,tr | “~therm,rest

De verdeling van de |, .sOver n_moleculen:

U - Uy De verdeling van de ., 0ver n_moleculen:

‘kupot 1 diatomische molecule
0 44

) ) ~v2 @Uy/KT
n diatomische moleculen n, =v/.e-r / # moleculen
~ V|2 .e—m.ViZ/Z.kT

= Z A MAXWELL

Internucleaire Afstand



2. Inwendige Energie e

2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= UO + Utherm U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest
e 0—-0  ev;ofy (E)
(. J
Y

Bemerk dat de thermische energie van ELKE individuele molecule

1

Onderlinge botsingen waarbij de totale energie constant blijft !

l

gemiddelde thermische energie

2. Inwendige Energie i

e De absolute waarde vahvalt niet te berekenen.

3 mol H,O(Vl) bij P en T —— U van dit systeem is welbepaald

De inwendige energie is een toestandsfunct

Bijgevolg zal bij verandering van toestand A naar toestand B de
verandering in inwendige energie;

CAU=U, - U,
welbepaald zijn en onafhankelijk van de gevolgde weg
e Dezetoestandsveranderirvan A naar Bkan bv. inhouden

- eenchemische reactjdv. H,(g) + 0,5 O(g) - H,O(Q)
AU =U(H,0) - U(H,) - 0,5 U(Q)

- eenverandering in fysisch voorkomeH,O(v) - H,O(vl)

2. Inwendige Energie 7
2.2 Indeling Nulpuntsenergie & Thermische Ene

U= U0 + Utherm

U= UO + Utherm,tr+ Utherm,rest

e 0—-0  evofy (E)

\

Voorstellen door 1 waarde «— U =nU,+ Znié’i + Znié‘i
i0- 00 FO0Ll..

U
Bv. 3 mol HO(vl) bij welbepaalde Pen T
Welbepaald, maar niet te berekenen

gemiddelde thermische energie

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

@l "Wet van behoud van energie’

of "de totale energie van het universum is constant"

of "energie kan niet geschapen noch vernietigd worden"

AU
U

0

uniy = U + LPma= Cte (U = energie v/h systeem)

univ —

AU,,;, = AU + AUPMI= 0

mll energietoename v/h systeem = aan de energieafname van omg
AU = - AU°™Mg




3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

Universum

AU = - AU°M9 Omgeving
y omg
thermisch
yomg = (Jomd 4 | jomg
therm mech
U systeem

omg
U mechanisch

AU=q+w (__) Of van het systeem uit bekeken

g = de warmte geleverd door de thermische omgeving aan het systeem

w =de arbeid uitgeoefend door de mechanische omgeving op het systeen

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

Universum

AU = - AU°M9 Omgeving
U omg
thermisch
yomg = (Joma 4 | jomg
therm mech
U systeem

omg
U mechanisch

_ omg _ ,y omg
AU = -AUgeS - AU

mecl
AU =q+w (__) Of van het systeem uit bekeken

Nota: g en w zijrgéén toestandsfunctieemdat dezelfde waarde voor
AU kan bekomen worden uit verschillende combinaties van g en w.

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

1 Charged Charged
battery battery

AE AE q

Electrical energy
contained in battery
Electrical energy
contained in battery

— 0 . o
Discharged Discharged
battery battery

(a) Energy (E) released as work (w) and heat (q) (b) Energy (E) released as heat (g) and light

AU=q+w

Nota: g en w zijrgéén toestandsfunctieemdat dezelfde waarde voor
AU kan bekomen worden uit verschillende combinaties van g en w.

