Examen_Setembre.nb

QUIMICA FIiSICA AVANCADA Segona Convocatoria 5-9-2006
COGNOMS NOM GRUP: ....C.

NOTA : No es permet I’us de llibres, formularis, solucionaris o qualsevol altra documentacio.

1.- Assenyala amb claredat la resposta correcta sobre l'enunciat. Cada resposta encertada suma 2 punts sobre 10 i les
erronies descompten 0.4.
1.1.- Es té un sistema format per 10% particules distingibles no interaccionants on cada particula pot estar en un nivell
d'energia n amb una energia E(n)=318564 n* J, una degeneracié g = (n> +2) i on n pot ser qualsevol nombre sencer
entre zero i infinit. Quant val la funcié de particié molecular a la temperatura de 0 K.

a)0 b) 1 02 d) 1/(10%)!

1.2.- Tenint en compte les seglients aproximacions:

i) Que per al calcul de la funcid de particié vibracional fem us del model d'oscil-lador harmonic i resolem el sumatori
fent ds d'una série matematica.

ii) Que per al calcul de la funcié de particié rotacional fem ds del model de rotor rigid i resolem el sumatori amb 1'is
d'una integral.

Marqueu clarament quina afirmacio és correcta:

a) qv i qr sén mes exactes a mesura que augmenta la temperatura.

b) qv és més exacta a mesura que augmenta T 1 qr és més exacta a mesura que minva T.
¢) qr és més exacta a mesura que augmenta T i qv és més exacta a mesura que minva T.
d) qv i qr s6n més exactes a mesura que minva la temperatura.

1.3.- En la segiient figura es mostren els estats moleculars de dues substancies en equilibri. Cap a on estara desplagat I’
equilibri a temperatures molt altes i molt baixes.

a) A temperatura alta cap a B i a temperatura baixa cap a C.

b) A temperatura alta cap a C i a temperatura baixa cap a B.

¢) A temperatura alta cap a C i a temperatura baixa cap a C.

d) A temperatura alta cap a B i a temperatura baixa cap a B.

1.4.- El factor de compressibilitat,
a) sempre augmenta quan augmenta la pressio.
b) sempre augmenta quan augmenta la temperatura.
¢) tendeix a la unitat quan la pressi tendeix a infinit a T=cte.
d) tendeix a la unitat quan la temperatura tendeix a infinit a P=cte.

1.5.- La funci6 de distribucid radial pot prendre valors entre:
a)lioo b) -00 i 00 ¢)01ioo, d)0il.

2.- a) Marqueu sense ambigiiitat sobre el full de I’enunciat d’aquesta qiesti6 Iinica resposta correcta per a cadascun dels
seglients apartats, tot i tenint en compte que cada resposta correcta val 1 punt i si és incorrecta descomptara 0.3 punts:
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a.1) La fraccié de molécules que tenen llurs components de la velocitat entre els valors +250 m/s i +650 m/s ve donada

650 ned 650 650 net
e zrr dv, + e 7FF dlvY + e zrr dv,
250 27rRT 27rRT 27rRT
650 650 650
(b) e 7®T dlvx e =T dlvy e 7®T dlvz
250 27rRT 27rRT 27rRT

650
TR LI
(c) 47(£50 (27rRT) v e 2T dv

per:

a.2) Siga un gas ideal tancat en un recinte de volum constant. Al minvar la temperatura:

a) La densitat de freqiiéncia de col.lisions mutuals, Zj 1, no varia
b) La densitat de freqiiéncia de col.lisions mutuals, Z; |, minva.
C) La densitat de freqiiéncia de col.lisions mutuals, Z1 1, augmenta.

a.3) Qualitativament la grafica que correspon a les funcions de distribucions del modul de velocitat per als gasos: He, Ne
i Ar a la temperatura de 340 K és:
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50 100 150 200
2.- b) Calculeu el valor de 1'energia cinética de translacié més probable en funcié de la temperatura per a un gas de massa

molecular M,..

