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La implantacion del Espacio Europeo de Educacion Superior (EEES) en los estu-
dios de Grado Universitario ha implicado cambios importantes. Uno de ellos ha
sido la reforma de los Planes de Estudio. En ellos, los programas de las materias
o asignaturas no son solo una enumeracion de contenidos, sino que se descri-
ben en términos de competencias, es decir que debe saber hacer un titulado
al finalizar los estudios universitarios para ejercer su profesion al servicio de la
sociedad.

Es evidente que la Quimica esta presente en todo lo que nos rodea y es res-
ponsable del desarrollo de nuestra sociedad actual. La adquisicion de conoci-
mientos quimicos por los estudiantes de Ingenieria es imprescindible, puesto
que numerosos campos cientificos y tecnoldgicos se basan en ellos. Es ésta la
razon por la que la Quimica se ha introducido como asignatura basica en las
titulaciones de Grado en numerosas Ingenierias. A través de la Quimica se pue-
den sintetizar nuevas sustancias, explorar nuevas fuentes de energia, ofrecer
soluciones a la demanda de nuevos materiales, plaguicidas, farmacos, etc. y
resolver problemas medioambientales.

El libro “Quimica para Ingenieria” incluye conceptos de Quimica General, Inor-
ganica y Organica y es una recopilacion del material utilizado para impartir las
clases tedricas. Consiste en las presentaciones de Power Point que, mediante
imagenes y de forma abreviada y visual, resumen el contenido de los temas que
comprende esta asignatura.

Este texto va dirigido a los alumnos de la asignatura de Quimica de primer curso
de las titulaciones de Grado en Ingenieria de Organizacion Industrial, Grado
en Ingenieria en Tecnologias Industriales y Grado en Ingenieria de la Energia
impartidas en la Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales, aunque
puede ser utilizado para abordar el estudio de la Quimica en cualquier otro
titulo de Grado de Ingenieria. En él se recogen conceptos relacionados, entre
otros, con la generacion de energia mediante el uso de combustibles fosiles y
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las alternativas a los mismos, las celdas de combustible, la proteccion contra la
corrosion de metales, la obtencion y utilizacion de diferentes polimeros, y los
procesos quimicos cataliticos.

Con la publicacion de este libro no se pretende sustituir a ningun libro de Qui-
mica clasico, lo que se desea es que sirva como guia y material de apoyo en el
estudio de la asignatura de Quimica.

Consta de diez temas en los que se estudian conceptos y principios quimicos
y su relacion con los fenémenos comunes observables, con la aplicacion a la
industria, con la tecnologia y con el medio ambiente. Al principio de cada tema
se incluye una breve introduccion y se marcan los objetivos que el estudiante
conseguira con el aprendizaje del mismo. Se subrayan los conceptos fundamen-
tales y se incluyen aplicaciones practicas.

Se inicia con dos temas dedicados a termoquimica, cinética y equilibrio quimi-
cos, donde se estudian los procesos quimicos desde un punto de vista estatico y
dinamico. En el tema 3 se aborda el estudio de tres productos inorganicos rele-
vantes por su elevada produccion industrial. El tema siguiente esta dedicado a
los procesos de oxidacion y reduccion, en él se describe, entre otros conceptos,
la forma de transformar energia quimica en energia eléctrica, el fenomeno de
la corrosion y como prevenirla. En el tema 5 se introducen los conceptos gene-
rales de la Quimica Organica, pasando a continuacion a estudiar las familias de
compuestos organicos importantes en el campo de la industria y la tecnologia.
En todos los temas dedicados a la Quimica Organica se estudia la reactividad,
los métodos generales de obtencion y las aplicaciones industriales. En los temas
6 y 7 se aborda el estudio de los hidrocarburos: alcanos, alquenos, alquinos y
aromaticos. El tema 8 trata los alcoholes, éteres y epoxidos. El estudio de los
compuestos carbonilicos (aldehidos y cetonas) se aborda en el tema 9. El texto
finaliza con un tema dedicado a los acidos carboxilicos y sus derivados.

En la mayoria de los temas, la aplicacion industrial se recoge de manera es-
quematica con el fin de que los estudiantes, agentes activos en el proceso de
ensefanza-aprendizaje, se inicien en la tarea de seleccion, resumen de la in-
formacion y elaboracién de un trabajo monografico en equipo. Asi, se les indica
un texto de referencia como punto de partida para la elaboracion del mismo.

