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Aplicaciones Informaticas para la Quimica. Innovacion Educativa
Ejercicios para la Hoja de Calculo “EXCEL”. Curso 2008/2009

NOTA: Cualquier manipulaciéon en una Hoja de Cilculo (HC) equivale a realizar una programacion
informdtica. Para poder programar hay que tener muy claro, con todo detalle, lo que se ha de hacer y como
hacerlo paso a paso. Al programar la hoja de cédlculo para realizar operaciones matemadticas, resulta util tener
a mano papel para escribir las expresiones que se deben utilizar.

1.-Ejercicios de introduccién para programar formulas sencillas

1.1.- Hallar el valor de las siguientes expresiones programando cada una de ellas en una celda de una hoja de
célculo, usando dnicamente los operadores bdsicos (+, -, *,/ , A ) para los siguientes valores de a y b: a=3,
b=5

Préctica de los paréntesis

a+b b ba
a+—
a a a+b
R: 2,67;4,67;1,88
Préctica del operador “A”

a b N2 LT
Sa+2b*-d’ — - [(Sa—Zb) —a]

b~ a

R: 56; -1,31; 1478656

1.2.- Hallar el valor de las siguientes expresiones programando cada una de ellas en una celda de una hoja de
calculo, usando Unicamente los operadores bésicos (+, -, *,/, 7).

a+b b b-c b
a+—-d a+ a+
c—d c d c-d
b b(c-a)
a- a-
c d(c +a)
(d-a)
a’+b”

3a’ +2b%c - d™ —_—
cd” —4ach

b,
b g(a+;) Va ++b —b=+b*-4ac

a+—

c b Ae+d-a 2a

usando los siguientes valores enteros : a=2, b=4, c=1, d=8



Comprobacion: los valores de las expresiones son respectivamente:
-0,86; -2,00; 2,38; 1,43
-22,00; 2,17
55,98;-0,01
2,45;0,83; 3,26; -0,29; -1,71.

NOTA: Para verificar que al introducir y validar las expresiones anteriores la HC ha quedado “programada,
verifique como los resultados cambian si se usan otros valores enteros en las celdas que contienen a, b, cy d
variando aentre—2y 2, bentre 0 y4,centre l y5Sydentre 4y 8...
En ocasiones Excel no sabe dar una solucion.
(Qué sucede, por ejemplo, si a=-2, b=0, c=1 y d=4 y por qué?
(Qué sucede si a=b=c=d=1?

1.3.- a) Calcule las siguientes funciones para un valor arbitrario de x que tomaremos como x=30

y =sen(x); y=sen(x’); y= cos(ﬁ); y = sen’(x) —cos(x?)
1

y = [In(0.012x)

;¥ =(0.02x-53x)e"™

y= . tg(x)0.753(0.001x2+%)

R: -0,9880; 0,9978;-0,9923; 0,9100; 1,0217; 3087274,9764; 5,6462; -4,7329

b) Calcule las mismas funciones para x = Wix=2n;x=n3;x=¢e disponiendo los resultados, con tres
cifras decimales, en forma de tabla, en una hoja excel.

X yl y2 y3 v4 y5 y6 y7 y8
30 -0,988 0,998 -0,992 0910 1,022 3087274976 5,646 -4,733
n -0,430 -0,020 -1,000 1,185 2,133 -638,961 2,691 0,402




2.-Ejercicios con formulas sencillas basados en ejemplos de Fisica uimica

Cuando se quieren calcular propiedades o magnitudes en Quimica o en Fisica, se debe poner mucha atencion
en las unidades de medida y en el significado de los valores que se obtienen para evitar errores

2.1- Recuerde la férmula cldsica del movimiento de caida libre de un cuerpo de masa m :

h=hy+v,t-1gt?

donde h indica la altura donde se encuentra el cuerpo en el instante t, h, indica la altura inicial (instante t=0),
v, €s la velocidad inicial del cuerpo y g es la aceleracion de la gravedad (valor estdndar de g=9,80665 m s?).
Programe la férmula en la hoja de célculo para obtener los valores de h para estos datos:

hy=1000m;v,=5ms’;t=5s R: 242 m
h0=500,0m;vo=0ms'1 1t=225s R: 475,18 m
h,=5000m;v,=-125m s':;t=0,001s R: 500,00m
(;Cuantos decimales hay que pedir en este caso para apreciar una h diferente de h, ?)

h,=2,0m;v,=50 km/h; t=1s R: 10,99 m

(Atencion en este caso a las unidades)

2.2.- Esta es la expresion que da la frecuencia de vibracién de una masa m colgada de un muelle de constante
de fuerza k:

Las unidades, en el Sistema Internacional, para k son N m" y las de m son kg (de masa).
Calcule la frecuencia de vibracidn si

k=30Nm';m=10kg R: 0,087 s’
k=1000Nm"';m=10kg R: 0,503 s
k=50Nm"';m=1,67x10" kg R:8,71x10" s

