REACK Ajust i calculs d’equacions quimiques

Reaccions quimigues: ajust i calculs

Arxiu Dades Eines Info  Sortir
Reaccid
CqHyp + 0 ——C0, + H,0
Mowva Ajustar Autoajust
Reactius / Productes
Reactius Productes
C4H10 CoZ
oz HZ2
e e
I 2l —I= ol

« Reaccions: incorporar / editar.

« Ajustar una reaccio:

« Calculs basats en una reaccio:

 Problema



Reaccions: incorporar / editar.

Només es pot treballar amb reaccions “mol-leculars” (no parcials idniques) i que tan sols

continguin les férmules (sense indicacions de 'estat de les substancies o d’altres)

* Incorporar reaccions tipus o “standard”
* Construir /editar manualment una reaccid

Incorporar reaccions tipus o “standard”

m&ades Eines Ir

Seleccionant al menu Arxiu l'opcid... Nova reaccis

. Campostos usl !g
Es mostra la finestra que connecta Desar reaccis
amb la base de dades de reaccions tipus oty

Reaccions tipus

Reaccio seleccionada

edo:x KMAOG+MaMNO2+HC = MACI2 4+ a3+ CH-HZ 0 -
Cormbstic 3 |

Descormposicio Elimina la reaccio
Redo:

Transfereix la reaccié
a la finestra principal

Amb aquesta finestra també es pot, tant en els tipus com a les reaccions:

- Afegir-ne: introduint el nom o la reaccio a la casella d’edici6 i prement Return
- Modificar: seleccionant un nom o reaccio, modificar i Return

- Eliminar: seleccionar i prémer el boto x|



Construir / editar manualment una reaccio

Introduint els reactius (un per un o de cop) per una banda i els productes per l'altra

es va formant la reaccid...

Peaccid
MalOH + H,50, —— Na, 30, + H,0

Mowa adjustar | o
~Reactius / Productes
Feactius = Inicial —tral - Final— Froductes
MatH MazsSo4
H2504 H2O
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Una facilitat per introduir formules sense escriure-les és invocar la finestra

de compostos...

Compostos usuals

Editar
Suprimir
Mo

Amb les opcions:
- Transferir a la llista de formules de la reaccio
- Editar el compost seleccionat e
- Suprimir —lo

- Nou: incorporar un nou compost




Ajustar una reaccio

Un cop carregada o construida una reaccid, cal ajustar la seva equacio per tal que

reflecteixi la proporcié en mols dels compostos que hi intervenen

Reaccio
‘ CyHy +0, —— GO, +H,0 |

MNowa Ajustar Autoajust |

« Ajust Manual

» AutoAjust

Ajust Manual: Prement el bot6

Es despleguen les caselles per a introduir els coeficients dels reactius i dels productes
Reaccio

| O, + (o, —[Jeo, + [0 |

MNova | accepta | Autuajustl

S’acaba amb el boté accepta i el programa aceptara I'ajust o donara missatges d’error si no

és correcte.

AutoAjust: Amb el boto _Autoajust | g, programa calculara els coeficients.

No és una opcié recomenable des del punt de vista de I'aprenentatge, pero sera util

quan el que es vol és passar directamente a la fase de calculs.

En qualsevol dels casos, s’obtindra la reaccié ajustada:

Eeaccid

CiH, +50, — 3 CO, +4 H,0 |

MNowva | Célc:uls| |

Nota quant a I"autoajust de reaccions : el métode utilitzat és purament matematic i, encara

gue rarament, en les reaccions Redox pot donar un resultat matematicament correcte perd
quimicament fals: és a dir tal que el nombre d’electrons cedits pel reductor no sigui igual al
de captats per I'oxidant. Un exemple:

Lareacci6 KMnOs+ H,S + H,SO, = MnSO4+ S + K,SO, + H,0, ajustada pel métode matematic
déna 2 KMnO4+ 2 H,S + 2 H,SO,= 2 MnSO, + S + K;SO4 + 4 H,O, que compleix la conservacio dels
atoms, pero ajustada pel métode de I'ié-electré dona I'equacié quimicament real:

2 KMnO4 + 5 H.S + 3 H,SO4 =2 MnSO, + 5 S + K.SO4+ 8 HO



Calculs basats en una reaccio:

Un cop ajustada, prement el botd % es despleguen les caselles per a la
introduccio de dades y presentacio de resultats.
Es poden introduir les dades de:

- Un o més reactius (si és més d’'un es calculara el reactiu limitant)

- O, alternativament, la d’un sol producte (si s’en introdueixen més s’ignoraran).

També es poden triar les unitats de les quantitats.

Reaccions gquimigues: ajust i calculs
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Prement 0K/ després d’introduir les dades, apareixen els resultats a les caselles buides, i es

mostra una finestra amb un esquema del “problema” format:

Problema

Arxiu

REACCIO: CIHE + & 02 = 3 CO2 + 4 H20

. 1 mal/44.1g = 1,361 mal
.1 mol/22.4L /5 =0.071429 =- R.L.

Resultats:

REACTIU mols que reaccionen

C3HS 0.071429 » 1 = 0,071429 1.29 mal » 44, 1g9/mal = 56.85 g

PEODUCTE mols formats

0.071429 % 3 = 0,214286 % 22,4 L/mal
0.071429 » 4 = 0,285714 % 18g/mol

El problema es pot desar en mode text en un fitxer. rem— I

Si no existeix es creara, i si ja hi és se li afegira el problema



