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1. Calculate ΔH1600 and ΔS1600 for the reaction Zr(β) + O2 = ZrO2(β). 

(Utilize the Tables in the APPENDIX of the textbook.) 
 
 

2. Calculate the value of ΔG for the reaction 
 

                   Si3N4 + 3 O2 = 3 SiO2 (α-quartz) + 2 N2 
 

at 800 K. What percentage error occurs if it is assumed that ΔCp for the reaction is zero? 
 
 

3. 모든 결정은 원자가 일정한 격자 자리에 위치하고 있다. 원자가 있어야 할 
격자 자리가 비어 있는 경우 원자공공 (vacancy)이 발생했다고 한다. Vacancy 
formation energy 는 vacancy 가 하나 생겼을 때 증가하는 system 의 에너지를 
말하며 ΔHv 로 표시한다. N 개의 격자 자리로 이루어진 순수 결정에서 평형 
vacancy 수 (n) 또는 vacancy 와 총 격자 자리 개수 비율 (n/N)의 표현 식을, 
통계열역학적 접근 방식과 고전열역학적 접근 방식을 사용하여 각각 
유도하시오.  
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Hz폐600 = H幽i +ftp.zmditdtrptfiiq.zrptdTSWHE298
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H02.1600 = Holmes tfiq.o.IT
= ( 29.96 (1600298) t (418시에 ㅂ) (1608-295)+(1.67×105) (武一 武川
= 43717 J

∴ 해e = -999538 - 43018 - 43717

= -1,086,273 J
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= S타에 ) .se tfictxxtdTtsa.pt求幽歷 dT

= 50.4 t ( 69.621nMi ) + (7.53×1034478298)+1406"-05 (ir -站乃
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= 173.1 J/K

1600

S타P ) .no = Sㅫ ) . 298 t !홿쎽 dt t △Sp t옳GJ di
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∴ ㅿ%. = 173.1 - 85 - 260

= -171.9 J1k
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△G = 애 -TS 이므로 Also ,
△So을 구하자 .

① △H 800
= 2 HN2.800 t 3 H5.02 , 800 - 3 H02.800 - H53N4.800

800

HN-800 = 쎽e tfqm.IT
298

= [ 7.87 (800-298 ) +Ext어 (800E2982기
= 15167.5 J

Ha02.800 = H5.02.298 tffqsio.IT
= -910900 t (43.89 (800298) + 10쁠 (800호982) t (6.02시에 (de -幽乃

= -889859 J
800

H513N4.800 = H5.3N4.298 t ( G Sin dT
298

=
- 744800 t (70.54 (800298) +C98.7뛕 (8002-298기

= -682176J

800

H02.800 = Hto t옮 GO.ES
= (29.961800-298)+(418×105) (8002-2982)+(1.67×105) (T' - 武乃
= 15840.3J

一十 △H800 = 2 × 15167.5 t 3.x (- 889859 ) -1×(-682/76) -3×15840.3

= -2004587 J



② △S800 = 25m , 800
t 3SS102.800 - SS13N4.800 - 35 02.800

SN2.800 = SN2.298 t ES양 dT

= 191.5 t (27.87 Int001 t427시에 (8002981)
= 221.16 J/Km이

55.02.800 = 55.02.298 t fi9발 dT

= 41.5 t (43.851n (幽) +1에 800298 ) + C6.0뗼 (di _ IT) )

= 82.4 J/Km이

SSB V4
. 800
= SSBN4,29g t f않G뿌 dT

= 113.0 t (70.541480T이 + (98.74시에 (800-298) )
= 232 J/Km이

502.800 = Sa .se t fjfdT

= 205.1 t ( 299614800t ) +(4.18N0기1800298) -化幽(喆一透乃
= 236.2 J/km이

⇒ △So = 2*221.16 t 3.82.4 232 - 3236.2

=
-250.2 J/K

I. △G = OHTS

= 2004587 - 800(250.2)

= -1804427 J
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① 통계열역학적 접근 방법 .

In Chapter 4 & 6 , wedefredpartt.com function Z
.

Z = 돌expf )
이는 i 개의 Wang 가 있을 때의 position function 이고 ,

Ei 는 I개째의 many
Formation E 이다

.

즉 Ei = 0사

Z = 돈때ft
X = exp (TF ) 라고 했을 때 이는 Wang 의

수가 되고 ,

급수의 형태는 등비수열이 으로 아래와 같이 계산 가능하다 .

Z =

Mi
= res =.ee/ei-e-袋 嬋一 l

i. 비율 = e齒



②고전열역학적 접근 방법

VACANG.tn/mole 있는 결정의 molarfee.EE 다음과 같다 .

(개 )

G = H - ST

= Alt Ho) - (StSo IT

= Ho -ST + 애 - TS

= Got △H705

이때 qui ibnum 상태라 하면 GE0 , 그리고 매 = 애v .

x 으로 나타낼 수 있고 ,

S = k ( X1m사니- x) ln ( 1.x ) ] 이으로

G =

dlv.at?kExlnxt(tNln1txDJ=O( equili.mn )

→ △Hvt대 ( In x - 1n (세1 ) = 0

et 애v +Th ln (슩 ) = 0

~) 冊二 et

이때 E씜 > 0 이으로 its O

즉 X41 이고 , 1n (슸 ) 가 존재하기 위해서는 X씨이다 .

( In 11.x ) = Int = 0)

e. x = E씠
←

∴ 비율 旭二.li二械


