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Symbolical description of chemical reactions
Description symbolique des réactions chimiques

1 Zweck

Diese Norm legt Regeln zur Beschreibung chemischer
Reaktionen fest und soll eine einheitliche und eindeutige
Darstellung chemischer Reaktionen ermdglichen.

- Chemische Reaktionen werden quantitativ durch Reak-

tionsgleichungen und qualitativ durch Reaktionssche-
mata beschrieben. Die Beschreibung einer chemischen
Reaktion durch eine Reaktionsgleichung setzt die Kennt-
nis der Stéchiometrie der Reaktion voraus und kann
erganzt werden durch Angaben zum Reaktionsfortschritt
und zur Enthalpie&nderung wahrend der Reaktion.

2 Quantitative Beschreibungen
2.1 Reaktionsgleichungen
Eine Reaktionsgleichung

IVAIA+IVB|B+..._’|VK|K+|VLIL+...

gibt an, welche realen oder fiktiven Teilchen in welchem
Anzahlverhéltnis miteinander reagieren bzw. entstehen.
Dabei stehen anstelle der Buchstaben A, B, ..., K, L, ... die
chemischen Symbole oder Formeln der Reaktionspartner.
Die Betrage |v;| der stbchiometrischen Zahlen v; geben
die Anzahlen der jeweils miteinander reagierenden bzw.
entstehenden Teilchen einer Arti an.

Anmerkung 1: Eine Reaktionsgleichung ist keine Glei-
chung im mathematischen Sinn. Sie dokumentiert
vielmehr eine chemische Umsetzung durch die
Angabe von Art und Stéchiometrie der Reaktions-
partner.

Anmerkung 2: In Reaktionsgleichungen stehen die
Betrage der stéchiometrischen Zahlen, weil diese
Zahlen selbst flr Teilchenarten auf der rechten
Seite positives und auf der linken Seite negatives
Vorzeichen haben.

Fur jede Atomart muB die Anzahl der Atome auf beiden
Seiten der Reaktionsgleichung Ubereinstimmen. Bei gela-
denen Teilchen missen die Summen der Ladungen auf
beiden Seiten der Reaktionsgleichung Gibereinstimmen.

In einer Reaktionsgleichung wird das Zeichen ,+* zwi-
schen Reaktionspartnern nur in der Bedeutung ,,und“ ver-
wendet. Es bedeutet also nicht die mathematische Ope-
ration ,Addition, sondern hat aufzdhlenden Charakter.
Der Reaktionspfeil bedeutet ,reagiert zu/reagieren zu“.

Beispiel:
C3H8+502"3002+4H20
bedeutet: Propan-Molekule und Sauerstoff-Mole-
kile reagieren im Anzahlverhdltnis 1:5 zu Kohlen-
stoffdioxid-Molekiilen und Wasser-Molekilen im
Anzahlverhaltnis 3:4.
Soll zum Ausdruck gebracht werden, daB eine Reaktion
zu einem Gleichgewicht fuhrt, so wird der Reaktionspfeil
durch zwei entgegengesetzt gerichtete Pfeile (Gleichge-
wichtspfeile, zwei Pfeile mit Halbspitzen) ersetzt.
Beispiel:
Estergleichgewicht
CH3COOH + HOCzH; = CH3COOC3H; + H,0

Soll zusétzlich zum Ausdruck gebracht werden, daB3 die
Gleichgewichtskonstante einer Reaktion sehr groB3 oder
sehr kiein ist, werden unterschiedliche Pfeillangen ver-
wendet.
Beispiel:

2H,0 @ Hz0" + OH~
Anmerkung: Fur die Gleichgewichtspfeile darf keinesfalls

das Zeichen <> (Mesomeriepfeil) geschrieben

werden.
In Reaktionsgleichungen werden vorzugsweise die kleinst-
mdglichen ganzzahligen Betrage stéchiometrischer Zahlen
verwendet. Fir eine so formulierte Reaktionsgleichung wird -
die Benennung ,Kardinalgleichung“ empfohien (in Anleh-
nung an die Benennung ,Kardinalzahl“).
Beispiel:

Kardinalgleichung: 2C+ 0,-2CO

gegentiber z.B. C+%L0,~CO
oderauchz.B. 4C+2 0,—~>4CO
In besonderen Fallen, z.B. bei thermodynamischen
Betrachtungen oder bei der Zerlegung einer Reaktion in
Teilreaktionen, durfen auch gebrochene stéchiometrische
Zahlen oder Vielfache der kleinstmdglichen ganzzahligen
Betrage verwendet werden.
Informationen {iber die Reaktionsbedingungen dirfen
Uber und unter dem Reaktionspfeil angegeben werden.
Beispiel):
Pt, 450°C

250, +0, ———> 280
502+ 02 =55 WiPa 3

') 1 MPa =10 bar

Fortsetzung Seite 2 und 3
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Hinter den chemischen Symbolen oder Formeln der
Reaktionspartner durfen deren Aggregatzustande, Modifi-
kationen oder Loésungszustinde angegeben werden.
Dabei sind folgende Abkdrzungen gebrauchlich:

fest (solid): (s)
flissig (liquid): (]
gasférmig (gaseous): (9)

in waBriger Ldsung (aqueous): (aq)
Beispiele:
a) 2H,+0,~>2H0()
b) 2Hy+ 0y~ 2H;0(9)
c) Ca®'(aq) + 2 OH (ag) + CO, —~ CaCOj4(s) + H,0
Entstehende Feststoffe dirfen auch mit einem nach
unten gerichteten Pfeil (I) und entstehende Gase mit
einem nach oben gerichteten Pfeil (1) gekennzeichnet
werden.
Beispiele:
a) Ba® +S03 -~ BaSO,!
b) NH;+HCl— NH,Cl
¢) Mg+ 2HCl~ MgCl, + Hot
d) CaCOg—~ CaO + CO,!