A pesar de que este texto se ha elaborado con mucha dedicacion y cuidado,
como cualquier material docente, es mejorable y deseamos mantenerlo en con-
tinua revision. En este sentido, agradecemos comentarios y criticas que nos
permitan mejorarlo en una edicion posterior.

M2 José Climent, Sara Iborra, Isabel Morera
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Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

OBJETIVOS

- Utilizar las leyes de la termoquimica para la determinacién de calores de
reaccion

- Calcular la temperatura maxima de llama y de explosion en procesos de
combustion

- Determinar las diferentes variables termodinamicas en los procesos
quimicos

- Predecir la espontaneidad de los procesos quimicos mediante el uso de
variables termodinamicas

- Relacionar las variables termodinamicas con la constante de equilibrio

- Identificar un proceso de equilibrio y escribir la expresion de la constante de
equilibrio

- Utilizar las expresiones de las constantes de equilibrio en diversos calculos

- Identificar las variables que afectan al equilibrio quimico

- Predecir como afectara una accion exterior determinada, al estado de
equilibrio

INTRODUCCION

- La termodinamica es la ciencia que estudia los fenédmenos relacionados con
las transformaciones energéticas y sus efectos sobre la materia

- La termoquimica es la termodindmica aplicada al estudio de las reacciones
quimicas

- Todas las reacciones quimicas estan asociadas a cambios energéticos que
pueden ser utilizados con diferentes fines. Gran parte de la energia que se
consume proviene de reacciones quimicas, especialmente, de la combustion
de combustibles fésiles. El calor liberado en este proceso puede transformarse
en energia eléctrica o en energia mecanica

- Mediante la termoquimica es posible obtener informacién sobre la posible
espontaneidad de un proceso y la relacion entre productos y reactivos que se
consigue en una reaccion cuando se alcanza el estado de equilibrio






Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

1. Definiciones y términos basicos

- Sistema: Porcién del universo sometido a investigacion

a) Abierto: intercambia materia y energia (calor y/o trabajo) con el exterior
b) Cerrado: intercambia energia con el exterior, pero no materia
c) Aislado: no intercambia materia ni energia con el exterior

- Limites: Superficies reales o imaginarias que delimitan un sistema
- Ambiente o entorno: Todos los objetos situados fuera de los limites del
sistema, que pueden interaccionar con el mismo

Ejemplo: un gas contenido en un recipiente con un pistén e introducido en un
bafio de agua termostatado

- Sistema: el gas Ij Ij
- Limites: paredes del recipiente y piston

- Ambiente: las pesas y el bafo Gas
termostatado

1. Definiciones y términos basicos

- Variables termodinamicas: Magnitudes observables que definen
conjuntamente el estado del sistema

Presion Volumen Temperatura Composicion

- Estado: Condicion especifica de un sistema que queda completamente
definido por unas propiedades

- Funcioén de estado: Variable que depende Unicamente de los estados inicial y
final del sistema

La variacién de una funcion de estado es independiente
del camino recorrido
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1. Definiciones y términos basicos

Ejemplo: Expansion isoterma de un gas

[
l [n|
— Gas
Gas
Estado A Estado B
(Py, Ty, Vi, ny) (Py, Ty, Vy, )
P
P, A Camino 1
S
P, B
Camino2 _—:
v, V,V

P y V son funciones de estado

1. Definiciones y términos basicos

- Equilibrio termodinamico: Estado en el que no se produce ningin cambio
neto en las propiedades del sistema y del ambiente

Equilibrio quimico (la composicién del sistema no cambia con el tiempo)

- Transformacién termodinamica: Cuando se produce un cambio de un estado
de equilibrio a otro estado de equilibrio
Las transformaciones pueden ser:

- Isotermas (T = cte)
-Isécoras (V= cte)
- Isébaras (P =cte)
- Adiabaticas (sin intercambio de calor)



Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

1. Definiciones y términos basicos

- Proceso reversible: Proceso en el que el sistema experimenta un cambio a
una velocidad suficientemente lenta, para que en todo instante, el sistema se
encuentre en equilibrio con el ambiente

Las variables del sistema difieren de las del ambiente en una cantidad
infinitesimal. Puede ser invertido en cualquier momento haciendo un cambio
infinitesimal en el ambiente

- Proceso irreversible: Proceso en el que no existe equilibrio entre el sistema
y el entorno

Las variables del sistema difieren de las del ambiente en una cantidad finita.

