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12. Equilibri quimic.
Nivell: Batxillerat.

12.1. Descripcio

En la pantalla de presentacié del model, el text explica de forma resumida alguns
conceptes elementals: que és l'equilibri quimic, qué és una reaccié reversible, com es
calcula la constant d’equilibri i com influeix el valor de la constant d’equilibri en el
desplagcament de I'equilibri cap els reactius o els productes. També hi ha la representacio
d’una reacci6 reversible del tipus

A < B

en la que es pot variar el valor de la constant d’equilibri i observar I'efecte sobre el
nombre de particules (concentracié) de reactius A i productes B.

En el menud “Tipus de reaccions”, es presenten, com exemple, catorze reaccions
agrupades en quatre tipus diferents. En les quatre reaccions genériques es representen
totes les particules amb el mateix diametre.

- A 2 2B
N2Oagy € 2 NOz2 ¢

Descomposicié del tetradxid de dinitrogen.
- A+ B & C
PClz + Cla < PCls

Sintesi del pentaclorur de fosfor.

SOz + Clag < SO2Clz (g

Sintesi del clorur de sulfuril.

- A+ B 2 2C
Ne @ *t Oz (2) £ 2NO (2)

Sintesi de I'dxid de nitrogen(ll).

Ho + Fa@ < 2HF(

Sintesi del fluorur d’hidrogen.

Hs @ T Clp (2 £ 2HCI (2)
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Sintesi del clorur d’hidrogen.

Hz@ + Bra@ < 2 HBr(

Sintesi del brorur d’hidrogen.

Ho + Lo € 2Hlg

Sintesi del iodur d’hidrogen.
- A+ B & C+ D
COg + HaO@ < COzq + Hag

Monoxid de carboni i aigua formen didoxid de carboni i
hidrogen.

CO@ * NOz@ < COz2¢ + NO

Monoxid de carboni i dioxid de nitrogen formen dioxid de
carboni i monoxid de nitrogen.

El mend “Accions” permet:

- Tornar a la situacié inicial.

- Congelar la imatge per observar com estan distribuides les particules en un
moment determinat.

- Marcar o desmarcar una o més particules, per poder seguir la seva
evolucio.

El menul “Eines” serveix per:

- Augmentar o disminuir el nombre de particules, en funcié de les prestacions
reals de I'ordenador, o per veure una dissolucié més concentrada.

- Canviar el diametre de particula per veure millor I'accid, o ajustar-lo per tal
que tingui la millor aparencga en cada resolucié de pantalla.

- Mesurar el temps de reacci6 o d’evolucié de les particules en el curs d’'una
reaccio.

- Controlar la velocitat del procés per tal d’aprofitar al maxim les prestacions
reals de 'ordinador.

En el menu “Condicions de reacci6” s’ha de fixar la composici6 inicial que es desitgi,
en % molar i en nombres enters. Quan els valors introduits sumen 100, apareix el botd
“Validar dades” que cal prémer. Comenca la reaccid, que té per defecte una constant
d’equilibri que correspon a un nombre de particules de reactius i productes del mateix
ordre. Es pot variar la constant d’equilibri, fent que sigui dos ordres de magnitud més
petita 0 més grossa.
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El menu “Cinetica” permet adquirir dades de nombre de particules de tots els
components que es troben en la fase gasosa en funcié del temps, a diferents intervals
regulars o mitjangant el cronometre. Les dades surten en una taula a la part superior
dreta de la pantalla. Un cop s’ha comengat a adquirir dades, es pot aturar el procés o
esborrar totalment les dades amb les opcions corresponents del mateix menu.

El menud “Finestra” conté:

- una presentacié en PowerPoint i
- una introducci6 tedrica del tema que es tracta,
- propostes de treball, en forma de preguntes o experiencies virtuals i

- la guia didactica en la que s’expliquen particularitats de la construccié del
model i es fan consideracions per treballar amb ell.

