III.1. A gázhalmazállapot 

III.1.1 Alapfogalmak, az általános gáztörvény
Tört.:   Boyle és Mariotte  pV = const (ha T=const.):


Gay-Lussac:  V = V0 (1+(t), ahol t a Celsius-hőm.

( -ra ő már 1/267 -et kapott! Mi tudjuk, hogy …
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Az ábra szövege félrevezető: a 'different gases' nem a kémiai különbségre, hanem a minta mennyiségére, ill. a nyomásra utal

Mai forma, az egyesített gáztörvény:

pV = n RT

Elvi jelentősége mellett, gyakorlati fontosság:

Moláris tömeg meghatározása (Victor Meyer -féle "gőzsűrűség"- mérés
A gázok kinetikus elmélete

A modell: "ideális gáz":

nagyszámú, m  tömegű molek., folytonos, véletlenszerű mozgásban;   részecskék mérete elhanyagolható: d/λ << 1;     ahol λ :átlagos szabad úthossz; kölcsönhatás zérus;   ütközések:  "rugalmas", ( i.e.kin. energia áll.)

a) A nyomás értelmezése: 


[image: image2.wmf]v

x

D

t

f

e

l

.

=

A


A - felület; vx - seb. nagysága (absz.ért.) 

molek. száma egységnyi térf.ban:   N' = N/V

a falfelületet elérik Δt idő alatt azon molekulák, melyek a 

vx Δt A térfogatban vannak, pontosabban a kétirányú mozgás miatt ennek fele csak:  

ütközések száma  Nü = 1/2 N'A vx Δt;

A molekulák összeadott impulzusa:

t = 0 -ban:  Nümvx,  Δt múlva: -Nümvx; ΔP = 2Nümvx;  

erő:     időegység alatti impulzusváltozás:   ΔP/Δt

A teljes erő: 2Nü ΔP/ Δt  = (N' A vx Δt m vx) / Δt =

 = N' A m vx2

A nyomás:  p = F/A = N' m vx2
statiszt. átlag: v2 = vx2 + vy2 + vz2 = 3 vx2
p = 1/3 N' m v2

b) Mi a hőmérséklet?
A gáztörvény, mint empirikus eredmény szerint:

p = nRT/V ; fentivel összevetve:  nRT/V = (1/3)(N/V)mv2.

N/n = kB; A kinetikus energia: (1/2)mv2, tehát:


Ekin = 3/2 kBT

A hőmérséklet az átlagos kietikus energia mértéke.

Egy "szabadsági fokra" (ekvipartíció elve szerint) jutó energia: 

1/2 kBT
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Gázok diffúziója (effúziója) :
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III.1.2. Eloszlások: a Maxwell-Boltzmann eloszlás
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www.worldhistory.com/wiki/M
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III.1.3. Eltérés az ideálistól: reális gázok
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A van der Waals -egyenlet:

(p + a(n/V)2) (V-bn) = nRT

	Gas
	Formula
	a [(L2 · atm)/mole2]
	b [L/mole]

	Helium
	He
	0.03412
	0.02370

	Hydrogen
	H2
	0.2444
	0.02661

	Nitrogen
	N2
	1.390
	0.03913

	Oxygen
	O2
	1.360
	0.03183

	Carbon dioxide
	CO2
	3.592
	0.04267

	Acetylene
	C2H2
	4.390
	0.05136

	Chlorine
	Cl2
	6.493
	0.05622

	N - Butane
	C4H10
	14.47
	0.1226


III.2. Intermolekuláris kölcsönhatások
a)  dipól-dipól;

 energia   ~1/r3 ,  szabad forgás esetén  1/r6
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b) London-féle diszperziós  ; gyenge, de  mindig jelen van, az elektronfelhő pillanatnyi fluktuációi polarizálják a szomszéd atomot.  Sematikusan:
[image: image8.png]nstontaneaus
s

Figure 61 Instantansous or "frozen”
views of the electron density in twa
neighbouring atoms.




Nagyságára általános szempont: nagyobb molekulák, kiterjedt elektronfelhő: könnyebben polarizálható. 
V.ö. Cl2 és Br2   olv.pont és forrp.
A részecskék közti távolsággal rohamosan csökken:
 függés  ~ 1/r6

http://www.chem.purdue.edu/gchelp/liquids/disperse.html#Disperse
The London dispersion force is the weakest intermolecular force. The London dispersion force is a temporary attractive force that results when the electrons in two adjacent atoms occupy positions that make the atoms form temporary dipoles. This force is sometimes called an induced dipole-induced dipole attraction. London forces are the attractive forces that cause nonpolar substances to condense to liquids and to freeze into solids when the temperature is lowered sufficiently. 

The ease with which the electron distribution around an atom or molecule can be distorted is called the polarizability.
Megj.: számításokban gyakran használt empirikus forma a
Lennard-Jones potenciál: 

V(r) = 4( [(-12 - (-6]  ahol ( ( r/r0
Az (1/r)6 tag (vonzás) a London-diszperzió; az (1/r)12 tag kis r-nél óriási taszítást jelent: a két atom elektronfelhője nem tud egymásba hatolni (ez a Pauli-elvvel értelmezhető). 

A minimumhelyre (derivált = 0) adódik: (min = 21/6 ( 1.12 

4(-ban a 4-es szorzó azért praktikus, mert így éppen ( a völgy mélysége (min-nál.

Egy példa:   Ar..Ar  van der Waals kölcsönhatás leírása:
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Egy modell (figyelem: az x-tengely nem zérustól indul az ábrázolásban!):  
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c) H-híd: energia    3-6 kcal/mol;

távolság pillératomok között:   2.5 - 3 Å
pl. vízmolekulák között:  
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Amino- és OH-csoport vízzel:
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H-hidak a peptidek (-hélix konformációjában (Pauling!)
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H-hidak tartják össze a DNS kettősspirált (Watson és Crick)

A-T, ill. G-C bázispárok,  pl. Guanin-citozin:
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