No puede ser invertido ni detenido por una variacion infinitesimal de las
condiciones externas

2. Primer principio de la termodinamica. Energia interna

Primer principio de la termodinamica o principio de conservacion de la energia:
La energia no se crea ni se destruye, solamente se transforma

Energia interna (E): propiedad caracteristica de un sistema que le permite
modificar su estado y producir diferentes transformaciones

Es la energia total que tiene el sistema e incluye:

- la energia asociada a protones y neutrones en los nucleos atémicos

- la energia asociada a los electrones de los atomos

- la energia almacenada en los enlaces quimicos

- la energia cinética translacional, rotacional y vibracional de las moléculas
- la energia debida a atracciones intermoleculares

La energia interna depende de la temperatura

No es medible y sélo se pueden medir variaciones de la misma
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2.1. Medida de la variacion de energia interna (AE)

AE=q+w

q (calor): Energia que se intercambia entre un sistema y sus alrededores como
resultado de una diferencia de temperaturas

w (trabajo): Energia que se intercambia entre un sistema y sus alrededores en
virtud de un vinculo mecanico. En el caso de la expansién/compresion de un gas:

w:-ﬂfp dv

ext

Calor y trabajo tienen unidades de energia

1cal=4,18J

2.1. Medida de la variacién de energia interna (AE)

AE=q+w

Calor y trabajo no son funcién de estado

gy — calor intercambiado en un proceso que ocurre a volumen constante
gp — calor intercambiado en un proceso que ocurre a presion constante

Si el proceso se realiza en un recipiente cerrado, V = cte y w = 0, por tanto :

AE=q,

La AE se determina experimentalmente midiendo el calor
absorbido o desprendido en el proceso a volumen constante



Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

2.2. Concepto de entalpia y medida de la variacion de entalpia (AH)

Para procesos que tienen lugar a presion constante se define una nueva
funcion de estado llamada entalpia (H):

H=E+(PV)

AH = AE + A(P-V) = AE + PAV + VAP si P = constante

AH = AE + PAV
Il -Pav=w
AH = AE -w
ﬂ AE=q+w
AH =q,

Para medir AH se realiza el proceso a presiéon constante y se mide el
calor desprendido o absorbido

3. Termoquimica

- Es la parte de la quimica que estudia los cambios energéticos asociados a
los procesos quimicos

aA+bB —»>cC+dD

- Se basa en la aplicacion del primer principio de la termodinamica a las
reacciones quimicas, que pueden tener lugar a presion constante o a volumen
constante

11
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3.1. Objetivos y limitaciones de la termoquimica

Objetivos

1) Establecer un criterio para

deger.mlnar si una reaccion |:> ¢Es posible la reaccién?
quimica  puede  producirse

espontaneamente

2) Calcular el rendimiento Relacion matematica entre
maximo de productos que :> las concentraciones en el
puede lograrse en una reaccién equilibrio y las magnitudes
determinada termodinamicas

3.1. Objetivos y limitaciones de la termoquimica

Limitaciones

La termodinamica no permite
1) Incapacidad para determinar :> determinar el tiempo necesario
la velocidad de la reaccion para alcanzar el rendimiento
maximo de productos

2) No proporciona informacién No se puede obtener
acerca del mecanismo de las :> informacién sobre el camino
reacciones quimicas que sigue una reaccién



Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

3.2. Determinacion de AE en un proceso quimico

aA+bB > cC+dD V = constante
AE=gq,
AE = q, = Eprod - Ereac
Proceso exotérmico El sistema |:> |:> E <E
(AE < 0) desprende calor qy <0 prod = “react

Proceso endotérmico |:> El sistema |:> |:>
(AE > 0) absorbe calor qv >0 Eprod > Ereact

3.3. Determinacién de AH en un proceso quimico

aA+bB —->cC+dD P = constante
AH =q,
AH = qp = Hprod = Hreac

Proceso exotérmico El sistema |:> |:>
(AH < 0) desprende calor q, <0 Horog <Hreaot