= (b) Calcul del valor més probable de I'energia:

Donada la funcié de distribucié d'energies, f(g), per calcular el valor més probable de 1'energia de translacid, &ny, cal
derivar la funci6 respecte de la variable &, igualar a zero i calcular el valor de & que eix, doncs es tracta del valor d's en el
maxim de la funcié de distribucio, f(&):

D[f[e], €]

3/2

- 1, 3/2 e 1
e Tk ( ) 2e ™ Ve (g)

Tkp

Ve Vr Tks

Solve[% == 0, €]

{{en T2 1)

Tk
El valor que s'obté per a l'energia més probable és gmp = > e

2.- ¢) Quina sera la proporcié de molecules del gas que tinguen energia translacional, &, entre el valor més probable i el
valor meitja <e¢> a la temperatura de 54°C ?. Si és necessari podeu utilitzar el canvi de variable x = Ve . La llei de

distribuci6 d’energies translacionals (Maxwell-Boltzmann) és:
3/2

f<5>:27T(Tj<lB—T> 51/2EXP[‘E§'—T}

= (c) Proporcié de molecules.
Basant-nos en els caculs realitzats abans podem determinar dita proporcié que ve donada per:
Fraccié de molécules = fg = fle)yde

‘mp

Els valor dels limits de la integral ja els hem calculat i sén:

<e>= % kg T
b= kg T

El canvi de variable en la integral el farem com abans x = Ve, per tant queda com:
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3kgT

proporcid = [i,7 27 ( ! )3/2 gl? Exp[—,q%]a?s:@r(%)mfnxz Exp[-ax*]dx
2 X1

kg T

la integral no es veu estandar a simple vista pero fent us de les propietats de les integrals de Riemman,
a 32 (2, )
4 —— - =
H(H) JxExp[ ax’]dx
X1
3/2 (%2 3/2 (%1
471(5) J szxp[—axz]dlx—47r<i) J szxp[—axz]dlx
7t 0 7t 0

On hem canviat obviament els limits de les integrals, doncs x;(V i = 1, 2 ) sera el valor que prenga la x quan la € prenga

el valor del limit que cal, (o siga x, = 3k§ L ,ixp = k‘*zT ), aleshores:

aye e , a2 (Vo Edf[Va x| % x,
IntegralNumA = 47r(;) jo‘ x" Exp[—ax"]dx :471(;) 10 iy
IntegralNumB = 4 (a)wf“ > Expl-a*]dx =4 (61)3/2 VaEf[Vax] ey
ntegralNumB = 47 - | x“ Expl-ax']ldx =4nrn - Tan 7

Si pels canvis que hem fet tenim:

1 3k T kg T
a=kBT;x2= 2 7 X1 = 2 i

Les funcions, Erf[vV a x;], i les exponencials, Exp[-a x?] es redueixen a:

{Erf['\/; xz], Erf['\/: xl], Exp[-ax,%], Exp[-axlz]} /. ," TJI.c Tky » 1

3 1 1 1
CINERPE I .
Els quals valors numerics seran:
N[%]
{0.916735, 0.682689, 0.22313, 0.606531}

a\32 [ vmr 0.917 0.22313 x;
IntegralNumA = 4 7 (—) - // PowerExpand; IntegralNumA
bis 4 a3/2 2a

0.60864

a2 (x0.683 0.60653x,
IntegralNumB = 4 v (—) - // PowerExpand; IntegralNumB
b 4 a3/2 2a

0.199059
IntegralNumA - IntegralNumB

0.40958

Amb un resultat igual a: UIl 40.96 %
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3.- a.1) Calculeu el recorregut lliure mitja per a les molécules d’un gas diatdmic de diametre 2.5 A i massa molar 32
g/mol que se troben a 300K i 10° Pa.

El recorregut lliure mitja es defineix com: A= ZV ;
11
. _ [8RrRT . _ zlsR 2\ N _ zlsRTPNA
Aleshores si <v>= TR zn=nd (7)7—\/27rd YT tindrem que:
_ <v> _ 1 RT
211 - \/j,rdz PNy

Els valors obtinguts pera < v > i z;; substituint en les expressions d'avant esmentades son respectivament:
<v>=4455m/siz; =2.987 10° 57!, per tant

RT
lambda = —— /. {R> 8.31451 JK ' mol™?,

A2 razpn,

T->300K, d-»2.510""m, P> 10° Pa, N » 6.02214 10 mol™'} /.

- m
m‘ Pa

1.49163x10"' m
Que expressada en Angstroms sera:

lambda /. m - 10%° &

1491.63 A

a.2) Sabent  que d’acord  amb la  teoria  cinética de  gasos:
251t p
—A<v>C
T 64 M v
on ¢és la densitat expressada com massa per unitat de volum, calculeu la conductivitat térmica de dit gas.

