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1. INTRODUCCION

El Proyecto de Innovacion Docente “Aplicacion de simulaciones vy
visualizaciones en la ensefianza de la Cinética Quimica” supone la continuacién de
otros proyectos de innovacion docente desarrollados en los Gltimos afios con los que se
pretende aglutinar recursos docentes que puedan ser utilizados en distintas asignaturas
de diferentes titulaciones que compartan los mismos contenidos. En un proyecto
anterior titulado “Visualizacion de sistemas termodinamicos en el aula” se desarroll6
diverso material docente para ser utilizado las asignaturas del area de Quimica Fisica
entre cuyos contenidos se encuentra la Termodinamica. Con objeto de ampliar el
material docente ya desarrollado se disefié un nuevo Proyecto de Innovacion Docente
para elaborar nuevo material que incluya contenidos correspondientes a la Cinética
Quimica.

La Cinética Quimica es una de las areas de la Quimica Fisica y diversas
asignaturas de las titulaciones de Quimica, Ingenieria Quimica y Farmacia imparten
contenidos correspondientes a la Cinética Quimica. Entre estas asignaturas se
encuentran las siguientes: Quimica | (1 Curso del Grado en Quimica),
Experimentacion en Quimica Fisica (3° Curso del Grado en Quimica), Quimica Fisica
(1* Curso del Grado en Ingenieria Quimica) y Fisica aplicada y Fisicoquimica Il (1%
Curso del Grado en Farmacia). Los miembros del equipo estan involucrados en la
docencia de estas asignaturas, Quimica |, Experimentacion en Quimica Fisica y
Quimica Fisica (M? del Mar Canedo Alonso) y Fisica aplicada y Fisicoguimica Il (M?
del Pilar Garcia Santos) por lo que se decidid elaborar diverso material docente para ser
utilizado tanto en las clases de grupo grande, grupo reducido o practicas de laboratorio

de estas asignaturas.
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2. OBJETIVOS

El objetivo de este proyecto es la elaboracion de material docente para su
utilizacion en diferentes asignaturas del area de Quimica Fisica, en concreto aquellas
que incluyan contenidos de Cinética Quimica. En la elaboracion de este material se
pretende aprovechar los multiples recursos online de libre acceso existentes en la
actualidad para la mejora en la docencia tedrica y practica de la Cinética Quimica cuyos
contenidos forman parte del area de la Quimica Fisica.

Puesto que en la mayoria de los casos no es posible simultanear los conceptos
tedricos que se imparten en el aula con la docencia practica de los mismos en el
laboratorio, este material docente facilita al alumno la comprensién de conceptos y
procesos Cinéticos.

El material docente que se pretende elaborar estard formado por archivos Power
Point o pdf, cada uno de los archivos incluiran conceptos tedricos fundamentales sobre
diferentes contenidos de la Cinética Quimica. Ademas se incorporaran simulaciones y
visualizaciones relacionadas con los temas en estudio que podran ser utilizadas tanto en
el aula como en el laboratorio.

El material docente podréa ser utilizado por los profesores en las clases de grupo
grande, en las clases de grupo reducido y en las précticas de laboratorio pudiendo ser de
gran ayuda en la explicacion del profesor y para la comprension de los alumnos. Las
simulaciones incorporadas al material docente se utilizaran en el aula y seran de gran
ayuda en las explicaciones teéricas y practicas. A través de la plataforma docente
Studium2 se pondra a disposicion de los estudiantes el material docente que se

considere mas importante lo que ayudaréa en el estudio autonomo individual del alumno
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3. ACTIVIDADES REALIZADAS

a) Se elaboraron los epigrafes con los contenidos de Cinética Quimica basicos que
forman parte de las asignaturas a las que va dirigido este Proyecto de Innovacion
Docente. Estos contenidos son los siguientes:

1. Formulacion IUPAC. Reaccion Quimica. Variable Grado de avance.

Velocidad de Reaccién. Ecuacion de velocidad: Orden cinético y Constante de
velocidad. Molecularidad. Reacciones elementales y complejas.

2. Tratamiento de datos cinéticos. Métodos de determinacion de oOrdenes cinéticos y
constantes de velocidad.

3. Técnicas de adquisicidn de datos cinéticos.

4. Influencia de la temperatura en la velocidad de reaccion.

5. Mecanismos de reaccién. Métodos aproximados. Reacciones complejas.

6. Teorias de la reaccién quimica: Teoria de colisiones. Teoria del estado de transicion.
7. Reacciones en disolucion. Fuerza ionica.

8. Catalisis. Catalisis homogénea. Catalisis heterogénea. Catalisis enzimética.

b) Se proporcioné a los estudiantes la bibliografia béasica que para el estudio de los

contenidos propuestos:

QUIMICA GENERAL

Chang, R., “Quimica”, 10 ed. McGraw-Hill, 2000.

Petrucci, R.H. y col. “Quimica general. Principios y aplicaciones modernas”. Pearson
Ed. 2003 (reimpr. 2008).

Atkins, P. y Jones, L. “Principios de Quimica”, 5% ed. Editorial Panamericana, 2012.
Atkins, P. “Quimica General”, 3% ed. Editorial Omega, 1998.

Ebbing, D.D. “Quimica General”. Ed. McGraw-Hill Interamericana, 1997.


http://personal.telefonica.terra.es/web/paginadepca/cinetica_quimica_mecanismos_reaccion/reacciones_elementales_complejas.htm
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QUIMICA FISICA

Atkins, P.W. Fisicoquimica, Panamericana, Madrid (2008).