(este ejemplo corresponde a un enlace quimico actuando como un muelle al que estuviera ligado un dtomo
de hidrégeno).
(Qué frecuencia tendrd el mismo enlace moviendo un dtomo de oxigeno de 15,9994 uma (unidades de masa
atémica)? (NOTA: una uma equivale a 1,66054x10™ kg)

R:2,18x10" s

2.3.- Esta expresion reproduce la Energia Potencial V de interaccion entre dos dtomos de gas noble:

12 6
o o
(R) ( R )
En esta expresion R es la distancia entre los 4tomos en Angstrom. Programe la hoja de célculo para calcular

3

V=4¢




la energia potencial V para los casos siguientes:

(NOTA: “ue” significa “unidades de energia”. Una de estas ue equivale a 8,314x10° klJ/mol; A son
Angstrom. 1 A = 10" m)

£=1022ue:0=2556 A : (estos pardmetros corresponden a la interacciéon He-He)

R=25A. Res: 6,637 ue
R =2,869 A. Res: -10,22 ue
R=100A Res: -0,0114 ue
£=3560ue;0=2,749 A ; (Estos pardmetros corresponden a la interaccién Ne-Ne)

R=25A. Res: 193,25 ue
R=3,09A Res: -35,60 ue
R=100A Res: -0,061 ue

2.4 .- Recuerde las expresiones del volumen V y la superficie S de una esfera:

V=%Jrr3 ; S=4xr’

Calcule V, S y el cociente S/V de una esfera de radio...
r=0,875 m. Res: 3,429 m’
r=3m. Res: 1m'

2.5.- Las compaiiias eléctricas facturan el consumo en kiloWatios-hora (kWh). Esta es una unidad de trabajo.
Queremos saber a cuanta energia equivale el consumo de 25 kWh en Joules y en kilocalorias, expresados en
notacion cientifica con tres cifras decimales (n,nnn x 10™)

Recuerde: 1 W=117Js"; 1cal =4,1841] (valor exacto).

Res: 9,000x10"J] = 2,151x10* kcal

2.6.- En la reaccién quimica:

2 NO(g) +0O,(g) = 2 NO4(g)
los incremento de entalpia estandar (AH®) y el de entropia estdndar (AS®) a 298,15 K son, respectivamente, —
114,1 kJ y -146,5 ] K. La reaccion sera espontdnea (en condiciones estdndar) cuando la variacién de
energia libre de Gibbs estdndar (AG®) sea menor que cero. Sabiendo que se cumple

AG°=AH°-T AS°
estime (variando T), qué rango de temperaturas hacen la reaccién espontdnea y no espontdnea (en
condiciones estdndar), suponiendo AH® e AS ° constantes en dichos rangos. (Atencién, cuidado con las
unidades de AS®).
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2.7.- La constante de equilibrio de una reaccion puede obtenerse mediante la expresion:
-AH® AS°
InK, = +
“ RT R
Hallar el valor de InK,, en el rango de temperaturas de 800 a 1150 K en intervalos de 50 grados para una
reaccion a partir de los siguientes datos. R (constante de los gases) = 8,3145 J/(mol K); AH°=-180,0 kJ/mol;

AS°=-179.4 J/(mol K). ;A qué temperatura aproximada valdra In K, = 13,87




3.- Matrices vy vectores

3.1.- Operaciones bdsicas con matrices.
a) Sumar y multiplicar las matrices M y N siguientes
b) Restar y dividir de las dos maneras posibles las matrices M y N siguientes

A

3.2.- Construya las matrices 3x3 siguientes, que llamaremos A y B:

2 4 7 3 -5 9
A=|1 3 -5|; B=|-1 2 4
2 6 -2 3 -7 4

a) Calcule el determinante de Ay el de B
b) Calcule la matriz inversa de A
c¢) Calcule el producto AB , el producto BA y el cociente A/B
d) Calcule el determinante del cociente.
Resultado del apartado a) |Al=16; IBI=265; d): IA/Bl =0,06038

3.3.- a) Construya una matriz 3x3. Calcule su determinante.

b) Si es distinto de 0, calcule la matriz inversa. (Si el determinante vale 0, cambie la matriz y recomience)

¢) Multiplique ambas matrices para obtener una matriz unidad 3x3.

3.4.- a) Construya una matriz mds grande que en el ejercicio anterior (6x6, por ejemplo) y compruebe que el
determinante de una matriz cambia de signo si se permutan de lugar entre si dos filas cualesquiera.

b) Compruebe lo mismo para la permutacién de dos columnas.

3.5.- a) Construya dos matrices cuadradas arbitrarias, (al menos, 4x4) y compruebe que si dos matrices

cuadradas se multiplican, sus determinantes también lo hacen.
b) (Se cumple lo mismo con la suma de matrices? Compruébelo.

3.6.- a)Tome dos matrices cuadradas (al menos, 4x4) que sélo se diferencien en una columna. Construya una
tercera matriz igual a las anteriores pero en la que la columna diferente sea suma (o resta) de las dos columnas
que eran diferentes en las dos primeras matrices. Compruebe ahora que la suma (o resta) de los determinantes

de las dos primeras matrices si es igual al determinante de la tercera.