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

Universum

AU = - AUO™MI

Omgeving
U omg
Uomg omg U omg thermisch
therm mech
N Usysteem
omg omg
A U Mech,1| | Y Mech,2 omg omg
v v U Mech,1|| Y Mech,2
AU = omg U omg W
therm mech e
AU=q+ Of vhn het systeem uit bekeken
=qtw Niet Druk-volume-arbeid
Druk-volume-arbeid
AU = q+w, exp We



3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica 7

p=F
AU = - AUO™Y A
omg — omg omg
U U therm+ U mech
I’4 N
u &Zgh,l u I?/Irggh.Z
v v
J W W

exp

v
AU=q+w l Niet Druk-volume-arbeid
AU = + Wy + W, Druk-volume-arbeid Wey, = A(Pomg Vomg)
Compressie of expansie

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica 7

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

AU = - AUOMI

omg — | |omg omg
U g_Utherm-i- U
1’4

mech
N
u I\(jlrggh,l u &r:gh,z
2 v
v Wexp V‘l’e
AU=q+w l Niet Druk-volume-arbeid
AU = g + Wy, + W, Druk-volume-arbeid Wey, = A(Pomg Vomg)

| Pomg = Cte
Wexp= - I::'omg' AV «— Wexp= I::’omg' AVomg

80

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

AU = - AUOMI
omg — | |omg omg
uemd = Utherm+ U mech
¥ N
u &r:gh.l u &rggh.z
v v
v WeXp We
_ v
AU=q+w Niet Druk-volume-arbeid : w
AU =G + Wy + W, Druk-volume-arbeid 1

Bv. elektrische energie in een galvanische cel t.g.v. een
chemische omzetting—>  Elektronen aan uitwendige keten

AU = - AU°™MI
omg — | Jomg omg
U U therm+ U mech
K N
u l(\)/Ir:gh,l u &’L‘S’h,z
v v
v WeXp We
~ v
AU=q+w Niet Druk-volume-arbeid : w
AU =q +Wexp+We

Druk-volume-arbeid 1

Bv. elektrische energie in een galvanische cel t.g.v. een

chemische omzetting—>

Elektronen aan uitwendige keten



3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica i

3. Eerste hoofdwet van de Thermodynamica

Samengevat: Samengevat:
e In het algemeen:AU = Uy -U,=q +w
Omgeving Omgeving . .
omg e in het bijzonder: omg
-AuUemg -AUthgrr:qg 'AUtherm : 'AL\Jtherm
‘\q ° geisoleerd systeemAU =0 ‘\q
d +au={ + @=0,w=0 +au={ .
+AUSYSt +au={, o A finpat _
W adiabatisch proces AU = w,, + w, W
. W @=0 LT
) il /. omg °isotherm proces AU =q+w,+ W /. omg
AUmeCh -Aumec;:'f’ 'A'lbmechz (T — Cte) V\{exp © -Aume?:?f 'A'bmechZ
°isobaar proces AU = g, - P, sAV+ W,
AU = - AU°M9 AU=q+w AU = q + w, + W, (P=C9) AU = g+ Wy, + W,

4. Enthalpie e 4. Enthalpie #
4.1 Definitie en Betekenis 4.1 Definitie en Betekenis

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ... Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

Totale Energie van het systeem moet dalen‘!/ Totale Energie van het systeem moet dalem/
e warmte — \Warmte afgeven e warmte

: y AU = g - Pomg AV
AU o + Wexp + We > We -0 begin p omg
AU = q + Wexp -
> P =cte AU -
AU = qp - Pomg' AV o
17— pviarbeid




4. Enthalpie

4.1 Definitie en Betekenis

_

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

Totale Energie van het systeem moet dalem/ =U + PV

e warmte
U 4aU = O - Pomg. AV
begin
warmte Gevolg Bij systemen waar heblume
L verandert, is de verandering in
AU inwendige energieniet meer gelijk aan
eind de geleverdavarmte!
------ - pv.arbeid (als P = cte en w=0)
4. Enthalpie &

4.1 Definitie en Betekenis

AH = q,

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving 4H = -

de enthalpie van het systeem neemt af

JH = -

systeem-voor reactie systeem-na

4. Enthalpie

4.1 Definitie en Betekenis

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

Totale Energie van het systeem moet dalem/ =U + PV

e warmte
(als P =cte en w= 0)