Levine, I.R. Fisicoquimica (Vol. I), McGraw-Hill, México (2004).

Levine, I.R. Fisicoquimica (Vol. I1), McGraw-Hill, México (2004).

McQuarrie, D. y Simon, J.D., Physical chemistry: a molecular approach, Sausalito,
California, University Science Books, cop. (1997).

Castellan, G.W., Fisicoquimica. Fondo educativo Interamericano México 1981

CINETICA QUIMICA

Laidler, K.J., Chemical Kinetics, Harper el Row, NY (1987).

Moore, J.W. y Pearson, R.G., Kinetics and Mechanism, Wiley, NY (1981)

Masel, R. I. Chemical kinetics and catalysis, Wiley-Interscience, N. Y. (2001)

Logan, S.R., Fundamentos de Cinética Quimica, Addison Wesley Iberoamericana,
Madrid (2000)

Laidler, K.J. Symbolism and terminology in chemical kinetics. Pure Appl. Chem.
1981; 53(3): 753-770.

Laidler, KJ. A glossary of terms used in chemical Kinetics, including reaction
dynamics. Pure Appl. Chem. 1996; 68(1): 149-192.

c) Se realiz6 una busqueda de bases de datos que pueden ser Utiles el desarrollo de las
diferentes asignaturas y se proporcioné a los estudiantes a través de la plataforma
docente studium2.

- Constantes fisicas fundamentales (http://physics.nist.gov/cuu/Constants/)

- Sistema Internacional de Unidades (http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html)

- NIST Chemistry WebBook (http://webbook.nist.gov/chemistry/)

- IUPAC (http://www.iupac.org/)

- IUPAC Gold Book (Gold Book, Version 2.3.2,2012-08-19). Compendio de

terminologia Quimica.


http://brumario.usal.es/search~S6*spi?/aMasel%2C+Richard+I./amasel+richard+i/-3,-1,0,B/browse
http://physics.nist.gov/cuu/Constants/
http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html
http://webbook.nist.gov/chemistry/
http://www.iupac.org/
http://www.iupac.org/
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d) Se realizd una busqueda a través de internet de recursos online de libre acceso que
dispusieran de simulaciones, visualizaciones y modelizaciones en Cinética Quimica.
Entre los muchos recursos disponibles se han seleccionado las siguientes paginas:

- educaplus.org (http://www.educaplus.org/game/)

- PHET Interactive Simulations (https://phet.colorado.edu/).

- Chemical Thinking Interactives (https://sites.google.com/site/ctinteractives/)

(https://sites.google.com/site/ctinteractives/kinetics)

- Wolfram Demonstrations Project

(http://demonstrations.wolfram.com/topic.html?topic=Chemical+Kinetics&limi

t=20)

- Model ChemLab (http://model-chemlab.softonic.com/)

- Simulador de reacciones quimicas
(https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-
de-reacciones-quimicas)

A través la web de la American Chemical Society se puede acceder al sitio web
“Virtual Chemistry and Simulations™ (https://www.acs.org/content/acs/en/education/),
que contiene una recopilacion de paginas web con simulaciones en diversas areas de la
Quimica, entre ellas la Cinética Quimica, como por ejemplo:

- Chemistry Experiment Simulations and Conceptual Computer Animations

- ChemReaX: Chemical Reaction Simulator

o ChemReaX Virtual Lab: Chemical Kinetics
(https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX
%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-
_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual _Lab%3A_Chemical_Kineti

Cs)


http://www.educaplus.org/game/
https://phet.colorado.edu/
https://sites.google.com/site/ctinteractives/
https://sites.google.com/site/ctinteractives/kinetics
http://demonstrations.wolfram.com/topic.html?topic=Chemical+Kinetics&limit=20
http://demonstrations.wolfram.com/topic.html?topic=Chemical+Kinetics&limit=20
http://model-chemlab.softonic.com/
https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-reacciones-quimicas
https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-reacciones-quimicas
https://www.acs.org/content/acs/en/education/
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
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o ChemReaX Virtual Lab: Limiting Reagent

(https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX
%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-
_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual Lab%3A_Limiting_Reagen
)

o Virtual Chemistry Experiments. Chemical Kinetics
(http://www.chm.davidson.edu/vce/Kinetics/index.html)

o ChemCollective (http://chemcollective.org/home)
(http://chemcollective.org/kinetics)

o Simulations for Chemistry (http://web.mst.edu/~gbert/links.html)
(http://web.mst.edu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html)

e) Para cada uno de los temas de Cinética Quimica se elaboraron archivos Power Point
con los conceptos teodricos fundamentales para ayudar en la exposicion de las clases
tedricas en grupo grande y en las clases de grupo reducido, donde se resolvian
problemas y cuestiones précticas. En estos archivos se afiaden ademas las simulaciones,

visualizaciones 0 modelizaciones relacionadas con el tema que se esta tratando.

f) Se realizaron archivos pdf para cada uno de los temas donde se incluyen los
contenidos, un resumen, expresiones algebraicas, tablas, figuras afiaden ademas de las
simulaciones, visualizaciones o modelizaciones correspondientes. Estos archivos se han

puesto a disposicion de los estudiantes a través de la plataforma docente studium?2.

