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INTRODUCCION

El proyecto de innovacion docente “Laboratorio virtual de Quimica Fisica” pretende ser un complemento
a la docencia préctica en los laboratorios del area de Quimica Fisica.
Ademas, en el caso de suspension de la docencia presencial por una situacion de emergencia, las experiencias

virtuales pueden sustituir de manera temporal las practicas en el laboratorio,

Los miembros del equipo han intervenido en diferentes proyectos de innovacion docente dirigidos a la
mejora de las practicas de laboratorio, bien en proyectos estaban dirigidos a la adquisicion de material
docente, o bien en otros en los que proponen la introduccion de nuevas metodologias docentes como la
docencia virtual, el modelo de clase invertida o bien la aplicacion de la metodologia educativa
aprendizaje/servicio.

El grupo de trabajo ha considerado interesante introducir experiencias virtuales en los laboratorios y
aulas donde se imparten contenidos de Quimica Fisica para mejorar la docencia y reforzar los contenidos de
las diferentes asignaturas. El laboratorio virtual podrai sustituir al presencial temporalmente en caso de
necesidad.

OBJETIVO

El objetivo de este Proyecto de Innovacion y Mejora Docente es el disefio de un laboratorio virtual que
contenga una serie de experiencias virtuales que se ajusten a los contenidos del area de Quimica Fisica
incluidos en las signaturas: Experimentacion en Quimica Fisica del Grado en Quimica, Quimica Fisica y

Termodinamica Aplicada del Grado en Ingenieria Quimica.

Las experiencias virtuales serviran para complementar el trabajo experimental del laboratorio,
proporcionando a los estudiantes una herramienta para que puedan visualizar las experiencias previamente a

la realizacion del trabajo experimental en el laboratorio y analizar los procesos bajo diferentes condiciones.

Tambien pueden ser utilizadas en el aula, siendo de gran ayuda en las explicaciones tedricas puesto que se

podrén visualizar simultdneamente los conceptos que se estdn impartiendo.
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Las experiencias virtuales pueden ser muy importantes en una situacion en la que no fuese posible la
realizacion presencial de las practicas en el laboratorio, en el caso de suspension de la docencia presencial

por una situacion de emergencia.

3. ACTIVIDADES REALIZADAS

El proyecto de innovacién docente Laboratorio virtual de Quimica Fisica a una serie de asignaturas a las
que va dirigido este proyecto pertenecen al area de Quimica Fisica y sus contenidos se encuentran en los
campos de la termodindmica, cinética quimica, espectroscopia, adsorcion, etc, .... En concreto va dirigido a
la asignatura Experimentacion en Quimica Fisica del Grado en Quimica y las asignaturas Quimica Fisica y
Termodinamica Aplicada del grado en Ingenieria Quimica. . Los profesores participantes en este proyecto
han disefiado una serie de experiencias virtuales dirigidas a los alumnos que cursan estas asignaturas pero
pueden ser utilizadas en cualquier otra asignatura del rea de Quimica Fisica cuyos contenidos se ajusten a
los conceptos tedricos en los que se fundamentan las experiencias.

Actividades realizadas:

1. Se analizaron los contenidos de las asignaturas a las que va dirigido el proyecto y seleccionaron aquellos
que son adecuados para la realizacion de experiencias virtuales y que se encuentren disponibles online en
paginas de libre acceso.

2. A través de la plataforma docente studium se proporciona a los estudiantes una relacién bibliogréfica a la
que pueden acudir para su consulta y los enlaces correspondientes a un conjunto de bases de datos que pueden
ser Utiles durante el desarrollo de las experiencias virtuales.

Bibliografia:

Chang, R., “Quimica”, 102 ed. McGraw-Hill, 2000.

Petrucci, R.H. y col. “Quimica general. Principios y aplicaciones modernas”. Pearson Ed. 2003 (reimpr.
2008).

Atkins, P. y Jones, L. “Principios de Quimica”, 5% ed. Editorial Panamericana, 2012.

Atkins, P. “Quimica General”, 3* ed. Editorial Omega, 1998.

Ebbing, D.D. “Quimica General”. Ed. McGraw-Hill Interamericana, 1997.

Atkins, P.W. Fisicoquimica, Panamericana, Madrid (2008).

Levine, I.R. Fisicoquimica (Vol. I), McGraw-Hill, México (2004).
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Levine, I.R. Fisicoquimica (Vol. I1), McGraw-Hill, México (2004).
Castellan, G.W., Fisicoguimica. Fondo educativo Interamericano México 1981

Bases de datos:

- Constantes fisicas fundamentales (http://physics.nist.gov/cuu/Constants/)

- Sistema Internacional de Unidades (http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html)
- NIST Chemistry WebBook (http://webbook.nist.gov/chemistry/)

- IUPAC (http://www.iupac.org/)

- [IUPAC Gold Book (Gold Book, Version 2.3.2, 2012-08-19).

3. Se seleccionan una serie de experiencias virtuales cuyos conceptos tedricos se ajusten a los contenidos de
las asignaturas a las que va dirigido el Proyecto de Innovacion y mejora docente y que se encuentren

disponibles online en paginas web de libre acceso.

4. Para cada una de las experiencias virtuales se elabora un documento pdf en el que se incluye:

- Una breve introduccién tedrica en la que se exponen los contenidos tedricos basicos de la experiencia que
se va a realizar.

- Los enlaces a través de los que se puede acceder a las experiencias virtuales.

- Esquema del procedimiento a seguir en cada uno de los enlaces propuestos.

- Cuestiones y ejercicios propuestos sobre la experiencia.

5. Los documentos pdf se ponen a disposicion de los alumnos en la plataforma docente studium antes de la
realizacion de las experiencias virtuales.

6. Los estudiantes realizan las experiencias virtuales, en el laboratorio, en el aula o en su propio domicilio,
segun las circunstancias del momento.

7. Una vez que han realizado la experiencia, los estudiantes analizan los resultados, obtienen las

correspondientes conclusiones y elaboran un informe de la experiencia realizada.


http://physics.nist.gov/cuu/Constants/
http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html
http://webbook.nist.gov/chemistry/
http://www.iupac.org/
http://www.iupac.org/

VNiVERSIiDAD
P SALAMANCA

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIONA|

4. JUSTIFICACION ECONOMICA

El Proyecto de Innovacién docente ha recibido una valoracién positiva pero no se ha solicitado

financiacion por lo que se han utilizado recursos de libre acceso disponibles en distintas paginas web.

5. RESULTADOS

A lo largo del curso 2020-2021 se han elaborado una serie de experiencias virtuales para realizarse en las
asignaturas Quimica Fisica, 1°*" Curso del Grado en Ingenieria Quimica, Termodinamica Aplicada, 2° Curso
del Grado en Ingenieria Quimica y Experimentacion en Quimica Fisica, 3* Curso del Grado en Quimica. En
sucesivos cursos se elaboraran otras experiencias virtuales.