3.7.- a)Construya una matriz 2x4 y otra 4x3. Multipliquelas.

b) Construya otros pares de matrices no cuadradas que puedan multiplicarse y multipliquelas (por ejemplo,

matrices 3x2 y 2x5 o 5x3 y 3x2.)
¢) Idem para los casos
cl.-3x1y Ix3

c2.- 1x3y 3x1 (Producto escalar de un vector fila por un vector columna)

c3.- 3x3 y 3x1 (Producto de una matriz por un vector columna)
c4.- 1x3 y 3x3 (Producto de un vector fila por una matriz)



3.8.- a) Sirvase de la hoja de célculo para operar con vectores:
Sume los vectores 3i +4j - 6k y 2.4i-5j+ 1,3k
Calcule el cociente de sus médulos.
b) Obtenga el producto escalar de los dos vectores anteriores.
c¢) Obtenga el dngulo que forman entre ellos a partir del producto escalar y sus médulos.
d) Repita los ejercicios anteriores con otros vectores definidos por usted.

3.9.- Sumar los vectores r=3i+55j+8k y s=241i+3,5j+5k yusarlallamada “regla del coseno”
Ir+sl*= Irl* +IsI*+ 2 Irl Isl cos(0)
para obtener el dngulo 6 que formanr y s.



4.-Ejercicios de series, representacion de funciones y construccion de tablas.

4.1.- Ejercicio modelo de representacion de funciones
a) Construir una serie en columna de valores de x entre 0 y 2 con un intervalo de 0.05 entre ellos.
b) Calcular en columnas contiguas las funciones

-1 o

c¢) Representar graficamente todas estas funciones en la misma gréfica.
d) Ajustar el eje de las ordenadas (y) entre O y 5
e) Calcular ahora columnas adicionales con las funciones
2% e 107
y afiadirlas a la misma gréafica anterior.

4.2 .- Realizar un ejercicio similar al anterior con los siguientes datos:
Intervalo de las abscisas (x) : Entre 0y 2
Primer grupo de funciones:
xl; x3/4; xl/2; xl/3; xl/S; xl/lOO
Intervalo de las ordenadas (y): Entre 0 y 2
Segundo grupo de funciones

4/3 2 3 5 25
x7oxT, oxT; X7, ox

NOTA: En la construccion de tablas es importante a menudo el uso correcto de las referencias absolutas. Los
ejercicios siguientes deben hacerse usando referencias absolutas cuando sea conveniente o necesario.

NOTA: El ejercicio siguiente es un “modelo” para muchos otros similares. Se trata de ejercicios pensados
para ayudar a entender la diferencia entre “pardmetros” y “variables” de una funcion y para conocer con
detalle diversos tipos de funciones.

4.3.- Generar una tabla de valores de la funcidn lineal:

y=mx+b

donde m y b son pardmetros; x, la variable independiente; y la variable dependiente.

-Construir una tabla de valores de y que resultan cuando x varia de -10 hasta 10 de 0,1 en 0,1. Para ello es
necesario tener un conjunto de pardmetros {m.,b.} Tomaremos unos valores arbitrarios pero situados en celdas
bien definidas. Para empezar, tomar m=1, b=1. Los valores de y se programardn de manera que dependan de
las direcciones absolutas de las celdas que contienen los valores de m y de b.

-Al lado de la tabla (x,y), hacer la representacion gréfica de la curva “y en funcién de x”.

-Modificar las celdas que contienen m y/o b. Verificar el efecto sobre la gréfica.

Hacer un estudio sistemético de lo que ocurre al modificar m o b



4.4 .- Tablas de doble entrada

a) Construya una tabla de volimenes (en litros) para un mol de gas ideal a diferentes P (0.8, 1.0, 1.2, 1.4, 1.6,
1.8 y 2.0 atm) para un conjunto de valores de T (260, 265, 270 ..., hasta 400 K). Los volimenes
correspondientes a cada P fija deberdn aparecer en columna (por tanto las P estardn en una fila y las T en
columna).

b) Construya otra tabla aparte equivalente a la anterior pero en la que para cada T fija aparezcan los
volimenes en columna para las diferentes P (por tanto las P estardn en una columna y las T en una fila).

Tiene que prever que el nimero de moles del gas pueden modificarse, de manera que ambas tablas deben
recalcularse automadticamente si se modifica el niimero n de moles de gas. El valor de n debera estar indicados
en una unica celda aparte.

AYUDA: Recuerde que R=0,0820578 atm L K" mol . Con los datos obtendrd dos tablas de volimenes de
gases ideales en L (litros)

NOTA: ;Por qué no aparece en ninguna celda el famoso valor de 22,4 L. que “se supone” que ocupa un mol?
c¢) Duplique ahora las dos tablas en otra parte del documento Excel. En las tablas duplicadas los datos de
volumen deben aparecer en c¢cm’. Las cuatro tablas (las dos iniciales y las dos duplicadas) deberdn
recalcularse de forma automatica cada vez que se cambie el niimero n de moles.

