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Vraag 1

a) Geefin het kort de belangrijkste stappen aan in een katalytische cyclus. Licht
deze stappen toe voor een homogene, een heterogene en een bio-katalysator.
Geef van elk van deze drie soorten katalysatoren tenminste één voorbeeld.

b) Stikstofoxide (NO) ontleedt op een Rh katalysator in atomair stikstof en
zuurstof. Leidt de Langmuir adsorptie-isothermen af voor de
oppervlaktebedekkingen van atomair stikstof en zuurstof voor de dissociatieve
adsorptie van NO op rhodium. Hoe ziet de vergelijking van de
oppervlaktebedekking van stikstof eruit als er competitieve moleculaire
adsorptie van CO optreedt?

c) Geef de overall reaktievergelijking voor de synthese van ammoniak uit
moleculair waterstof en moleculair stikstof op een katalysatoroppervlakte.
Welke procescondities zijn het meest geschikt voor deze exotherme reaktie?
Doe een voorstel voor de elementaire reaktiestappen op een katalysator
oppervlakte die tot ammoniak leiden. Welke stap is de meest moeilijke?

Vraag 2

De dehydratie van ethanol naar etheen en water verloopt over een katalysator volgens
de overallreactie:

C,HsOH > C,H; + H,0O

Dit proces verloopt op een oppervlakte waarbij er één soort oppervlakteplaatsen
aanwezig is waarop ethanol moleculair adsorbeert. Het geadsorbeerd ethanol ontleedt
in geadsorbeerd water; het etheen bindt niet met het oppervlakte en gaat meteen naar
de gasfase. Het geadsorbeerde water is in evenwicht met gasfase water. Verder is
gegeven dat de oppervlaktereaktie snetheidsbepalend is.

a) Geef de elementaire reaktiestappen voor dit proces.

b) Leidt een uitdrukking voor de vormingssnelheid van gasfase etheen af.

c) Geef de limiet waardes (minimum, maximum) van de ordes in ethanol, etheen
en water. Leidt een mathematische uitdrukking af voor de orde in water.

Gegeven dat onder bepaalde omstandigheden water zeer sterk adsorbeert en ethanol
zeer zwak.

d) Geefeen u;{{lrukking voor de vormingssnelheid van etheen en relateer de ordes
voor dit specificke geval aan de oppervlaktebezettingen.

e) Leidt een uitdrukking af voor de gemeten, schijnbare activeringsenergie.

f) Onder welke omstandigheden zou de schijnbare activeringsenergie voor deze
reaktie negatief kunnen zijn?
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Vraag 3
Gegeven is een evenwichtsreactie tussen A en B volgens:
A< B

Molecuul A bezit drie niveaus, elk AE van elkaar gescheiden. Molecuul B bezit ook
drie niveaus, de grondtoestand AE hoger dan de grondtoestand van A en twee
aangeslagen toestanden met hetzelfde energieniveau dat AE hoger ligt dan de
grondtoestand van B.

a) Teken het energieschema
b) Geef de partitiefuncties van A en B (zoals ze volgen uit de definitie).
c) Druk de evenwichtsconstante K van de gegeven evenwichtsreaktie uit in de
partitiefuncties van reagerende moleculen
d) Geef de limietwaardes van de evenwichtsconstante bij
- T=0K
- T=wk

Vraag 4

Gegeven is het diatomair molecuul CO dat kan adsorberen op een metaaloppervlakte.
De barriéreenergie voor adsorptie is AE. We willen directe adsorptie vergelijken met
indirecte adsorptie, waarbij we aannemen dat het molekuul onder de gegeven
condities niet dissocieert. Verwaarloos verder de partitiefunction van de kern en de
elektronen.

a) Geef de aannames voor toepassing van de transition state theorie. Specificeer
precies welke reaktiecoordinaat beschouwd moet worden voor de adsorptie
van dit molekuul.

b) Wat is het essentiéle verschil met conventionele botsingstheorie?

Neem aan dat tijdens directe adsorptie het molekuul in de overgangstoestand alleen
kan vibreren en sterk gebonden zit op het oppervlakte.

¢) Geef een uitdrukking voor de adsorptiesnelheid volgens de transition state
theorie voor het geval van directe adsorptie.

Voor het geval van indirecte adsorptie van dit molekuul beschouwen we een
overgangstoestand waarbij het molekuul vrij kan roteren en kan bewegen over het
oppervlakte.

d) Geef een uitdrukking voor de adsorptiesnelheid voor het geval van indirecte
adsorptie. Druk deze snelheid uit in een botsingsfrequentie en een sticking
coefficient.

e) Druk de adsorptiesnelheid voor het geval van directe adsorptie ook uit in een
botsingsfrequentie en een sticking coefficient. Leg uit waarom deze sticking
coefficient in dit geval veel lager is dan voor het geval van indirecte adsorptie.



