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专项突破：三种不同的反应机理图-能垒图式
1．炭黑是雾霾中的重要颗粒物，研究发现它可以活化氧分子，生成活化氧，活化过程的能量变化模拟计算结果如图所示，活化氧可以快速氧化二氧化硫。下列说法错误的是(    )
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A．氧分子的活化包括O－O键的断裂与C－O键的生成

B．每活化一个氧分子放出0.29eV的能量

C．水可使氧分子活化反应的活化能降低0.42eV

D．炭黑颗粒是大气中二氧化硫转化为三氧化硫的催化剂

【答案】C

【解析】A项，由图可知，氧分子的活化是O－O键的断裂与C－O键的生成过程，正确；

B项，由图可知，反应物的总能量高于生成物的总能量，因此每活化一个氧分子放出0.29eV的能量，正确；

C项，由图可知，水可使氧分子活化反应的活化能降低0.18eV，错误；

D项，活化氧可以快速氧化二氧化硫，而炭黑颗粒可以活化氧分子，因此炭黑颗粒可以看作大气中二氧化硫转化为三氧化硫的催化剂，正确。

2．水煤气变换反应为：CO(g)+H2O(g)=CO2(g)+H2(g)。我国学者结合实验与计算机模拟结果，研究了在金催化剂表面上水煤气变换的反应历程，如图所示，其中吸附在金催化剂表面上的物种用[image: image2.png]


标注。下列说法正确的是（    ）
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A．水煤气变换反应的ΔH>0

B．步骤③的化学方程式为：CO●+OH●+H2O(g)=COOH●+H2O●

C．步骤⑤只有非极性键H-H键形成

D．该历程中最大能垒（活化能）E正=1.70eV

【答案】B

【解析】A项，图象分析可知水煤气的生成过程经过了过渡态1和过渡态2，最后生成产物的能量低于反应物，反应的焓变ΔH小于0，错误；B项，结合此图分析判断，③是发生的过渡反应：CO●+OH●+H2O(g)=COOH●+H2O●，正确；C项，步骤⑤中H-O键原反应物中已经存在，则形成的化学键包括极性键C=O，非极性键H-H键形成，错误；D项，该历程中最大能垒(活化能)E正=1.86eV-(-0.16eV)=2.02eV，错误。

3．热催化合成氨面临的两难问题是：采用高温增大反应速率的同时会因平衡限制导致NH3 产率降低。我国科研人员研制了Ti-H-Fe双温区催化剂(Ti-H区域和Fe区域的温度差可超过100℃)。Ti-H-Fe双温区催化合成氨的反应历程如图所示，其中吸附在催化剂表面上的物种用*标注。下列说法正确的是（    ）
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A．①为氮氮三键的断裂过程

B．①②③在低温区发生，④⑤在高温区发生

C．④为N原子由Fe区域向Ti-H区域的传递过程

D．使用Ti-H-Fe双温区催化剂使合成氨反应转变为吸热反应

【答案】C

【解析】A项，根据图示，①为氮分子的吸附在催化剂表面的过程，氮氮三键没有断裂，错误；B项，①②③在高温区发生，提高反应速率，④⑤在低温区发生，促进平衡正向移动，错误；C项，根据图示④为[image: image5.png]
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，N原子由Fe区域向Ti-H区域的传递，正确；D项，反应的焓变只与反应体系的始态和终态有关，与催化剂无关，错误。

4．我国学者结合实验与计算机模拟结果，研究了在金催化剂表面上水煤气变换[CO(g)+H2O(g)=CO2(g)+H2(g)]的反应历程，如图所示，其中吸附在金催化剂表面上的物种用❉标注。
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可知水煤气变换的ΔH________0（填“大于”“等于”或“小于”），该历程中最大能垒（活化能）E正=_________eV，写出该步骤的化学方程式_______________________。

【答案】小于    2.02    COOH*+H*+H2O*=COOH*+2H*+OH*（或H2O*=H*+OH*）    

【解析】根据图示，CO(g)和H2O(g)的能量大于CO2(g)和H2(g)，所以水煤气变换的ΔH小于0；根据图示，正反应活化能的最大值为1.86-(-0.16)=2.02 eV；该历程为COOH*+H*+H2O*生成COOH*+2H*+OH*，反应方程式是COOH*+H*+H2O*=COOH*+2H*+OH*。
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最近采用真空封管法制备磷化硼纳米颗粒，在发展非金属催化剂实现
[image: image11.wmf]2

CO

电催化还原制备甲醇方向取得重要进展，该反应历程如图所示．

[image: image12.png]ATERBIE

G

“Covon “ocH,

T




容易得到的副产物有CO和
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，其中相对较多的副产物为________________；上述合成甲醇的反应速率较慢，要使反应速率加快，主要降低下列变化中________
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【答案】
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【解析】由图可知生成副产物
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的能量变化大，即能垒高，反应进行难，生成的量少，所以其中相对较多的副产物为CO；由图可知生成甲醇的过程中，能垒最高的变化为
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，该反应速率最慢，所以要想提高整个反应速率，应该降低该反应的能垒，故选A。

6．2010年Sheth等得出乙炔在Pd表面选择加氢的反应机理（如图）。其中吸附在Pd表面上的物种用*标注。
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上述吸附反应为________（填“放热”或“吸热”）反应，该历程中最大能垒（活化能）为____________kJ·mol-1，该步骤的化学方程式为________________________。

【答案】放热    +85    C2H3*＋H*→C2H4*    

【解析】由图可知，吸附时能量降低，解吸时能量升高，如C2H4*→C2H4   △H＝＋82kJ·mol－1，基元反应中，C2H3*＋H*→C2H4*的活化能最大，为＋85kJ·mol－1。
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