(NOTA: Si tiene conocimientos avanzados de Excel, puede duplicar las tablas en una hoja de cdlculo aparte
pero en el mismo documento o “libro” Excel.)

4.5.-Calculador de masas moleculares de hidrocarburos y otras moléculas orgdnicas.

Los alcanos, (mono)alquenos y (mono)alquinos tienen las férmulas generales C H,,.,, C.H,, vy C,H,,,
respectivamente.

a) Haga una tabla que pueda “crecer” comodamente donde dado “n” obtenga al lado, en columnas sucesivas,
las masas moleculares relativas del alcano, el alqueno y el alquino correspondientes.

b) Amplie la tabla de manera que en columnas contiguas a cada hidrocarburo, se obtenga el porcentaje en

peso de cada elemento (C e H).
DATOS: A, (C)=12,0107, A, (H)=1,0079

4.6.- Calculador de masas moleculares de moléculas orgdnicas comunes.

Considere moléculas de férmula molecular general C, H, O, Ny
Construya una tabla que pueda “crecer” comodamente donde dados “a, b, ¢ , d” obtenga al lado la masa

molecular del compuesto C, H, O, Ny correspondiente (y de todos sus isémeros, naturalmente), asi como el
porcentaje en peso de cada elemento.
DATOS: A, (C)=12,0107, A, (H)=1,0079, A, (O )= 15,9994, A, ( N )= 14,0067.

Algunos resultados de control:
CH, (M=16,0423, %C: 74,87, %H: 25,13 ).
C,H, (M,=28,0530, %C: 85,63, %H: 14,37).
H,CO (M, = 30,0259, %C: 40,00, %H: 6,71, %0O: 53,29)
CH;sN ( M,=31,0569, %C: 38,67, %H: 16,23, %N: 45,10).



4.7 .-
a) Genere series aritméticas de valores en columna segun estos datos:
Valor inicial: -100 Valor final: 100 Incremento: 10

-10 10 0,5
0 360 5

b) Genere series geométricas de valores en columna:

Valor inicial: 1 Valor “final”: 200 “Incremento” o razon: 1,1
100  Valor “final”: 0,2 “Incremento” o razon: 0,975

c) La serie de las potencias de 2 con valor inicial 2' y valor final en 2** 0 en 2* es muy importante en
informdtica tedrica (con n bits, el numero entero més grande que puede representarse es 2"). Dicha serie
puede generarse como serie geométrica. Genere las series hasta 2°* y hasta 2 .
d) Calcule la serie de potencias de 2 hasta 1,0 x 10°* y hasta 1,0 x 10* . Averigiie cuantos elementos tiene
cada una de ellas.

R: Niimero de elementos de la serie: Hasta 10 : 107; hasta 10% : 213.

Practique la generacién de otras series (temporales, geométricas...).

NOTA: Las series aritméticas se caracterizan por el “incremento” entre los elementos contiguos. Las series
geométricas se caracterizan por la “razén” o cociente entre elementos contiguos. El valor “final” en los datos
para generar series actia como elemento mdximo o minimo cuyo valor no puede rebasarse.

4 .8.- Genere una serie de valores de la variable independiente x y programe las siguientes funciones:

c e’ —e " e’ +e "
e ,e ", shx =#,chx S S—

Las funciones shx y chx definidas arriba se llaman “seno hiperbdlico” y “coseno hiperbdlico”
respectivamente. (Son funciones que aparecen como solucién de ciertas ecuaciones diferenciales de interés en
Quimica y en Fisica. Se llaman “hiperbdlicas” porque pueden definirse de forma parecida a las funciones
trigonométricas cldsicas o circulares, pero se definen sobre una hipérbola en lugar de sobre una
circunferencia).

a) Compruebe que los valores obtenidos arriba para shx y chx son los mismos que los que
proporcionan las funciones SENOH( ) y COSH(...) de la hoja de célculo Excel.

b) Compruebe también que se cumple la relacion trigonométrica ch’x—sh’x =1 para todos los
valores de x. (Recuerde que en el caso de las funciones trigonométricas circulares sin(x) y cos(x) es la suma
de los cuadrados lo que es igual a 1).

¢) De la misma manera que la tg trigonométrica es igual al cociente sen x/cos x , se define la
tangente hiperbdlica
thx = shx/chx .

Compruebe que los valores de thx obtenidos por cociente son iguales a los de la funcién TANH(...) de la hoja
de calculo Excel.