g) En algunos casos se han incorporado videos explicativos de diferentes materias que

se han encontrado disponibles en https://www.youtube.com/, todos ellos de libre acceso.

h) En ocasiones se han incorporado graficas que se han realizado utilizando las
aplicaciones proporcionadas por MATLAB o EXCEL, en ambos casos la Universidad
de Salamanca dispone de licencias. La utilizacién de MATLAB y EXCEL ha resultado


https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Limiting_Reagent
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Limiting_Reagent
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Limiting_Reagent
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Limiting_Reagent
http://chemcollective.org/home
http://chemcollective.org/kinetics
http://web.mst.edu/~gbert/links.html
http://web.mst.edu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html

St VNIVERSIDAD ( g\
Ll ;E, b SALAMANCA N ’-\£
Sty %00 Af0Y

CAMPUS DE EXCELENCIA INTERNACIONAL N
1218 -2018

de gran ayuda en la resolucion de problemas y en el tratamiento de datos, por lo que ha

sido utilizado con frecuencia en las clases de grupo reducido y practicas de laboratorio.

4. JUSTIFICACION ECONOMICA

El Proyecto de Innovacién docente ha recibido una valoracion positiva pero no
se ha concedido financiacién por lo que se han utilizado recursos on-line de libre

acceso para desarrollar el material docente.

5. RESULTADOS

A lo largo de este curso se han desarrollado recursos correspondientes a diferentes
contenidos de las asignaturas que imparten en el curso 2017/2018 las profesoras
participantes en el Proyecto de Innovacién Docente. Este material ha sido puesto a
disposicion de los estudiantes en la plataforma Studium2, o bien se les ha
proporcionado en las clases, practicas, etc,..

El material docente que se ha desarrollado en este proyecto consta de archivos
Power Point para su utilizacion en las clases de grupo grande, en las clases de grupo
reducido y en las practicas de laboratorio que contienen consideraciones teodricas,
gréficas y figuras. Ademas se incorporaran simulaciones, visualizaciones o
modelizaciones relacionadas con distintos aspectos de la Cinética Quimica. También se
han elaborado archivos pdf que contienen los contenidos de cada uno de los temas, un
resumen, expresiones algebraicas, tablas, figuras afiaden ademas de las simulaciones,
visualizaciones o modelizaciones correspondientes. Estos archivos se han puesto a
disposicion de los estudiantes a través de la plataforma docente studium2.

El material docente elaborado podréa ser utilizado bien de forma completa o alguno

de sus apartados en las asignaturas, Quimica | (1°" Curso del Grado en Quimica),
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Experimentacion en Quimica Fisica (3° Curso del Grado en Quimica), Quimica Fisica
(1% Curso del Grado en Ingenieria Quimica) y Fisica aplicada y Fisicoquimica Il (1%
Curso del Grado en Farmacia).

Como muestra proporcionamos un ejemplo del primer tema correspondiente al
bloque de Cinética Quimica de la asignatura Quimica | (1% Curso del Grado en
Quimica). Este ejemplo contiene los fundamentos teoricos, graficas, figuras,

animaciones, simulaciones y videos para facilitar la comprension de la materia.

10
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EJEMPLO

104002 QUIMICA I (1er Curso Grado en Quimica)
CONTENIDOS
BLOQUE 1. CINETICA QUIMICA
BLOQUE 2. ESTADOS DE AGRAGACION DE LA MATERIA
- GASES
- LIQUIDOS
- SOLIDOS
BLOQUE 3. INTRODUCCION A LA TERMODINAMICA. EQUILIBRIO
QUIMICO
BLOQUE 4. DISOLUCIONES

BIBLIOGRAFIA

QUIMICA GENERAL

Chang, R., “Quimica”, 10 ed. McGraw-Hill, 2000.

Petrucci, R.H. y col. “Quimica general. Principios y aplicaciones modernas”. Pearson
Ed. 2003 (reimpr. 2008).

Atkins, P. y Jones, L. “Principios de Quimica”, 5% ed. Editorial Panamericana, 2012.
Atkins, P. “Quimica General”, 32 ed. Editorial Omega, 1998.

Ebbing, D.D. “Quimica General”. Ed. McGraw-Hill Interamericana, 1997.

QUIMICA FISICA

Atkins, P.W. Fisicoquimica, Panamericana, Madrid (2008).

Levine, I.R. Fisicoquimica (Vol. I), McGraw-Hill, México (2004).

Levine, I.R. Fisicoquimica (Vol. 1), McGraw-Hill, México (2004).

McQuarrie, D. y Simon, J.D., Physical chemistry: a molecular approach, Sausalito,
California, University Science Books, cop. (1997).

Castellan, G.W., Fisicoquimica. Fondo educativo Interamericano México 1981

11
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BASES DE DATOS

- Constantes fisicas fundamentales (http://physics.nist.gov/cuu/Constants/)

- Sistema Internacional de Unidades (http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html)

- NIST Chemistry WebBook (http://webbook.nist.gov/chemistry/)

- IUPAC (http://www.iupac.org/)

- IUPAC Gold Book (Gold Book, Version 2.3.2,2012-08-19). Compendio de

terminologia Quimica.

