Introduccién Tema 1: Estequiometria Elementos

Quimica

Quimica: Ciencia que estudia la composicion, propiedades y
transformacién de la materia.
Materia: Materia es todo aquello que ocupa un lugar en el espacio.
Composicion: Es la proporcion de partes o componentes de una
muestra de materia.
Propiedades: Son las magnitudes que podemos utilizar para distinguir
una muestra de materia de otra.

@ Fisicas: Son aquellas propiedades que no cambian
mientras no cambie la composicion ni se produzca
una transformacion fisica (cambio de estado).

@ Quimicas: Son aquellas propiedades relacionadas
con las transformaciones quimicas.

Transformacion o reaccion quimica: Es una transformacion en la cual
se modifica la naturaleza y composicion de la materia.
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Clasificacion de la materia

Materia
¢, Puede separarse mediante un proceso fisico?

Sl NO
Mezcla Sustancia pura
¢ Es homogénea? ¢, Se descompone por un

proceso quimico?

S| NO Si NO

Homogénea Heterogénea Compuesto Elemento
Disolucion
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Tema 1: Estequiometria

Tema 1: Estequiometria

@ Elementos quimicos.

@ Compuestos: férmula empirica y formula molecular.
@ Concepto de mol.

@ Reacciones y ecuaciones quimicas.

@ Estequiometria.

@ Concepto y determinacion del reactivo limitante.

@ Rendimiento de la reaccién quimica.

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Elementos

Sistema periddico de los elementos

= 10DIC TABLE NIST
1 Atomic Propemes of the El t National Intitute of Standards and Technology

Physics. ‘Standard Reference
Laborat Data Group
2 e 0 sote 1 B
i e el UA WA VA VA Via
Ty |dma, o o T =
e | ==
o I et R, | AT

Msgrstn

5 P (36 s
I‘ Kr

32
& e
e
54 Sa
Xe
3 (84 (85 i [86 5
o Rn

T | e || g | o |
i 7
Uu

.]66_ w67 i

fome oy 2[57 0[5 (50 T[60 [T (62 7[63 5. (64 0
B > il La | Ce r P

5| | o P | e | | e | lnn

N | e | v i s | e

3 o[04 T[98 S

Np [ Pu (Am | Cm

MIMW e |t | o | i | o | o | e
o | o

96 99100 10T 10z 5]
f | Es | Fm | Md | No

ersoin| et

Grancame
Conrston sy ()

physics.ni NIST )

Toasad pon .

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Introduccién Tema 1: Estequiometria Elementos Compuestos
o) [ Jele)

Compuestos: Férmula quimica

@ La notacion moderna fue
introducida por Jons Jacob
Berzelius hacia 1813.

@ La formula quimica de una
sustancia es una expresion
compuesta de simbolos que
representan los atomos y
subindices que reflejan la
proporcion en que aparece
cada tipo de atomo en la
molécula.

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



o

Férmula empirica y molecular

@ Formula empirica: los subindices solo reflejan la proporcién de
los distintos tipos de atomos. Ej.

@ La féormula empirica puede representar distintos tipos de
moléculas, p. ej:
CoH, (acetileno o etino)
CeHg (benceno)
CgHg (barreleno, bicyclo[2.2.2]octa-2,5,7-trieno)
CgHg (benzociclobuteno)
CgHsg (cubano)

@ Formula molecular: los subindices representan el numero de
atomos de cada tipo presentes en una molécula. Ej
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Formulas desarrolladas

@ Para eliminar ambigliedades, en ocasiones se usan férmulas

desarrolladas: H
H. H
° H-C=C-H
Acetileno H H
H
Benceno
H H " "
H i S
O,
H | .,
o 'H
H
H H H
Benzociclobuteno Cubano

Barreleno
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El concepto de mol

@ Magnitud del Sistema Internacional (Sl) de unidades que describe
la cantidad de sustancia relacionandola con un nimero fijo de
particulas denominado numero de Avogadro.

@ Un mol es una cantidad de sustancia que contiene el mismo
numero de particulas que el numero de atomos de carbono-12
que hay en exactamente 12 g de carbono-12.

@ El numero o constante de Avogadro es precisamente el nimero
de particulas (electrones, atomos, moléculas, ...) igual al nUmero
de atomos de carbono-12 que hay en exactamente 12 g de
carbono-12.