SiAval 1.49163 107" m; < v > = 445.5 m/s; C, n(gas diatémic) = R i el valor de la -4 es pot coneixer de I'expressié

dels gasos ideals fent: PV=nRT = ML, = VHIZL == RT el Valor dela conduct1v1tat térmica del gas és inmediat:

P Pa
TermepM = =T /. {R>8.31451JK'mol™', T»> 300K, P>»10°Pa} /. — »m>
R J

40.0906 mol
m3
25 1 L. 5
K = 2 TermepM lambda velocMitjana ; R/.

{velocMitjana » 445.5ms™', R> 8.31451 JK ' mol™'}

0.0679577J
Kms

b). Se té un sistema que es difon en una direccid sobre una superficie tal i com es representa en la figura (penseu en la
difusié d’una substancia sobre una tira reactiva).

b.1) Deduiu la segona llei de Fick per aquest sistema. Nota: tingueu en compte que ara, la concentracié sera el nombre de
mols per unitat d’area i el fluix, sera el nombre de mols transportats per unitat de longitud.
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z+Az

eyl Z

Si suposem que el material flueix en el sentit de z segons la figura i imaginem un planol hipotétic transversal a la tira,
podem dir que:

Nombre de mols de substancia que travessen el planol entrant per z per unitat de temps és = J; 1;

Nombre de mols de substancia que travessen el planol eixint per z+Az per unitat de temps és = J,a, 1; Per tant el balang
de materia (mols) que per unitat de temps travessa elplanol sera:

?3_':=Jz l-Joing !

Tot i que volem la variacié de la concentracié de substancia, haurem de dividir per I'area, o siga:

(9C_ % — le_Jz+Azl= Jz_Jz+Az

o= TAL S TAy Az ; que si prenem Az — 0z, tindrem:
dc oJ
ot oz

que és la segona llei de Fick en aquest sistema bidimensional.

b.2) La solucié de I’equacid de Fick proporciona la segiient expressio de la concentracid (mols per unitat de superficie)
en funcid del temps i la distancia al punt de partida

ZZ

n _
c(z,t)=—2 e
o(nDt)"?

Quina sera la funci6 de distribucid corresponent als mols de la substancia que es difon?

Per trobar la funcié de distribucié corresponent als mols de substancia que es difonen en la direccié de z, f(z,t) hem de
saber quina és la fraccié de molecules que es troben entre z i z+dz, aleshores:

dn; _ c(zt)dArea _ c(z)ldz _ f(Z t) dz
no no no ’

Si integrarem per als limits de z adients tindriem la probabilitat de trobar n molécules en un determinat temps, etc, etc.
Comparant adientment la funcié de distribucio , f(z,t), sera:

c(z, t)1 1 z2
f(z,t) = = Exp[—4
o 1,7('Dt Dt
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4.- S’investiga una reaccio del tipus: X-Y o [ XemY |F 5 X + Y

a) Sabent que (i) el moment d’inércia de 1’estructura de transici6 és el doble que el dels reactius, (ii) que la freqiiencia de
vibracié fonamental de I’enllag X -Y val 800 cm™ i (iii) que la diferéncia d’energia entre els estats fonamentals correspo-
nents a I’estat de transicid i els reactius és igual a 6 kcal/mol, obtingueu una expressié de la constant de velocitat en
funcid de la temperatura utilitzant la teoria de 1’estat de transicio.

Nota: Suposeu que totes les especies implicades son capa tancada amb estats excitats electronics de molt alta energia.

Ens donen I'expressid de la constant de velocitat segons la teoria de I'estat de transici6 (TET):

7

_ kg T VNy Asg
kr — T Greactius EXP [_ kg T ]
V Ny

ottt
9" = Girans Grot Yelec

{reactiuvs — quans,react Qrol,react QVib,react Qelec,react

= Funcions de particié de la molécula en 1'estat de transicio:

32

2nmt kBT] v

qzrans = ( 2

Giot = 2 Grot. react (lainformaci6 és que I* = 2 Ieactins)

qilee = | (capatancadaimplicaS=0=2S+1 =1)

= Funcions de particio dels reactius:

Grans, react = Girans (PET que la massa no canvia)
Grot.react = €l que es calcule mitjancant la formula donada per a diatdomiques
1