Las diferentes experiencias desarrolladas para el laboratorio virtual de Quimica Fisica se detallan a

continuacion.
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LABORATORIO VIRTUAL DE QUIMICA FISICA
EXPERIENCIAS VIRTUALES

|.- LEYES EMPIRICAS DE LOS GASES

https://web.mst.edu/~gbert/gaslaw/AAgas.html
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Operation of the Simulation

Helium -

record

1. Temperature (0 - 500°C): Click on the blue arrows or on the word "temperature”.

2. Volume (0.4 -3.4 L): Click on the upper or lower portion of the cog wheel (gear).

|} Temperature: 3. Record Button: records temperature, volume, and pressure in right-hand window.

50C
4. Select gas from menu in upper left corner. Fills cylinder to randomly-selected volume with selected gas at selected temperature and 1.000
atm.
el 5. Pressure Control "ON" allows volume to be changed with automatic adjustment of temperature to maintain the selected pressure,
1600 L

=3
2
=

(roo0sim)

pressure control OFF

1.- LEY DE BOYLE-MARIOTTE.
Respuesta de un gas a la variacién de presién
Boyle (1662) > A T=cte el volumen de una cantidad fija de gas es inversamente proporcional a la presion.

1
V= =PV =ct
p cte

(@) (b)
a) PV=1IKk
b) P =kixs —RECTA y=mx+b (b=0)
ParaungasdadoaT yn =cte



VNiVERSiDAD
P SALAMANCA

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIONA|

P1V1 = cte = k1
Para otras condiciones distintas PZ y VZ:

PV, =cte = k4
PV, =k, =P,V,
PV, =P,V,
Ley universal que no depende de las caracteristicas del gas.
Resumiendo:

A temperatura constante, el producto entre la presién y el volumen de una cierta cantidad de gas es
constante:

PV =ki (n, T constantes)

- Atemperatura constante, el volumen ocupado por una cierta cantidad de gas es inversamente
proporcional a la presion aplicada:

V al/P 6 V =k1(1/P) (n, T constantes)

Para una cierta cantidad de gas a temperatura constante y dos estados distintos (P1, V1) y (P2, V2), se
cumple

P1V1 = P2Va(n, T constantes)

http://billvining.com/mmlib sims/#gen 10

http://billvining.com/mmlib sims/#gen 10 1
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BSALAMANCA
2.- LEY DE CHARLES Y GAY-LUSSAC.
Respuesta de un gas a la variacion de Temperatura
P = cte — EIl volumen de una cantidad fija de gas es proporcional a la temperatura independientemente de la
naturaleza del gas
VaT (P=cte)
V=k, T

4
_=k
T 2

Al doblar la T (absoluta) se dobla el volumen, es decir V es una funcion lineal de T.
Otra forma de enunciar la ley:
V= cte — P de una cantidad fija de un gas es proporcional a su temperatura independientemente de la
naturaleza del gas.

PaT (V=cte)

P = k3T

Relacion V y T para un gas en condiciones distintas P dada:

T—i =cte =k,
V>

—=cte=k
T, 2

[1 I’Z
11_ _12
I’1 [2
_71__12

ke,

V vs T para gases diferentes (Va T (P=cte))
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Pressure constant
40

30

V(mL)

20

0
—300-273-200 —100 0 100 200 300 4001 (°C)

0 73 173 273 373 473 573 673 T(K)

Figura:

- Dependencia lineal del V con T para gases diferentes.
- Las lineas tienen en comun la interseccion con el eje de T. Todos los V de los gases alcanzan un valor

cero aunamismaT.
- LaTalaqueel Vdeun gas hipotético se hace cero es el CERO ABSOLUTO de T

Escala Celsius = -273.15°C

Escala absoluta o Kelvin = 0 K
T(K) =t (°C) +273.15

Resumiendo:
A presion constante, el volumen ocupado por una cierta muestra de gas es proporcional a su temperatura

absoluta:
V aT 6 V =k2T(n, P constante)

La ley de Charles es valida solo si se utilizan temperatura absolutas (K).
Una cierta cantidad de gas a presion constante y dos estados distintos (T1,V1) y (T2,V2), se cumple:
V1/T1 = V2/T2 (n, P constantes)

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 10

http://billvining.com/mmlib sims/#gen 10 5



http://billvining.com/mmlib_sims/#gen_10
http://billvining.com/mmlib_sims/#gen_10_5

VNiVERSiDAD
B SALAMANCA

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIONAL

@ bdvnngcommmib smssge: X 4
€ 3 C O A Noeseguro | biini
5 Apleaconer @ CORREOUSAL [ ot

o - o x
n 105 LR
0 st deloctrn.

< Charles's Law

&4 CENGAGE
*~ Learning

“Temperature _ 2]
(S
[ Piot Dats Jiclenr ] §‘5

020 30 40 50 60 70 80 90 100 110
Temperature ("C)

O O T

https://web.mst.edu/~gbert/gaslaw/AAgas.html

@ Gt x %
€ 9 C (0 @ webmutedu/-gbert/gaslaw/AAgashtmi
1 Apleaciones @ CORREO USAL



https://web.mst.edu/~gbert/gaslaw/AAgas.html

VNiVERSIiDAD
P SALAMANCA

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIONA|

3.- LEY DE AVOGADRO.
Relacion cantidad-volumen
T y P ctes — Volumenes iguales de diferentes gases contienen el mismo nimero de moléculas.
- El mismo nimero de moléculas ocupan un volumen total idéntico en las mismas condiciones de presion y
temperatura, independientemente de la naturaleza del gas.
Ley de Avogadro: A una Ty P dadas, el V de un gas es directamente proporcional a la cantidad del gas.

El volumen de una muestra de gas a una temperatura y presion dadas es proporcional al nimero n de
moles de atomos 0 moléculas presentes en la muestra:

Van (T,P constantes)
V=Fksn

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 10

http://billvining.com/mmlib _sims/#gen 10 0
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4.- COMBINACION DE LAS LEYES DE LOS GASES: ECUACION DE LOS GASES IDEALES Y
ECUACION GENERAL DE LOS GASES.

Ley de Boyle (efecto de la presién) (n, T constantes)
PV =k
1
V= klx;
Ley de Charles (efecto de T) (n, P constante)

V:sz
%4
T~ ke

Ley de Avogadro (efecto de la cantidad del gas) (T, P constantes)

V =Fkyn
Combinando las tres ecuaciones:
nT RnT
V 7 V= 5
R = Constante de proporcionalidad = Constante de los gases
PV = nRT

Ecuacion de los gases ideales para un solo componente en condiciones (P,V,n,T).
Un gas que obedezca a esta ecuacién - Gas ideal
R = Constante de los gases, su valor depende de las unidades utilizadas para expresar P y V.
R =0.08206 atm L /K mol
R=8.314 J/K mol
R=1.987 cal / K mol
R =62.37 Torr L/ K mol
PV = nRT

Ecuacion de los gases ideales en condiciones (P,V,n,T) — Ecuacion de estado

Expresion matematica que relaciona la presion, el volumen y la temperatura de una sustancia y la cantidad

presente. Permite calcular cualquier propiedad conocidas las restantes.
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http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 10
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Dependencia del volumen con respecto a las condiciones
- Condiciones iniciales (P;,Vi, Ti).
PiVi = TlRTl

PV
R =
n Ti
- Condiciones finales (Ps, V1, Ty).

PrV,
nR = L7

Ty
PV;  PVs

T, Ty

Ecuacion general de los gases
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5.- APLICACIONES DE LA ECUACION DE LOS GASES IDEALES
a) Determinacion de la masa molar

Conocido el V ocupado a una T y una P, podemos determinar la masa molar:

PV = nRT
m
PV = - RT
m
MzﬁRT
M = masa molar del gas y m = masa del gas.
b) Densidades de los gases
m m nM
d:7 —)nZM —>m=nM=>d=7
n P
PV =nRT — Vzﬁ
n PM
v M =%r

http://billvining.com/mmlib sims/#gen 10

http://billvining.com/mmlib sims/#gen 10 4
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I1.- VAPORIZACION DE LIQUIDOS. PRESION DE VAPOR

Cambio de fase o estado
Transformacién de un estado de agregacion a otro que va acompafiado por un cambio de

Energia.
Gas
A A
Vaporizacion Condensacion
Sublimacién Deposicion
Liquido
A
Fusion Congelacion
k 4
Solido

Las transformaciones de fase se producen cuando se agrega o se quita energia al sistema.

Vaporizacion (evaporacion) paso de moléculas desde la superficie de un liquido al estado gaseoso o vapor.
Se produce mas facilmente cuando:
- Aumenta la temperatura (hay mas moléculas con suficiente Ec para superar las fuerzas
intermoleculares de atraccion en el liquido).
- Aumenta el area superficial del liquido (hay una mayor proporcion de moléculas del liquido en la
superficie).
- Disminuyen las fuerzas intermoleculares (la energia cinética necesaria para superar las fuerzas

intermoleculares de atraccion es menor y hay mas moléculas con E suficiente para escapar).

Entalpia de vaporizacion
Las moléculas que se pierden al evaporarse son méas energéticas que la media, la Ec media de las

moléculas que quedan disminuye - La temperatura del liquido que se evapora disminuye.
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Entalpia de vaporizacion: cantidad de calor que debe ser absorbida para que una cierta cantidad de
liquido se vaporice a temperatura constante.
AHyap = Hyapor — Hiiquido
Proceso endotérmico
AHyg, > 0 AyapHp (k] /mol)
Condensacion: conversion de un gas o vapor en liquido.
AHcon = Hyapor — Hiiquido = —AHyap

Presion de vapor
Presion de vapor — Medida de la volatilidad de las sustancias
H20 en un recipiente abierto — después de un tiempo se evapora por completo.
H20 en un recipiente cerrado:
1. Inicialmente solo se produce evaporacion — Las moléculas de H2O (vapor) llenan el espacio y
aumenta la presion.
2. Parte del vapor comienza a condensar, la velocidad con la que se evaporan las moléculas es mayor
que la velocidad de condensacion.
3. Cuando la velocidad de condensacion es igual a la de evaporacion — El nimero de moléculas de
vapor permanece constante y por tanto la presion que éste ejerce.
Para que la presion no dependa de la cantidad de H2O que hay en el recipiente es necesario que siempre

haya H-O liquida lo que garantiza un equilibrio dindmico

Vaporizacion
LiQUIDO "VAPOR
(—

Condensacion
Uyap = Vcond
Equilibrio dindmico — Dos procesos opuestos estan ocurriendo de forma simultanea, no hay cambio neto
con el tiempo una vez que se ha alcanzado el equilibrio.
Mientras haya agua presente a una T, su vapor ejerce la misma presion.

Presion de vapor: Presion ejercida por un vapor en equilibrio dinamico con su liquidoauna T.
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Liquidos con presiones de vapor altas a T ambiente — Volatiles

Liquidos con presiones de vapor muy bajas — No volatiles.

La volatilidad de un liquido depende de las fuerzas intermoleculares — Cuanto méas débiles son
estas fuerzas, mas volatil es el liquido y su presion de vapor es mayor.

Eter dietilico, 25°C Py = 534 mmHg — Volatil

Agua, 25°C Py =23.8 mmHg — Moderadamente Volatil

Mercurio, 25°C Py =0.0018 mmHg — Practicamente no Volatil

La Pv depende de la naturaleza del liquido (= F. Intermoleculares).

Las moléculas que forman enlaces de hidrégeno son menos volatiles que las que no lo forman.

La Pv no depende de la cantidad del liquido o vapor, siempre que haya una cantidad de cada una de
las fases en equilibrio.

La Pv no depende del volumen de vapor.

La Pv depende de la Temperatura, aumenta al aumentar T porque la velocidad de evaporacion es

mas alta a medida que la temperatura aumenta

Ebullicion y punto de ebullicién

>

>

Practicamente toda la evaporacion tiene lugar en la superficie del liquido, las moléculas estan
menos fuertemente unidas que en el interior del liquido.

Cuando un liquido se calienta en un recipiente abierto a la atmosfera, hay una determinada
temperatura la que se produce la vaporizacion en todo el liquido y no solo en la superficie.
En el interior del liquido se producen burbujas que suben a la superficie y escapan.

» La presion que ejercen las moléculas que escapan se iguala a la presion atmosférica — Durante la

ebullicion

>
>
>

La energia absorbida como calor se utiliza para pasar moléculas de liquido a vapor.

La T permanece constante hasta que todo el liquido se evapora.

La temperatura a la cual la presion de vapor de un liquido es igual a la presion atmosférica estandar
(1 atm = 760 mmHg) — Temperatura de ebullicion.

La T de ebullicion aumenta con la P barométrica.
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ENLACES

a) EVAPORACION
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< Vapor Pressure of Liquids ey
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2130 1390

80 100

40 60
Temperature(°C)

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 11 7

1 oinviningcomvmmiis smsrege: X | 4 e - o x
€« C (@ A Noesseguro | billvining.com/mmiib_sims/#gen_11.7 RN & &

i Apleaconss @ COMEOUSAL Il Porsfemss B tadectn

< Vapor Pressure of Liquids g

Gases

® Methanol r
O Ethanol

O Acetic acid

O Water L
O Benzene

O Hexane

O 1,2-Dimethoxyethane

O Formic acid 20
O Cyclopentanone

O Pentane

Temperature

[ <] ™ 9°c 2410 mmHg

~
3

3

Pressure (nmHg x 10%)
o o

80 100

0 0
Temperature(°C)

- T



http://billvining.com/mmlib_sims/#gen_11_7

VNiVERSiDAD
B SALAMANCA

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIGNAL
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€ C 0 ANe

it Apikacones @ CORREO

quro | Bilbdning com/mmiib_sims/#gen 11,7 B ot &
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< Vapor Pressure of Liquids il

e

Gases

O Methanol

O Ethanol

O Acetic acid

Water

O Benzene

O Hexane

O 1.2-Dimethoxyethane

Pressure (mmHg x 107)
s B

)
3

1)

O Formic acid 20 419 m?-o('c) 80 100
fempera

O Cyclopentanone
O Pentane
Temperature

o™ Doc 621 mmHg

- BT

https://web.mst.edu/~gbert/pvap/APvap.html

(2 Vapor Pressure of Liquids - .. %

A 2N A Vapor Pressure of Liquids
1N f \ Isoteniscope Method
mEmPe—

to vacuum

Gary L. Bertrand
University of Missouri-Rolla

LIQUIDS: v

room temperature = 21.9 °C

pressure
(torr)

temp °C atm. pressure = 737 torr

1. Select a liguid from the menu.

2. Click on heater on/off.

3. Read the message that appears
and press the return/enter key.

In Netscape/Windows you may
need to click the mouse on the
bath to activate the keyboard
operation.