022 particulas

N, = 6,02214179(30) x 1 g
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El concepto de mol

@ Magnitud del Sistema Internacional (Sl) de unidades que describe
la cantidad de sustancia relacionandola con un namero fijo de
particulas denominado numero de Avogadro.

@ Un mol es una cantidad de sustancia que contiene el mismo
numero de particulas que el nimero de atomos de carbono-12
que hay en exactamente 12 g de carbono-12.

@ El numero o constante de Avogadro es precisamente el nimero
de particulas (electrones, atomos, moléculas, ...) igual al namero
de atomos de carbono-12 que hay en exactamente 12 g de
carbono-12.

N4 = 6,02214179(30) x 1023mol "
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Masa molar de una molécula

Es la masa en gramos de un mol de la molécula considerada.
Sus unidades son g - mol~".

Cuando todas las moléculas estan formadas por un mismo tipo de
isétopos, coincide con la masa de una molécula o0 masa
molecular expresada en unidades de masa atémica.

En el caso de atomos, se habla de masa atémica: la masa en
gramos de un mol de atomos.

Se denomina peso atomico al promedio de las masas de los
is6topos de un elemento pesadas con su abundancia relativa en
la Tierra
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El concepto de mol
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Peso atomico y peso molecular

@ Se denomina peso atoémico al promedio de las masas de los
isétopos de un elemento pesadas con su abundancia relativa en
la Tierra.

@ Por ejemplo, en la Tierra las abundancias relativas de los tres
isétopos del atomo de carbono son (masas atomicas en g -

mol~"):
Isétopo Masa atémica proporciones
2c 12,0000 98,93 %
3¢ 13,0034 1,07 %
14c 14,0032 0,00 %

El peso atémico del carbono viene dado por:

Pat(C) = 11% (12,0000 - 98,93 + 13,0034 - 1,07 + 14,0032 - 0,00)

= 12,0107 g-mol~’
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El concepto de mol
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La férmula quimica da informacion sobre la composicion en masa de
una molécula

@ Consideremos un compuesto de formula A,B,C.D, donde
corresponden a distintos atomos.

@ La masa molecular viene dada por:

masa mol = a-masaat, + b-masa at
+ c¢-masaat; + d - masa at
= Z n; - masa at
I
donde n; = a, b, c, d,

@ Las proporciones en masa de cada atomo en la molecula vienen

dadas por:
n; - masa at

“masa, = masa mol
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La férmula quimica da informacion sobre la composicion en masa de
una molécula: Ejemplo

@ El carbonato acido de sodio (bicarbonato sodico) tiene de
férmula: HNaCOs.

@ Las masas atémicas de los atomos que lo forman en g-mol~" son:
m(H)= 1,0078, m(Na)= 22,9898, m(C)= 12,0000, m(O)= 15,9949

@ La masa molecular es:
(1,0078 4 22,9898 + 12,0000 + 3 - 15,9949) g - mol~' = 83.9823 ¢
- mol~1

@ Las proporciones en masa de cada elemento en la molécula son:

%H = 53555 x 100 =1,20% %Na = 553832 x 100 = 27,37%

%C = 5823 x 100 =1429% %0 = %2352 x 100 = 57,14 %
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Reacciones quimicas

@ Una reaccién quimica es un proceso en el que una o varias
moléculas (reactivos) sufren una transformacién en otras
diferentes (productos).

reactivos — productos

@ Los reactivos aparecen a la izquierda de la expresion y los
productos a la derecha.

@ Reactivos y productos aparecen separados por una flecha (simple
o doble).
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Reacciones quimicas

@ Una reaccién quimica es un proceso en el que una o varias
moléculas (reactivos) sufren una transformacién en otras
diferentes (productos).

reactivos — productos
@ Los reactivos aparecen a la izquierda de la expresion y los
productos a la derecha.

@ Reactivos y productos aparecen separados por una flecha (simple
o doble).

@ Por ejemplo:
HCI + NaOH — NaCl + H,O
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Reaccion Quimica
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Ecuaciones quimicas

@ Una ecuacion quimica (también llamada estequiométrica) es una
representacion simbdlica de una reaccion quimica.

@ Las moléculas se representan en términos de sus formulas
moleculares.

@ Las férmulas aparecer precedidas de nimeros llamados
coeficientes estequiométricos.

@ Ejemplo: 2H,S + SO, — 3S + 2H,0
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Reaccion Quimica
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Coeficientes estequiométricos

@ La finalidad de los coeficientes estequiométricos es que la
ecuacion quimica refleje dos importantes leyes de conservacion
que se cumplen en las reacciones: la ley de conservacion de la
materia y la ley de la conservacion de la carga.