OH =0U +A(PV) =AU + POV + VAP~ 5
AH =AU +A(PV) =AU + PAV = cle

AU = g + Wy, + We = @ - PogAV+ W, (P =cte))
AH = ¢, - PypgAV+ W+ PAV

omg

4. Enthalpie e

4.1 Definitie en Betekenis

AH:qp

Exothermereacties : stellen warmte vrij aan omgeving 4H = -

Endothermereacties : nemen warmte op uit omgeving 4H = +

H e

LH =+

de enthalpie van het systeem neemt toe

Systeem-voor reactie systeem-na



4. Enthalpie =

4.2 Oorsprong enthalpie

AH =AU + A(PV) =AU + PAV =AU +An.R.T als P =cte
\_/

F

"4 Scheikundige reacties—> # mol GAS

p= F
A Wanneer ?
e \Olume?
e \Olume |
Ah 3”
(a) Initial (b) Final
state state
4. Enthalpie 91

4.2 Oorsprong enthalpie

AH =AU + A(PV) =AU + PAV = AU +An.R.T als P = cte

Pomg=latm  Pyng=1atm 3,1 kJPV-arbeid wordtdoor de omgeving
m aan het systeermgeleverd :
p— Wey= ~Pomg4V = =An.RT =
00 (-)(-1mol)(8,314.16kJ.mot K1 )(373K)
© o0 =3,1kJ
00
© o> , warmtewordtafgestaan aan de
0P goo 4849 kJ dtaf d
OO og)ooc omgeving of ¢, = - 484,9 kJ
@ oo O E:>
00 C(’)Oo = Daarvan ise - 481,8 kJ: wegens afname
© © O OOO van de inwendige energie
o0 OOOOO e - 3,1 kJ: te wijten aan de

omzetting geleverde arbeid

2 H,(g) 1 0x9) - 2H,0(9) _ warmte

4. Enthalpie

4.2 Oorsprong enthalpie

AH =AU + A(PV) =AU + PAV = AU +An.R.T als P =cte

Toepassing: Als 2 mol Hen 1 mol Q reageren met vorming van 2 mol

van 1 atmosfeer wordt in totaal 484,9 kJ warmte vrijgesteld. Wat is bij
die temperatuuAH en AU voor de vorming van 1 mol water?

Antwoord: 2 H,(g) + 1 O,(g) — 2 H,0(g)

per2 mol water gevormdjeldt: ¢, = - 484,9 kJ= AH
AH= AU+ PAV =AU + An.RT 7 An=2-(2+1)=-1

AU = AH - An.RT=(-484.900 J)-(-1)(8,314 J.m3K-1)(373 K)
=-481.800 J

perl mol: AU = -240,9 kJ.mot

AH = -242 4 kJ.mot

4. Enthalpie =

4.2 Oorsprong enthalpie

AH =AU + A(PV) =AU + PAV = AU +An.R.T als P =cte

. _ 3,1 kJPV-arbeid wordtdoor de omgeving
Energie 4 = O - Pomg' AV aan het systeemeleverd :

2 Hz(g) +1 Oz(g) Wexp: _POmg-AV =-An.RT=
(-)(-1mol)(8,314.16kJ.mot*K1)(373K)
| warmte =3,1kJ
AU AH =0

D 4849 kJ warmtewordtafgestaan aan de
omgeving of g, = - 484,9 kJ

o Daarvan ise - 481,8 kJ: wegens afname
2 H,0(9) van de inwendige energie
/ e - 3,1 kJ: te wijten aan de

omzetting geleverde arbei
PV-arbeid - warmte

o

gasvormig HO bij constante temperatuur van 100°C en constante |druk



4. Enthalpie

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

4. Enthalpie

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

AH van een reactie kan op 3 manieren bepaald worden:

e \Wet van Hess— 0.a. via Haber-Born cyclus
[ ] AHof
e Dissociatie-energie

Hoe verschillende reacties vergelijken?

