F D B S CALCULOS QUIMICOS

Formulas quimicas. Masas atémica e moleculares. Mol e masa molar.

Composicion centesimal. Determinacién da formula empirica e molecular dun composto.

Gases ideais. Ecuacidn de estado dos gases ideais.

Mestura de Gases. Lei de Dalton das presidns parciais.

Disoluciéns. Tipos. Solubilidade. Concentracion dunha disolucién: porcentaxe en masa, porcentaxe en
volume, masa de soluto por volume de disolucién, molaridade, molalidade e fraccién molar.

6. Como efectuar calculos nas reaccidns quimicas.
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. FORMULAS QUIMICAS. MASA ATOMICA E MOLECULAR. MOL E MASA MOLAR.

Desde 1913 sabese que os elementos estan formados por &tomos quimicamente iguais pero de masa diferente
(Isétopos). Os isotopos son dtomos dun mesmo elemento quimico que tefien igual nimero atémico pero
distinto nimero masico. Para calcular a masa atémica dun elemento que presente varios isétopos procedese
como segue:

a. Consultase a masa isotopica, que é a masa de cada un dos isétopos do elemento.
b. Determinase a abundancia relativa (presenza de cada is6topo, en porcentaxe).

A media ponderada das masas dos distintos is6topos que contén o elemento tdmase como a siila masa atomica.

Al'%1+A2'%2+A3'%3+ """
100

Masa atémica (E) =

Definense a masa atomica relativa dun elemento ou peso atdmico (Ar) como o cociente, entre a masa
ponderada do atomo do elemento e a unidade de masa atémica, (simbolo u): doceava parte da masa dun atomo
de carbono-12, no seu estado basal, eléctrico e nuclear. O seu valor recomendado é 1,660538921 (73)-10-27 kg.
Asi pois, 1 mol de &tomos de carbono-12 ten unha masa exacta de 12 gramos.

6,023 - 10234tomos de C 12u 1,660 538921 -10"%"kg 103 g

Imolde ¢ 1molde C "Tatomode C lu 1kg

= 12,00gdeC

Desde 1971 o mol é a unidade, no sistema Internacional, da magnitude fundamental cantidade de substancia.
Definese como a cantidade de substancia que contén tantas particulas como hai en 12 g de carbono-12.
(6,022-1023). A cantidade de substancia representase pola letra (n) e expresa o niimero de moles de substancia.

A masa molar do carbono -masa de N4 4tomos de carbono (1 mol), simbolo M = 12,00 g/mol.

A determinacién masa molecular relativa ou peso molecular (M,), faise moi doada, basta con obter, na Taboa
Periddica, as masas atdmicas relativas dos elementos que constitien a férmula (molecular, empirica) do
composto e sumalas.

Exemplo para o SO2:

Masa ponderada do atomo de S~ 32,00 u - 32x1=32u
Masa ponderada do atomo de O % 16,00 u - 16x2=32u

Masa dunha moléculade SO; =32 +32=64u

A masa molecular relativa do SO; é: 64 u.
A siia masa molar -masa de N, (6,02:1023) moléculas de SO (1 mol)- simbolo M:

6,023 - 1023moléculas de SO, 64 u 1,6605-107%g
1 molde SO, 1 molécula de SO, lu

1molde SO, - = 64,00 g de SO,

Entén a masa molar do SO, ¢ 64 g/mol.



Outros exemplos:

1 mol de atomos de carbono (C), agrupa a 6,022-1023 4tomos, sendo: A, = 12u,e M =12 g.

1 mol de atomos de ferro (Fe), agrupa a 6,022-1023 &tomos, sendo : 4, = 55,8 u,e M = 55,8 g.

1 mol de moléculas nitréxeno (Nz), agrupa a 6,022:1023 moléculas, sendo: M, = 28,0 u,e M = 28,0 g.
1 mol de moléculas auga (H:0), agrupa a 6,022:1023 moléculas, sendo: M,, = 18,0 u,e M = 18,0 g.

A relacion que hai, entre a cantidade de substancia (n) e a masa molar (M), ben dada pola expresion:

L™ (9)
M (g/mol)

. COMPOSICION CENTESIMAL. DETERMINACION DA FORMULA EMPIRICA E MOLECULAR DUN COMPOSTO.

Composicién centesimal:

A composicion centesimal dun composto é o tanto por cen en masa de cada un dos elementos que o componen.

No caso de que o composto estea constituido por moléculas, dividiremos a masa de cada tipo de atomos que
compofien a molécula pola masa molecular e multiplicaremos por cen. Se o composto non estd formado por
moléculas (se é un cristal...), a composicién centesimal a obteremos a partir da stia férmula empirica do mesma
xeito que lo indicado no paragrafo anterior.

Cofiecida a férmula dun composto a sia composicion centesimal pode obterse seguindo o procedemento:

1) Determinase a stia masa molecular.
2) A composicion centesimal obtense a partir da seguinte relacion:

a-A,

-100

% do elemento no composto =
T

Sendo a o ndmero de &tomos dun determinado elemento presente na férmula do composto.