2.2 Chemischer Umsatz

2.21 Umsatzvariable

Zur Beschreibung des Fortganges einer chemischen
Reaktion dient die Umsatzvariable & die durch die Diffe-
rentialbeziehung

1
d§= — dni
41

definiert ist. Darin sind v; die stéchiometrische Zahl und
n; die Stoffmenge eines Reaktionspartners i. Die SI-Ein-
heit der Umsatzvariablen & ist das Mol (Einheitenzeichen:
mol).
Die Umsatzvariable bezieht sich auf eine bestimmie
Reaktionsgleichung. Ist keine Reaktionsgleichung ange-
geben, so bezieht sich die Umsatzvariable auf die Kardi-
nalgleichung.
Beispiele:
a) Fir die in Form der Kardinalgleichung geschriebene

Reaktion

2 H2 + 02 -2 H20

gilt mit v(H,) = -2, ¥(0y) = -1, ¥(H,0) = 2:
1 1
dé=- > dn(H,) = -dn{O,) = 7 dn(H,0)
b) Flr dieselbe Reaktion in anderer Schreibweise

1
H2+5‘02'—’H20

1
gilt mit ¥(H,) = =1, »(Oy) = - rY Y(H,0) = 1:

d€=-dn(Hy) = -2 dn(0,) = dn(H,0)

Fir einen endlichen Umsatz vom Zustand I (&I) zum
Zustand II (%) folgt:

1 1
AE= - = —(nfl - m) = Ar

1 i

Bei einem bestimmten Umsatz hat die Anderung der
Umsatzvariablen immer den gleichen Wert, unabhéngig
davon, mit welchem Reaktionspartner sie errechnet wird.

2.2.2 Formelumsatz

Den speziellen Umsatz, fiir den sich die Anderung der
Umsatzvariablen

1
A& =—An* =1 mol
Yi
ergibt, nennt man einen Formelumsatz.

Auch die Angabe des Formelumsatzes ist nur im Zusam-
menhang mit einer bestimmten Reaktionsgleichung ein-
deutig.
Beispiele:
a) Fur die in Form der Kardinalgleichung geschriebene
Reaktion
2 H2 + 02 -2 Hzo
mit  v(Hy) =-2,v(0,) = -1, ¥(H,0) = 2
ergibt sich der Formelumsatz (A&* = 1 mol) mit
An*(Hy) = -2 mol, Ar*(Oy) = -1 mol,
Arn*(H,0) = 2 mol.
b) Fur dieselbe Reaktion in anderer Schreibweise

1
H2+EOZ—)H2O

mit v(Hy) = -1, ¥(Oy) = - 1? Y(H,0) = 1

ergibt sich der Formelumsatz (A &* = 1 mol) mit
An*(Hy) = -1 mol, An*(O,) = -0,5 mol,
An*(Hy0) =1 mol

2.3 Molare Reaktionsenthalpie

Die molare Reaktionsenthalpie 4, ist der Quotient aus der
mit einer Reaktion einhergehenden Enthalpiednderung
A H und der zugehérigen Anderung der Umsatzvariablen
A&.
_AH
Ag
Anmerkung: Die oben angegebene Beziehung gilt streng
genommen nur fir ideale Systeme, bei denen 7,

sich wahrend des Reaktionsablaufes nicht dndert
(siehe hierzu auch DIN 13345).

Der allgemeine Zusammenhang lautet: A H = [, d§

Die molare Reaktionsenthalpie %, hat die SI-Einheit
J - mol™". Ublicherweise verwendet man kJ - mol™".

Das Symbol A, wird hier fiir die molare Reaktionsenthal-
pie benutzt, weil das in der Literatur gebrauchte Symbol
AH auch fur die nicht stoffmengenbezogene Enthalpie-
anderung verwendet wird.

Die molare Reaktionsenthalpie /4, bezieht sich immer auf
eine bestimmte Reaktionsgleichung. Ist eine Reaktions-

hy

_gleichung nicht angegeben, so bezieht sich die molare

Reaktionsenthalpie auf die Kardinalgleichung (siehe
Abschnitt 2.1). Alle Angaben von molaren Reaktionsen-
thalpien setzen isobare und isotherme Reaktionsfiihrung
voraus. Die Werte von Druck und Temperatur missen
angegeben werden.

Angaben von molaren Reaktionsenthalpien werden nicht
in die Reaktionsgleichungen aufgenommen, sondern von
der Gleichung durch einen Zwischenraum abgesetzt oder
nach einem Trennzeichen, z.B. einem senkrechten Strich,
angefugt.
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