1. Utilitza EXCEL per a resoldre el segiient problema
Una variant de I’equacié de Redlich-Kwong és:

p_RT__2

VARRRVENG
Per al éter, la constant a val 381 at-L/mol? i la constant de gasos R = 0.082 at-L / mol-K.
Considereu que la temperatura és constant: T = 298K. Aleshores, la pressid P és
unicament funcioé del volum molar v (i per tant, el volum molar v Gnicament funcio de la
pressio P).

a) (2 punts) Dibuixeu la pressio P(v) i la seva derivada P’(v) (amb linies blava continua
i verda discontinua, respectivament) en funcio del volum, en un rang de volums [2,v{], a
partir d’una taula amb 17 valors, de manera que Unicament en variar el limit v; tant la
taula com grafica representada canvien i s’adapten al nou rang (podeu, per exemple,
representar amb vs = 10L). No oblideu incorporar els noms dels eixos i les seves unitats,
aixi com una la llegenda.

b) (2 punts) Calculeu numéricament la integral w = [ P dv entre v =2 i v¢ = 10 utilitzant
el métode dels trapezis.

Dades: Férmula dels trapezis: = 2 [ (xy) + f () + 2 XI5 £ (x)]

c) (2 punts) Calculeu, amb el metode iteratiu simple, quina seria el volum molar v del
gas (en litres i amb dos decimals de precisid) si la pressio és P = 2.5 at. Recordeu que,
per a poder usar el metode iteratiu simple cal obtenir, a partir de I’equacié del gas, una
equacio en que el volum és una funcio del volum: v=g(v).

: . RT
Ajuda: P = RT__a =>V=V+ RT__a__ P (o, alternativament, v = )
v VAT vovAT P+

d) (2 punts) Calculeu, amb el métode de Newton, quin seria el volum molar v del gas en
litres i amb sis decimals de precisio) si la pressié és P = 2.5 at. Recordeu que, a partir
de I’equacio del gas, ara cal obtenir I’equacié: Q(v)=0, és a dir:

RT a
V)=—————-P=0.
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Cal també usar la derivada Q'(V) = ——+ ——

Atenci6: Un punt addicional s’aconsegueix per la justificacio del valor inicial de volum
emprats en les determinacions iteratives. Un altim punt per I’ajust de pagina, disseny de
la fulla Excel i presentacio d’aquesta.



2. Empra MATHEMATICA para resoldre els apartats seguents:

a)

b)

(4 punts) Calculeu el pH de una dissolucié 0.05M de la sal calcica CaA.,.
Considereu que HA un acid feble monoprotic de constant d’acidesa K,=1.5-10".

(3 punts) Tenim una dissolucié 0.03M d’un acid monoprotic desconegut HX.
Per a valorar 30 mL d’aquesta dissolucié han fet falta 40 mL d’amoniac 0.01M
(Kp(NH3)=[NH4 J[OH]/[NH3]=1.8-10°). Calculeu el pH d’aquest punt
d’equivaléncia si Kyx= 2.32819-10".

(3 punts) Tenim de una dissolucié 0.03M d’un acid monoprotic desconegut HX.
Per a valorar 30 mL d’aquesta dissolucié han fet falta 40 mL d’amoniac 0.01M
(Kp(NH3)=[NH4J[OH]/[NHs]=1.8-10"%). El pH d’aquest punt d’equivaléncia va
resultar ser pH = 4.54. Determineu la constant d’acidesa Kyx de I’acid HX.



EXCEL: Dissenya una fulla per al calcul de la recta que s’ajusta als valors
experimentals de concentracions d’un compost (X) vs. las resposta (absorbancia) d’un
colorimetre (y). A I’hora de fer I’ajust cal tenir present que aquesta recta ha de passar
per I’origen de coordenades (y = b x).

Considera les dades:

Concentracio (x) Absorbancia (y)
0,00
0,11
0,19
0,30

0,39
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-(1pts) Representeu graficament els valors experimentals I’ajust lineal.

-(2pts) Altres valors de interes que han d’estar reflectits en el grafic anterior son
I’equacio de la recta ajustada i el coeficient de correlacié r? (tingueu present que cal que
I’ordenada a I’origen siga a = 0 exactament: cal obligar a passar per I’origen).

-(2.5pts) Calculeu la variancia (Sb) i la imprecisio I(b). Per a calcular la imprecisio
considereu una t-Student t(4) = 2.78.

-(1.5pts) També s’han de calcular les imprecisions I(ycac) del valors de les absorbancies
calculades a partir de les dades de I’ajust anterior. Recordeu que:

2
S2
N x2

-(1pts) Representeu en una mateixa grafica els valors experimentals, els ajustats i els
corredors d’errors.

2 _ .2
Sy =%

-(1pts) Calculeu la concentracid corresponent a les absorbancies (respostes) de la
seguent taula i els seus intervals de confianca, segon la recta i imprecisions obtingudes
en I’ajust anterior (0.5 punts per la concentracio i 0.5 per I’interval de confianca:
conc(Min), conc(Max)).

Atencid: fixeu-vos que en aquest apartat coneixem la “y” i cal calcular la “x”, tant de la
recta ajustada com de les rectes que defineixen conc(Min) i conc(Max).

Absorbancia (y) Concentracio (X) Conc (Min) Conc (Max)
0.16 o? i? i?
0.35 $? $? i?
0.10 &? i? i?

-(1pts) Per ajust i presentacio de la pagina




MATHEMATICA: Calculeu la recta que s’ajusta als valors experimentals de
concentracions de un compost (X) vs. las resposta (absorbancia) d’un colorimetre (y)
que presenta la taula seguent.

Concentraci6 (X) Absorbancia (y)

0 0,00
1 0,11
2 0,19
3 0,30
4 0,39

A I’hora de fer I’ajust cal tenir present que aquesta recta ha de passar per I’origen de
coordenades (y = b x). Atenci6: noteu que el comandament LinearModelFit no permet
calcular les imprecisions de la recta obligada a passar per I’origen i cal fer Us de
NonlinearModelFit (que fa qualsevol tipus d’ajust, inclos qualsevol lineal).

-(2pts) Construiu la llista de dades: dades={{0, 0.00}{1, 0.11}, etc} i representeu
absorbancia vs. concentracié (marcadors sense linia). Afegiu titol als eixos (podeu,
alternativament, afegir un marc, pero aleshores cal ficar els titols al marc amb
FrameLabel en lloc de titols als eixos). Assigneu aquesta grafica a la variable fig1.

-(1.5pts) Calculeu el millor ajust de la pendent b i la corresponent estadistica. