Atkins 6.
Kladka pevna

( rovhovaha

— du=dG==+F1d51+F2dSZ=O
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Objemova prace — rovnovaha tlaku
dF = —SdT — p,dV 4, — pgdVg = 0 B e
dV,=—dVy w=m) p,dV—ppdV =0 == p, =pg

Rovnovaha teplot

dU =T1dS, —T,dS, —pdV =0
celkovi dS =0 == T,dS—-T,dS=0 == T, =T,




Atkins 6.1.1

Rovnovaha — chemické potencialy

Vnitrni energie
Enthalpie

Gibbsova energie
Helmholtzova energie

Entropie

—

dU =0
dH = 0
—  minimum
dGg =0
dF =0
ds =0 maximum



Atkins 6.1.2

Chemicka rovnovaha
A - > B

dG = —SdT +Vdp + updn, + ugdng

—dn, =dng =) pupdng — psdn, = (ug —py)dny =0
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e Chemické reakce ,,'; .
* Fyzikalné chemicka rovnovaha
e Osmoza

* Fazové rovnovahy - o
* Rozpousténi etc.




Atkins 6.1.2

Chemicka rovnovaha
A - > B

dG = —TdS +Vdp + updn, + ugdng

Rovnovaha: (”'B — ﬂA)dnA =0 Ha — Up

Reakcni Gibbsova energie:
A (66)
rb =\ 37 — Up — Hjg
a0¢ o T

i, = u; + RTIn a;

Gibbsova energie [kcal/mol]

a;, = Yx,ixi rozsah reakce, & [mol]



Atkins 6.1.2

Chemicka rovnovaha

A - > B £
AvG=pg—ppg=0 i
Guldberg-Waaguv zakon é
p; = u; + RT In a; ) rozsah reakce, & [mol]
AG =pup—uy+RTInag — RTInay = A,G° +RT1nZ—j =0
AG® = —RTIn-2 mmmmm)| K = B _ R e
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Chemicka rovnovaha

Guldberg-Waaguv zakon (obecné)

agA + bB - > cC+dD
C . d c . ,.d c . .d
K_ac aD_K Cc'Cp _ Cc’ Cp
_aa_ab_ Yca_c _Ca_cb
A A4p A CB A CB

Atkins 6.1.2



Atkins 6.1.2

Chemicka rovnovaha

aA + bB - > ¢cC+dD
ag - ajp
K = pomér aktivit v rovnovaze » rovnovazina konstanta
a? - a?
A B
as -a¥ o , o
— obecné mimo rovnovahu » reakcni kvocient
r a . b
a% - ap

G
A.G = (0_E> = A,.G° + RT In Q,. Van't Hoffova reakcni izoterma
p.T

Zreagované mnozstvic
n;°°

l

stupen konverze g = e e
n;g X XV plivodni reakéni smési



Atkins 6.1.2

Chemicka rovnovaha
Zavislost na teplote
A-G° A H°—TA,.S° G=H-TS
AG = AH — TAS

A.G=AH—TAS

enthalpie
(energie)

_ ArS° . (o AH° <O
JimK =e lT‘E(}K‘{o AH® > 0



Atkins 6.1.2

Chemicka rovnovaha

Zavislost na teplote
—RTInK = A.H° —TA,S°

dInK\  AH°
oT p_ RT?2

dinK A.H° ) o,
= — Van’t Hoffova rovnice (izobara)
p) l/T ) R

G=H-TS
AG = AH — TAS

A.G=AH-—TA.S

Endothermic Reaction

Exothermic Reaction

Van’t Hoffovovy
grafy

InKeq

o
X
£

1T (1/K)

1T (1/K)



Atkins 6.2.1

Chemicka rovnovaha v plynné fazi

aA + bB :
Zavislost na tlaku

Gy e "
pe

N5g) + 3H— 2NHR;y

pe

x12vH3 <p>_2 vliv tlaku

K = 3

xNz . tz



Atkins 22.3.2

Plocha potencialni energie (PES)

Obrazek 6.1: Panel A ukazuje plochu potencialni energie E zavislou na dvou promeén-
nych rq a s, vedlejsi panel zobrazuje tutéz plochu ve formeé mapy. Bod R predstavuje

reaktanty a bod P produkty.

vrstevnice “ . 4
E = konst. 7} e




Energie

reaktanty

Atkins 22.3.2

Plocha potencialni energie (PES)

tranzitni stav

produkty

energeticky minimalni reakcni cesta

X B, T T T T T APS 4

Chemie — turistika
po hyperplochach

reakéni koordinata =~

l:nergle

kineticky/termodynamicky
Fizeny déj

reakéni koordinata



Osmoza

N e S

Hip = Mixiptn -
0 e ® v ° e e
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Osmodza a reverzni osmoza
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