Determinacién da férmula da férmula empirica e molecular dun composto:

A formula empirica expresa a proporcion relativa dos distintos atomos que constitien a substancia. E a
férmula mais sinxela.

Para determinar a formula empirica dun composto, compre e primeiro lugar, realizar unha analise cuantitativa
dos elementos que a forman, o que nos proporcionara a sia composicién centesimal.

Cofiecida a stia composicion centesimal e, utilizando método Cannizzaro, determinase a stia férmula empirica:

1) Dividese a % de cada elemento, pola masa molar M. Obténdose os moles de cada elemento.

2) Os moles son proporcionais aos subindices do atomo correspondente, na férmula empfrica.

3) Dividense polo menor €, se non resultan ser todos nimeros naturais, multiplicanse por niimeros
sinxelos ata que isto se consiga.

Exemplo:

Supofiamos que a andlise elemental dunha substancia determina os seguinte valores: 25,70 % de C; 1,43 % de H
e 0 50,0 % de Cl. A suma das porcentaxes é 77,13 % e polo tanto a diferenza ata 100 (22,87 %) é osixeno..

25,70 gde C

En 100 g do composto (CaHp0Cla) 1,43 gdeH
50,0 gdeCl

22,87 gdeO



1 mol Elemento

Utilizando o correspondente factor de conversién, ————
M (g) Elemento

obtemos unha cifra que indica o nimero de

moles de cada elemento, en 100 g de composto:

25,70 gde C; %:214mola 2'14;\#:15m0l6; 1,5x2=3molC
143 gdeH; %ZIASmOIH; 1'43';‘,%:1,0m011—|; 1,0x2=2molH
50,0 gdeCl; %:IAI mol Cl; %:LOmol Cl; 1,0x2=2molCl
22,87 gdeO; m—d;%:1,43m0|0; 1'43';#=1,0m0|0; 1,0x2=2mol 0

Polo tanto, a formula empirica do composto serd: C3H,0,Cl,

A féormula molecular indica o nimero exacto de atomos de cada especie existentes na molécula do composto.
Pode coincidir coa férmula empirica ou ser multiplo dela, é dicir:

Formula molecular = n - Férmula empirica, onde,n = 1,2,3,4,...etc

; . masa molecular
O valor de n determinase establecendo o cociente: n =

masa da férmula empirica

Para medir a masa molecular dun composto utilizase a técnica de espectrometria de masas. Supofiamos que
para o exemplo anterior o peso molecular é de 423. O valor de n sera:

masa molecular 423

" masada formula empirica T 153
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Polo tanto a formula molecular sera:

Formula molecular = n - Formula empirica = 3 - (C3H,0,Cl,) = CoHg0¢Clg

3. GASES IDEAIS. ECUACION DE ESTADO DOS GASES IDEAIS.

Lembremos que os gases ideais son aqueles que cumpren o modelo da teoria atémico molecular. Obedecen as
leis de: Boyle e Mariotte (A temperatura constante, os volumes ocupados por unha mesma masa gasosa son
inversamente proporcionais as presions que soportan); Charles (A presiéon constante, o volume dunha
cantidade constante de gas aumenta proporcionalmente coa temperatura.) e Gay-Lusac (A volume constante, a
presion 4 cal estd suxeita unha certa cantidade constante de gas aumenta proporcionalmente coa temperatura).
Os gases reais aproximanse ao comportamento ideal cando estdn sometidos a moi baixa presion, (enrarecidos).

A presién dun gas sobre as paredes do recipiente que o conten, o volume que ocupa, a temperatura a que se
encontra e a cantidade de substancia que conten (nimero de moles) estan relacionadas na Ecuacion de estado
dos gases ideais:

P-V=n-R-T
O valor de R (constante dos gases ideais) pode determinarse experimentalmente. Toma distintos valores

segundo as unidades nas que se midan P e V:

R = 0082atm-I/K-mol = 83]/K -mol

Para un determinado nimero de moles n, a ecuacién anterior a podemos escribir:

P-V
n - R = constante = T



da que deducimos outra forma de expresar a ecuacion, na que estan relacionadas as variables de estado para
dous estados (1 e 2) diferentes

PV, PV,
T, T,

. MESTURA DE GASES. LEI DE DALTON DAS PRESIONS PARCIAIS.

En 1793 Dalton (1766-1844) publicou “Observaciéns e ensaios meteoroléxicos” no que presentaba un estudio
experimental sobre as propiedades fisicas do aire. No curso desta investigaciéns realizou unha serie de
experimentos con mesturas de gases para determinar como afectaban as propiedades dos gases individuais as
propiedades do conxunto e descubriu a lei que se cofiece como a lei das presidns parciais, que se pode
enunciar asf:

Nunha mestura de gases, a presion total exercida polos mesmos é a suma das presiéons que
cada gas exerceria se estivese s6 nas mesmas condicions».