12


http://physics.nist.gov/cuu/Constants/
http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html
http://webbook.nist.gov/chemistry/
http://www.iupac.org/
http://www.iupac.org/
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BLOQUE 1

CINETICA QUIMICA

La Cinética Quimica estudia la velocidad con que transcurren las reacciones
quimicas y los factores de los que depende la velocidad:
v = f(concentraciones, Temperatura,pH, P, I, catalizadores, ...)
Esta informacidén permite determinar los mecanismos de reaccion, objetivo

ultimo de la Cinética Quimica.

CONTENIDOS
1.- Conceptos generales. Formulacion IUPAC.
1.1.- Reaccion Quimica.
1.2.- Variable Grado de avance.
1.3.- Velocidad de Reaccion.
1.4.- Ecuacion de velocidad: Orden cinético y Constante de velocidad.
Molecularidad. Reacciones elementales y complejas.
2.- Tratamiento de datos cinéticos. Métodos de determinacion de 6rdenes cinéticos y
constantes de velocidad.
2.1.- Método Integral
2.2.- Método del tiempo de vida media
2.3.- Método aislamiento de Ostwald
2.4.- Método diferencial.
3.- Técnicas de adquisicion de datos cinéticos.
3.1.- Métodos quimicos directos o discontinuos.
3.2.- Meétodos fisicos indirectos o continuos.

4. Influencia de la temperatura en la velocidad de reaccion. Ecuacion de Arrhenius

13


http://personal.telefonica.terra.es/web/paginadepca/cinetica_quimica_mecanismos_reaccion/reacciones_elementales_complejas.htm
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5. Mecanismos de reaccion.
5.1.- Métodos exactos y métodos aproximados.
5.2.- Reacciones complejas: consecutivas, competitivas, concurrentes y
reversibles.
6. Teorias de la reaccion quimica: Teoria de colisiones y Teoria del estado de
transicion.

7. Catalisis: Catalisis homogénea, Catélisis heterogénea y Catélisis enzimatica.

BIBLIOGRAFIA EPECIFICA

Laidler, K.J., Chemical Kinetics, Harper el Row, NY (1987).

Moore, J.W. y Pearson, R.G., Kinetics and Mechanism, Wiley, NY (1981)

Masel, R. I. Chemical kinetics and catalysis, Wiley-Interscience, N. Y. (2001)

Logan, S.R., Fundamentos de Cinética Quimica, Addison Wesley Iberoamericana,
Madrid (2000)

Laidler, K.J. Symbolism and terminology in chemical kinetics. Pure Appl. Chem.
1981; 53(3): 753-770.

Laidler, K.J. A glossary of terms used in chemical kinetics, including reaction
dynamics. Pure Appl. Chem. 1996; 68(1): 149-192.

SIMULACIONES RECOMENDADAS COMO ACTIVIDAD PARA REPASO Y
EVALUCION DE CONOCIMIENTOS ADQUIRIDOS

Chemical Thinking Interactives
(https://sites.google.com/site/ctinteractives/)

Este sitio web incluye un conjunto de recursos educativos interactivos disefiados
para apoyar la ensefianza y el aprendizaje de Quimica. Las simulaciones se han

desarrollado para involucrar activamente a los estudiantes en el andlisis de las

14


http://brumario.usal.es/search~S6*spi?/aMasel%2C+Richard+I./amasel+richard+i/-3,-1,0,B/browse
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propiedades y los comportamientos de diferentes sistemas quimicos. Las simulaciones
estan clasificadas por temas o conceptos y uno campos que aborda es la Cinética
Quimica.

(https://sites.google.com/site/ctinteractives/kinetics)
(https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-

reacciones-quimicas)

Wolfram Demonstrations Project

(http://demonstrations.wolfram.com/topic.html?topic=Chemical+Kinetics&limit=20)

Model ChemLab
(http://model-chemlab.softonic.com/)

Simulador de reacciones quimicas
(https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-

reacciones-quimicas)

ChemReaX: Chemical Reaction Simulator

ChemReaXTM es una aplicacion web que ofrece ScienceBySimulation para la
modelizacion y simulacién de reacciones quimicas béasicas. Puede tratar una variedad
casi ilimitada de reacciones quimicas virtuales y realizar experimentos de tipo
hipotético. Evalua la termodinamica quimica, el equilibrio, la cinética y las

interacciones acido-base.
-  ChemReaX Virtual Lab: Chemical Kinetics

(https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical
_Reaction_Simulator/ChemReaX_-
_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual _Lab%3A_ Chemical_Kinetics)

15


https://sites.google.com/site/ctinteractives/kinetics
https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-reacciones-quimicas
https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-reacciones-quimicas
http://demonstrations.wolfram.com/topic.html?topic=Chemical+Kinetics&limit=20
http://model-chemlab.softonic.com/
https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-reacciones-quimicas
https://sites.google.com/site/portalquimicahumboldt/simuladores/simulador-de-reacciones-quimicas
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical_Reaction_Simulator/ChemReaX_-_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual_Lab%3A_Chemical_Kinetics
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- ChemReaX Virtual Lab: Limiting Reagent
(https://chem.libretexts.org/Visualizations_and_Simulations/ChemReaX%3A_Chemical
_Reaction_Simulator/ChemReaX_-

_Virtual_Lab_Exercises/ChemReaX_Virtual _Lab%3A_Limiting_Reagent)