4.9 .- Construya series similares de valores para otras funciones matematicas. Por ejemplo:
a) y =In (sen x)

b) y =e X In x. (Compruebe hacia qué valor tiende esta funcion a valores muy grandes de x).
c)y= X(1+X2)1/2.

d)y=tg3 (0172,

e) Pruebe otras funciones que se le ocurran o le interesen.
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5.-Ajustes v representacion de errores. Interpolaciones v extrapolaciones

5.1.- Ajuste de datos (x,y) a una recta

y=mx+b

Se ha de calcular

a) La “pendiente” m y la “ordenada en el origen” b, el “coeficiente de regresiéon” R y los errores de ajuste

asociadosamy ab

-Los datos siguientes se han obtenido al medir la propiedad “y” en los ocho puntos “x”.

-Representar los datos de y frente a x y ajustarlos a una linea recta, de forma que el ajuste proporcione la
ecuacion de la recta y el cuadrado del coeficiente de regresion.

-Usar la funcién ESTIMACION.LINEAL(...;...;...;...) de EXCEL para obtener el mismo ajuste, y los errores

asociados a la pendiente m y a la ordenada en el origen

X y
3,0 -0,37
3,7 -0,35
4,4 -0,31
5,1 -0,27
5,9 -0,25
6,6 -0,23
7,3 -0,19
8,0 -0,14

Res: y =0,0436x - 0,5038; R2 =0,9884; Valor de m =0,044 +0,002; b=-0,50 = 0,01

5.2.- Ejercicio de ajuste de una ecuacion conocida a datos experimentales.
Se ha medido la viscosidad (en centiStokes, cSt) de disoluciones de D-fructosa en agua, a varias
temperaturas. Los resultados de la medicién fueron

temp / °C |’ /cSt (1%) | w’ /St (2%) |’ /cSt (3%)

15 1,17 1,18 1,20

17 1,12 1,13 1,16

20 1,04 1,05 1,07

22 0,99 1,00 1,03

25 0.93 0,94 0,97

27 0,88 0,90 0,92

30 0,83 0,84 0,86
Se sabe que la relacién entra la viscosidad y la T viene dada por
u' = Ae%

o bien
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Iny'=InA+ BT
Determinar InA y B (con su error) para cada disolucién de D-fructosa a partir del ajuste

5.3 Ejercicio para encontrar una funcién que se ajuste a los datos

Supoéngase que los datos siguientes se han obtenido al medir la propiedad “y” en los veintitin puntos “x”.
-Representar los datos de y frente a x

-Buscar la expresion matemadtica “y=funcién de x” que representa el mejor ajuste o, en su caso, un ajuste
aceptable de los datos. Obtener la representacion grafica de la funcién encontrada.

X y
3,0 21,85
3,3 18,59
3,5 18,57
3,8 18,53
4,0 16,31
4,3 13,81
4,5 13,75
4,8 14,77
5,0 10,85
5,3 9,60
5,5 9,26
5,8 7,86
6,0 7,03
6,3 5,25
6,5 4,16
6,8 5,76
7,0 3,00
7,3 2,29
7,5 1,56
7,8 1,10
8,0 0,83

Res: y=0,0719x"-0,9040x* - 1,1111x + 30,7006; R*=0,9830

5.4 Ajustes de datos en Cinética Quimica-

5.4.1.- Ejercicio de ejemplo

Los ajustes lineales son de gran utilidad para determinar el orden cinético de una reaccién quimica respecto a
un reactivo en el caso de reacciones que tienen un comportamiento sencillo.

Consideremos la reaccion
2NO,(g) = 2NO(g)+0,(g)
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que podemos considerar del tipo (A — B + 1/2 C)

Datos: [NO,] en M frente at ens

t/s [[A] /M
0 0,01
50 0,0079
100 | 0,0065
200 | 0,0048
300 | 0,0038

Para encontrar el orden, hay que representar [A], In[A], 1/[A] y 1/[A]* frenteat. Si se obtiene una recta
en alguno de estos casos, la reaccion serd de orden cero, uno, dos o tres, respectivamente, respecto al NO, . La
pendiente de la recta nos dard el valor de la constante de velocidad (correspondiente a la reaccién escrita de
manera que el coeficiente estequiométrico del reactivo de referencia, A, valga 1)

R: Orden 2; k =0,5445 M's™!
5.4.2 Realizar el mismo tipo de ejercicio para el caso siguiente:
Reaccion 2 A — A, (Dimerizacion)

(A —= 124)

Datos*: [A] en M frente at en min.

t /min|[A] /M
0 0,0680
40 0,0502
80 0,0403
120 | 0,0331
160 | 0,0284

240 | 0,0223
300 | 0,0187
420 | 0,0147

Representar [A], In[A], 1/[A] y 1/[A] frente at. Si se obtiene una recta en alguno de estos casos, la
reaccion serd de orden cero, uno, dos o tres, respectivamente, respecto al reactivo A . Determinar el orden
cinético respecto a A y la constante o coeficiente cinético de velocidad k

R: Orden 2. k=0,1272 M'min
*(Los datos corresponden a la dimerizacién del oxido de nitrilo a 40° C )

5.4.3 Realizar el mismo tipo de ejercicio para el caso siguiente:

Reaccion A (g) — Productos con datos de presion parcial frente a tiempo.
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(A — Productos)

Datos*: Presion parcial de A (P) en mmHg frente at ens

t /s|P /mmHg

0 348
600 247
1200 185
2400 105
3600 58
4800 33
6000 18
7200 10

Representar P, In(P), 1/Py 1/P*

frente a t.