18:49
~24/06/2021
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c) Punto de ebullicion

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 11 0

T e ———

Gurc billvining.com/mmiib_sims/#gen,_11.0

w: @ CORREOUSAL [ Ponafemac

< Boiling Point-Molecular Structure Trends for Organic Compounds

Alkyl Substituent L

Group Group

® Methyl H
Ethyl -F
Propyl

O Isopropyl
Butyl NH;

O Pentyl
Hexyl

o
I
Normal Boiling Point, °C
2
o 8

g

S

30 100 150 200
Molar Mass, g/mol

»'s CENGAGE
< Learning
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I11.- ECUACION DE CLAPEYRON

ECUACION DIFERENCIAL DE CLAPEYRON
dP _AS
dT AV
Ecuacion aplicable a cualquier equilibrio de fase de una sustancia pura.

Ley termodinamica valida para todos los equilibrios entre fases de un sistema de 1 componente.

_ AHPT'OCGSO

A_Sproceso - T

a) EQUILIBRIO LIQUIDO-VAPOR

VAPORIZACION
LIQUIDO > VAPOR

CONDENSACION

Ecuacion Claussius-Clapeyron

a) Integracion indefinida

a) Integracion definida entre el punto 1y 2, (P1,T1) y (P2, T2)

P\ AHppp(1 1
ln(P_1)~—R (T—;T—)
b) EQUILIBRIO SOLIDO-VAPOR

SUBLIMACION

SOLIDO VAPOR

DEPOSICION
Ecuacion Claussius-Clapeyron
dP  AHgy,
dT ~ TV,
dP AHg,,P
dT ~  RT?

a) Integracion indefinida
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Inp AH,
WETTR T

b) Integracion definida entre el punto 1y 2, (P1,T1) y (P2, T>)

P,\ AHg, (1
()T -

P,

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 11 4

< The Classius-Clapyron Equation

1 Least Squares

® InP
1P

Determinacion de AH,,q,

BH,q 1

InP ~ —
n R

1
—ub—+ cte

—+ cte
T

e - 0 Xx

[ Ui decturs

~'s CENGAGE
** Learning
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6 = htth/biIIvining.com/mm|ib_sims/#gen_11_4

< The Classius-Clapyron Equation 1 cansace
Least Squares
oP
® In
395

Slope =-3.03 x 10° K

OTO mT® 1T

12:02

* 1 o600

¢) EQUILIBRIO SOLIDO- LIQUIDO

FUSION
_—

SOLIDO LIQUIDO

———
CONGELACION
Ecuacién Claussius-Clapeyron
dP _ AHf
dT — TAV;
Iy

(P P)—mfl
2 1_anT1
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< The Classius-Clapyron Equation g

O Least Squares
®p
=

P

T® InTO T

Bﬁfmmpamn Pt b ¢ 6 m @ ® v o
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IV.- ESPECTROFOTOMETRIA: COMPROBACION DE LA LEY DE LAMBERT-
BEER VIRTUALMENTE
OBJETIVOS

- Preparacion de disoluciones
- Estudio del espectro de absorcion.
- Estudiar la variacion de la absorbancia en funcién de la concentracion: Comprobar que se cumple la

ley de Lambert-Beer.

- Determinar el coeficiente de absorcion molar de diferentes especies a determinadas longitudes de
onda.

- Determinar la concentracion de diferentes sustancias a partir de la medida de la absorbancia.

LEY DE LAMBERT-BEER
Ley empirica de Lambert-Beer:
A= gl|[C]
A = Absorbancia
| = Longitud del paso 6ptico (cm), ancho de la cubeta que contiene la muestra.
[C] = Concentracién molar (mol/L) de la especie que absorbe.

&x = Coeficiente de absorcion molar (Lmol~cm™) caracteristico de cada especie a cada A

En los siguientes enlaces se puede comprobar la ley de Lambert-Beer mediante una serie de experiencias

virtuales.



A
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a) PHET COLORADO nhttps://phet.colorado.edu/es/simulation

Enlace de la experiencia virtual: https://phet.colorado.edu/es/simulation/beers-law-lab

ESQUEMA DE FUNCIONAMIENTO PARA PROFESORES

Laboratorio de la Ley de

Ventana de Concentracion

En esta ventana, los estudiantes exploran cémo se cambia la concentracion de una solucion al variar la
cantidad de soluto, disolvente o cantidad total de disolucion.

AGREGA . ELIGE el
— Soluto: [. Mezcla vgJ»
-
agua - @ [] B Mezcla
@015' @® Sdlido - O Solucion Ml Nitrato de Cobalto (1)
G ) M Cloruro de Cobalto
. [l Dicromato de Potasio
- S -
AGREGA Q s Concentracién Cromato de Potasio
M Cloruro de Niguel (1)
soluto 1.140 mol/L
M Sulfato de Cobre
[l Permanganato de Potasio
fafalaatal [BlaY i

Cloruro de Sodio

Yok
MIDE la — O —-0
g - DRENA
concentracio ! = la
Evaporacion: l] I Remover Soluto
RETIRA el . ‘ J

agua Laboratorio de la ley de Beer 2 - ;



https://phet.colorado.edu/es/simulation
https://phet.colorado.edu/es/simulation/beers-law-lab

VNiVERSiDAD
P SALAMANCA

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIONA|

Ventana de Ley de Lambert-Beer

Los estudiantes investigan como la intensidad de la luz absorbida o transmitida por una disolucion de
color cambia con el tipo de disolucion, la concentracion de la disolucion, el ancho del recipiente (longitud
del camino) o la fuente de luz.

ENCIENDE/
APAGA la

SELECCIONA la
longitud de
onda de la

Longitud de onda: 618 nm

fuente-de luz

E]-%-E]

VARIA la

concentracio

o= P -

2.12%

© Transmitancia

@ Absorbancia

Longitud de onda: 433 nm

@® Fijo O Variable

Solucion: [ [l NiCl,: Cloruro de Niquel (11) I A\]
0 350
Concentracion: 350 m @ ‘

Laboratorio de la ley de Beer
Ley de Beer

() PHET =|

MIDE

transmitancia
o absorbancia

AAla L=

CAMBIA el

tamano del

recipiente

SELECCIONA
la
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Simplificaciones del modelo
La cantidad maxima de soluto que se puede agregar es de 7 moles. El volumen maximo del recipiente es de 1 L.

La concentracion se calcula como la cantidad de soluto dividida entre el volumen de agua. El volumen de soluto disuelto
tiene solo un pequeno efecto sobre el volumen, y los diferentes cambiosde volumen para cada soluto podrian ser confusos

para los estudiantes.

Los valores utilizados para calcular la solubilidad de cada soluto se tomaron del CRC Handbook of Chemistry and Physics 91st

edition (http://hbcponline.com). Se supuso que la mezcla tenia la misma solubilidad que la sacarosa.

El cloruro de sodio no se incluye en la ventana de Ley de Beer ya que la solucion es clara e incolora yno absorbe la luz en el

rango visible en gran medida.

La intensidad del color de la solucion se optimizé para resaltar los cambios en la concentracion para el rango permitido en
cada pestafa, pero la intensidad del color no es la misma entre las ventanas de Concentracion y Ley de Beer. Por ejemplo,

el rango para la Mezcla es de 0-5.960 M en la ventana de Concentracion, pero de 0-0.400 M en la de Ley de Beer.

Los valores de absortividad molar utilizados en la simulacion se calcularon a partir de datos experimentales; replicar el

experimento puede producir valores ligeramente diferentes.

Sugerencias de uso

Algunos ejercicios propuestos

Describe las relaciones entre la cantidad de soluto, el volumen de la disolucion, el color de la disolucion y la concentracion

de la disolucion.
;Qué sucede con la concentracion de una solucion cuando el volumen de la disolucion disminuye?
Predice lo que sucede con la absorbancia de una solucion a medida que aumenta la concentracionde la disolucion.

Describe la relacion entre el ancho del contenedor de la disolucion (longitud de la trayectoria) y laabsorbancia de la

luz.

Explica la diferencia entre la transmitancia y la absorbancia de la luz.

;Como crees que se eligid la longitud de onda predeterminada para una disolucion dada? ;Es esta la mejor longitud de onda
para usar para la disolucion? ;Por qué o por qué no?

Describe la relacion entre el color de la fuente de luz, el color de la solucion y la absorbancia de lasolucion.

Usa la ley de Beer (A = ¢lC) para determinar la absortividad molar (¢) para una solucion dada.

b) A traves de la siguiente direccion se puede realizar un experimento virtual analogo al anterior:

https://web.mst.edu/~gbert/Color_Lg/A_spec.html

Pinchando en el enlace, aparece la siguiente pantalla en la que podemos seleccionar dos opciones: Continuar y Eche

un vistazo.


http://hbcponline.com/
https://web.mst.edu/~gbert/Color_Lg/A_spec.html
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Espectrofotometria
Un experimento simulado
por
Gary L. Bertrand
Universidad de Ciencia y Tecnologia de Missouri
MST

Este experimento utiliza mezclas de tintes rojo y azul como incdgnitas. Se ingresa un namero de
cddigo aleatorio en el cuadro a continuacion.
Anote este numero si desea volver a la misma incognita.

Si se le ha asignado un namero de codigo,
ingréselo a continuacion antes de continuar.

Ingrese su codigo asignado # (101-999):
Continuar

una version
de consulta guiada del experimento

Eche un vistazo

- CONTINUAR
Pinchando en esta opcion podemos visualizar:

o El funcionamiento del espectrofotometro
o Se pueden realizar de manera virtual una serie de experimentos.

- ECHE UNVISTAZO
Esta opcidn nos conduce a un experimento simulado de investigacion guiada.

El instrumento en esta simulacion es un espectrofotometro de luz visible / ultravioleta de doble haz. Compara la
intensidad de la luz (I) que atraviesa una celda que contiene una muestra (un tinte de color en este caso) con la
intensidad (I o ) que atraviesa una celda idéntica que contiene solo el solvente (agua en este caso), ya que la longitud

de onda de la luz varia a través de las regiones visible y / o ultravioleta.

c¢) Simulacién: espectrofotometria uv-visible


https://web.mst.edu/~gbert/Color_Lg/A_spec.html
http://web.mst.edu/~gbert/ColorScan/Spectrophotometry.HTML
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https://upcommons.upc.edu/bitstream/handle/2117/80376/Simulacion espectrofotometria absorcion UV visible.m

p4?sequence=5&isAllowed=y

Pildora formativa donde se explica:

- Funcionamiento de un espectrofotometro uv-visible

- Realizacioén del espectro de absorcion.

- Seleccidn de la longitud de onda de trabajo.

- Medida de la absorbancia de disoluciones de diferente concentracion.

- Comprobacion de la ley de Lambert-Beer: determinacion del coeficiente de absorcién molar.

- Determinacion de la concentracion de disoluciones mediante la medida de la absorbancia.


https://upcommons.upc.edu/bitstream/handle/2117/80376/Simulacion_espectrofotometria_absorcion_UV_visible.mp4?sequence=5&isAllowed=y
https://upcommons.upc.edu/bitstream/handle/2117/80376/Simulacion_espectrofotometria_absorcion_UV_visible.mp4?sequence=5&isAllowed=y
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V.- CINETICA QUIMICA VIRTUAL

La Cinética Quimica estudia la velocidad con la que transcurren las reacciones quimicas y los factores de los
que depende la velocidad: concentraciones, temperatura, pH, fuerza idnica, presencia de catalizadores, etc,...
v = f(concentraciones, Temperatura,pH, P, I, catalizadores,...)
Esta informacién permite determinar los mecanismos de reaccion, es decir las etapas por las cuales los

reactivos se transforman en productos, objetivo altimo de la Cinética Quimica.

1. REACCION QUIMICA
Reactivos > Productos
aA +bB —=>cC+dD
A, B >Reactivos C, D = Productos

a,b,c,d = Coeficientes estequiométricos, moles de reactivos que reaccionan o productos que se forman

2. VELOCIDAD DE REACCION

Medida de la rapidez de cambio de la concentracidn de una de las especies que participan en la reaccion.
Definicion de velocidad de reaccion

“El valor absoluto de la derivada con respecto al tiempo de la concentracion de una cualquiera de las especies”™

d[A] d[A]

— sy, =+—2-
dt Ai T+

Va = dt

Definicion general de velocidad de reaccion:
1dny,,
Vr =3 de
v; = Coeficiente estequiométrico (v;<0 REACTIVOS, v;>0 PRODUCTOS)

V1A + V4, + - f>v3A3 + V4 Ay + -
1 dny, 1 dn,, 1 dny, _
= de v, dt vs dt
1 dny, 1 dny, 1 dny,

v, = — = — =
’ lvi| dt lvo| dt  |vs| dt
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1 dny,
Vi =t o ar
V= Volumen
V_vr_11dmt_11dmj
V Vv, dt Vv dt
Si V=cte

1d[A] 1d[4)]
vV=——m™= —
Vi dt Vj dt

3. ECUACION DE VELOCIDAD
Ecuacion de velocidad de una reaccion quimica: Expresion explicita que relaciona la velocidad de la reaccion
con las concentraciones de los reactivos.
A+B->C
d[A]

vV = —T = k[A]nl[B]nZ

N1, N2 = Parametros que afectan a las concentraciones, 6rdenes parciales con respecto a A y B respectivamente.
k = Cte de velocidad o coeficiente de velocidad
3.1. Constante de velocidad o coeficiente de velocidad, k

d[A] S
V:—T:k[/l] [B]

Contiene toda la informacién sobre los factores que afectan a la velocidad excepto la concentracién de los
reactivos
v=k(T,P,1,pH, catal.,..)[A;]™[A;]" ...
3.2. Orden de reaccion:

d[A] S,
V=—T=R[A] [B]

