Balances de materia en equilibrios quimicos

Los célculos que se hacen en los equilibrios quimicos estdn basados en la conservacién de la materia
mediante balances de materia aplicados a las reacciones quimicas implicadas.

Estos balances de materia pueden variar en funcién de la magnitud que utilicemos para hacer el
balance.

El caso mas directo es el de hacer un balance mediante las cantidades de sustancia en moles
implicadas en el equilibrio, pero se pueden hacer igualmente utilizando concentraciones molares,
fracciones molares o, en el caso de gases, presiones parciales.

En todos los casos vamos a utilizar como referencia un equilibrio del tipo:

aA +bB+= cC+dD
En las que las mindsculas son los coeficientes estequiométricos y las mayusculas son las sustancias
implicadas, como en:
1 Fez(S04)3+6 NaOH = 2 Fe(OH)s + 3 Na,S0,

Los datos iniciales tendran un subindice 0 y los datos en el equilibrio tendran un subindice e.

Balances de materia mediante cantidades de sustancia.

En este caso haremos balance de la cantidad de sustancia en moles que haya en cada estado (inicial o
en el equilibrio). La variacién de cantidad de sustancia sera x (moles).

aA + bB = cC+ dD
Cantidad de sustancia inicial Noa Nos Noc Nop
Cantidad de sustancia disociada -ax -bx +cx +dx
Cantidad de sustancia en el equilibrio Noa-aX Nos-bX Noc+CX Nop+dX

Por ejemplo:

2NO2(g) = 2NO(g) + 10, (9)
Cantidad de sustancia inicial No no2 No no No 02
Cantidad de sustancia disociada -2X +2Xx +X

Cantidad de sustancia en el equilibrio No o2 - 2X Nono + 2X Noo2 + X



Relacidon de la cantidad de sustancia con otras magnitudes

Con la concentracion molar.

Como la concentracién de una sustancia A, [A] en funcidn de la cantidad de sustancia de A, na es :
[A] = na/ V(litros)

Siempre podremos convertir cantidades de sustancia en concentraciones dividiendo por el volumen V
en litros.

Otro procedimiento es utilizar el grado de disociacién a de uno de los reactivos definiéndolo como:
Q = N gisociados / N iniciales

Para una sustancia A, N disociados = aX Y N iniciales = Noa .
Porlotanto a =ax/Noa Y Nao ' = aX = N gisociados Y X = Nao 't / @

Como la cantidad de sustancia en el equilibrio naeq€s noa-ax , teniendo en cuenta lo anterior.
Naeg = Nao-@X = Nao- Nag *a = Nao (1- )
Si dividimos por el volumen V obtendremos las concentraciones:

Naeg / V= nNpo (1-a) /V

[Aleg=[Alo - (1-a) o0, con otra notacién, Caeq = Cao* (1-a) ycomo X =naga/a, x/V =Caa/a

Esta forma de calcular es mds compleja si las concentraciones iniciales de los productos no son nulas:

aA b B = cC+ dD
Cantidad de sustancia inicial Noa Nos Noc Nop
Concentracidn inicial Noa / V Nos / V Noc / V Noo / V
Concentracidn en el equilibrio (noa-ax)/V (nos-bx)/V (Noc+cx)/V (nop+dx)/V
Concentracion en el equilibrio Cno - (1-a) Cgo-Cao-ab/a Co+Caho-ac/a Cp+Cn-ad/a

Pero es muy Util en reacciones con un sélo reactivo y concentraciones iniciales de los productos nulas:

aA = cC+ dD
Cantidad de sustancia inicial Noa 0 0
Concentracidn inicial Noa / V 0 0
Concentracidn en el equilibrio (noa-ax)/V cx/V dx/V
Concentracidn en el equilibrio Cro - (1-0a) Cno - ac/a Cno - ad/a

(Con Ceo y Cpo nulas)



Con presiones parciales:

Si trabajamos con presiones parciales, podremos aplicar la ley de Dalton a gases ideales:

pa = na RT/V vy, considerando na/V = Ca, pa = Ca RT

Por tanto:

aA + b B cC+ dD

Cantidad de sustancia inicial Noa Nos Noc Nop
Concentracidn inicial Cao=noa/V Ceo=nes / V Ceo=nNoc / V Coo= N/ V
Presiones iniciales Pao = Cao RT Pso = Cgo RT Pco = Cco RT Poo = Cpo RT
Concentracidn en el equilibrio (noa-ax)/V = (nos-bx)/V = (Noc+cx)/V = (nop+dx)/V =

Cheq Caeq Ceeq Coeq

Presiones en el equilibrio (peq) Paeg = Caeq RT= Preq = Cgeq RT

[nOA'aX] RT/V = [nos-bX] RT/V=
[CAo-aX/V] RT= [CBo-bX/V] RT=
Pao -ax [RT/V]  peo -bx [RT/V]

Pceq = CCeq RT Poeq = CDeq RT
[noc+CX] RT/V= [n0D+dX] RT/V=
[Cco+CX/V] RT= [CDo+dX/V] RT=
Pco +Cx [RT/V]  poo +dx [RT/V]

Estas expresiones se simplifican mucho si b=0 (sélo un reactivo) y las concentraciones iniciales de los
productos son nulas (noc = 0y nep = 0):

aA = cC+ dD
Cantidad de sustancia inicial Noa 0 0
Concentracidn inicial Cao=noa/V 0 0
Presiones iniciales Pao = Cao RT 0 0
Concentracién en el equilibrio (noa-ax)/V = cX/V = Ceeq dX/V = Cpeq
Cheq

Presiones en el equilibrio (pPeq) Paeqg = Caeq RT=
[noa-ax] RT/V =
[Cao-ax/V] RT=

Pao -aX [RT/V ]

Pceq = CCeq RT
= cx RT/V

Poeq = CDeq RT
= dx RT/V



Por ejemplo:

2 NO, = 2NO +
Cantidad de sustancia inicial No no2 0
Concentracidn inicial Cno20 = Nono2 / V 0
Presiones iniciales Pno2o = Nono2 RT/V 0
Concentracidn en el equilibrio Nono2-2X = Crozeq 2X = Cnoeq
\Y V

Pnoeq = Cno eq RT
= 2x RT /V

Pnozeq = Cnozeq RT=
= [Nnoz20-2X] RT/V=
= [Cno20-2X/V] RT=
= Prozo -2X [RT/V]

Presiones en el equilibrio (peq)

Con fracciones molares:

10;
0
0
0

Xx= Co eq
\

Po2 eq — Coz eq RT
= X RT/V

Recordemos que la fraccién molar de A (Xa) en una disolucién es la cantidad de sustancia de A (na)

entre la cantidad de sustancia total (ny):

Xa = na/ Nt
Por tanto:
aA + bB = cC+
Cantidad de sustancia inicial Noa Nos Noc

Cantidad de sustancia inicial total (nmo)

Fraccién molar inicial Xoa = Noa/ Nor Xog = Nos/ Nor

Cantidad de sustancia disociada -ax -bx +Cx

Cantidad de sustancia en el equilibrio Noa-aX Nos-bX

Cantidad de sustancia total en el eq. (Nrq)
haciendo An=c+d-a-b

Fraccién molar en el equilibrio (Noa-axX)/Neq  (Nog-bX)/Nreq

Not = Noa + Nog + Noc + Nop

Noc+CX

(Noc+CX)/Nreq

dD

Nop

Xoc = Noc/ Nor - Xoo = Nop/ Nor

+dx

n0D+dX

Nreg= Noa-aX + nos-bX + Noc+CX + n0D+dX =nNgt + An X

(nOD+dX)/nTeq



