BEVEZETES
TARGY CIME: FIZIKAI KEMIA

Ez mit jelent? Ahany konyv annyi interpretacid, annyi diszciplina
keriil bele.

Ebben az eldadasban: a fizika alkalmazédsa a kémia targykorébe eso
fogalmak magyardzatara. Ebben az értelemben az alaposszefiiggések
felderitése a célja.

Kémia mas agai is ismertek: szervetlen kémia, szerves kémia,
analitikai kémia, biokémia, radiokémia, stb.

Fizikai kémia:
- széles teriilet
- ebbdl két félév alatt a kovetkezoket tanulmanyozzuk:
a) termodinamika (I. félév)
b) kinetika (II. félév)
c) elektrokémia (II. félév)

Mi hidnyzik?
- kvantumkémia
- spektroszkodpia
- makromolekuldk, kolloid rendszerek fizikai kémidja
- stb...

Sot! Ha vizsgalataink modszerét is tekintjiik kimarad példaul a
statisztikus mechanika vagy a molekuléris dinamika is.

Mi kertil sorra tehét ebben a félévben? TERMODINAMIKA
Figyelem: ezt a tudomanyteriiletet legalabb haromszor (kiilonb6z6
iranybol kozelitve) tanulja meg egy atlagos kémikus!
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TERMODINAMIKA

Mivel foglalkozik a termodinamika?
Makroszkopikus objektumok vizsgdlataval, de nem egészen ugy
ahogy mas klasszikus tudomanyagak!

Eligazodasi pontok:

1. A makroszkopikus objektumok részecskeszama 10% nagysagrendil.
2. A fizikai tulajdonsagok térben €s idoben is kiatlagolodnak.

3. Makroszkopikus mérdeszkozeink csak az dtlagolodas utan 1étrejovo
makroszkopikus, 1d6t0l fiiggetlen (statikus) koordinatak
tulajdonsigainak mérésére alkalmasak.

Példaul a klasszikus mechanika az tin. mechanikai koordinatak
viselkedésének pontos jellemzésével, joslasaval foglalkozik.
Eszkozei: a Newton-torvények.

Példaul a klasszikus elektrodinamika az un. elektromagneses
koordinatdk viselkedésének pontos jellemzésével, joslasaval
foglalkozik.

Eszkozei: a Maxwell egyenletek.

A klasszikus termodinamika ezzel szemben az 6sszes tobbi dtlagolédo
(a mérés szamara eltlind), altalanos koordinata (a termikus
koordinatdk) jellemzésével, az dtlagolédas makroszkopikus
kovetkezményeivel foglalkozik!

Nem bizonyos tulajdonsagok pontos joslasaval foglalkozik, hanem a
folyamatok megengedhetdségének, végbemenetelének megjoslasival!
Eszkozei 4ltalaban egyenldtlenségek!
Osszefoglalva a klasszikus termodinamika:

- makroszkopikus objektumok

- altalanos (termikus) koordinatainak jellemzése
- egyenlOtlenségekkel foglalkozik.

172



Termodinamika megkozelitése:

- mikroszkopikus szerkezet figyelembe vétele nélkiil, csak
,testekrol” beszélve

l

fenomenologikus termodinamika (torténeti)
- molekularis szerkezet figyelembe vételével

l

statisztikus termodinamika: a mechanika, elektrodinamika +
statisztika segitségével szemlélteti ugyanazokat a fogalmakat,
mint a fenomenologikus termodinamika.

Pontositas:

Termodinamika (TD): egyensulyi rendszerek (testek), reverzibilis
folyamatok vizsgélata. Pontosabb elnevezése termosztatika.

Nem-egyensulyi rendszerek irreverzibilis folyamatok vizsgélata: ez a
pontos értelemben vett termodinamika teriilete!

Egyensuly, reverzibilis, irreverzibilis folyamatok: késObb targyaljuk!

Mi a termodinamika kifejezést a fenti nem tal pontos értelemben
hasznaljuk majd (tilnyomorészt a termosztatika helyett).

Kozelitéstink legtobbszor fenomenologikus lesz, de a mikroszkopikus
hatteret sem felejtjiik majd el!
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ALAPFOGALMAK
Rendszer, kornyezet, fal
Termodinamikai rendszerekrdl (testekrdl) fogunk beszélni.

— Rendszer (R): vizsgalt anyagok 0sszessége

— Ami a rendszerhez nem tartozik: kornyezet (K)

— Rendszer €s kornyezete: valosagos vagy képzelt fallal van
elvéilasztva.

— Fal (F): hatar, amely méar nem tartozik a rendszerhez.
Biztositja a rendszer €s a kornyezet kapcsolatat.