Orden de reaccion parcial con respecto a la especie j = n;

- Parametros determinables experimentalmente

- Sin relacién con los coeficientes estequiométricos

- Pueden ser enteros (reaccion sencilla), fraccionarios (mecanismo complejo).
Orden de reaccion global 2 n=ni+ n2+...=2'n;

n=ni+n2+...

n, nj = NUmeros enteros, semienteros, nulos e incluso negativos.
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UNIDADES
v=> Mttt (conct?) k = M@ t-1 (concMt?)
v =k[A{]™[A,]"2[A5]™ ... ...
> Indica como cambia la velocidad de una reaccion a una temperatura conforme modificamos las
concentraciones de los reactivos.
» Para cualquier reaccion quimica debe determinarse de forma experimental.

n=0 = Reacciones de orden cero

UNIDADES k = Mt (conc t?)

n=1 - Reacciones de orden uno

n=2 = Reacciones de orden dos

UNIDADES k > Mt

n=3 = Reacciones de orden tres

UNIDADES k > M2t
- El orden total n y los érdenes parciales njson magnitudes que se determina experimentalmente.

- ny njpueden tomar valores enteros, semienteros, nulos e incluso negativos.

- Los drdenes parciales no se pueden identificar con los coeficientes estequiométricos aungue en las

reacciones elementales pueden coincidir.
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EXPERIENCIAS VIRTUALES DE CINETICA QUIMICA

Los estudiantes dispondran de una serie de simulaciones que les permitiran analizar distintos conceptos
relacionados con cinética de las reacciones quimicas

a) PHET COLORADO https://phet.colorado.edu/es/simulation
Enlace de la experiencia virtual: https://phet.colorado.edu/es/simulation/reactants-products-and-leftovers

ESQUEMA DE FUNCIONAMIENTO PARA PROFESORES

p".‘Er Reactivos, Productos y
Consejos para docentes

Cnhrantac

Pantalla de Sandwiches y Moléculas

Esta simulacién esta disefiada para proporcionar a los estudiantes una comprension conceptual del
reactivo limite, en lugar de practicar la solucién de problemas algoritmicos que requieren

conversiones masa/mol.

Crear recetas de
sandwich
personalizadas para

@ Cheese
29 + 1@ + 1 W =) Q © Meat and Cheese

@ Custom

: : : ver  como los
-
‘ coeficientes afectan

cual es el reactivo

Elegir la receta
del sandwich

. limite.
=P
4
S~
» )
4 ) Las recetas deben
g A A mn
Cam_li;lagI dIa 6y |43 43 3 0 1 1 Ver la cantidad
cantidad de ) s L 9 - de sandwiches

Reactants Products Leftovers | & (producto) y
s E 4] =
Sadwes folecul e ¢ ﬂ p’.n

Reactants, Products and Leftovers


https://phet.colorado.edu/es/simulation
https://phet.colorado.edu/es/simulation/reactants-products-and-leftovers
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R Elegir entre tres
2 H2 + 1 02 » 2 HZO @ Make Ammonia
@ Combust Methane
Cambiar la Ocultar moléculas
cantidad de
moléculas en los = o A
@ <2 a
@ 39 o' o)
e @ 2 @ Ya q’ue se muestran
00) (5% o o) @ e moléculas (no
(5] (4] 4 1 5 moles), e! sobr’an.te
oo e 2 @ 5% ) del reactivo limite
Ho % R Mo %, . también se muestra
Reactants Products Leftovers |




Pantalla de juego

Se reta a los estudiantes a descubrir el nimero de moléculas que faltan en 5 preguntas al azar por nivel.
Cada nivel tiene una pregunta en la cual la proporcién de reactivos no dara lugar a la obtencién de productos.
Los estudiantes tienen 2 oportunidades por pregunta; luego de 2 errores, la simulacion mostrara la respuesta
correcta.

Choose Your Level

Level 1 Level 2 Level 3

?2-D D=2 | MH->7?
) ( ) ( )

® @ SshowAll
O <7’), Hide Molecules

O @, Hide Numbers

Reactants, Products and Leftovers

Sugerencias de uso

« Comparar coeficientes: Para comenzar, pida a los estudiantes que escojan una cantidad deingredientes para
el sandwich.
Ejercicio sugerido: “Usando solo estos ingredientes, ¢;puede encontrar una receta de sandwich
personalizada en la cual se acabe el pan primero? ¢ Qué sucede con el queso ola carne? ¢ Por qué estas
recetas son diferentes?”

+ Comparar moléculas y moles: Escoja cualquier ejemplo que origine moléculas sobrantes de ambos reactivos.
Pida a los estudiantes que discutan el resultado esperado, si el valor dado es esta en moles, en lugar de
moléculas.

+ Comparar estrategias: Pida a los estudiantes que hagan grupos para comparar cémo averiguaron el

numero de sobrantes en los Niveles 2 y 3 del Juego. ¢ Qué informacién necesitaron?

b) https://web.mst.edu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html
Se proponen diversas simulaciones para el estudio de las reacciones de orden uno y orden dos.

Ademas se propone una simulacion para determinar el orden de una reaccion quimica.

40


https://web.mst.edu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html

L) @ ntipsy//webmstedu/~gbert/Kinetics/Kinetics html

& Chemical Kinetics

Second-Order Kinetics Unknown Order Kinetics || Code Number

Discussion
FIRST - ORDER KINETICS ~
copyright 2008
Gary L. Bertrand
A — Products
Initial Conc.
moles/L 0.800 time (sec) [A] (mole/L)
Start Time ;_g)o tg - 222) ‘What is the half-life for this reaction (sec)?
seconds [ 0 ||1400 0.522
2800 0.338
Titrel] 3500 0.274
seconds 700 1200 0.220 ‘What is the Reaction Rate Constant k (sec’”
4900 0.177 for this reaction?
5600 0.143
5300 0.116 L]
temp (C) 7000 0.094
to change values, v

17:57
24/06/2021

(2 Chemical Kinetics

First Order Kinetics Second_Order Kinetics || Unknown Order Kinetics | Code Number
Discussion Discussion Discussion ‘ 72 ‘
SECOND - ORDER KINETICS ~
copyright 2008
Gary L. Bertrand
A — Products
Initial Conc.
moles/L 0.0900 time (s=c) [2] (mole/L)
. (0) (0.0900) : 20F : q 2
Start Time 2000 o neae ‘What is the half-life for this reaction (sec)?
seconds El 10000 0.0557
20000 0.0405
Tatzzroel] 25000 0.0357 N
seconds 5000 30000 0.0317 What is the Reaction Rate Constant k (L-mel ™ -sec” )
35000 0.D286 for this reaction?
40000 0.0260
15000 0.0239 [ohes | [ ]
temp (C) 50000 0.0222

generate data

to change values,

8

24/06/2021

11
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®

@ https://web.mstedu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html

- ﬂOHEus(ar.