- Virtual Chemistry Experiments. Chemical Kinetics

Virtual Chemistry Experiments es una coleccién de tutoriales de quimica
interactivos basados en la web. Los tutoriales emplean Physlets y Applets de quimica
para simular experimentos o representar estructuras moleculares y atémicas.
(http://lwww.chm.davidson.edu/vce/Kinetics/index.html)

- ChemCollective
(http://chemcollective.org/home)

(http://chemcollective.org/kinetics)
- Simulations for Chemistry

(http://web.mst.edu/~gbert/links.html)
(http://web.mst.edu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html)
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1.- CONCEPTOS GENERALES

1.1.- REACCION QUIMICA
Ecuacion general
Reactivos =>Productos
aA +bB >cC+dD
a,b,c,d > Coeficientes estequiométricos, moles de reactivos que reaccionan o
productos que se forman.

https://phet.colorado.edu/es/simulation/reactants-products-and-leftovers
http://sites.aticascipione.com.br/planetaquimica/simuladores/cinetica_quimica/cinetica
_quimica.htm

https://www.youtube.com/watch?v=nFMLeNzIUSc
https://www.youtube.com/watch?v=KZmVvOxAXBU
https://www.youtube.com/watch?v=ZHG-gffv2e8

REACCION QUIMICA (IUPAC):

ng

j=1
A;= especies quimicas que intervienen la reaccion.

ns = numero de especies involucradas.

k= constante de velocidad de la reaccion.

v;= coeficiente estequiométrico de la especie Aj en la reaccion.
v;< 0 para las especies que actian como reactivos en la reaccion.

v;> 0 para las especies que actan como productos en la reaccion.

k
V1A1 + VZAZ S RELEERY s V3A3 + V4_A4_ + .-
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SIMULACION

https://teachchemistry.org/periodical/issues/march-2018/chemical-reactions-

stoichiometry

En esta simulacion, los estudiantes practican clasificando diferentes reacciones
quimicas, ajustando ecuaciones Yy resolviendo problemas estequiométricos. Los
estudiantes pueden realizar un cuestionario de 5 preguntas con tres partes cada una. En
primer lugar clasifican el tipo de reaccion quimica, a continuacion ajustan la ecuacion
quimica correspondiente y por ultimo resuelven un problema estequiométrico basado

en la ecuacion quimica ajustada.

1.2.- VELOCIDAD DE REACCION

Cambio en la concentracion de una sustancia, reactivo o producto, dividido por el
tiempo durante el cual ese cambio tuvo lugar.
cambio en la concentracion A[X]

V= =
tiempo At

Reaccidén general A->B

Progreso de la reaccion - Medimos la desaparicién del reactivo A o formacion

del producto B durante un tiempo.
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conc/M

tiempo/min

Representacidn gréfica realizada con MATLAB

Velocidad instantanea - Pendiente en ese punto de la curva [X]/t >Pendiente
de la tangente a la curva [X]/t

Pendiente de una recta > y = m x+b

_4y
M= ax
A[X]  d[X]

1
At—0 At dt

Para el reactivo se define velocidad instantanea:

__A[A] __diA]

= Yy =——
Vg AL aioo Vg It vy >0

Pendiente negativa ->velocidad positiva.

Para el producto se define velocidad instantanea:
A[B] d[B]
At a—0 BT dt

Pendiente positiva = velocidad positiva.

Vg =

=>vp >0

19
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De manera general (IUPAC) para la reaccion quimica:

k
V1A + v 4, + -0 - V3A3 + V4 Ay + -
2.1. Velocidad de desaparicion de un reactivo
d[A] d[A]

ST Tq a <Y Va0
2.2. Velocidad de aparicién de un producto
d[A] d[A]
Vg, = T T >0 Uy, > 0

2.3. Relacion entre distintas velocidades
N2 (9) + 3H2 (9) = 2NHs (9)

o _diNHg] o dH] o dIN]
Nz = dt 27 dt N dt
d[NH;] d[N,]
[NH3] = 2[N;] UNH, = dt = -2 dt Ung, = 2 Vn,
2 d[NH;] 2 d[H,] 2
[NH3] = §[H2] UNH: T T30 T T3 at UNH; = 3 VH,
d[H,] d[N;]
[Hy] = 3[N;] vy, = % - —37 vy, = 3Vp,
2.4. Definicion general
k
V1A1 + VzAz AL i V3A3 + V4A4 + -
nAi _ Vi 1 _ 1
Ny, B Vj Vi M = v 4j

1dn,, 1dny,

Vi dt _Vj dt

1 dnAl.
V=—
Vi dt

v;< 0 reactivos v;> 0 productos
v 11dny

VSV TV dr

Si V=cte

20
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v_vi dt

_ 11dn,, 11dny,

YTV de TV dt

_1dia)_ 1dl4)]

S odt vy dt

A+2B->3C+D
d[A] B ld[B] B ld[C] B d[D]

VST T T 27dr 3 dr T dr

https://phet.colorado.edu/sims/reactions-and-rates/reactions-and-rates es.jnlp

http://www.chm.davidson.edu/vce/kinetics/ReactionRates.html
https://www.youtube.com/watch?v=ExH_YRfYTol

https://teachchemistry.org/periodical/issues/may-2018/reaction-rates

En esta simulacion, los estudiantes tendran la oportunidad de investigar varios
factores que pueden afectar la velocidad inicial de una reaccion quimica y tendran la
oportunidad de manipular varias variables, incluida la concentracion, la temperatura o
el area de superficie de los reactivos, asi como la adicion de un catalizador durante la
simulacion. Los estudiantes interpretaran una representacion cualitativa simplificada de

la reaccion y analizaran los datos correspondientes organizados en una gréafica.