Proceso endotérmico |:> El sistema |:> |:> H oH
(AH > 0) absorbe calor q,>0 prod react

13
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3.4. Relacion entre AH y AE

AH = AE + A(PV)

Reacciones donde intervienen |:> A(PV) =0 |:> AH = AE

sélo sélidos y liquidos

R i donde sol _ _
in(te:r(\:/(i:;r;isgaosneseizzgles |:> PV =nRT |:> A(PV) - A(nRT)
AH = AE + A(nRT) = AE + An(RT)

siendo R =1,98 cal K-'mol-! = 8,31 J K-' mol-!

3.5. Entalpia de reaccién y de formacion

- Se denomina entalpia de reaccién (AH,) al calor intercambiado en una
reaccién a presion constante a una determinada temperatura

Subindice:
AH Hace referencia al tipo de reaccioén al que esta
r asociada (f = calor de formacion, d = calor de

disolucion, n = calor de neutralizacion, ¢ = calor
de combustion, etc.)

- Se denomina entalpia de reaccion estandar (AH®,) al calor intercambiado
en una reaccién cuando la presién es 1 atm y los reactivos y productos se
encuentran en condiciones estandar (su forma mas estable a 25 °C)



Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

3.5. Entalpia de reaccién y de formacion

- Se denomina entalpia de formaciéon estandar (AH%) a la variacion de
entalpia correspondiente a la formacion de un mol de un compuesto a partir de
los elementos que lo forman, encontrandose todos ellos en condiciones
estandar

Ejemplo: H,(g)+ %Oz(g) — H,0(l) AH® = - 284 kJ mol!

Por convenio, la entalpia de formacién estandar de los elementos es cero

AH®, >0

AH?, <0 |:>

3.5. Entalpia de reaccién y de formacion

El compuesto es energéticamente menos estable que sus

elementos

El compuesto es energéticamente mas estable que sus

elementos

Valores de entalpias de formacion estandar de algunas sustancias a 298K

Sustancia AH°; (298K), kJ mol-! Sustancia AH°; (298K), kJ mol-!
CO (g) -110,5 C,H,(g) 226,7
CO,(9) -393,5 C,H,(g) 52,3
CH,(9) -74,8 l,(s) 0
C,He(9) - 84,7 1,(1) 62,4
C;Hg(9) -103,8 C (grafito) 0

C,H, (9) -125,6 C (diamante) 1,9

CH,OH (1) -238,7 N,0,(g) 9,2

CH,CH,OH (1) -271,7
HF (9) -2711
HCI (g) -92,3
H,0 (g) -285,8
S0, (g) -296,8
S0, (g) -395,7
NH, (g) -46,1

15
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3.6. Leyes de la termoquimica

Observaciones empiricas basadas en el primer principio

Ley de Lavoisier-Laplace

El cambio energético que acompafia a una reaccion quimica en una
direccion es exactamente igual, pero de signo contrario, al que va asociado
con la misma reaccion, pero en sentido inverso

Ejemplo:

H,(g)+ %Oz(g) — H,0(I) [> AH° (298K) = - 284 kJ mol-"

H,0(l) > H, (g)+%02(9) E> AH° (298K) = 284 kJ mol-!

3.6. Leyes de la termoquimica

Ley de Hess

El cambio energético a presion constante o a volumen constante de una
reaccion dada es el mismo, tanto si la reaccion transcurre en un solo paso,
como si se realiza por etapas.

Ejemplo: A partir de las entalpias de las siguientes reacciones

(1) CO(g)+%02(g)—>C02(9) AH®, (298K) = - 283 kJ mol-"

(2) C(s)+0,(g) —» CO,(g) AH®, (298K) = - 393,5 kJ mol-!

Calcular AH°(298K) para la reaccion  (3) C(s)+%02(g)—>C0(g)

Mediante combinacion lineal se tiene que: (3) = (2) - (1)
Por tanto podemos escribir:

AH°; = AH°, - AH°; =-110,5 kJ mol!