{elec,react = 1

qvib, react =

Substituint adientment en 'expressié de la constant cinética:

i
Agy

_ kT Girans Gl G _
kr - h Gtrans, react  Grot, react vib, react Gelec, react p [ kg T ] -
— kT hans Gl 1 EXp [- Aeg 1= kg T 2 Grot,react | [- Acf 1=
h qtrans, react  {rot, react qvib, react 1 kg T h qrot, react qvib, react 1 kg T
ky T 2 g Ash kg T hev Aeh
= 2= xp [- =2 1 - Ex [— Exp [-
h Gvib, react p [ kg T ] h ( p kg T ) p [ kg T ]

Definim com a dades al conjunt d'informacid segiient:

dades := {kp » 1.38066 10> JK™*, h > 6.62608 10°* Js, ¢ »2.9979 10" ems™*,
V> 800 cm™, Aef - 6 kcal /mol, Ny - 6.02214 10 mol™'} /. kcal - 4184 J;
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oAk
m Expressié: 2 —f—

ks
2 — /. dades
h

4.16735x10%°
Ks

ez hcv
= Expressio: -
B

hcv

/. dades

1151. K

As',

m Expressio: —- (ens ho donen per mol i el volem per moléecula)

Agh
ks Na

/. dades
3019.29K
L'expressio final de la constant de velocitat, k, (TET) a

kr= 4.16735 1010 T (1 _ e—llSlAl/T) 6—3019A29/T —

kr = 4.16735 1010 T (e—3019.29/T _ e—4170.39/T)

b) Calculeu I’energia d’activacio a 500 K.

La definici6 d'energia d'activacié és: E, =R T? <= ‘”“k icom tenim l'expressié TET de la &,

1o 3019.29 4170.39
Kr[T_] :=4.1673510° T (Exp[—T] —Exp[—T]];

kr[T]

4-16735><1010 (_e74170.39/T +e73019.29/T) T

Inkr=1n4.16735 10"+ In T + In (Exp [ - 2%22:2% | _ Exp[- 4170:3% 1)

3019.29 3019.29 4170.39 4170.39
dinkr _ 1 =7 Exp[- 27> - = Exp[- 7

ar - T T (Exp[- 0 [Exp[- 122 |)

3019.29 Exp[- 22| - 4170.39 Bxp[- 12 |
(E [ 3()1;29] Ex [ 417?39])

— 2 dlnkr _
Eu—RT %—RT+R

iii Ojo les unitats (graus K) no poden desapareixer !!!

3019.29 KExp[- 2212:22X ] _ 4170.39 KExp[- 211%:32K
Fa =RT+R 3019.29 K 4170.39 K /-
Exp[- ——] - Exp[- ——1]

{R->8.31451JK ' mol™!, T - 500 K}

28197.3J3
mol
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Ea/.J > 0.24 107 kcal

6.76735 kcal
mol

¢) Quins son els errors més importants que cal esperar en una constant de velocitat obtinguda mitjangant la TET? Comen-

teu el seu origen fisic i si I’error sera per excés o per defecte.

L'efecte tinnel pel qual kTET < Kexperimental
Recreuaments pels quals kTET > Kexperimental

Qiiestio 5.- Marqueu la resposta correcta a les segiients qiiestions tot tenint en compte que si la resposta €s correcta
comtara 2.5, i si fora incorrecta, -0.5:

5.1.- S'introdueix parcialment un capil.lar de vidre en un recipient de mercuri,
(a) El mercuri puja pel capil.lar fins igualar la pressié atmosférica.
(b) Com el mercuri no mulla al vidre, ni pujara ni abaixara.
(c) Abaixara el nivell en l'interor del capil.lar fins equilibrar les forces.

(d) El mercuri pujara per l'exterior del capil.lar fins formar el classic menisc.

5.2.- Ordeneu les segiients dissolucions aquoses de major a menor valor de llur concentraci6 superficial d'excés:

(a) Aigua pura (b) NaCl (1.5M) (c) Etanol (1M)
ma>b>c mb>c>a mc>a>b
ma>Cc>b mc>b>a mb>a>c

5.3.- Raona breument si és o no vertadera la segiient afirmacio:
"Un polimer format per dues fraccions: w; = 0.80, M;= 10*, w, = 0.20, M, = 2x10" presenta un index de polidispersitat

=1.08".

s:gl

IndexPodispersitat :=

=
s

Calcul del valor de M,

M, :=wlMl+ w2 M2;

wl=0.8;

w2 =0.2;

M1 = 10%;

M2 = 2 10%;

