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再重新配位的过程(配体解离导致熵增&配体配

位导致熵减&反应过程中伴随着
FIB

和
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交

换的过程有两个硝酸根从配合物中解离下来&因

此导致整个反应的熵增加(虽然反应熵值为正

值&但是由于焓变的正值较大&所以计算得到的反
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,
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)
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虽然气相计算结果表明&

FIB

与
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#
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结合能力更强&为使计算结果与实际状态更加接

近&因此在考虑溶剂情况下进行了计算(因为
B.

萃取实验的有机相通常为煤油或正十二烷&因此

采用正己烷作为模拟溶剂模型&计算结果列入

表
)

(由表
)

可知"与在气相条件中计算结果不

同&在溶剂条件下计算得到反应#

+

%的
,
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)

9%&

&在溶剂条件下反应焓变转为
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&在溶剂条件下熵变增大&更

有利于反应的进行&由此计算得到的反应自由能
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能
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优化结构与实验结果相吻合&
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