Starea de tranzitie

Afirmatiile gresite din mai multe manuale de chimie generald referitoare la
conceptul de stare de tranzitie trebuie clarificate. Termenul de ,,complex activat”
este in mod obisnuit folosit ca sinonim al acestuia, ceea ce este cu sigurantd
acceptabil pentru un curs de incepatori. Cu toate acestea, termeni cum ar fi ,,specii”
(substante detectabile, precum atomii, moleculele, ionii, radicali liberi, starile
excitate), ,,intermediari” (substante detectabile), ,,specie instabild cu energie mare”
si ,, pseudomoleculd” nu descriu cum se cuvine starea de tranzitie. Deci, ce este o
stare de tranzitie?

O stare de tranzitie nu este o specie sau o reactie intermediard sau o stare
pentru ca, prin definitie, este imposibil sd fie izolatd sau detectatd prin
spectroscopie sau prin orice altd metoda. Deci, ce este? Este o aranjare specifica al
unui grup stabilit de atomi cu unghi si distante de Tmbinare care are energia
maxima potentiald (sau entalpie H sau energie liberd Gibbs G) pentru fiecare
etapd dintr-un mecanism de reactie. Poate aduce aproape reactantii produsilor, insa
nu este nici reactant si nici produs al vreunei etape a mecanismului. Totusi, se
presupune ca posedd anumite proprietdti ale unei molecule adevarate: masa molara,
geometria moleculara, valorile definite ale lui E, H, S, G s1 V si capacitatea de a se
roti sau de a vibra. Distantele de legare, totusi, sunt intotdeauna mult mai mari
decat legarile corespunzitoare ale reactantilor, produsilor si intermediarilor. Insa,
in plus, are proprietati matematice pe care moleculele nu le posedd. De exemplu, i
se atribuie un al patrulea grad de libertate de miscare de translatie. De asemenea,
nu are nici un fel de stabilitate. Acest lucru inseamna ca nu existd nici un fel de
inclinare a curbei de energie potentiald la cea mai inalta stare.

Pe scurt, o stare de tranzitie este o structura tranzitorie, rezultatul calculelor
matematice bazate pe aplicatia initiala a lui Henry Eyring din mecanica statistica
sau cuantica asupra vitezei proceselor (1934). Ea separa reactantii si produsii sau
reactantii §i intermediarii.

Daca se identifica o stare de tranzitie, atunci trebuie sa aiba loc o inclinare a
curbei, starea de tranzitie isi pierde statutul si devine un intermediar, iar
teoreticienii trebuie sa se Intoarca la planseta de desen si sa vina cu doua stari de
tranzitie in locul starii de tranzitie propusd initial. Starile de tranzitie sunt in
general calculate doar pentru etapa de determinare a vitezi. O paranteza dreapta si
o cruce dubla pot fi folosite pentru a indica ca o stare de tranzitie nu este clasa sau
un produs intermediar al unei reactii. Proprietatile de stare sunt de asemenea
indicate cu ajutorul unei cruci duble iar legaturile prin linii Intrerupte.
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