O - [, 5 el

(& Chemical Kinetics * | & chemical Kinetics | = Classroom Resources | Plop, Fi.. | ~| Classroom Resaurces | Reactio...| |

First-Order Kinetics Second-Order Kinetics Unknown Order Kinetics || Code Number

Discussion Discussion Discussion 72
Gary L. Bertrand
3A—> B ~
Initial Conc.
moles/L 0.600 -
time [an]
(sec) (mol/L) . n 5 q
Start Time (0) (0.600) What is the half-life for this reaction (sec)?
200 0.439
300 0366 I
Interval 400 0.300
seconds 100 500 0.242 What is the Order (n) for this reaction?
600 0.18¢9
700 0.143
800 0.103 check | [ ]
temp (C) 900 0.069
1000 0.043
‘What is the Reaction Rate Constant
n-1 : :
9
k [(L/mol)" /sec] for this reaction?
to change values, l:l
click on the number
you want to change
W

18:09
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=] 2 x = - a x
< C @ A Nasgua | biaingcom . s Bl B @
< Concentration Dependence of Reaction Rates SR
Initial Concentration ! =
[ <] "3 1.00 mollL ‘\\\
Simulation Speed é T
o ™ 0s £ - .
Reaction
Press and hold until the 2000

time, s

facion s compiolc. Initial Rate: 8.35 x 102 moliL+s

£ Escribe aqui para buscar
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< Graphical Method for Determining the Rate Equation R

® [A] vs Time
O In[A] vs Time
O 1/[A] vs Time

O Least Squares

A

Time, &

?
C

AA— . s G T B (tesmesmao §)

< Graphical Method for Determining the Rate Equation s

O [A]vs Time
® In[A] vs Time
O 1/[A] vs Time

[ Least Squares

InfA]

Time, s
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< Graphical Method for Determining the Rate Equation b

O [A] vs Time
| O In[A] vs Time
® 1/[A] vs Time

(O Least Squares

1A

Time, s

1
npssmbeaqmpauanus:a- i S m ﬁ S «I P2 xE » @
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< (Graphical Method for Determining the Rate Equation

O [A] vs Time
O In[A] vs Time
@ 1/[A] vs Time

Least Squares

Slope = 4.650
Intercept = 1.290

MA]

Time, s

e e —
VI.- TERMOQUIMICA
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a) TRANSFERENCIA DE CALOR
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Dos 0 mas cuerpos en contacto que se encuentran a distinta temperatura alcanzan, pasado un tiempo, el equilibrio

térmico (misma temperatura).

Caliente

T —
-

Equilibrie +&rmiceo Frio

"&‘;’” | :
!

Temperatura 1 = Temperatura 2

Equilibric +&rmico
Cuerpo 1

\
/ A

« [

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 5 3
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< Heat Transfer between Substances

Block 1 Block 2

Material: Material:

Wood v Wood v

Mass: Mass:

Temperature: Temperature:

[ (] . D s0c [« ] - D s0c 50°C

b) CAPACIDAD CALORIFICA, C (J K?)
Variacion de Q que se produce cuando cambia la temperatura.

ng; dT=§
C

dT

Cuanto mayor sea la capacidad calorifica de un sistema, menor sera el cambio en la temperatura provocado por

la transferencia de una cantidad de calor, Q.
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CAPACIDAD CALORIFICA A PRESION CONSTANTE Cp (J K?)
Variacion de QaP=cte dH = 5§Qp.
=), = (57)
P\aT Jp \OT/p

Calor que hay que suministrar al sistema a presion constante para que se eleve 1 grado su temperatura.

Cp — Capacidad calorifica molar a presion constante, C, = nCp

Calor que hay que suministrar a 1 mol de la sustancia para que su temperatura se eleve en 1 grado a presion
constante, UNIDADES — cal/K mol o J/ K mol

Capacidad calorifica especifica a presion constante, Calor especifico a presion constante (C) — cal/K g

http://billvining.com/mmlib sims/#gen 5 6

@ oo x P °

F

< Specific Heat Capacity

c) CAMBIOS DE ESTADO

» Las sustancias puras puede presentarse en distintas fases: sélido, liquido y gaseosa.

> Dependiendo de los valores de presion y temperatura una sustancia puede estar como sélido, liquido o vapor
o presentarse en dos o tres fases a la vez — El sistema puede ser monofasico o multifésico.

Cambio de fase o estado

» Cada una de las transformaciones se le llama cambio de fase o estado que va acompafiado por un cambio de
E

VAPORIZACION
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» Cuando las moléculas de un liquido tienen suficiente energia para escapar de la superficie tiene lugar un
cambio de fase (evaporacion o vaporizacion).
CONDENSACION — El proceso opuesto a la evaporacion es la condensacion
Temperatura de ebullicién de un liquido — Temperatura a la que la presion de vapor igual a la presion
atmosférica.
El punto de ebulliciéon normal es la temperatura a la que el liquido hierve cuando la presion externa es 1 atm.
Calor molar de vaporizacion (AHvap) — Energia necesaria para vaporizar un mol de liquido.
CONGELACION — Transformacion de un liquido en sélido.
FUSION — Transformacion de un sélido en liquido.
- El punto de fusion de un s6lido o el punto de congelacién de un liquido es la temperatura a la cual las fases
solida y liquida coexisten en equilibrio.
- El punto de fusion/congelacién normal de una sustancia es la temperatura a la que se funde o se congela
cuando la presién es 1 atm.
Calor molar de fusion (AHfus) — Energia necesaria para fundir un mol de un sélido.
SUBLIMACION — Proceso por el cual las moléculas o atomos de un sélido pasan directamente a vapor.
Los sélidos también poseen una presion de vapor (mucho menor que la del liquido)
DEPOSICION — Proceso inverso a la sublimacion
Calor molar de sublimacion (AHsub) — Energia necesaria para sublimar un mol de un solido.
» Procesos endotérmicos — Requieren E para vencer la F. intermoleculares porque pasan a un estado mas
desordenado AHm > 0:
- Sublimacion, AHsus (S — G)
- Vaporizacion, AHygp (L — G)
- Fusion, AHsys (S — L).
Procesos exotérmicos — Liberan E, AHm <0
- Deposicion (G — S),
- Condensacion (G — L),
- Congelacion (L — S).
http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 5 1
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< Energetics of Changes of State oo

Total heat added = 0 Joules g \
ce Iron

This simulatior es
at 0 °C. Walk through the

H,or(:wmx‘;,.ﬂ,,.u.w o € m @ ®» i a a9 M@

d) ENERGETICA DE LAS REACCIONES QUI'MICAS:
Calor de reaccion

Calor intercambiado con los alrededores en la transformacion de los reactivos a temperatura T y presion P en los
productos a las mismas Ty P

P= constante — Calor intercambiado = Variacion de entalpia.