De standaardtoestansordt weergegeven met hatperscript’

4. Enthalpie =
4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

1. Wet van Hess

"De AH,..qielS CONstant, of ze nin één of meerdere stappegebeurt.”

Toepassing:

a) C(grafiet) + Q(g) — CO,(g) AH, =-393,5kJ
b) Hx(g) +¥2Cy(9) - H,O(g) AH, = -285,9 kJ
c) CH,(g) + 20,(9) - CO,(g) + 2 HO(Vl) 4H.=-890,4 kJ
gevraagd: bereken deH voor:

d) C(grafiet) + 2 H(g) — CH,() AH,=?

Oplossing: d = a+2b—c

AHy= AH,+ 2 AH, —AH,_= (-393,5) + 2.(-285,9) — (-890,4) = -74,9K

1. Wet van Hess

"De AH,.qieiS CcOnstant, of ze nin één of meerdere stappeyebeurt.”

voorbeeld :
In 1 stap: C(grafiet) + g{g) — CO,(Q)
In 2 stappen:

a) C(grafiet) + 2Q(g) - CO(9) AH =-110,5 kJ
b)  CO(g) + ¥ Q(g) - CO(g) 4H=-283,0kJ

a+b) C(grafiet) + g) - CO,(9) 4H=-393,5kJ

AH =-393,5 kJ

= AH cacickan dus berekenddwuit gekende\H’s van andere reacties

4. Enthalpie 0

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

1. Wet van Hess

"De AH,..qieiS CONstant, of ze nin één of meerdere stappegebeurt.”

® AH et H,O(v) — H,O(vl) AH°_ .= + 6,01 kd/mol
® AH®gp, C(v) — C(9) AH°g = + 716,7 kd/mol
o AH°c Na(g)— Na'(g) + e AH® ¢ =+ 796 kJ/mol

® AHg, Cl(g) + e — CI(g) AH°g, = - 348 kd/mol

® AHgiss AB(9) — A(9) + B(9)

® AH® HCI(g) — HCI(aq) AH = - 75,14kJ/mol

® AH® g H,O(vl) — H,0O(9)



4. Enthalpie

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

1. Wet van Hess

4. Enthalpie

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

1. Wet van Hess

"De AH,.4cielS CONstant, of ze nin éen of meerdere stappeyebeurt.”
Na(v) + Y% Cl(g) _ NaCl(v)
AHgyp J Y5 AHgiss T -
Na(g) Cl(g) Cl(g) Na'(g)
| AHga i
|

AHgacie = (+108) + Y (+244) + (+496) + (-348) +|(789)

4. Enthalpie =
4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie
1. Wet van Hess

® Clig) + & — Cl(g)
(3) Na(g) - Na*(g) +¢ —348.6 kJ/mol
495.8 kJ/mol
@ 39 ->Clg 122 KJ/mol
(1) Na(s) - Nal(g) 107.3 kJ/mol ® B x0+ e Nae
787 K /mol
Net reaction
Nafs) + 3Cl,(g) — NaCl(s)
—411 kJ/mol

"De AH,.qieiS CcOnstant, of ze nin één of meerdere stappeyebeurt.”
Na(v) + ¥ CL(9) — NaCl(v)
AHg J Y2 AH jiss T -
Na(g) Cl(g) Cl(9) Na(g)
| AHg, f
|

-= - per mol NaCl(v) dat gevormd wordt

4. Enthalpie =

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

S

Vandaar dat NaCl natuurlijk onder de vorm van kristallen voorkomt.

g‘ Waarom geen Nagl ?

