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Zusatzaufgabe (Gleichgewichtskonstante)

Die Herstellung von Synthesegas ist fur eine Vielzahl von grof3technisch bedeutsamen Reaktionen
(z.B. fur die Ammoniaksynthese) essentiell:

CH4 + H,0 <> CO + 3 H;

a) Berechnen Sie mit statistischen Methoden die Gleichgewichtskonstante K, der Reaktion bei
400 und 1000K.

b) Welche Temperatur schlagen Sie im Hinblick auf die Gleichgewichtskonstante fir einen
solchen Prozess vor?

¢) Muss man fir den Reaktor bei 400 K eine Heizung oder eine Kihlung vorsehen?
d) Sollte man bei hohem oder niedrigem Druck arbeiten?
e) Welche moglichen Nebenreaktionen erwarten Sie?

Die statistischen Berechnungen kdnnen in der Naherung des starren Rotators bzw. des harmonischen
Oszillators durchgefiihrt werden, wobei die folgenden spektroskopischen Daten verwandt werden
sollen:

c Brot [K] Vy [em™] e.0
H, 2 85.36 4400.4 1
co 1 2.766 2163.5 1
CH, 12 0A=0s=0c=7.6 | 2917 1

1534 (2-fach entartet.)
3019 (3-fach entartet.)
1306 (3-fach entartet)

HO |2 0a= 39.6 3657 1
0g= 21.1 1595
0c=13.7 3756

Die Verbrennungswarmen der folgenden Reaktionen sind bombenkalorimetrisch bei 400 K bestimmt
worden:

CH, +2 O, <> CO, + 2 H,0 AH, = -801.2 kJ mol™
2 H, + O, <3 2 H,0 AH, = -485.8 kJ mol”
CO + % 0, <> CO, AH, = -283.7 kJ mol”

Hieraus erhalten Sie AH,® (400 K) fiir die obige Reaktion. Fiir jede beteiligte Komponente gilt nun:

3 & RO
H(T)-U(T =0)= ERT+ RT + z &Tvl_'_RT fur ein lineares Molekdil
= -
0 0 3 3 & RO o .
H (T)-U (T =0) :ERT+5RT+ z WVI+RT fur ein nicht lineares Molekdl
<1 e’ =

Hieraus kann die Innere Energie der Reaktion AU bei 0 K ausgerechnet werden.