Si se obtiene una recta en alguno de estos casos, la reaccién

serd de orden cero, uno, dos o tres, respectivamente, respecto al reactivo A .

*(Los datos corresponden a la descomposicion del pentoxido de dinitrogeno N,O5 a 45° C )

5.4 .4.- Realizar el mismo tipo de ejercicio

R: Orden 1, k=0,00021 s

Otra reacciéon (A — Productos) con datos de concentracion frente a tiempo*

Datos*:

[A] en M frente a t en min.

t / min

[A] /M

195

1,61E-02

604

1,47E-02

1246

1,29E-02

2180

1,14E-02

3690

9,60E-03

4655

8,85E-03

6210

7,20E-03

8135

5,70E-03

Representar [A], In[A], 1/[A] y 1/[A]

frente a t.

Si se obtiene una recta en alguno de estos casos, la

reaccion serd de orden cero, uno, dos o tres, respectivamente, respecto al reactivo A .
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*(La descomposicion del butadieno a 500 K se comporta de forma similar a estos datos).
R: Orden 1,k=5,5 x 10®° min™

5.5 Representacion y ajuste de datos en rangos muy diferentes
5.5.1.- Utilizar los datos (x,y) del ejercicio 5.3 para representar, en la misma gréfica, las series de puntos (X,y)
y (x,x).

Utilizar la opcién “eje secundario” y otras opciones para que la gréifica permita la representacion clara

de las series, y de sus correspondientes ajustes.

5.5.2.- Hacer lo mismo con las series (X, e) y (x,e'), estando presente en la gréfica la serie (x,y) y no
estandolo.
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6.- Resolucion numérica de ecuaciones

6.1.- a) Resolver la ecuacion

x* =2x’

R: 0,0 ;0,0080386; 0,500

b) Resolver las ecuaciones: (Nota: Se da un resultado. En algunos casos podria haber mds de un resultado.
iEs muy importante que se entienda porqué puede pasar eso y qué hay que hacer para encontrar otros
posibles resultados!)

4/(x+x"?) = 3x R: 0,79242

2x2 = 1/x'"R: 0,75786

2x* = 1/(x"*+x)R: 0,74646

2x° = 1/(x’+x) R: -0,75180

(sen(x))’-1/tan(x)=cos(x) R: 1,18080 radianes = 67,6551 °

X* =2x° R: 0,73624

6.2.- Resolver el problema 2.6 hallando la temperatura absoluta exacta a la que la reaccion estd en equilibrio
(AG°=0).

6.3.- Resolver el problema 2.7 hallando la temperatura absoluta exacta a la que la constante de equilibrio es
984609,111.

6.4 .- Sea la matriz

7 4 9
5 9 8
1 2 2

(cudnto ha de valer el elemento a,, para que el determinante de la matriz sea 7?7
6.5.- Hallar, usando buscar objetivo, valores de b que hagan r=0.

r= (a3_3c2)1/2

a = 3b’+2b-1

¢ = 5b°-3b-1

6.6.- Encontrar el maximo de F = 6xy — 3y” + z — z* modificando simultdneamente las variables y,z pero no
la x que esigual a7. Solucién: (x,y,z)=(7;7;0,5)

6.7.- Encontrar al menos un cero de esa misma funcién variando x, y, z a la vez.
Algunas soluciones: (3,4940; 7,0000 ; 0,5000) ( 5,0610; 0,1073; 2,3640)

6.8.- La funcién y = (x-2)** tiene un minimo. Encontrarlo. Solucién: x=2,y=0.
Nota: La solucién ha de cumplir una condicién para que y sea real.

6.9.- Dadas las funciones F y G, donde F = xy, G = 2x + 3y +1, obtener los valores de (X, y) que hagan
maximo F cuando G valga 14. Solucién: x =3,25;y =2,17.

6.10.- Encontrar dos nimeros cuya suma dé 15 y cuyo producto dé 10.
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Solucién: 14,301; 0,699.

6.11.- Hallar dos nimeros cuya suma valga e*m y cuyo producto valga e+.
Solucion: 0,752497; 7,787238.

6.12.- Encontrar dos nimeros cuyo producto sea 16 y su suma minima. Solucién: 4.4.

6.13.- Encontrar dos niimeros cuyo producto sea 16 y la suma de uno de ellos con el cuadrado del otro sea
minima.
Solucién: 8; 2.

6.14.- Sean las ecuaciones: x> +y =3 ; y* + x = 5. Hallar sus raices.
Solucién: x=1, y=2.