M,

12000.
Calcul del valor de M,

1

M, =

Z .
i M
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_ 1

M, = 0.8 0.2 '
104 2104

M,

11111.1

Calcul de 1'index de polidisperasitat, 1:

IndexPodispersitat

1.08

VERTADERA

5.4.- Si ens diuen que la capacitat superficial d'un electdmetre de mercuri és aproximadament constant i igual a 0.32 F

m~2 i que la dissoluci6 electrolitica de dit electometre conté un tinic electrolit de tipus 1:2, calcula la concentracié molar

de dita sal.
(a) La concentracid val ~ 0.0482 M
(b) La concentracid val ~ 0.0196 M
(©) La concentracié val ~ 0.0065 M
(d) La concentracid val ~ 0.0049 M

Necessitem coneixer el valor de la for¢a ionica.

eRT
2 uF2 !

Xp =
2
Si ens diuen que la capacitat superficial de I'eléctrode és 0,32 F m~2 com C = 3772':
& -12 2 -1 -1
Xp = /.€->78.5€0/. €0->8.85419%x107°C°J " m~ /.
0.32
Xp

2.17204x10° m

ERT
2 uF2
€0 -> 8.85419x10 2 ¢c2 g ! m!?

{{u- 3

Forgalonica=pu/. %

{ J

Si la sal és 1:2, aleshores X, Y — 2 X* + Y?" la qual cosa significa que:
Forgaldnica = 2 (2 C (+1)’+C (-2)*)=3C

Solve [xD ==

+u] /. {e>178.5€0, R->8.31447

Kmol

19.5996 mol
3

19.5996 mol
3

. First[ForgcaIonica] mol
ConcentracioSal = /.

3

- 1073 M

0.00653321 M

%: 0.32, tindrem que:

2

-»m
Jm

c
, T 298K, F->96500 —} /.
mol
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6.- En la reaccié d’un compost gasos, A , sobre un catalitzador metal.lic per a donar com producte, C, gasos, tant A com

C s’adsorbeixen sobre el catalitzador. Partint de reactius purs es va obtenir la segiient taula de velocitats inicials a dues

temperatures. Determineu:
a)L.’equaci6 de la velocitat inicial en el supost que la reaccion siga controlada per:
al) I’adsorcio6 del gas A; i a2) la reacci6 superficial.

b)Deduiu quina etapa controla la velocitat a cadascuna de les temperatures estudiades i determineu les constants impli-

cades en les processos anteriors.

T (°C) P (atm) v (mol/h gcat)
1075 0.50 1.70 1073

1.00 2.60 1071

2.00 3.55107°

5.00 4501071
225 0,50 3,32

1,00 6,64

2,00 13,28

5,00 33,20

m Apartat a)

ki
(1) Adsorci6  A(g) + S(superficie) ;{:2 A-S (ads)
k_zl

(2) Reaccio A-S (ads) ]::2 C-S (ads)
2

(3) Desorci6 C-S (ads) ;:‘: C(g) + S (suprtficie)
3

al) Si el control es porta a cap per I'etapa d'adsorcid, del gas A, aleshores la velocitat de la reaccid

v=ki Py 1-04 — 0c) -k 6,

com de |' etapa (2) s'obté: K2=%=Z—§ = Oc = K,0,
i de I'etapa (3) s'obté Ks= M = Oc(Pc +K3)=Pc —Pc 04

substituim 6 pel valor donaten (2) K,64(Pc + K3) + Pc 6,4 = P ireorganitzant tindrem:

- Pc £ - PcKy
O = Pc+Pc Ky + K, Ky 1 també per a bc = Pc+Pc K> + K, Ks

Si substituim els valor de 6; en 1'equacié de velocitat tindrem:

_ _ Pc _ Pc Ky ) _ Pc
V—kl PA (1 Pc+Pc Ko+ Ky Ks Pc+ Pc Kr + Ky K3 kl Pc+Pc Ky +Kx K3

Com a l'inici de la reacci6 suposarem que P = 0 tots els termes amb numerador P s' annulen :
Vo = k1 Py
a2) Si el control es porta a cap per I'etapa dreacci6, aleshores la velocitat de la reaccié

V=k2 OA -k_z ac
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Ara com en l'etapa (1) s'obté¢ K; = m ide l'etapa (3) K; = W
podem obtenir els valors de 84 i 8¢ de la seglient manera:
multipliquem les equacions (1)1 (3) K K3 = PA(1-93A =5 i (1_93“ —bc) - Z—? 1;—;‘ 0 siga
Pc