Se varios gases, A, B e C, que non reaccionan entre si, se pofien nun mesmo recipiente, acaban formando unha
mestura homoxénea (disolucion). Nesa mestura, cada gas distribiese uniformemente por todo o espazo
disponible, como se ningin outro gas estivese presente. As moléculas exercen a mesma presion sobre as
paredes do recipiente que o conten que a que exercerian se non houbese ninglin outro gas presente.

A presion que cada gas exerce individualmente denominase presién parcial. A lei de Dalton das presions
parciais expresase:

PT=PA+PB+PC+““
Imos deducir esta lei:
PA'V= nART

= TLB'R'T
= nc'R'T

T T
a W
< <

(PA+PB+PC).V = (nA +nB +nc)'R'T

_(nA + nB + nc)'R'T_nA'R'T+nB'R'T+nc'R'T
B v v v 4

PT =PA+PB+PC

Expresién da presién parcial dun gas en funcién da fraccién molar :

Unha forma de dar a composiciéon quimica dunha mestura de gases é a través da chamada fraccién molar
(simbolo x ).

n; n;
X- = = —
' 2n; np

Para expresar as presions parciais dos tres gases considerados (A, B e C), procedemos do seguinte xeito:

P_nA-R-T _ng-R-T _nc-R-T
ATy BTy ¢ v
2 Multiplicamos e dividimos, os segundos membros de cada unha das expresidons das presiéns parciais
por ny
nr ng-R-T nr ng-R-T nyr nc-R-T
p=—.4_ pp=—L.2 _— pp=—L.— -
nr %4 nr |4 nr |4
2  Ordenamos termos:
ng nr-R-T ng nr-R-T ne nr-R-T
Py=— —; p = — ——— e Pp= — ——
nr Vv nr vV nr Vv



. n n n =z
2 Os cocientes: n—A, n—B e n—c, representan as correspondentes fraccion molares y,, xp e 7., de cada gas
T T T

na mestura.

2 Podendo escribirse a buscada relacién do seguinte xeito:

Pyp= x4 Pr Pp = xp ' Pr P¢c=xc- Pr

Expresidéns moi utiles xa que permiten obter o valor das Presidons parciais/Presion total, sen necesidade de
cofiecer o volume do recipiente que conten a mestura gasosa.

. DISOLUCIONS. TIPOS. SOLUBILIDADE. EXPRESION DA CONCENTRACION DUNHA DISOLUCION.

Unha disoluciéns é unha mestura homoxénea de dias ou mais substancias. En toda disolucién hai que
distinguir: o soluto e o disolvente. O soluto é a substancia que se encontra en menor cantidade (moles). O
disolvente e a substancia que se encontra en maior cantidade (en moles) nunha disolucién. Cando o disolvente
€ auga a disolucidn dise ACUOSA.

Cando dous fluidos (liquido ou gas) son solubles entre si en todas as proporciéns, dise que son MISCIBLES.

Por solubilidade, entendese a maxima cantidade de soluto que pode disolverse nunha determinada cantidade
de disolvente, para obter unha disoluciéon a unha temperatura dada. A solubilidade é a concentraciéon da
disolucién saturada a unha temperatura determinada. A solubilidade dun soluto sélido nun disolvente
determinado adoita aumentar ao elevar a temperatura, de maneira que poderemos disolver mais cantidade de
soluto se aumentamos a temperatura da mestura. Pola contra, cando se trata de gases, a sia solubilidade nun
disolvente adoita aumentar ao diminuir a temperatura.

Considérase que unha substancia é insoluble se a cantidade presente é menor de 0.02 moles de soluto por litro
de disolvente. A solubilidade dunha substancia esta afectada entre outros polos seguintes factores: Natureza
das substancias, polaridade, temperatura, presidn (para caso de gases).

Concentracién: é a cantidade de soluto presente nunha cantidade dada de disolvente ou de disolucidn.
Atendendo & concentracion as disolucions poden clasificarse en: diluidas (se a cantidade de soluto respecto do
disolvente é pequena) e concentradas (se a proporcién de soluto con respecto do solvente é grande). Dise que
unha disolucién esta saturada, a unha determinada temperatura, cando non admite mais cantidade de soluto
disolto.

FORMAS DE EXPRESAR A CONCENTRACION DUNHA DISOLUCION

masa de soluto
Porcentaxe en masa % (m/m) a0 do disolucion. 100
volume de soluto
* Porcentaxe en volume % (v/v) - — - 100
volume de disolucion
» masa de soluto (g)
* Concentracion en masa g/L volume de disolucion (L)
cantidade de substancia de soluto (mol)

* Concentracion molar (Molaridade) M volume de disolucion (L)

. cantidade de substancia de soluto (mol)
Molalidade m masa de disolvente (kg)
F » l moles de soluto ou disolente)

raccton motar i moles de soluto + moles de disolvente

(%) Depende da temperatura, xa que o volume varia (contraese/dilatase) coa temperatura, 0 que non ocorre coa masa.
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6. COMO EFECTUAR CALCULOS NAS REACCIONS QUIMICAS.

Para acceder ao contido desta ultima pregunta premer sobre “Calculos na R. Quimicas “, no menu do tema de
Calculos quimicos, a continuaciéon de Teoria .



