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Grup:                            Data:
	


Objectiu de les activitats
Deduir les característiques de l’estat d’equilibri químic mitjançant la utilització de simuladors.

Procediment 
1. Connecta’t  a Internet i accedeix a l’applet 

http://phet.colorado.edu/en/simulation/reversible-reactions
[image: image1.emf]


Figura 1: Condicions inicials del sistema

2. Configura les condicions inicials del sistema amb les següents dades:

· Temperatura: 300 K
· Energia dels reactius: 20 kJ

· Energia dels productes: 10 kJ

· Energia d’activació (reacció directa): 5 kJ
· Nombre inicial de molècules en el recipient: A = 10 ; B = 0

3. Fes clic en el botó Start i observa amb atenció l’evolució del procés durant uns minuts. Anota les teves observacions.


4. Fes clic en el botó Reset i, mantenint la resta de condicions, augmenta el valor de l’energia d’activació (per exemple a 20 kJ). Observa l’evolució del sistema i anota les teves observacions.


Anàlisi dels resultats  
1. Què diu el model de col·lisions? 

2. A partir de les teves observacions pots descriure com té lloc la reacció a nivell microscòpic? Les teves observacions coincideixen amb el que diu el model de col·lisions?

3. Després d’un temps d’iniciar-se el procés, consideres que la reacció              s’atura? Raona la teva resposta.

4. Transcorreguts uns minuts, fixa’t en el nombre de partícules que hi ha en cada compartiment. Diries que les velocitats de la reacció directa  (A ( B) i de la reacció inversa (A ( B) són iguals o diferents?  Raona la resposta.

5. Respon a partir del diagrama d’energia de la reacció reversible estudiada en el primer assaig (figura 1):

· La reacció directa és endotèrmica o exotèrmica? 

· Quin valor té la variació d’entalpia (ΔH ) del procés? 

· Quan val l’energia d’activació de la reacció inversa?

6. Defineix el concepte d’energia d’activació. 
7. Què ha passat amb la velocitat de la reacció quan has augmentat l’energia d’activació?


Procediment 
1. Connecta’t  a Internet i accedeix al simulador ChemReaX    

https://www.sciencebysimulation.com/chemreax/Analyzer.aspx
2. Has de seleccionar la reacció que estudiarem en aquesta activitat amb el botó “Reaction Selector”
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3. Configura les condicions inicials del sistema amb les dades que trobaràs en la taula següent:
	T = 500 K
	[H2 ] (mol/L)
	[ I2 ] (mol/L)
	[ HI ] (mol/L)

	Inici
	1


	1
	0


4. Fes clic en el botó “Run the Reaction”. Obtindràs un gràfic de l’evolució de la concentració de les substàncies i una taula amb dades corresponents a l’estat final d’equilibri del sistema 
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5. Quines substàncies hi havia inicialment dins del recipient?


Quan s’arriba a l’estat d’equilibri quines espècies químiques hi ha en el recipient? 


Què passa amb les concentracions de les tres substàncies que intervenen en la reacció quan s’assoleix l’estat d’equilibri?


6. Anota les concentracions de les tres substàncies quan s’assoleix l’equilibri a la temperatura de 500 K:

	T = 500 K
	[H2 ] (mol/L)
	[ I2 ] (mol/L)
	[ HI ] (mol/L)

	Inici
	1


	1
	0

	En l’equilibri

	
	
	


Taula 1

7. A continuació estudiarem què passa quan, en lloc d’introduir inicialment en el recipient els reactius (H2 i I2) , hi posem una concentració  determinada del producte (HI).  Configura les condicions inicials del sistema amb les dades que apareixen en la taula 2 i fes clic en el botó “Run the Reaction”. Quan el simulador generi el gràfic de l’evolució de les concentracions amb el temps, completa les dades de la taula següent:
	T = 500 K
	[H2 ] (mol/L)
	[ I2 ] (mol/L)
	[ HI ] (mol/L)