Oc = ———+ 90

CT P KK
Per altra banda de la (1) tenim  K; PA(1 — 64 — 0¢) = 84 que desenvolupem
KIPA - Kl PAQA - Kl PAQC = QA = aillant Qc, s'obté QC =W i com el valor de QC ja el tenim

P KiPy-6,(1+K; P
PAK—TIQ 04 = 174 K? (PA 1 Pa) ; podem aillar el valor de 64

Py K K; ]
PC +K3(1 + K PA) ’

P(;QA =K1PAK3—K39A(1+K1PA) B QA =

Pc Py K K5 _ Pc .
PAK1 K3 Pc+K3(1+K1 PA) B Pc+K3(1+K1 PA)’

aixipera 6¢ =

Si substituim els valor de 6; en 1'equacié de velocitat tindrem:

Pa K1 K3 -k Pc
YKy (14K, Py) "2 Pe+Ks (14K, Py)

V= kz Pe

Com a l'inici de la reaccid es suposa que P4 = Py i Pc =0, tots els termes amb numerador P¢ s'annulen i una vegada

simplificats queda:

K; Po
Vo = ky —— —
1+K; Py

m Apartat b)

dadesTbaixes := {{.5, 3.32}, {1., 6.64}, {2., 13.28}, {5., 33.2}};

1pl = ListPlot [dadesTbaixes, PlotStyle » {RGBColor[1l, O, 0], PointSize[0.02]},
AxesLabel -» {"Py", "vo"}, DisplayFunction -» Identity];

fitl = Fit[dadesTbaixes, {x}, x]

6.64x

ptl = Plot[fitl, {x, O, 5.2}, AxesLabel » {"Py,", "vo "}, DisplayFunction -» Identity];
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Show[ptl, 1pl, DisplayFunction » $DisplayFunction];

Vo
35¢

301
251
20}
15}

10}

‘ ‘ ‘ ‘ P
1 2 3 4 5 0

A temperatures baixes el control ho fa I'adsorcié del gas A

El valor de laconstant k; és 6.64 ——

1
atm £ gram

dadesTaltes := {{.5, 1.7107%}, {1., 2.6107}, {2., 3.55107%}, {5., 4.5107%}};

1p2 = ListPlot[dadesTaltes, PlotStyle » {RGBColor[1l, O, 0], PointSize[0.02]},
AxesLabel -» {"Py", "vo"}, DisplayFunction -» Identity];

<< Statistics NonlinearFit"
. . . A x
fit2 = NonlinearFit [dades'raltes, 1— , x, {A, B}] ;
+B

pt2 = Plot[fit2, {x, 0, 5.2}, AxesLabel » {"P,", "vo,"}, DisplayFunction -» Identity];
Show[pt2, 1p2, DisplayFunction » $DisplayFunction];

Vo
0.004
0.003
0.002

0.001

Py

A temperatures altes el control ho fa I'etapa de reaccié.

En aquest cas podem linearitzar la corba fent:

1

&

+m convertim les dadesTaltes en inverses i

dadesinverses = 1 / dadesTaltes

{{2., 588.235}, {1., 384.615}, {0.5, 281.69}, {0.2, 222.222}}

1p3 = ListPlot[dadesinverses, PlotStyle » {RGBColor[1l, O, 0], PointSize[0.02]},
AxesLabel -» {"1/Py", "1/vo"}, DisplayFunction -» Identity];
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fit3 = Fit[dadesinverses, {1, x}, x]

180.788 + 203.679 x
pt3 = Plot[fit3, {x, 0, 2.2}, AxesLabel » {"1/P,", "1/v,"}, DisplayFunction -» Identity];
Show[pt3, 1p3, DisplayFunction » $DisplayFunction];

1/vo

600
500
400

300

1/Pg

De I'adjust s'obtenen els parametres:

. . , mol
k, = First[fit3]
hgcat
0.00553134 mol
h gcat
First[Last[fit3]] ' atm! 22
h gcat
Kl =
k;
0.887615
atm

= Nota addicional que convé conéixer:

Si disposem de programes d'adjust no linials obtindiem el segiient:

fit2

0.00493647 x
1+0.895583x

El valor de K;=0.896 atm™! i el corresponent a k,és 0.005512

earitzacio d'abans.

/f;)l i que son molt pareguts als obtinguts amb la lin-