@ Cuando un coeficiente estequiométrico es igual a uno, no se
escribe explicitamente.

@ Cuando una ecuacién quimica cumple esas dos condiciones, se
dice que esta ajustada.

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Reaccion Quimica
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Ley de conservacion de la materia

@ Las reacciones quimicas no hacen desaparacer atomos ni crean
otros nuevos, por tanto:

@ Todos los atomos que aparecen a la izquierda de la ecuacion
(reactivos) deben aparecer en las mismas cantidades a la
derecha (productos).

@ Ejemplo: 2H,S + SO, — 3S + 2H,0
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Reaccion Quimica
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Ley de la conservacion de la carga

@ La suma algebraica de las cargas de los reactivos (carga neta)
debe ser igual a la suma algebraica de las cargas de los
productos.

@ Ejemplo: 2Ce*" + 2Cl — Cl, + 2Ce**"
@ Carga neta de los reactivos: 2 x (+4) 4+ 2 x (—1) = +6.
@ Carga neta de los productos: 2 x (+3) = +6.

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Reaccion Quimica
L]

¢, Como ajustar una ecuacion quimica?

@ La forma mas general (y a menudo la mas simple) de ajustar una
ecuacién quimica consiste en resolver un sistema de ecuaciones
lineales donde las incognitas son los coeficientes
estequiométricos.
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Ejemplo de ajuste de una ecuacion

Vamos a ajustar la ecuacion basica de la fotosintesis. Para ello la
escribimos primero con los coeficientes estequiomeétricos sin
determinar:

aCO, +b H,O — ¢ CgH1206 +d Oo
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Ejemplo de ajuste de una ecuacion

Vamos a ajustar la ecuacion basica de la fotosintesis. Para ello la
escribimos primero con los coeficientes estequiomeétricos sin
determinar:

aCO, +b H,O — ¢ CgH1206 +d Oo

Aplicando la ley de conservacion de la materia a cada tipo de atomo,
resulta

C: a=6c¢c
O: 2a+b=6c+2d

H: 2b=12c
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Ejemplo de ajuste de una ecuacion

Es un sistema de ecuaciones lineales homogéneo. Para resolverlo, se
fija uno de los coeficientes y se determinan los demas.

Haciendo ¢ = 1, resulta: , y

La ecuacién ajustada queda:
CO; +6 H,O0 — 1 CgH1205 -6 O5
o lo que es lo mismo:

CO5 +6 H,O — CgH1206 + 6 O5
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Ejemplo de ajuste de una ecuacion
Veamos otro ejemplo. Sea la siguiente ecuacion con los coeficientes
estequiométricos sin determinar:

aN 3—|—b02—>CNO+d 20

Aplicando la ley de conservacion de la materia a cada tipo de atomo,
resulta

N: a=c
3a=2d
O: 2b=c+d

Es un sistema homogéneo. Para resolverlo, se fija uno de los
coeficientes y se determinan los demas.

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Reaccion Quimica
@0000¢

Ejemplo de ajuste de una ecuacion

Haciendo a =2, resulta: c = 2, d =3y b = 5/2.
La ecuacién ajustada queda:
2NH3+202—>2N0+3H20

o lo que es lo mismo

4 NH3 +5 0, — 4 NO + 6 H,O
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La composicion de un sistema

@ Viene determinada por las cantidades de cada una de las
sustancias que lo componen.

@ Suele expresarse en términos del numero de moles de cada
sustancia presente en el sistema.

@ En el caso de disoluciones, suele expresarse en términos de las
concentraciones de las sustancias.
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Ecuacién quimica y composicion de un sistema reactivo

@ La caracteristica de un sistema reactivo es que su composicion
varia en el tiempo.

@ Cuando la composicion de un sistema permanece constante en el
tiempo, se dice que esta en equilibrio.

@ La composicién de un sistema reactivo cerrado (que no pierde ni
gana materia) aparece ligada por la estequiometria.

@ Conociendo la composicion en un instante dado y su ecuacion
quimica, para determinar la composicidon en otro instante
cualquiera basta con determinar la cantidad de uno cualquiera de
los reactivos.

@ Las cantidades de los restantes pueden determinarse a partir de
ella y de los coeficientes estequiométricos en términos del grado
de avance de la reaccion.