2.5. Variable grado de avance (§)
Reactivos <> Productos

Relacion entre el numero de moles de reactivos y productos = Variable grado de

avance (relaciona cantidades de reactivos y productos).

https://www.youtube.com/watch?v=jisnbkQEtBO
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Reaccion quimica (IUPAC)

k
lel + V2A2 + """ il V3A3 + V4A4_ +

t=0 N1,0 N2,0 N30 N4,0

t=t  niot&v; N2o+Ev, N3ot&vy Naotv,

A;= especies quimicas que intervienen la reaccion.

v;= coeficiente estequiométrico de la especie Aj en la reaccion (v;< 0 reactivos,
v;> 0 para productos).

nj,o = numero de moles iniciales de la especie |

nj = nimero de moles de la especie j a tiempo t

& = grado de avance de la reaccion (moles = Numero de ciclos de reaccion = El
namero de veces que v, moles de A; reaccionan con v, moles de A, para dar v3 moles
de A; y v, moles de A,.

' = grado de avance de la reaccion (moles/L)

&v;= n° de moles que reaccionan de la especie j
Cambio en el nimero de moles, An:

An = n; — ni’o = Vif

Caracteristicas de la variable grado de avance (&)

Solo reactivos sin reaccionar 2> =10

Cuando ha reaccionado una determinada cantidad - &
Maximo valor depende de la cantidad de reactivos = &maxima

0 <& < Emaxima

V141 F VA, + e e f) V3Az + VA, + -
t=0 N10 N2,0 N30 N4,0
t=t  niot&y; n2otEv, N3ot&vs  Naotlv,
t=t>E=¢
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& = 1 - Han reaccionado v; moles A; con v, moles A,

v, de Ay.
& =& > Han reaccionado &v, de Ag,...
Remanente ni0+ &vy (v4<0)
Nni1=nyo+&vy = N1o- |v4]§
n3=n3o+ &vsy = N3o + |v3|§
De modo general:
&v;= n° de moles que reaccionan de la especie j

Nj=njo+ ng

Reactivos = n1=nio - |v4 |
Productos = n3=nzo + |v5|¢
Reaccion acabada = Emaxima

Reactivo limitante > nj= 0 = njo +v; &maxima

n.
7,0
§=——
Vj
Velocidad de reaccion:
nj = Nj,0+&v;
dny 48
dt I dt

_1ldn  1d¢  d¢’
VTVy e T var dt

(§ue
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para dar v3 de Az y

Definicion general de velocidad de reaccion (IUPAC)
_dg’ 1d§ 1 1dmy

VS V@ TV @
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xD
6

avance/M
w
I
1

tiempo/min

Representacion gréfica realizada con MATLAB

3.- CLASIFICACION DE REACCIONES

https://sites.google.com/site/ctinteractives/kinetics
https://phet.colorado.edu/es/simulation/legacy/reversible-reactions
https://www.youtube.com/watch?v=LdAXm60OHfp8
https://www.youtube.com/watch?v=VZ8SWIRs2Bg

R. Homogéneas = Todas las especies que intervienen se encuentran en la misma fase
(gases, liquidos,..)

R. Heterogéneas ->Ocurren en mas de una fase.

Las reacciones tienden espontdneamente hacia un estado de equilibrio que viene
determinado por la constante de equilibrio.

24
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aA+bB->cC+dD
Cte Termodinamica de equilibrio
agaj  [CI°[D]* vév§

K: p— —
agah " AP g~ %

Kc = Cte de equilibrio expresada en concentraciones, puede tener valores muy
diferentes dependiendo de la reaccion.

- Si K¢ >>1, al alcanzar el equilibrio las concentraciones de C y D son muy
grandes con respecto a las de A y B, lo que equivale a decir que el equilibrio
estd muy desplazado a la derecha, lo cual permite suponer que todos o alguno de
los reactivos se ha consumido en su totalidad. En estos casos (Kc>10%) se
puede afirmar que la reaccion es practicamente irreversible desde el punto de
vista cinético

- Si Kc =1, los reactivos no llegan a consumirse y cinéticamente se considera a la
reaccion reversible.

- Si K¢ <1, puede ser indicio de que el sentido espontaneo de evolucion es el
contrario a como esta formulada la reaccion (Kc<10™).

Vamos a considerar reacciones que ocurren
1- Ensistemas G o L, homogéneas (1 fase).
2- Mantiene constante su volumen (V=cte)

3- Se pueden considerar irreversibles (K¢ >>1)

4.- ECUACION DE VELOCIDAD

Ecuacion de velocidad de una reaccion quimica: Expresion explicita que
relaciona la velocidad de la reaccion con las concentraciones de los reactivos.
A+B>C

d[A] «
v= BT = k[4] [B]ﬁ

k = es un coeficiente de proporcionalidad - Cte de velocidad

25
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a, b - son parametros que afectan a las concentraciones.

https://www.quimica-organica.com/cinetica-quimica-velocidad-de-reaccion/

https://www.quimica-organica.com/cinetica-quimica-ley-de-velocidad/

http://e-
ducativa.catedu.es/44700165/aula/archivos/repositorio/4750/4849/html/11_determinac
in_de_las_ecuaciones_de_velocidad.html