1. Wet van Hess

NaCl(v) — AHpe = -789 kJ

Drijvende Kracht !l




4. Enthalpie 4. Enthalpie 102

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie 4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

1. Wet van Hess 2. De standaardvormingsenthalpid®;

- AH°; is deAH waarde voor de reactie waarblj mol van het

Na(v) ¥ 1 ClLg) - NaCh(v) bestanddeel, bili atm en destandaard-T, gevormd wordt uit de
AH AH.. ! overeenkomstigenkelvoudige stoffenin hunmeest stabiele
subl diss
i —_— vorm bij die standaardomstandigheden.
Na(g) 2 Cl(9) 2 CK(g) Na?*(g)
2 AH
| _ ! Gevolg van deze definitie :
AHe, NaQ) AHp, De AH°; vanenkelvoudige stoffenin hunmeest stabiele vormis 0
a'(g
ABleacte = (+108) + (+244) + (+496) + (+4563) + (-696) (-2530)| 0,(9) - 0,q) JH°, = 0 kd/mol
= (+2222) T

4. Enthalpie 108 4. Enthalpie 104

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie 4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

2. De standaardvormingsenthalpid®; 2. De standaardvormingsenthalpid®;

Voorbeeld : Voorbeeld :
Bij 25°C enP =1 atm is voor de reacties : Bij 25°C enP = 1 atm is voor de reacties :
a) C(grafiet) - C (diamant) AH° =+ 1,9kJ a) C(graﬁet) - C (diamant) AH° =+ 1,9k
b) Clrafien T O2(9) - CO,(9) AH° =-393,5 kJ b) Clgrafien ¥ O2(9) - CO,(9) AH° =-393,5 kJ
C) C(diamant)+ Oz(g) - Coz(g) AH° = '39514 kJ C) C(diamant)+ 02(9) - Coz(g) AH° = '39514 kJ
AH°;van CQ(g) is - 393,5 kJ, overeenstemmend met reactie b) AH°;van CQ(g) is - 393,5 kJ, overeenstemmend met reactie b)
- De enkelvoudige stoffen waaruit G& opgebouwd zijn C en O - De enkelvoudige stoffen waaruit G& opgebouwd zijn C en O
- De meest stabiele vorm van C is C(grafiet), zie reactie a) - De meest stabiele vorm van C is C(grafiet), zie reactie a)
- De aangegevedH waarden deze in standaardomstandigheden. - De aangegevedH waarden deze in standaardomstandigheden.




4. Enthalpie 105 4. Enthalpie 106

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

2. De standaardvormingsenthalpid®;

2. De standaardvormingsenthalpid®;

AHof in kJ/mol AHoreactiez AHof(reactieproducten)' AHof(reagentia)

CaCQ,, - 1207,00 Co(g) -393,51 Toepassing: Wat i&H° voor volgende reactie:
CaO (v) - 635,50 HCI (g) -92,31 2 NHy(g) + 3ChL(g) - Ny(g) + 6 HCI(g)
CH, -74.81 HO (9) - 241,83 GegevenAH®(NH4(9)) = -46,19 kJd/mol (TABEL)
CHe _84.67 HO () _285.84 AH°(HCI(g)) = -92,30 kJ/mol  (TABEL)
CH; ) + 226,70 NO (9) Oplossing 1: Op basis van de vormingsenthalpieén:
CHa ) +52,30 NH (9) - 46,19 AH° =
CeHe (9) + 49,04 NQ (g) + 33,2
CHCL - 134,50 SQ(9) -296,8 |
CH,COOH (vl) - 484,50 ZnO (v) -348,3
4. Enthalpie e 4. Enthalpie 459

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie
3. De dissociatie-energie of -enthalpie

“De dissociatie-energie"(bond dissociation energy) is de
energiedie nodig is om de binding tussen 2 atomem een
diatomische moleculge doorbreken.

