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En el mercat hi ha diversos envasos per a aliments i begudes que sén autoescalfables.
Aquests envasos consten de dos compartiments: un que conté I'aliment o la beguda i
Ialtre on es produeix una reaccié quimica exotérmica. En les begudes autoescalfables
comercials, la reaccié que produeix la calor necessaria per a escalfar-les és la segiient:

CaO(s) + H,0(1) » Ca(OH),(s)

a) Calculeu la variacié d’entalpia estandard d’aquesta reacci6 a 25 °C. Justifiqueu, mit-
jancant els calculs necessaris, si la reacci6 sera espontania a 25 °C.
[1,25 punts]

b) Si dins de 'envas hi ha 50,0 mL d’aigua i 14,0 g d’oxid de calci, calculeu quants mL
d’una beguda de densitat 0,9 gmL™, que inicialment es troba a pressié constant i
20 °C, podrem escalfar fins a 42 °C.

[1,25 punts]

Dapgs: Capacitat calorifica de la beguda (entre 10°C i 45°C); C,=4,18kJ kg™ °C"".
Masses atomiques relatives: Ca=40,0; O =16,0; H=1,0.
Densitat de I'aigua = 1,0 gmL™.
Densitat de la beguda =0,9 gmL™".
Entalpies estandard de formacié i entropies molars estandard absolutes a 298 K:

Substancia CaO(s) | H,0(1) | Ca(OH),(s)
AHP (k] mol™) -635 -286 -987

S°(JK ' mol™) 39,8 69,8 83,4
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Solucio:

Pregunta 1a

Calcul de I'entalpia de la reacci6

CaO (s) + H20 (l) — Ca(OH)2 (s)
AH reaccis = (I Mp AH rproductes) — (X N AH freactius)
[0,10 punts]
(Z Np AH fproductes) = [(1 X AH', Ca(OH)2)]
(Z nr AH freactius) = [(1 X AH'r, Ca0) + (1 x AH', H20)]
AH reaccis = [-987] — [(—635) + (—286)] = —66 kJ mol™*

= A"P reaccio = —66 k\J m0|—1

[0,30 punts]
Calcul de I'entropia de la reaccio
AS’ reaccio = (Y. Np S’ productes) — (2. Np S reactius)

[0,10 punts]
(Z Mo S productes) = [(1 x S Ca(OH).]
(Z nr H freactius) = [(1 x & Ca0) + (1 x § H0)]
AS reaccio = [83,4] — [39,8 + 69,8] = —26,2 J K-' mol™
= AS reaccis = —26,2 J K™ mol™

[0,30 punts]

Calcul de I'espontaneitat de la reaccid

Una reacci6 sera espontania quan AG’ <0, i:

[0,10 punts]
= AG =AH - TAS

[0,10 punts]
Primer es transformen les unitats d’entropia (de J a kJ):

—26,2 J K™ mol~' x (1 kJ / 1.000 J) = -0,0262 kJ K-' mol™

Calcul de AG’ a 25 °C (298 K)

AG® =-66 kJ mol™' —[298 K x (—0,0262 kJ K" mol™")] = —58,194 kJ mol™
= AG’ reaccis = —58,194 kJ mol™
[0,10 punts]
La reaccio sera espontania a 25 °C perque AG’ < 0.

[0,15 punts]



Pregunta 1b
CaO (s) + H20 () Ca(OH)2(s)

Primer es calcula el reactiu limitant

Massa molar CaO: 40 + 16 = 56 g mol™'

Massa molar H0:2x 1 + 16 = 18 g mol™

1 mol CaO

14 g CaO - 65Ca0 = 0,25 mol CaO
. 1gH20 .1molH20_
50 mL H.0 Tl H20 = 50 g H20 18 gHz0 = 2,78 mol H20
CaO = 0,25 mol
H.0 = 2,78 mol
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[0,10 punts]

= Lareaccio és 1 a 1, el reactiu limitant sera el que tingui menor nombre de mols:

mols Ca0 < mols H20

= El reactiu limitant és el CaO.

Calcul de la calor despresa a pressié constant

A pressio constant = q, = AH°reaccio | mol™

1 mol CaO . —-66 K] = _16.5kJ

149 Ca0 - 56 g CaO 1mol CaO ~

(signe negatiu: despren calor)

= Calor despresa = 16,5 kJ (0 —16,5 kJ)

Calcul del volum de beguda que es pot escalfar

Q=m C. AT

Q=m-4,18kJkg"'°C"- (42-20)=16,5kJ

= m=0,1794 kg = 179,4 g de beguda

Amb la densitat calculem el volum:

179,49 - % =199,33 mL

= volum = 199,3 mL

[0,25 punts]

[0,20 punts]

[0,25 punts]

[0,10 punts]

[0,25 punts]

[0,10 punts]
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El cloroeta (C,H,Cl), també anomenat clorur d’etil, s’ha utilitzat al llarg de la historia com
a anestesic d’as topic i d’accié rapida que actua per refredament local en I'area aplicada.
Actualment es recomana evitar el contacte fisic amb aquesta substancia. Per a obtenir
cloroeta, es poden utilitzar dos metodes diferents que es basen en les reaccions segiients:

Hum
lareaccié: C,H(g)+Cl(g) — C,H,Cl(g)+HCI(g)

Hum
2areaccid: C,H,(g)+HCl(g) — C,H.Cl(g) AH°(298K)=-64,9k]mol™"

a) Si els valors de les entropies estaindard a 298 K s6n AS°=+2,09]K'mol™" i
AS°=-128,6 ] K™ mol™ per ala primerai per a la segona reacci6 respectivament, com-
proveu que les dues reaccions s6n espontanies a la temperatura de 298 K. Justifiqueu
la resposta. Expliqueu qué indica, a escala microscopica, el signe de la variaci6é d’en-
tropia estandard d’aquestes dues reaccions.

[1,25 punts]

b) Les fitxes de seguretat del cloroeta (pictogrames 1 i 2) i de I'acid clorhidric (pictogra-
mes 3 i 4) contenen els simbols segiients:

X 0%

Pictograma 1 Pictograma 2 Pictograma 3 Pictograma 4
Que volen dir aquests pictogrames de seguretat i de quins perills ens adverteixen?
[1,25 punts]
Dapgs: Entalpies estandard de formacié a 298 K:
Substancia C,H.Cl(g) | HCl(g) C,H((g)
AHP (kJmol™) | -104,9 -92,3 -84,7
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Solucio:
Pregunta 2a
Calcul de I’entalpia estandard de la primera reacci6 ({/Ho reaccio)

AFP reaccio = (3 Np AH productes) - (3 nr AHPt reactius)

[0,10p]
(Z Np AH% productes) = [(1 X AH% C2HsCl) + (1 X AH% HCI)]
(E N AH reactivs) = [(1 X AH?; CoHe) + (1 X AH% Cly)]
AFP reacci = [1 X (-104,9 kJ mol" ) + 1 x (-92,3 kJ mol* )] - [1 x (-84,7 kJ mol) + 0]

= A"Preacclé =" 112,5 kJ m0|'1

(0,20 p]
Calcul de I'energia de Gibbs de la primera reacci6 (4G°)
- Canvi unitats AS° (J a kJ):
AS°=2,09JK'mol'x1kJ/1000J =2,09 x 10° kdJ K'mol’
- Calcul de AG® a 298 K:
AG® = AH? - T AS°
AG® =-112,5 kJ mol™ —[298 K x (0,00209 kJ K'* mol)] = -113,123 kJ mol"
= AG® reaccis = -113,1 kd mol!
[0,20 p]
= La primera reacci6 sera espontania a 298 K (25 °C) perquée [1Go <0
[0,15 p]
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Calcul de 'energia de Gibbs de la segona reacci6 (AG°)
- Canvi unitats AS° (J a kJ):
AS° =-128,6 Jmol"' K" x 1 kJ /1000 J =-0,1286 kJ K''mol"

- Calcul de AG° a 298 K:

AGP? = AH? — T AS°
AG° = -64,9 kJ mol'' — [298 K x (-0,1286 kJ K" mol )] = -26,6 kJ mol

= AGP reaccio = -26,6 kJ mol-1

= La segona reacci6 sera espontania a 298 K (25 °C) perque Go <0

Significat del signe de la variacié d’entropia

A nivell microscopic, I'entropia indica el grau de desordre d’'un sistema.
= Si St = desordre 1

= AS° reaccis = (z Np S° productes) -3 n Soreactius)
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(0,20 p]

[0,15p]

- Sila variacié d’entropia d’'una reacci6 és positiva, el desordre dels productes és

superior al desordre dels reactius (1a reaccid).

Opcional: AS° reaccis >0 = (3 np S° productes) = (2 Nr Seactius)

- Sila variacié d’entropia d’'una reacci6 es negativa, el desordre dels reactius és

superior al desordre dels productes (2a reaccio).

Opcional: AS° reaccis <0 = (3 Np S° productes) < (2 Nr Sreactius)

[0,25 p]
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Pregunta 2b

El pictograma 1 indica que és inflamable.

Els productes amb aquest pictograma, acostumen a ser en format gas,
aerosol, liquid o vapor i presenten un alt risc d’inflamacié.

[0,30 p]

El pictograma 2 indica que és un perill greu per a la salut.
Substancies que per ingestio o inhalacié poden implicar riscos greus, aguts o
cronics per a la salut. Es recomana evitar el contacte amb el cos huma.

[0,30 p]

El pictograma 3 indica irritaci6 cutania.

Aquest producte, per contacte breu, perllongat o repetitiu amb la pell o les
mucoses, pot provocar una reaccio inflamatoria.