— Bizonyos ,,dolgok” atjuthatnak a falon, R és K kozott.

— energia (h0 vagy munka, késobb!)
— anyag
— elektromos toltés

— Ha nincs K-R kapcsolat — dtmenet nem lehetséges:
a fal merev és adiabatikus, a rendszer izoldlt. Ez egy idealizalt
hatéreset.

Egyelore:

— Ha anyagatmenet nem lehetséges, de a rendszer €szlelhetd
allapota mégis valtozik, akkor a fal valamilyen ,,dolgot”
mégis atenged. Ez a zart rendszer.

[Pontosabban:

— Ha csak munkavégzés valtoztathatja meg a rendszer allapotat:
a fal nem-merev, de adiabatikus. A rendszer zart, adiabatikus.

— Ha munkavégzés nem valtoztathatja meg a rendszer allapotat,
az mégis megvaltozhat: a fal merev €s diatermaélis. A rendszer
zart, nem-adiabatikus.

— Ha van K-R kapcsolat, energiadtmenet lehetséges, munkdval
is, hovel is: a fal nem-merev €s diatermdlis vagy nem-
adiabatikus. A rendszer zart és nem-adiabatikus. ]

— Ha van K-R kapcsolat és anyagitmenet is van: fal nincs, vagy
csak hipotetikus (esetleg félig-ateresztd hartya). A rendszer
nyitott.
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A rendszer jellemzoOinek bevezetése

Homogén vs. inhomogén rendszer: ha a rendszert jellemz6 fizikai
mennyiségek értéke fiiggetlen vagy fiigg a helytdl.

Heterogén rendszer: alrendszerekbdl all, melyek kozott a fizikai
tulajdonsagok ugrasszeriien valtoznak a belsd hatarfeliileteken.

[zotrép vs. anizotrop rendszer: bizonyos fizikai mennyiségek értéke
fliggetlen vagy fligg a rendszerben kivalasztott iranytol. Pl.
mechanikdban egy adott irdnyban hat6 erd hatasara 1étrejovo
deformaécio.

Fazis: a rendszer azonos kémiai tulajdonsagu részei. Pontosabban:
rendszeriinkben a belso hatarfeliiletekkel elvalasztott homogén vagy
inhomogén alrendszerek.

A termodinamikdban foglalkozunk heterogén rendszerekkel, de a
rendszert alkoto fazisok maguk homogén, izotrop fazisok. Fazisok
szamanak jelolése: F

Mibdl all egy fazis? Kémiai komponensekbdl.
Komponensek szdma (K): egymastol kémiailag fiiggetleniil 1€tezo

anyagfajtak szdma.

Péld4ul vizben: H,0O, H;0", OH, 3 spéciesz, de 1 komponens!
F=1, K=1

Mir elore jelzem: a termodinamikdban K és F kapcsolatba hozhat6 az
un. Gibbs-féle fazisszabdly segitségével:

Sz=K-F+2

Sz: a termodinamikai rendszer szabadsagi fokainak szama.
Jelentésével késobb megismerkediink!
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Osszefoglalva a vizsgalt rendszereink kiindulépontja: egyfazisu,
egykomponensli, kémiailag inert, izotrop rendszert vizsgalunk,
melynek feliilete elhanyagolhat6 a rendszer méreteihez képest,
valamint a rendszerre nem hat kiilsO tér (gravitacids vagy
elektromagneses).

!

a TD formalizmusat ilyen egyszerl rendszereken dolgozzuk ki
Késobb a megkotéseket fokozatosan lazitjuk!

- tobb fazis (fazisegyensuly)

- tobb komponens (anyagatmeneti egyensuly)

- kémiai reakcid (reakcio egyensuly)

- a feliilet mar nem elhanyagolhato (feliileti jelenségek, feliileti
fesziiltség)

- elektromos toltés is van jelen (elektrokémia)

I/6



A RENDSZER KVANTITATIV JELLEMZESE

A rendszerrdl torténd informacidszerzés méréssel torténik. A rendszer
jellemzésére az ,,egyszerlien” mérhetd, jol definialt fizikai
mennyiségek alkalmasak.

Ilyen mennyiségek az ALLAPOTIJELZOK, melyek a rendszer
makroszkopikus jellemzését adjak.

Példak:

p: nyomas

V: térfogat

T: hOmérséklet (definicidja nem trividlis!)

m: tomeg

n: anyagmennyiség

- Cp, Xp, mp: 0sszetételi valtozok (tobb komponensii rendszerek)
q: elektromos toltés

¢: reakcidkoordinata

A: feliilet

Allapotjelzék kozotti fiiggvénykapesolat neve:
ALLAPOTEGYENLET.