6.15.- Dada la ecuacién y = 4x* — 7x* — x + 2', encontrar: sus dos minimos, su mdximo y sus cuatro raices.
Nota: para hallar mds de una solucién hay que probar diferentes valores iniciales. (Ayuda: Se recomienda
empezar por buscar las raices (valores de x que hacen y=0))

6.16.- Lo mismo para la funcién: y = 4x’ — 11x’ + 5x + 2"%. (Este polinomio tiene 3 raices reales, dos
maximos y dos minimos).

6.17.- Hallar la distancia minima entre el punto (4,2) y la parabola y’=8x

(Ayuda: La distancia entre dos puntos, (x,y) y (4,2) viene dada por ((x-4)*+(y-2)*)"? ).
(Verificar que la respuesta equivale a 8')

7.-Ejercicios adicionales

Los problemas no siempre se presentan acompariados de la formula que se necesita (como era el caso en los
ejercicios del apartado 2). Cuando ocurre estos tenemos que deducirla o buscarla pensando un poco, o
pidiendo ayuda a los libros, o tratando de encontrar entre varios (trabajo en equipo) la forma de resolverlo

7.1.- Ejercicios de enunciado general

Se propone que estos enunciados sean analizados en grupo antes de programarlos en la hoja de
cdlculo.

7.1.1-Cierto pafs, reacio a cambiar de costumbres anteriores a la Revolucién Francesa de 1789, utiliza la
arcaica escala de temperaturas de Fahrenheit. 32°F equivalen a 0°C, y 212°F equivalen a 100°C. Programe la
Hoja de cédlculo de manera que dada una temperatura en °F obtenga su equivalente en °C con dos digitos
decimales, y viceversa.

7.1.2.-Un globo meteorolégico relleno con H, a P=1,00 atm y a 25°C tiene un didmetro de 3,00 m. Si
asciende hasta regiones elevadas, el globo encontrard temperaturas y presiones mds bajas. Esto afectard al
volumen del gas encerrado en el globo, y por tanto al volumen del globo. Programe la Hoja de cdlculo para
que le dé el didmetro del globo para una t (en °C) y una presién dadas.
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AYUDAS:

1.- Suponga comportamiento ideal del gas y globo perfectamente esférico y hermético.

2.- Unas condiciones probables en la alta atmdsfera son t = -40°C y p =0,50 atm. Obtenga el didmetro del
globo en estas condiciones y también para (t=-30°C y p=0,60 atm) y para (t=-50°C y p=0,40 atm).

3.- Recuerde que para un gas ideal, pV/T es constante si el nimero de moles no cambia. En problemas
anteriores tiene la expresion para el volumen de una esfera.

7.2.- Ejercicios de disoluciones y solubilidades

(NOTA: Las expresiones y notaciones necesarias para este apartado se dan en documento a parte)

7.2.1.-;Cuantos g de sosa cdustica, NaOH, supuesta pura, hay que pesar para preparar 100 em’ de disolucién
0,01M?
R: 0,04 g

7.2.2.-;Cuantos ml de metanol, CH,OH, hay que pipetear para preparar 100 em’ de disolucién 0,5M? La
densidad del metanol, supuesto puro, es D*, = 0,792.
(NOTA: D, o D 20/4 quiere decir “densidad a 20°C relativa al agua pura a 4°C que tiene una densidad de
1.000 kg/dm’).

R: 2,02 ml

7.2.3.-;Cuantos g de muestra hay que pesar para preparar 2 litros de disolucién 0,25 M de FeCl, a partir de
una muestra con riqueza 86,5%?
R:9387¢

7.2.4.-;Cuantos g de muestra de Na,CO;.10H,0, supuesto puro, hay que pesar para preparar 12 litros de
disolucién 1,50 M en Na,CO, ?
R: 51484 ¢

7.2.5.-;Cual es la concentracién molar y molal de un HNO, concentrado, de densidad 1,405 kg/dm’ y riqueza
68,1% 7.
R: 15,18M ; 33,88 molal;

7.2.6.-;,Cuantos ml de 4cido ortofosférico H;PO, hay que pipetear para preparar 500 cm’ de disolucién 0,3M?

La densidad del H;PO, concentrado es 1,69 g cm=3 y su riqueza del 85% en peso.
R: 10,23 ml

Ejercicios adicionales de disoluciones:

7.2.7.- ;{Cuédntos ml de HCI concentrado hay que pipetear para preparar 500 ml de disoluciéon 0,05M? La
densidad del HCI concentrado, de riqueza 34,5% (en peso), es de 1,18 kg/dm’.
R: 2,24 ml

7.2.8.- (Cudl es la concentracion molal del dcido ortofosférico H;PO, al 85% (p/p)?;Y su molaridad?;Y su
fraccion molar? R: 57,82 molal. 14,74 M. 0,51.

