Quimica e ENsINO

A SiNTESE INDUSTRIAL DO AMONIACO: CALCULADORAS GRAFICAS NA RESOLU-
CAO DE PROBLEMAS NUMERICOS EM EQUILIBRIO QUIMICO

MARIO VALENTE, HELENA MOREIRA, JOANA NORONHA SA *

Nesfe artigo propde-se um método de resolucdo de exercicios numéricos envolvendo equili-
brios quimicos para os quais a resolucéo analitica néo é trivial (equagdes de ordem superior a
dois). O presente método faz uso das capacidades grdficas das calculadoras hoje obrigatérias
no Ensino Secundério em geral, e na disciplina bi-anual de Fisica e Quimica A (dos 102 e 112

anos) em particular.

INTRODUCAO

A escolha da sintese industrial do
amoniaco (a partir do diazoto e do
di-hidrogénio) como o exemplo de
um processo de equilibrio quimico,
no programa da disciplina de Fisica
e Quimica A do Ensino Secundario
[1], ndo recolheu um aplauso unani-
me pelos professores da disciplina, ja
que, se por um lado esta escolha se
justifica devido a natureza do produto
(amoniaco) que se reveste de grande
importancia como matéria prima utili-
zada em muitas industrias, dando uma
panoramica da importancia da quimi-
ca na vida corrente, por outro lado,
no plano mais concreto da didactica
da quimica, ndo facilita a exploragéo
de exercicios numéricos ja que pode
implicar a resolugéo de equagdes de
ordem 4, o que esta, em principio, fora
do alcance matematico dos alunos do
ensino secundario.

A obrigatoriedade da utilizagdo de
calculadoras graficas no Ensino Se-
cundario permite, contudo, solugdes
ao problema acima referido pois al-
gumas calculadoras possuem progra-
mas pré-instalados que possibilitam
a resolugéo de equacgdes de ordem
superior a 2.

No presente artigo propde-se um
método simples de resolugao destes
exercicios, que faz uso das capacida-
des presentes em qualquer maquina
grafica. Este método € apresentado de
seguida com recurso a utilizacdo de
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dois exemplos, fazendo uso da Calcu-
ladora grafica Texas Tl — 83 Plus.

ExempLos DE EXERciclOS
Com o fim de ilustrar o método aqui

proposto recorrer-se-a aos dois exer-
cicios-tipo a seguir apresentados.

N, = [N = A, [H)], =[H] —3xAe
[NH.], = 2xA, isto &, [N,]_ = 1,404 - A,
[H,], = 0,613 — 3xA e [NH,]_ = 2xA, em
que A corresponde a variagdo da con-
centragdo até se atingir o equilibrio
quimico (por comodidade de calculo
optou-se por escolher a variagdo da
concentragao do diazoto como A).

Exercicia 1

Num recipiente de volume igual a 0,460 dm? colocaram-se 0,646 mol
de diazoto e 0,282 mol de di-hidrogénio. Esperou-se que a mistura

atingisse o equilibrio, segundo:

N, (g) + 3 H, (g) © 2 NH, (g).

Admita que, a temperatura da experiéncia, a constante de equilibrio
(K.) para o processo considerado apresenta o valor 0,206.

A resolugéo deste exercicio principia
pelo calculo das concentragbes ini-
ciais das espécies presentes no re-
cipiente: [N,], = 0,646/0,460 = 1,404
mol/dm? e [H,]. = 0,282/0,460 = 0,613
mol/dm?.

De seguida deve reconhecer-se que
até se estabelecer o equilibrio quimico
a reaccao mais veloz é a correspon-
dente ao sentido directo, o que pode
ser conseguido, formalmente, pelo
calculo do quociente de reaccao que,
neste caso, é (no instante inicial) zero.
Como Q <K, areacgdo mais veloz € a
correspondente ao sentido directo.

Atingido o equilibrio as concentragbes
de diazoto, di-hidrogénio e amonia-
co sdo dadas, respectivamente, por:

Substituindo na expressdo da cons-
tante de equilibrio tem-se:

_ (2xA)’

=0,206
¢ (1,404 -A)x(0,613—3xA)?

Pretende-se conhecer o valor de A.
Para tal pode considerar-se a fungao:

(xay’

f(A) = -
(1,404 - A)x(0,613—3xA)

-0,206

e 0s seus zeros corresponderdo as
solugbes matematicas possiveis para
o problema em questéo. A escolha de
qual o valor a aceitar é feita consi-
derando impossivel a ocorréncia de
concentragdes negativas, o que per-
mite seleccionar um unico dos zeros
da fungédo como aquele que faz “sen-