Az allapotjelzok zomét korabbi tanulméanyainkbol mar ismerjiik.

p, m, V, (m/V=p), A: ismert

T: ismertnek latszik, de definialnunk kell!

n: anyagmennyiség (vigyazat! A ,,molszam” elnevezés
helytelen!). Mértékegysége a mol, jele a mol.

x, ¢, m: moltort, molkoncentracié vagy molaritas, molalitas
q: toltés, mért€kegysége a C.

¢: reakcidkoordindta. Mértékegysége a mol, jele a mol.
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A reakciokoordinatéra sziikségiink lesz a kémiai reakciok
egyensulydnak targyaldsanal, majd természetesen a
reakciokinetikdnal is.

1. Példa egy kémiai reakciora:
2A+3B=4C

2. Atrendezés a jobb oldalra:
0=4C-2A-3B

3. Altaldnos alakban egy kémiai reakcié 4ltaldnos
egyenlete:

0=>v.M,

M;: a reakcidban résztvevo i-ik kémiai spéciesz kémiai
szimbdlluma, v;: az M; kémiai spéciesz sztochiometriai
szama.

El6z6 példankban:

vi=4, M;=C, termé€k, sztochiometriai szama pozitiv
v,=-2, M=A, reaktans, sztochiometriai szdma negativ
v3=-3, M3=B, reaktans, sztochiometriai szdma negativ

4. Sziikségiink van egy mennyiségre, mely a reakcid
elOrehaladtat jelzi. Erre a célra az anyagmennyiség
valtozasa nem megfeleld.

Induljunk ki 2 mol A-bdl €s 3 mol B-bOl. Azaz ny (=2
mol, I’lB,0=3 mol
Reagéljon el 1 mol A!

AnAz I/ZA-I/ZA,():-l mol
Al’lB= ng-ng o=- 1 ,5 mol
AI’ZCZ I’lc-l’lc,():z mol

Harom kiilonb6z0 érték!
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5. Sokkal jobb a A= An;/ v; mennyiség!

A-ra: Aé= -1 mol/ -2=0,5 mol

B-re: Aé= -1,5 mol/ -3=0,5 mol

C-re: Aé= +2 mol/ +4=0,5 mol

Mindhirom reakcidban résztvevo komponensre azonos
értéket kapunk, mely jellemzi a reakci6 eldrehaladtat!

6. ¢-t definialhatjuk barmely ,,referencia” résztvevore:

n,—n;,

f -
ahol

V. ’

1

nio az i-ik kémiai spéciesz kiinduldsi anyagmennyisége
n; az 1-ik kémiai spéciesz pillanatnyi anyagmennyisége

Allapotjelzék nem elégségesek a termodinamikai leirdshoz!

Ugyanis a termodinamika nemcsak egy bizonyos allapotjelzokkel
jellemzett allapot leirasat adja meg, hanem azt is, hogy a rendszerben
lesz-e (lehet-e) valtozas, mely az dllapotjelzok megvaltozasaban
jelentkezik.

Példaul lehet-e egy reaktorban adott kémiai komponensek elegyitése
utdn kémiai reakci6? Ha igen, milyen energiavaltozasok torténnek a
rendszerben? Ezek a valtozasok felhasznédlhatéak-e munka végzésére
¢s hogyan?

Az ilyen kérdések megvalaszolasdhoz nem elégségesek az
allapotjelz6k! Uj termodinamikai paraméterekre lesz sziikségiink!

Egy ilyen mennyiséget maris bevezetiink! Ebbol a mennyiségbol
indulunk ki, tanulmédnyozzuk, s vezetiink majd be szamos uj, hasznos
mennyiséget.

Ez a BELSO ENERGIA, amit egyelére ismertnek tételeziink fel. Jele
U, mért€kegysége Joule. U nem egyszerlien allapotjelzd. Hogy
pontosan mi, azt késObb deritjiik ki!
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Elobb csoportositsuk termodinamikai allapotjelzdinket!

- extenziv mennyiségek: a rendszer méretétdl fiiggd, nem
kiegyenlitdd0 mennyiségek. Ilyenek: V, A, m, n, g, &, (+U!)

- intenziv mennyiségek: a rendszer méretétdl nem fliggenek,
kiegyenlitdd0 mennyiségek.

Cg, X, Mg, p, T, p + molaris mennyiségek

Molaris mennyiségek = extenziv mennyis€ég/anyagmennyiség
Jele altaldban X ,, ahol X az extenziv mennyiség jele, pl. V,,
molaris térfogat. Kivétel a molaris tomeg. Jele: M.

- Kolligativ tulajdonsagok: csak a rendszert alkoté anyagok
anyagmennyis€gétol fiiggenek! Példa: fagyaspont-csokkenés,
0zmOzisnyomas.
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