Qp=AH

C (grafito) + Oz (gas) > CO2 (gas)

Estado inicial T,P Estado final Ty P

Calor de reaccion, Qp = Variacion de entalpia, AH

Para esta reaccion a 298 K y 1 atm, AH = -353.52 kJ/mol - los productos tienen una entalpia 353.52 kJ/mol menor
que los reactivos.
Variacién de entalpia de reaccion

La variacion de entalpia se puede considerar también de la manera siguiente:

Hreaccic’m = Hproductos 'Hreactivos

AH =1 Hcoz — 1 Hgrarro — 1 Hoz
48



H; =Entalpias molares ala T y P de la reaccion.
Entalpias molares

> Si se dispusieran de valores tabulados de las entalpias molares de todas las sustancias se podria calcular la

variacion de entalpia de cualquier reaccion
AH geqccisn = YVjH;(Productos) — Y v;H;(Reactivos)
vj, vi — Coeficientes estequiométricos de los productos y reactivos de la reaccion (valores absolutos).
La entalpia molar de cualquier sustancia es funcion de la temperatura y la presion:
H=f(T,P)

Estado normal (estandar) de una sustancia a una T dada es su estado puro a P=1 atm

Entalpia normal (o estandar) —>H} ., c:ancia

Entalpia de un mol de sustancia a latm y T elegida.

CONVENIO
“A la entalpia molar de cualquier elemento quimico en su estado de agregacion estable a 1 atm y 298 K se le
asigna el valor cero (Hyg; = 0)”
Hgtas,oz(g) =0 Hg%,c(grafito) =0 HgQB,Pb(s) =0
H398,04,, # 0 H2og ¢ (aiamantey = 0 — No son los estados de agregacion estables a 1 atm y 298 K.
Entalpias normales de reaccion (Entalpias estandar de reaccion)
AH', AcH’, AH
Variacion de entalpia al transformarse los nimeros estequiométricos de moles de los reactivos puros separados

(cada uno de ellos en sus estados normales a T), en los numeros estequiométricos de moles de los productos puros

separados (cada uno de ellos en su estado normal a T)
Reactivos en sus estados estandar pasan a productos también en sus estados estandar

aA +bB — cC+dD
AHT0 = cH2+ dHY- aHS- b HY

Calculo de la Entalpia normal de reaccion

0 _ o o
productos reactivos

> A partir de datos termodinamicos tabulados de los reactivos y los productos
> Necesario conocer las Entalpias molares de las distintas sustancias en su estado normal a la temperatura T
- ﬁ'(l)",i
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Ley de Hess.

> Las entalpias estandar de reacciones individuales pueden combinarse para obtener la entalpia de otra

reaccion. Aplicacion del primer principio:
La entalpia estandar de una reaccion es la suma de las entalpias estdndar de las reacciones individuales

Calculo de la Entalpia normal de reaccion — A partir de las Entalpias normales de formacién de reactivos y
productos.

Entalpias normales de formacion (calor normal de formacion) 25°C y 1 atm, AHg;

Es el calor puesto en juego para la sintesis (formacion) de un mol de un compuesto quimico a partir de sus elementos
en su estado de agregacion estable mezclados en condiciones normales a 25°C y 1 atm.

AH® — A partir de valores experimentales y ecuaciones termodindmicas.

AH? = 0 para cualquier elemento en su forma de referencia

Se tabulan Entalpias normales de formacion AH}; de las sustancias i — Se determinan Entalpia normal de la

reaccion.
AH® = Z v;AHg;
i

AH® = 2 VAHY, — Z ViAHY,
productos reactivos

AHf; — Entalpia normal de formacion de la sustancia i

Ley de Hess
aA +bB — cC +dD
a, b, ¢, d — valores absolutos de los coeficientes estequiométricos.
AH® = cAH} ¢ + dAH} |, —aAH? , — bAHY
Caminos para pasar de reactivos a productos:
Etapa 1— Conversion directa de reactivos a productos
Etapa 2 — Conversion de reactivos a elementos en sus estados normales y formas de referencia

Etapa 3 — Conversion de elementos a productos
Reactivos Ay B (P,T) 2 Productos C y D (P,T)

N, 5

Elementos en sus estados normales de referenciaa T
50



H funcion de estado —AH independiente del camino
AH, = AH, + AH,
Etapa 1— Conversion directa de reactivos a productos
aAd + bB — cC +dD

Entalpia normal del proceso 1 — AH;
Entalpia normal de la reaccion AH® = Entalpia normal del proceso 1— AH, = AH®
AH, = AH, + AH; — AH, = AH°®
Etapa 2 — Conversion de reactivos a elementos en sus estados normales y formas de referencia
Reactivos aA +bB en sus estados normales de referencia a T — Elementos en sus estados normales de referencia a
T
Entalpia normal del proceso 2 — AH,
Proceso inverso a 2 — Formacion de aA + bB a partir de sus elementos

—AH, = aAH}(A) + bAHY(B)
AH%(A) — Entalpia normal de formacion del compuesto A a la temperatura T
AH}(B) — Entalpia normal de formacion del compuesto B a la temperatura T
Etapa 3 — Formacion de ¢cC + dD a partir de sus elementos
Elementos en sus estados normales de referencia a T — Productos cC + dD en sus estados normales de referencia a
T
Entalpia normal del proceso 3 — AH;

AH3 = cAHY(C) + dAHY(D)
AH}(C) — Entalpia normal de formacion del compuesto C a la temperatura T
AH%(D) — Entalpia normal de formacion del compuesto D a la temperatura T

—AH, = aAH? (A) + bAHP(B)

AH, = —aAHY(A) — bAHY(B)

AH;3 = cAHY(C) + dAHY(D)

AH® = AH, = AH, + AH,
AH® = —aAH}(A) — bAH}(B) + cAH}(C) + dAH}(D)

Variacion de entalpia normal de una reaccion quimica

AH® = Z ViAH?i — Z ViAH;i
productos ’ reactivos ’
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AH® = Z.viAH?(i)
C (grafito, 1 atm, 25°C) + 2 H2 (g, 25°C,1 atm) — CHa (g, 25°C, 1 atm)
AHP(C) =0
AHZ (Hy) =0
AH°(CH,) = AH}(CH,)

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 5 5
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Select a reaction by clicking and dragging the reaction into one of the spaces below.

Reactions AH (kJ/imol)
SNCly(s) + TiBra(s) -+ SnBry(s) + TiCly(s) +42
SnCly(s) + Cly(g) — SnCla(t) -195
TiCly(s) + Clx(g) — TiCl4(t) -273
AH (kdimol)

|
|
J

Net Reaction: B H et = 0.0 kJ/mol

| =

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 5 2
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< Energy and Chemical Reactions 5l CENcase

A Comparison of Molecular Speeds Before and After
Combustion

Abovg she flame

In the flame

Unbumed gas

e) MEDIDA DE AH
Calorimétricamente controlando la variacion de temperatura que acomparia a un cambio quimico o fisico que
tiene lugar a presion constante.

Calorimetro adiabatico — No transmite calor al entorno Aqv,T=0

» Parauna reaccion de combustion — Mide AT que se produce cuando se quema una sustancia en una fuente
de oxigeno
Bomba calorimétrica— Medir la variacion de energia interna en una bomba calorimétrica y posteriormente

convertir AU en AH

http://billvining.com/mmlib_sims/#gen 5 0
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< Bomb Calorimetry 1 Caneace

Mass Benzoic Acid

[ <] D s00mg
Mass of Water

[ (] PO 1000g

Compounds
BenzoicAcid v

The heat capacity of the calorimeter
vessel is 420 J/

- T
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