Tema: 1. Termodindmica y Equilibrio Quimico

3.7. Calculos de AH en reacciones quimicas

Calculos de AH’, a partir de las AH*

La variacion de entalpia de una reaccién se puede calcular, por aplicacién de

las leyes de la termoquimica, a partir de las entalpias de formacion de
reactivos y productos.

En condiciones estandar (que es como generalmente se encuentran tabuladas
los entalpias), se tiene que:

AH®, =X AH% (productos ) - = AH% (reactivos)

3.7. Calculos de AH en reacciones quimicas

Ejemplo: A partir de los datos de AH% a 298K para las sustancias:

AH®, (C,H,OH,l) = - 277,7 kJ mol-"
AH®, (CO,, g) = - 393,5 kJ mol-"
AH®, (H,0,) = - 285,8 kJ mol-"

Calcular AH°(298K) para la reaccion:

C,H;OH (1) + 30, (g) — 2CO,(g) + 3H,0(1)

A partir de los valores de AH%, se tiene:

AH°(298K) = 2 AH®, (CO,, g) + 3 AH, (H,0,I) - AH®, (C,H,OH,) = - 1366,7 kJ mol-"

17
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3.7. Calculos de AH en reacciones quimicas

Calculos de AH, a partir de energias de enlace

La energia de enlace (EE) es la energia media por mol, necesaria para romper
un enlace particular en una molécula y separar unos de otros los atomos o
radicales resultantes

A partir de las leyes de la termoquimica se puede escribir:

AHr = 2:AHruptura enlaces + z:AHformaci(Jn enlaces = 2"EErotos - z:EEformados

En los sistemas que poseen dobles enlaces conjugados es posible una
estabilizacion adicional denominada energia de resonancia. En este caso:

AHr = 2:(EE + Eresonancia)rotos - 2:(EE + Eresonancia) formados

3.7. Calculos de AH en reacciones quimicas

Ejemplo: Calcular AH°(298K) para la reaccion

CH,(g) +20,(g) > CO,(g)+2H,0 (1)

Datos a 298K: EE, = 415,32 kJ mol~ EE ., = 730,22 kJ mol-!
EEy.o = 494,55 kd mol"  EE,, , = 460,50 kJ mol-!

E resonancia (CO,) = 137,94 kJ mol!

A partir de estos valores de energias de enlace:

AH°(298K) = 4 EE_ ,,+ 2 EE,_ - 2 EE¢_, - 4 EE , - E resonancia (CO,) = -790,4 kJ
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3.8. Capacidad calorifica

Capacidad calorifica molar: cantidad de calor necesaria para elevar un grado
la temperatura de un mol de sustancia

Si nos referimos a un gramo, en lugar de un mol, se define el calor especifico
(C.)
- Proceso a V constante: capacidad calorifica a volumen constante (C,)

d
Por tanto C,, se relaciona con g, mediante ¢ = %

- Proceso a P constante: capacidad calorifica a presion constante (Cp)

dqp

Por tanto C;, se relaciona con g, mediante Cp="gT

3.8. Capacidad calorifica

para n moles

dq
G, = oy :> da , =C, dT :> da , =nG, dT
dq
p _ =
Cp=—gr |:> da , =C, dT |:> dg , =n G dT

- De forma rigurosa, C, y C, son funcién de la temperatura, segin
polinomios del tipo:

C.=a+bT+cT?+....
C,=a+b'T+c'T? +....

Siendo: a>>>b,c
a’ 55> b,, c!

generalmente se desprecia el segundo término y siguientes frente al
primero, y se consideran C, y C, constantes
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3.8. Capacidad calorifica

Valores de C, de algunas sustancias, a 298K

Sustancia | C, (J K1 g) i
El calor especifico de una sustancia

Pb 0.128 aumenta con la complejidad molecular
Cu 0.385 Metales: poseen C, bajos
Fe 0 449 Agua: posee C, elevado, por tanto se
’ necesita mucho calor para aumentar, en un
grado, la temperatura del agua
Al 0,903
H,O 4,18

3.8. Capacidad calorifica

Relacién entre C, y C,,

Procesos a P = cte |:> d=d, |:> CP:(::_'F:%

Procesos a V = cte |:> q=d, |:> cv=‘:_‘ly=37$

_dE_dPV) =) o=, + d(PV)

dH
H=E+PV ) g=q " ar
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