	Inici
	0


	0
	2

	En l’equilibri

	
	
	


Taula 2

8. Realitzarem un tercer assaig. En aquesta ocasió la barreja inicial contindrà les tres substàncies implicades en la reacció (els dos reactius i el producte). Configura les condicions inicials del sistema amb les dades que apareixen en la taula 3 i fes clic en el botó “Run the Reaction”. Quan el simulador generi el gràfic de l’evolució de les concentracions amb el temps, completa les dades de la taula adjunta:
	T = 500 K
	[H2 ] (mol/L)
	[ I2 ] (mol/L)
	[ HI ] (mol/L)

	Inici
	1

	1
	2

	En l’equilibri

	
	
	


Taula 3
9. Ara observarem quin efecte té sobre l’equilibri una modificació de la temperatura. Configura el simulador amb la nova temperatura (1000 K)  i les concentracions inicials que apareixen a la taula 4. Després has de fer clic en el botó “Run the Reaction” i completar les dades corresponents a les concentracions finals quan s’assoleix l’equilibri a 1000 K.
	T = 1000 K
	[H2 ] (mol/L)
	[ I2 ] (mol/L)
	[ HI ] (mol/L)

	Inici
	1


	1
	0

	En equilibri


	
	
	


Taula 4
Anàlisi dels resultats  
1. Calcula el valor de la constant d’equilibri Kc a partir de les concentracions de les tres substàncies en equilibri que has anotat en les taules 1, 2 i 3. 
       Kc  =        [ HI ]2eq          
                 [H2 ]eq  [ I2 ]eq
	Assaig
	Valor de Kc (T= 500 K)

	1
	

	2
	

	3
	


2. A quina conclusió pots arribar a la vista dels resultats de la pregunta anterior?

3. Calcula el valor de Kc a 1000 K (has d’utilitzar les dades de la taula 4). Com varia el valor de Kc d’aquesta reacció quan augmentem la temperatura de 500 K a 1000 K? Penses que la formació del producte (HI) es veu afavorida per aquest augment de temperatura? Això vol dir que la reacció directa és exotèrmica o endotèrmica? Raona les teves respostes.
4. “Per a la reacció d’equilibri que hem estudiat (H2 (g) + I2 (g) ↔2 HI (g)) coincideixen els valors de Kc i Kp”. És certa aquesta afirmació? Justifica la teva resposta.

A partir de les observacions, dades i càlculs que hem realitzat en les activitats anteriors podem concloure que l’estat d’equilibri químic presenta les següents característiques (completa les frases):
1. L’estat d’equilibri és una situació ............................, ja que la reacció no s’atura sinó que continua produint-se en ambdós sentits.
2. Una vegada s’assoleix l’estat d’equilibri les velocitats de les reaccions directa ( R ( P ) i inversa ( R ( P ) són ..........................
3. Quan s’assoleix l’estat d’equilibri dins del recipient hi ha una barreja dels ...................... inicials i dels ............................... de la reacció.

4. Quan s’arriba a l’estat d’equilibri, les concentracions de totes les substàncies es mantenen .................................. amb el temps.
5. Es pot arribar a un mateix estat d’equilibri des de qualsevol dels dos extrems, és a dir, partint dels .......................... o partint dels productes. 

6. Podem arribar al mateix estat d’equilibri independentment de les .......................................... inicials de cada substància.
7. El valor de la constant d’equilibri (K) depèn de la ................................... a que es produeix la reacció.
8. Quan la reacció directa és exotèrmica, si augmentem la temperatura s’observa que ................................. el valor de K (disminueix el rendiment de la reacció). Per altra banda, quan la reacció directa és endotèrmica, un increment de la temperatura provoca un .................................. del valor de K (augmenta el rendiment de la reacció). 
Activitat 1.  Simulador de reaccions reversibles





























Activitat 2. Equilibri homogeni entre gasos ( H2 (g) + I2 (g) ↔2 HI (g))









































Conclusions (Característiques de l’estat d’equilibri)
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