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

“De dissociatie-energie"(bond dissociation energy) is de
energiedie nodig is om de binding tussen 2 atomem een
diatomische moleculde doorbreken.

vormen van een binding steeds energie vrijkomen :

H(g) + Cl(g) — HCI(g)

Om een binding te doorbreken is steeds energie nodig. Oregkkal bij he

AH =-431kJ

- EBond

u-u,t ; ;
Voorbeeld: a) H(g) — 2 H(g) AH = + 435 kJ Otr \/Upot 1 diatomische molecule
b) Cl(g) — 2 Cl(g) AH =+ 243 kJ \\
c) HCI(g) — H(g) + Cl(g) AH=+431kJ

Internucleaire Afstand
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4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie 4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

“De dissociatie-energie"(bond dissociation energy) is de Gemiddelde dissociatie-energieétikJ/mol)
energiedie nodig is om de binding tussen 2 atomeimn een

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

diatomische moleculde doorbreken. O-O0 139 N=N 418 O-N 175 O-C 351

F-FF 158 0O=0 495 CI-N 200 N-H 391
N-N 161 N=C 616 CI-O 210 C-H 413
H-O-H(g) — H(g) + O-H(g) AH =+ 501 kJ ' CI-Cl 243 C=C 619 F-O
O-H(g) — O(g) + H(9) AH = + 425 kJ

Meeratomige moleculen kunnen stapsgewijs gebroken worden:

! CC 348 0=C 728 CF 251 FC 441
H-0-H(g) — O(g) + 2H(g) AH = + 926 kJ HH 436 G©C 812 FN 27€K__O-H 463
N=C 879 N-C 292 FH 563

— Gemiddelde energieom O-H te breken = 926/2 = 463 N=N 941 ClC 328

4. Enthalpie m 4. Enthalpie 112

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie 4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie
\

Ml 3. De dissociatie-energie of -enthalpie

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

AEN, o <AENoy Gemiddelde dissociatie-energieéiikJ/mol) meewggn:/v Verbreken kost energig

Vuistregel . , .

0-0 139| N=N_ 418 |ON 17| OC 351 'U y Nt /01 men stelt energie i
F-F 158 O=0 495 CI-N 200 N-H 391 Otr kUPOt

N-N_ 161 N=C 616 C-O 210 C-H 413

C-Cl 243 C=C 619 F-O 212 ClH 432

C-C 348 0=C 728 CILF 251 F-C 441

HH 43 GC 812 FN 27K O-H 463
N=C 879 N-C 292 F-H 563
N=N 941 CLC 328

- EBond

. <—Q—> Internucleaire Afstand




4. Enthalpie =

4. Enthalpie =

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

SRR |\ o hreken kost energif
e \uistregel

Bmed \/Ormen stelt energie vri

e Berekenen van vormingsenthalpie&i®

4. Enthalpie =

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

Oplossing 2: Op basis van de wet van Hess:

1) U2N(g) + 3/2H(9) — NHg) AH®;
2) 12H(g) + 1/2Clg) — HCI(@g) AH®,
-21)+6.2) 2NKg) + 3CLQG — Nyg + 6HCIg) AH®

AH® == 2AH°, + 6 AH®, = — 2 (=48,5) + 6 (=92,5) = — 458 kJ

AH®, = 12(AH°,(N,) + 312(AH°,(H,)) + 3 (AH°,,(N-H))
= 1/2 (941) + 3/2 (436) + 3 (-391)
AH°, = —485kJ

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

Toepassing: Wat i&aH° voor volgende reactie: p 24
2 NH;(g) + 3ChL(g) — Ny(g) + 6 HCI(9)

GegevenAH®(NH4(9)) = -46,19 kJ/mol (TABEL)
AH°((HCI(g)) = -92,30 kJ/mol (TABEL)

Oplossing 2: Op basis van de wet van Hess:

1) U2N(9) + 3/2H(g) — NHy9) AH%
2) 1/2H(g) + 1/2Clg — HCI(g) AH®,
-21)+6.2) 2NHog) + 3CL(g) —  Nyg) + 6HCIg) AH°

AH® = — 2AH°, + 6 AH®, = — 2 (—48,5) + 6 (=92,5) = — 458 kJ

4. Enthalpie s

4.3 Bepaling van de Enthalpie van een reactie

3. De dissociatie-energie of -enthalpie

Oplossing 2: Op basis van de wet van Hess:

1) 12N(g) + 3/2H(g) — NHy(9) AH%
2) 1/2H(g) + 1/2Clg — HCI(g) AH®,
-21)+6.2) 2NHg) + 3CL(g) —  Nyg) + 6HCIg) AH°®

AH® == 2AH°, + 6 AH®, = — 2 (=48,5) + 6 (=92,5) = — 458 kJ

AH®,

12 AH, (H)  + 12 (@AH°,(CL)) + (AH°,,(H-CI)
1/2 (436) + 1/2 (243) + (-432)
AH®, ~92,5kJ



4. Enthalpie L7 5. Entropie S

4.3 Bepa”ng van de Enthalpie van een reactie Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

. . .. . . Totale Energie van het systeem moet dalem/
3. De dissociatie-energie of -enthalpie

118

e Inwendige energie U L~ warmte afgeven : H
Opmerkingen: e Druk-volume arbeid
e Vuistregel <: 7 tolt —"
SlTen S el ene e Vi Sommige ENDOTHERME reacties gaan toch spontaan door
e Berekenen van vormingsenthalpie®id®, — (met kleine fout) _
e Hou rekening metdemiddelde bindingsenergieéU BaCh(aq) + 2NH(ag) + 10HO() + g
Product | AH®,__voor H—C (kJ/mol) /
H-CH, 435
H-CF, 430 AH =+ 80,3 kJ
H-C—C, 380
H-CH,-CH, 410
5. Entropie S = 5. Entropie S =

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

Totale Energie van het systeem moet dalem/
e Inwendige energie U

e Druk-volume arbeid

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

Totale Energie van het systeem moet dalem/
L. warmte afgeven : H L. warmte afgeven : H
L.

L. Toename in wanorde : S
Sommige ENDOTHERME reacties gaan toch spontaan door

Sommige EXOTHERME reacties gaan echter NIET door

l

2¢ factor die voor energie-uitwisseling kan zorgengd&opie S

Toename in wanorddoet totale energie ,_J

van het systeem dalen

S is toestandsfucntie
AS=§-S,




6. Vrije Gibbs-energie G

6. Vrije Gibbs-energie G
6.1 Definitie

6.1 Definitie

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...

Wat willen we? —> \oorspellen of reactie spontaan ...
Totale Energie van het systeem moet dalem/ Totale Energie van het systeem moet daler!
L. warmte afgeven 'H AG =AH — TAS L. warmte afgeven 'H
Toename in wanorde : S y = b - xa Toename in wanorde : S
Stel endotherme reactie met een toename in wanorde AG |
\ T
? Hoe dragen beide bij tot de spontaneiteit van een reactie AS= — AfnameinS
\
G=H-TS
0
AG =AH - TAS

\

0 T NG

AH= — EXO
Zo neg. mogelijk Liefst EXO Liefst toenamein S
6. Vrije Gibbs-energie G = 6. Vrije Gibbs-energie G =

6.2 Standaard vrije Gibbs-energie

6.3 Niet-standaard vrije Gibbs-energi&

AG° = vrije Gibbs-energieverandering voor een reactie b

J AG = AG° + RT In
1 atm en een T van 25 °C waarbij reagentia in Q

standaardtoestand omgezet worden tot
reactieproducten in standaardtoestand

\§ Q = heersend reactiequotiént
Qp = gassen (in P)
Q. = vloeistoffen (in conc)
= HYPOTHETISCH proces

Voorbeeld: de omzetting van N,O, tot NO,, bij 25°C.

REEEL pioces

N,O,(9) == 2NO,Lg) AG°=+53kJ

= continue variatie in concentratie,

Moment 1: 1 atm N,O, en 0,02 atm NO,,
mengsels...