4.1. Constante de velocidad

http://www.quimitube.com/videos/cinetica-quimica-ecuacion-de-velocidad-constante-

de-velocidad-y-orden-de-reaccion/

Factores de los que depende la velocidad de reaccién
v = f(concentraciones, Temperatura,pH, P, I, catalizadores, ...)
La Constante de velocidad contiene toda la informacion sobre los factores que

afectan a la velocidad excepto la concentracion de los reactivos

Nr
v=f(T,P,IpH,catal., conc,....) = f(T,P,I,pH,..)l_[[A]-]nj
Jj=1

Nr

v=k(T,P,I,pH,catal.,..) H[Af]nj
Jj=1

Nr = ndmero de especies que actian como reactivos (v;< 0).

k = constante de velocidad de la reaccion.
nj= orden de reaccion parcial con respecto al reactivo j.

Unidades de k: conc™t?

26
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En los procesos mas sencillos o elementales (transformacion de reactivos a
productos en una etapa), k es independiente de las concentraciones de reactivos, pero
esto solo se cumple para reacciones elementales. En otros casos se comprueba que k
puede depender:

- Concentracién de alguno de los reactivos

- Concentracion de alguno de los productos

- Concentracion de alguna otra especie presente en el sistema como las especies
intermedias que no aparecen en la reaccion global.

- En el caso de reacciones en disolucién de la naturaleza del disolvente, pH,
fuerza idnica,..

- De la presencia de cuerpos en contacto con el sistema de reaccion, p.ej. paredes
del reactor, volumen, forma,..

Si k tiene dependencia de alguno de estos factores es indicativo de que la reaccion

tiene un mecanismo complejo (no elemental).
4.2. Orden de reaccion
https://www.youtube.com/watch?v=kogHVjQnHPQ
https://triplenlace.com/2013/04/05/calculo-del-orden-y-de-la-ley-de-la-

velocidad-de-una-reaccion-quimica/
(http://web.mst.edu/~gbert/Kinetics/Kinetics.html)

Orden de reaccidon parcial con respecto a la especie j: n;
Orden de reaccion global: n=2h;

Segun el valor de n las reacciones se clasifican:

- n=0 - Reacciones de orden cero
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2 NH3(g) 2 N2(g) +3H2(Q)
Catalizada sobre Pt o W
- n=1 -> Reacciones de orden uno
v = k[A]* = k[A]
2N205 >4NO0- +02 V = Kk [N20s]
2 H02 > 2H0 +02 v =k [H207]
- n=2 -> Reacciones de orden dos
v = k[A]?
v = k[A]'[B]*
2NO2 (g) > 2NO (g) + O2(g) v =k [NOzJ?
S208% +3 1" 22804 +l57 v =k [S208%][ I5]
- n=3 > Reacciones de orden dos
v = k[A]?
v = k[A]*[B]'
v = k[A]'[B]*[C]*
2NO (g) + 02(g) 22NO02(g) Vv =k[NOJY O]
2NO (g) + H2 (9) N2 (9) +2H0 (g) v =k [NOJ[H]

Consideraciones:

- El orden total n y los drdenes parciales nj son magnitudes que se determina
experimentalmente

- ny njpueden tomar valores enteros, semienteros, nulos e incluso negativos.

- Proporcionan informacion valiosa sobre el mecanismo de reaccion.

- Reacciones con el mismo orden tienen caracteristicas similares.

- Los ordenes parciales no se pueden identificar con los coeficientes

estequiométricos aungue en las reacciones elementales pueden coincidir.
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En las reacciones sencillas n=1,2 y raramente n=3, cuando el mecanismo no es
elemental aparecen 6rdenes fraccionarios y n=0 indica generalmente reacciones con
catélisis heterogénea.
No siempre un orden sencillo indica que la reaccion lo sea elemental.
203(9) 2302(9) Vv=k[03][0:]"
La velocidad de la reaccion disminuye al aumentar la concentracion de Oz, es un

proceso complejo en el que el Oz participa en etapas intermedias.

4.3. Ecuacion de velocidad

v=k l_[[Al]"l = K[A ™ [A,]"2 [Ag]™ . ...
=1

La ecuacion de velocidad nos indica como cambia la velocidad de una reaccion a
una temperatura especifica conforme modificamos las concentraciones de los reactivos,

para cualquier reaccion quimica debe determinarse de forma experimental.
5.- MECANISMO DE REACCION

http://www.quimitube.com/videos/cinetica-quimica-teoria-6-mecanismo-de-reaccion
https://www.youtube.com/watch?v=NGLgHqH51DO0
https://slideplayer.es/slide/9136042/

El proceso por el cual se lleva a cabo una reaccion se denomina mecanismo de
reaccion. ElI mecanismo de reaccion describe con detalle el orden de ruptura y
formacion de enlaces y los cambios de las posiciones relativas de los atomos a lo largo
de la reaccion. Es decir, nos proporciona informacién de los diferentes pasos o
reacciones elementales por los que transcurre la reaccion. Es la descripcion detallada y

completa de cada una de las etapas o0 secuencia de reacciones que provocan la aparicion
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de los productos (incluyendo intermedios). EI mecanismo de una reaccién puede
cambiar al cambiar la temperatura y por la presencia de un catalizador.