7.2.9.-;Cuantos ml de formaldehido HCOH de riqueza 35% (p/v) hay que pipetear para preparar 250 ml de

disolucion 0,8M? La densidad del formaldehido al 35% es de 1,08 kg/dm3 .
R: 17,16 ml.
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7.2.10.-;Cuéntos g de KNO; de riqueza 98% y Mr=101,11 hay que pesar para preparar 5 disoluciones de 100
ml cada una que sean 0.9, 0.85,0.80,0.75 y 0.70 M respectivamente?
R:9,29; 8,77; 8,25;7,74; 7,22

7.2.11.-;Cuéntos ml de acetona (Mr=58,08) de riqueza 99,5% (p/p) hay que pipetear para preparar 1 litro de
disolucion 2 x 10* M? La densidad D 20/4 de la acetona al 99,5% es de 0,79.
R: 0.015 ml.

7.2.12.- Dé la concentraciéon molar y molal de la acetona al 99,5% usada como soluto de partida en el
ejercicio anterior. DéE también la fraccion molar en acetona de este soluto de partida.
R: 13,53M; 3426,31 molal; 0,9840

7.2.13.-;Cuéntos g de muestra de Cobre II Sulfato pentahidrato (CuSO,.5H,0), supuesto puro, hay que pesar
para preparar 750 ml de disolucién 2,5 M en CuSO, ? (Mr de la sal hidratada =249,68. Mr de la sal anhidra
=159,6.). R:624,20 g

Solubilidades

7.2.14.- Los datos que siguen corresponden a valores experimentales de pKs, a 25°C, de sales muy poco
solubles en agua, de estequiometria tipo AB. Use la hoja de cédlculo para obtener:

-La solubilidad s de cada sal. AYUDA: Recuerde que s= (Ks)l/ 2,
-Las solubilidades promedio de:

Los haluros de Cu: (CuX).
Los haluros de Ag: (AgX).

Los cloruros (MQI).
Los bromuros (MBr).

Sal pKs

CuBr 8,2291

AgCl 9,7399

CuCl 6,4949

AgBr 12,1135

TICI 3,6990

Cul 11,9586

Agl 16.0809

7.3 Ejercicios de equilibrio quimico

7.3.1.-Ley de accion de masas
Un/a quimico/a trata de comprobar la ley de accién de masas y determinar la expresion correcta de la
constante del equilibrio para la reaccion

CO (g) +2 H, (g) + CH;0H (g)
Para ello realiza tres experimentos (ja la misma temperatura!) en los que mide la concentracién de las
especies una vez alcanzado el equilibrio:
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CO (2) H: (g) CH;OH (g)
Experimento 1

Inicio (M) 0.100 0.100 0.000

Equilibrio M)  0.0911 0.0822 0.00892
Experimento 2

Inicio (M) 0.000 0.000 0.100

Equilibrio (M)  0.0753 0.151 0.0247
Experimento 3

Inicio (M) 0.100 0.100 0.100

Equilibrio (M)  0.138 0.176 0.0620

El/la quimico/a no recuerda bien la expresion correcta de la Constante de Equilibrio. Empleando los datos
anteriores pruebe tres expresiones distintas y determine cudl es la correcta:

K, = [CH;OH)/[CO][ Ha]
K, = [CH;0H]/[CO] 2 [H>]
K, = [CH;OH]/[CO][ H,*

(RECUERDE que... la expresion correcta para la constante serd aquella que dé el mismo valor de K en los
tres experimentos).

7.3.2- Ejercicios de equilibrios para resolver con buscar objetivo.

Programe con la hoja de célculo el problema cldsico de equilibrio (Dada una reaccién a una T para la cual su
K es conocida, y dadas las concentraciones iniciales de reactivos y/o productos, encontrar las concentraciones

en condiciones de equilibrio, a esa T) para las siguientes reacciones:
a)  Ha(g) +I2(2) <O 2HI(g) K=50,54

(t=448 °C)
a.1) [Hylo=1,0M; [Ir]y=1,0 M ; [HI], = 0.

a.2) [Hal, = 5,0x10-3 M ; [Ih], = 1.0x10-2 M ; [HI], = 1,0x10-2 M

b)  2S05(g) + Ox(g) <> 2503 (g) K=6860 (t=600 °C)
b.1) [SOs], = 3.2x10-3 M ; [07], = 1,6x10-3 M ; [SO3], = 1,06x10-2 M

) N>(g) + 3Hp(g) <= 2 NH3 (g) Kp=0,431 (t=200 °C)

c.1) Suponga diversos casos de concentraciones iniciales y analice los resultados que obtenga.
NOTA: Recuerde que si las condiciones iniciales se establecen en forma de concentraciones, debe usarse la
relacion entre Kp y K¢ para una reaccién con incremento neto, An, de moles gaseosos:

Kp = K¢ (RT)A"
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7.3.3.- Ejercicios de equilibrios para resolver con Solver

Dada la reacciéon: A (g) + B (g) < 2C (g) con una constante de equilibrio K°p = 10 y unas presiones
parciales iniciales para A 'y C de 5 y 3 bar, respectivamente, obtener la presion parcial inicial del gas B para

que, en el equilibrio, la presién parcial del gas C no sea mayor de 4 bar. Suponer que el equilibrio se desplaza
inicialmente hacia la formacién de C.
Solucién: Py inicial = 0,819 bar.
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