Moment 2: 0,02 atm N,O, en 1 atm NO,



6. Vrije Gibbs-energie G 125 6. Vrije Gibbs-energie G =

6.3 Niet-standaard vrije Gibbs-energi& 6.3 Niet-standaard vrije Gibbs-energi&

Moment 1: 1 atm N,O, en 0,02 atm NO, i N.0; (g) &= 2NO; (g)
‘ | AG =AG° + RT InQ
AG = AG® + RT InQ quien 7 = 0 =AG® + RT InK
(0,02)2 Equilibrium T e

— (Pno2)? [ S S —4 Constant ure ure
l Qp,l ~ (Pn204) (1) 4.10 §,04 K goz AG*® = —RT InK
NOI' _NopP
AG = +5,3 kJ + (8,314 J/K.mol) (298K) (In 4.104) CNog™ CNo”

"""""""""""""""""""" GI"_M---------
Moment 2: 0,02 atm N,O, en 1 atm NO, ,
AG = AG® + RT InQ bepaalt spontaneiteit Diagram
l 0., = (Pno2)? _ (1) —co ('R\‘ ””” ‘( ”””””””””””””
P2 (Pn2os)  (0,02) "t _4G=0 equilibrium

AG = +5,3 kJ + (8,314 J/K.mol) (298K) (In 50) @ N0, N

6. Vrije Gibbs-energie G : ica in bi ' 128
6.3 Niet-standaard vrije Gibbs-energi& Veel processen in ons lichaam zijn niet-spontaan:
* Synthese van eiwitten vanuit aminozuren N TN
* lonenbalansen in stand houden N S N
AG® InK K commentaar ® xracetor space - HO  ch, H____HO, cH, H

AG°<<0 | InK>>0 | K>>1 | Zo goed als aflopende reactie naar rechts

AG® <0 InK=>0 K=>1 | Merkbaar evenwicht, meer reactieproducten

. Merkbaar evenwicht (gelijke hoeveelheden
AG° =0 InK=0 K=1

reagentia en product) o T } ||4 fl) 5 T H
N | ]
AG° >0 mK<0 K <1 | Merkbaar evenwicht, meer reagentia /C _CI TNZC—C—N
HO  CH, CH, H

AG°>>0 | InK<<0 | K<<1 | Zo goed als niet doorgaande reactie




7. Thermodynamica in biologische systemen ==

Energie is nodig om deze reacties te laten doorgaan

/ G = insuine
- (7 -luose 7 = Glucose
Voedsel glucose : BT \
(koolhydraten) - Z (ADP+P) |
- 2(ATP) Sl

2 halve glucose

Dunne darm

"\ colplasma 4

Glucose uit
de koolhydraten komt

¢ i Naar het bloed, naar de longen.
via de darmen in het bloed,

Insuline ult de alvieeskiier
W= wordt afgegeven aan het bloed.

Als glucose in de cel aankomt, dan kan de glucose
Insuline moet ervoor zorgen =) B
dat de glucose uit het bioed daar worden verbrandt. Voor verbranding is nodig
in de lichaamscel naar
binnen gaat, een brandstof (glucose) en zuurstof (Gy).
Bij verbranding komt vrij water (H;0), koolstofdioxide

(CO;) en Energie (ATP)

7. Thermodynamica in biologische systemen =

Energie is nodig om deze reacties te laten doorgaan

ADP3~ + HPQ2™ + H* — ATP* + H,0O AGP = + 30,5 kd/mol (pH= 7)
ok
\ g 5k O
ATP* + H,0 — ADP3~ + HPOQ?2 + H* AGP = - 30,5 kd/mol (pH= 7)
Alanine + Glycine— Alanylglycine AG® = + 29 kJ/mol

ATP+ + H,0 + Alanine + Glycine»> ADP%- + HPO2 + H* + Alanylglycine ~ AG® = — 1,5 kJ/mol

GEKOPPELDE REACTIES

7. Thermodynamica in biologische systemen =

Energie is nodig om deze reacties te laten doorgaan

BREAKDOWN
SYNTHESIS

Reactions Production of Reactions
that release ~ ATP utilizes that require .
CO,+H,0 freeenergy  free energy, free energy _ Simple
convert ADP  hydrolysis of  convert ATP molecules
to ATP ATP provides to ADP
free energy




