Models d’ordinador per entendre la quimica Introducci6 tedrica

Cinéetica de les reaccions quimiques.

Nivell: Batxillerat.

Qué és la cinética quimica?

La cinética quimica estudia la rapidesa amb la que es produeix una reaccio i la forma com
es desenvolupa.

En la rapidesa influeixen diversos factors com sén la naturalesa, I'estat fisic, el grau de
divisié i la concentracié dels reactius, la temperatura i la preséncia o no de catalitzadors.
Aquests factors queden perd, fora de I'ambit d'utilitzacié d’aquest model i no seran
tractats.

Variacio de la concentracié en funcié del temps

La rapidesa amb la que es produeix la reacci6 es visualitza en aquest model mitjangant la
taula de nombre de particules de reactius i producte presents, en funcié del temps i la
grafica corresponent. Si es considera que el volum roman constant, aquesta taula i
grafica poden ser considerades com de variacié de les concentracions. Per exemple, la
grafica corresponent a la sintesi de 'amoniac seria:

Sintesi del NH3
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Quan hi ha moltes particules de N, i H, la reacci6 es produeix molt rapidament,
augmentant el nombre de particules de NH; i disminuint les de N, i H.. Quan queden
poques particules la reaccioé transcorre més lentament, tendint a estabilitzar el nombre de
particules, tant de reactius com de producte.

Desenvolupament de la reaccio

Hi ha dues teories per interpretar el desenvolupament d'una reaccié quimica, la teoria de
les collisions i la del complex activat.

Teoria de les col-lisions:

La reacci6 es produeix com resultat dels xocs entre particules, quan es compleixen les
seglients condicions:

- les particules que xoquen tenen energia cinética suficient per provocar una
reordenacio dels enllagos i

- xoquen amb l'orientacié adequada.

La figura representa una col-lisié
efectiva de dues molécules de
iodur d’hidrogen: la velocitat els
proporciona suficient energia
cinética i I'orientacié dels atoms
de iode (blau) i hidrogen
(vermell) en el xoc és adequada
per formar els nous enllagos
d’aquests atoms entre si.

Col'lisié efectiva de dos molécules d’HI (amb cércol verd)

Teoria del complex activat:

La reaccio es produeix quan les substancies presents (reactius) han adquirit suficient
energia (energia d'activacid), a través dels xocs o d'aportacions externes d'energia
calorifica, lluminosa, electrica, etc. Aleshores es dona lloc a un estat de transicié d'alta
energia (complex activat ) en el que ja s'han alterat els enllagos inicials, que es
transforma rapidament en els productes de la reaccié. Cal tenir en compte que, una
vegada s’ha format el complex activat, es podrien tornar a donar els reactius, amb la
mateixa energia que tenien inicialment, havent resultat en aquest cas, un xoc elastic i no
una reaccié quimica.
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Variacio de I'energia de les particules en una reaccio exotérmica

En el cas de la figura, reaccié exotérmica, I'energia neta de la reaccié es negativa, el
sistema ha perdut energia. En el cas d’'una reaccié endotérmica I'energia neta seria
positiva, havent absorbit energia el sistema.