[0,35p]
El pictograma 4 indica que és corrosiu.
4 : . .
E 1 Pot ser corrosiu per a alguns metalls, pot provocar cremades a la pell i lesions
oculars greus.
[0,30 p]
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5. El dioxid de nitrogen és un gas contaminant que es forma com a subproducte en els
processos de combustio a altes temperatures, com en els vehicles motoritzats i les plantes
electriques. Per aixo és un contaminant freqiient a les zones urbanes. El dioxid de nitro-
gen es pot obtenir també per 'oxidacié del monoxid de dinitrogen segons la reaccié:

N,O(g) + % 0,(g) 22N0,(g) a 298K

a) Calculeu I'entalpia, la variacié d’entropia ila variaci6 d’energia de Gibbs de la reaccié.
Indiqueu si es tracta d’'un procés espontani en aquestes condicions, i en quin interval
de temperatures ho sera. Suposeu que 'entalpia i 'entropia no varien amb la tempe-

ratura.
[1,25 punts]

b) Feu una representaci6 grafica aproximada que mostri 'energia en funcié de la coor-
denada de reaccié. Suposeu que la reaccié d’oxidacié del monoxid de dinitrogen és
una reaccio lenta i que el seu mecanisme nomeés té una etapa, i assenyaleu-hi 'energia
d’activacid, I'estat de transicié i la variacié d’entalpia de la reaccié. Si hi afegim un
catalitzador per accelerar la reacci6, modificarem el valor de I'energia d’activaci6? I el
valor de I’entalpia de la reacci6? Justifiqueu les respostes.

[1,25 punts]

DADES:

S°(Jmol'K)

Substancia N,0(g) | NO,(g)
Entalpia estandard de formacié a 298 K
AHP (kJ mol) oo 32
Substancia N,O(g) | NO,(g) | O,(g)
Entropia molar estandard absoluta a 298 K 220.1 240,1 205,2
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Solucio:

Problema 5a
Calcul de I'entalpia de la reaccio

AFP reaccis = (3. Np AH productes) - (3 nr AHPt reactius)

[0,10p]
(Z np AH’ productes) = (2 X AH, NO,)
(Z nr AHC reactius) = [(1x AH%; N2O) + [(3/2 x AH?; O5)]
AFP reaccis = (2 x 33,2 kd mol™") —[(81,6 kd mol™") + (3/2x 0)]
AHPreaccis = -15,2 kdJ mol!
(0,25 p]
Calcul de la variacié d’entropia
AS%eaccis = (3 Np Sproductes) = (3 Nr Sreactius)
[0,10 p]
(Z Np S%productes) = (2 X S°NO2)
(Z nr S%eactivs) = [(1 X S”N20) + [(3/2 x S°O)]
AS° reaccis = (2 x 240,1 J mol™ K™) — [(220,1 J mol! K) + (3/2 x 205,2 J mol K)]
AS° reaccis = - 47,7 J mol' K
[0,25 p]
Calcul de la variacié d’energia Gibbs a 298 K
- Canvi unitats AH° (J a kJ):
AS° =-47,7Jmol" K'x1kJ/1000 J = - 0,0477 kJ mol' K"
- Calcul de AG%a 298 K:
AG’=AH - T AS°
AG’ =- 15,2 kJ mol” - (298 K x - 0,0477 kJ mol" K)= - 0,9854 kJ mol"
= AG’=-0,9854 kJ mol
[0,25 p]
= AG’ < 0 per tant la reacci6 és espontania a 298 K
[0,10p]
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Interval de temperatures en qué la reacci6 és espontania

Si AG’ =0 lareacci6 es troba en equilibri =  AFPreaccis = T A8 reaccis

—15,2
—0,0477

-152=T-(-0,0477) = T =

= 318,66 K

=>AG’°<05siT<318,66 K

= La reaccio sera espontania a temperatures inferiors a 318,66 K

[0,20 p]
Pregunta 5b
Representacio grafica E vs. coordenada de reacci6
[0,45 p]
Estat de transicio
Energia
0
O
@®
2
o
QO
o
o
8
20
(V]
c
w
2 NO,

Coordenada de reaccio

e (Cada item compta 0,15 p (L/H, energia d’activacié i estat de transicié o complex

activat)

Modificacié de I’energia d’activacié en afegir un catalitzador

Si la reaccio es fa en preséncia d’'un catalitzador, es modifica el valor de I'energia d’activacio
(Ea), ja que la funcid del catalitzador és canviar el mecanisme de la reacci6 i amb aixd es pot
modificar I'energia d’activacié (disminueix) i la velocitat de la reaccié (augmenta).

= Un catalitzador modifica el mecanisme de la reaccid, i aconsegueix que el nou
mecanisme disminueixi ’energia d’activacio i augmenti la velocitat de reacci6.

[0.45p]
Modificacié de I’entalpia de la reaccié en afegir un catalitzador

Si la reacci6 es fa en preséncia d’un catalitzador, la reaccié global sera la mateixa i, per tant,
la variacié d’entalpia de la reaccié no es modifica, ja que nhomés depén de I'entalpia de
reactius i productes.

= Un catalitzador no modifica I’entalpia de la reaccié

[0,35 p]
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