Al menua “Arxiu”, I'opcié “Document de text” permet obrir un document per anotar
dades mentre s’esta utilitzant el model. L’'opcié “Elaboracié d’informe (Word)” conté un
exemple de com es poden contestar les preguntes o fer l'informe de les experiéncies de
les “Propostes de treball” i una fitxa en blanc que es pot utilitzar pel mateix fi. En la fitxa
es pot copiar (amb el procediment de Windows de Copiar/Enganxar) el text de la
pregunta feta en la proposta de treball. Aquests arxius s6n “Només de lectura” per tenir-
los sempre disponibles i, per tant, s’han de renomenar per poder-los guardar. També
permet exportar les dades i fer una grafica Excel (Arxiu / Grafiques Excel) a partir de les
dades adquirides en el menu “Cinética”.

12.2. Consideracions didactiques.

En aquest model totes les reaccions s6n en fase gasosa i les particules representen
molécules.

L’objectiu és estudiar la influéncia de les condicions inicials i el valor de la constant
d’equilibri sobre I'evolucié de les concentracions de reactius i productes i s’ha considerat
secundari el poder veure el detall de la composicié de cada molécula, que ja ve expressat
per la férmula. Altres models “Tipus de reaccions” i “Cinética ..” permeten veure el detall
dels atoms constituents de la molecula i la seva reorganitzacié en el curs de la reaccio.

"«

Els menus “Accions”, “Eines”, “Condicions de reacci¢” i “Cinética” estan disponibles
només quan s’ha triat una reaccié del menu “Tipus de reaccions”.

Dins del menu “Accions”, marcar una particula “Accions / Marcar/Desmarcar
particules” permet seguir I'evolucié d’'una molécula concreta fins que reacciona.

Les opcions d’augmentar o disminuir el nombre de particules, “Eines / Nombre de
particules”, o canviar el diametre, “Eines / Diametre”, o “Eines / Velocitat de procés”
permeten veure en detall algun procés o, simplement, ajustar les possibilitats reals de
'ordinador al desenvolupament del procés. El crondmetre, “Eines / Crondmetre”, és una
eina auxiliar que funciona prement el bot6 de la part inferior dreta.

Variant la composicié inicial i el valor de la constant d’equilibri en el menu
“Condicions de reaccié”, es pot observar la diferent evolucié de reactius i productes. Es
pot fer, per exemple, posar el cent per cent de reactius amb la K per defecte, després
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variar K al valor més gran i al final al més petit o viceversa. Es pot fer aixd per les
diferents reaccions i treure’, conclusions.

L’opcié “Adquirir dades” del menu “Cinética” permet obtenir dades de nombre de
particules i temps, a diferents interval triats per I'usuari, fins i tots a intervals diferents dins
d’'una mateixa taula: es pot comencar cada 0,5 s i després canviar a 1 s o altres intervals.
També es poden agafar dades amb el cronometre, esperant a veure quin és el millor
moment per mesurar el nombre de particules. Linterval més adequat per obtenir les
dades depén de la reaccié que es vol estudiar i de la poténcia de I'ordinador, aixi que cal
fer algunes proves abans de fer la taula definitiva.

Un cop es tenen les dades, es pot fer la grafica en Excel (Arxiu / Grafiques Excel)
per obtenir la corba caracteristica. En el grafic, s’ajusta als punts una linia exponencial,
que no sempre ha de ser la més adequada a les dades obtingudes. Fent Clic a sobre de
la linia amb el bot6 dret del ratoli i anant a “Formato de linea de tendencia / Tipo” es
poden triar altres tipus de linies de regressio o anant a “Borrar”, eliminar-la.

......

“Condicions de reaccid” s’inicia de nou la reaccié i es comencen a mesurar dades. Aixi,
per fer una grafica, pot ser convenient seguir els passos segients:

- un cop triada la reacci6 que es vol,

- activar 'opci6 “Cinética / Adquirir dades cinétiques” i provar els intervals en
els que surt millor la grafica,

- tornar a fer clic a sobre de “Condicions de reaccié / Composici6 inicial”, per
tal que comenci de nou la mesura de dades i tenir la grafica des del principi.
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Reacci6: PClg g + Clo@ < PCls (g K=0.02
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Reacci6: CO g+ HoO () © COz (@t Ho(g K=t
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