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Reaccion Quimica
[ee]e] Je

Ecuacién quimica y composicion de un sistema reactivo

@ Sea una reaccion de la forma:
aA+bB+cC+...—dD+eE+..

@ Las relaciones entre las variaciones de la cantidad de Ay las
cantidades de las restantes especies vienen dadas por
Ang Ang Ang . Anp . Ang

a b c d e

con An; = n; — n?, donde n? es el nimero de moles de la
sustancia / en un instante dado ().
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Grado de avance de una reaccién

@ Las ecuaciones anteriores permiten definir el grado de avance de
la reaccion como:

. Anag Ang Anc  Anp Ang
LT Cp ¢ T d e v
@ o lo que es equivalente:
. ha— % ng—n% nc—nl  np—n% ng—nl
SS——gz ~ —p  —¢ 7T J = o =
@ Genéricamente: Ani:Ln?

j
=

Vi Vi
donde v; es el coeficiente estequiométrico de la especie i con
signo negativo para los reactivos y positivo para los productos.
@ El convenio de signos de v; garantiza que ¢ es positivo si el
sistema progresa hacia los productos y negativo si el sistema
retrocede hacia los reactivos.
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El grado de avance de una reaccion y la composicion del sistema

@ El grado de avance de la reaccién permite conocer la composicién del
sistema en un instante cualquiera a partir de su composicion en un
instante dado, f.

@ Sea una reaccion de la forma:

aA+bB+cC—-dD+eE

@ Sean g, n%, n%, n%, n los nimeros de moles de las sustancias en el
instante fo.
@ De acuerdo con lo visto antes:

n,-an

,A
I

Vi
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El grado de avance de una reaccion y la composicion del sistema

o
e
aA+bB+cC—dD+eE ;:%
o
° en un instante cualquiera: nf:n?+z/,:

esdecirr na=n%—a¢ ng=ny—b< nc=n-c¢
np=nl+d¢ ng=nltec
@ Elvalor de ¢ en el instante considerado de puede determinar midiendo
el nimero de moles de alguna de las sustancias en ese instante (p. ej.

_ 0
nu) y despejando de la ecuacion correspondiente (& = ”’L—a"*‘).
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Terminacion de una reaccion quimica

@ El final de una reaccién quimica puede producirse por agotamiento de
alguno o algunos de los reactivos o porque el sistema alcance una
situacion de equilibrio.

@ Si el final se produce por agotamiento de algln reactivo, se dice que la
reaccion es completa.

@ En una reaccion completa, el reactivo que se agota en primer lugar
recibe el nombre de reactivo limitante.

@ El reactivo limitante viene determinado por la composicion de partida
del sistema y por la estequiometria de la reaccion.
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Reacciones completas en condiciones estequiométricas

2NH3+202—>2N0+3H20

[1,0]
[0:210

[02] m=3

[NH3]y N
m=;
e,
Nl ST No]

&

Sim

Alfredo Aguado, Departamento de Quimica Fisica Aplicada, Universidad Auténoma de Madrid



Reaccion Quimica
[ee]ele]e]

Reacciones completas en condiciones no estequiométricas

2NH3+202—>2N0+3H20

w /
NI, /
AN )

0]
1
eﬁs i
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Reacciones incompletas

2NH3+202:2N0+3H20

10210

[NH3]y

/

S
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Determinacioén del reactivo limitante

@ Para determinar cual es el reactivo limitante, basta con calcular
£ = —nP/v; para todos los reactivos. El reactivo limitante es aquél para

el que & sea menor: £° > Yi.
@ Demostracion:
& 2 &im
—n°
> g0
v —§/I/TI

0
n; Z*Vifﬁr?v t
n=nd+uv; & >0

donde el signo de igualdad en la Gltima ecuacion corresponde al

reactivo (o reactivos) limitante.
7 Nétese que —v; > 0 para los reactivos.
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Rendimiento de una reaccion

@ A menudo, las reacciones terminan sin que todos los reactivos (o el
limitante) se transformen en productos.

@ Esto puede ocurrir bien porque la reaccion no se complete (acabe en un
equilibrio) o porque existan otras reacciones que compitan con la
considerada.

@ Se define el rendimiento de la reaccién como:

fﬁna/
6/im
Donde ¢ g| el grado de avance alcanzado cuando se termina la

reaccion.
@ La cantidad de productos formados en funcién del rendimiento resulta:

rend
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