-



tido quimico”. Selecciona-se, em WIN-
DOW, uma janela grafica adequada
(por exemplo, Xmin=0; Xmax=0,2 (ver
Nota); Xscl = 1; Ymin=-1; Ymax=1;
Yscl=1) e insere-se a fungéo anterior
na calculadora grafica em Y= e digita-
se GRAPH. No écran podem reco-
nhecer-se trés dos zeros da fungao.
Querendo, pode redimensionar-se a
janela grafica para melhor visualiza-
¢do. Prima-se 2nd e TRACE, isto &,
seleccione-se CALC. Com o cursor
escolha-se a seleccéo 2 (zero) e acei-
te-se premindo ENTER. A calculadora
esta pronta para proceder ao calculo
do valor do zero pretendido. Para tal
deve deslocar-se o cursor (com as
teclas < e —) para seleccionar um
ponto a esquerda do zero pretendido.
Prima-se ENTER. Seleccione-se um
ponto a direita do zero pretendido e
prima-se duas vezes ENTER. A calcu-
ladora apresentara, no écran, o valor
do zero calculado (0,0683...) a que
corresponde o valor pretendido de A.
As concentragbes das espécies en-
volvidas no equilibrio s&o [N,], = 1,404
-0,068 = 1,336 mol/dm?; [H,], = 0,613
— 3x0,068 = 0,409 mol/dm® e [NH,]_ =
2x0,068 = 0,136 mol/dm?3.

Para confirmar os resultados é de toda
a conveniéncia determinar o valor da
constante de equilibrio a partir das con-
centragbes calculadas. Assim tem-se
0,136%(1,336x0,409%) = 0,202 = 0,206
0 que valida os resultados obtidos.

accao é 0,068%(0,668x0,204%) = 0,815
> 0,206, pelo que a reacgdo mais ve-
loz (até se atingir um novo estado
de equilibrio) é a inversa. A mesma
conclusdo se poderia atingir usando
o principio de Le Chatelier. Contudo,
os alunos devem ser alertados para o
facto de a variagdo de pressdo ape-
nas resultar numa alteragao do estado
de equilibrio se implicar uma variagao
correspondente do volume do reci-
piente (o que € o presente caso).

Pode, entéo, escrever-se:

[N, = [N}, + A, [H,]. = [H,] + 3xA e
[NH,], = [NH,], — 2x4, isto &, [N,], =
0,668 + A, [H,], = 0,204 + 3xA e
[NH,], = 0,068 — 2xA.

Substituindo na expressdo da cons-
tante de equilibrio tem-se:

~ (0,068—2xA)’
¢ (0,668+ A)x(0,204 + 3xA)?

=0,206

que se pode converter na fungéo:

0,068 —2xAY’
JRp— XA) 4206
(0,668 + A)x(0,204 + 3xA)

cujos zeros corresponderdo as solu-
¢bes matematicas das quais se deve
seleccionar o valor que tem “sentido
quimico”.

ExErRcicio 2

Tome como ponto de partida o equilibrio atingido na situagdo referida
no exercicio anterior. Se o volume do recipiente duplicou (sem
alteragdo de temperatura), quais serdo agora as concentragGes das
espécies presentes no novo equilibrio?

Na elaboragéo deste exercicio consi-
derou-se, por comodidade de calculo,
que o recipiente duplicou de volume,
o que faz com que as concentragdes
das espécies presentes no equilibrio
anterior passem a metade. Assim
tem-se momentaneamente: [N, =
0,668 mol/dm?; [H,]. = 0,204 mol/dm?
e [NH,], = 0,068 mol/dm?.

Se a temperatura nao variou, o valor

da constante de equilibrio também se
mantém em 0,206. O quociente de re-

ﬂ

Usando a janela grafica X =0; X __
=0,03 (ver Nota); X, =1;Y . =-1,
Y. o= 1Y, =1 pode calcular-se o

valor de A como 0,0119...

As concentragdes das espécies envol-
vidas no equilibrio sdo agora [N,], =
0,668 + 0,012 = 0,680 mol/dm?; [H,]_ =
0,204 + 3x0,012 = 0,240 mol/dm® e
[NH,].=0,068—-2x0,012=0,056mol/dm?.

Para confirmagdo dos resultados
determina-se 0,0442/(0,680x0,240°%) =

0,206... = 0,206 o que, mais uma vez,
valida os resultados obtidos.

CoNcLUSAO

O grande potencial das calculadoras
graficas é nitidamente posto em evi-
déncia no método proposto, possibili-
tando um rapido calculo das concentra-
¢bes de equilibrio para qualquer ponto
inicial. Consideramos que o presente
método permite, por parte dos alunos,
a exploragao de exercicios que usual-
mente ndo sdo abordados, por serem
presumivelmente demasiado comple-
xo0s. A esta vantagem acresce que
reforga, no nosso entender, o “modo
quimico de pensar”, relativamente aos
“problemas técnicos” de calculo mate-
matico. A sua utilizagdo conduz ainda
a aquisicdo de uma maior proficién-
cia no uso das calculadoras graficas,
como instrumento bem mais poderoso
do que as antigas calculadoras cien-
tificas.

Nota

A escolha do valor de X _ pode ser feita
admitindo que o valor de A ndo pode origi-
nar concentragdes negativas. Para o exem-
plo apresentado, tem-se que A< 1,404 e A

< 0,613/3 = 0,204, logo um valor razoavel
para X __ podera ser 0,2.
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