El objetivo de la cinética quimica es predecir la velocidad de una reaccion
quimica en unas determinadas condiciones experimentales y proponer un mecanismo
de reaccion acorde cualitativa y cuantitativamente con las medidas experimentales. Al
proponer un mecanismo se deben tener en cuenta una serie de consideraciones:

) Un mecanismo debe ser consistente con la ecuacién de velocidad
(orden de reaccion y constante de velocidad) obtenida a partir de los resultados
experimentales.

i) Viabilidad energética de las distintas etapas.

11)) Principio de reversibilidad microscopica: para una reaccion elemental,
la reaccion inversa ocurre en la direccion opuesta por el mismo camino. No es posible
incluir en un mecanismo de reaccién ningin paso que no pueda tener lugar si la
reaccion se invirtiera

iv) Consistencia con reacciones analogas

El mecanismo por el que tiene lugar una reaccion quimica puede ser:

Simple: si la reaccion se desarrolla mediante una sola reaccion o etapa elemental.

Complejo: si tiene lugar en una secuencia de etapas elementales.

Por ejemplo en la descomposicion térmica del 6xido nitroso aungue la ecuacion
estequiométrica parece sugerir un mecanismo sencillo la reaccién ocurre en dos etapas.

Reaccidn global (estequiometria) :2N2O > 2Nz + O2

Etapas:

- Descomposicion térmica del 6xido nitroso: N2O 2 O: + N2

- Reaccion del oxigeno con el 6xido nitroso: O: + N2O >Nz + O2
5.1.- MOLECULARIDAD

Para que una reaccion tenga lugar, ya sea en fase gaseosa o en disolucion, es

necesario que los reactivos (que pueden ser atomos, iones atdbmicos o moleculares,
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moléculas, radicales o especies macromoleculares) para que puedan transformarse en
productos de reaccion. El contacto puede ser interatomico o intermolecular.

El concepto de molecularidad esta relacionado con el mecanismo molecular de
las reacciones elementales que pueden ser reacciones completas por si mismas o etapas
de un mecanismo complejo. Se define como el numero de moléculas puestas en juego
en una reaccion elemental.

Consideraciones:

Estequiometria. Proporciona la relacion mas sencilla entre el nimero de moles
de reactivos y el nimero de moles de productos. Es una relacion cuantitativa entre el
nimero de moles de reactivos y productos (reaccion global). No informa sobre el
mecanismo de la reaccion.

Orden de reaccion: magnitud experimental, indica como los datos
experimentales se ajustan a la ecuacion de velocidad.

Molecularidad =>Numero de moléculas de reactivo que interaccionan entre si en
cada etapa elemental de la reaccion, de acuerdo con el mecanismo propuesto. Es
independiente del orden de reaccibn que es una magnitud determinable
experimentalmente, se refiere a la forma de la ecuacion de velocidad de cualquier
reaccion tanto elemental como compleja, la molecularidad solo afecta al mecanismo

molecular de una reaccion compleja. No obstante:

Reaccién elemental. Condicidn necesario pero no suficiente para que una

reaccion sea elemental, regla de Van’t Hoff: orden = molecularidad.

En procesos cinéticos elementales donde orden = molecularidad, las reacciones
elementales se pueden clasificar:
1) R. Unimoleculares - Si interviene una sola molécula. No existe

practicamente contactos sino que cada una de las moléculas de las
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especies reactivas que actdan en un determinado estado energético, se
transforman en otras diferentes.
a. Descomposicion de una especie molecular en otras méas sencillas
A>M+N+ ...
032 0:+0

b. Disociacion de moléculas en atomos, iones o radicales.

AB>A+B

N20s >2 NO2 + %2 O3
Ao>A+A
L>1+1

c. Isomerizacién con reordenamientos internos de los atomos
ABCD ->ACBD
CIS-BUTENO > TRANS-BUTENO
Se ha comprobado que las reacciones unimoleculares la velocidad de la
reaccion, referida a la especie que se transforma es proporcional a la
concentracion de la misma elevada a la unidad n=1

d[A] "
V= _F = k[A]

R. Bimoleculares -> Intervienen dos moléculas.
a. Adicién, union de dos especies moleculares para formar una mas
compleja
AC +AB > ACBD

unién de atomos libres iguales o diferentes

A+A>A;

A+B—> AB

03+0>20;

b. Sustitucion del tipo
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A+BC>AB+C
I+ CH3Br - CHal + Br
c. Transformacién de dos especies en otras
A+B>M+N+..
Ho + 12 2 2HI

Estas reacciones responden a cinéticas de orden 2

R. trimomeculares: Implican la colision de tres moléculas
simultdneamente para dar uno o varios productos por lo que son mucho
menos probables y son relativamente raras. La probabilidad de que
choquen cuatro o0 mas moléculas con algin grado de regularidad es aln
mucho mas remota. Responden a cinéticas de tercer orden y sus
ecuaciones de velocidad pueden ser:

a. A+ B+ C - productos

=@ A
d[A] 2Rl
=~ - k[A]*[B]
d[A] 11R12
=~ - k[A]*[B]
= _dal = k[A]'[BT*[C]*

b. 2AB+C; > 2ABC

1d[4B]  dlc]
T2ar - ar - MABFIG]
2NO (g) + 02 (g) 22N02(g) Vv =k[NOJO2]

2NO (g) + Hz2 (9) >N2 (9) +2H20 () v =Kk [NOJ’[H]

v =
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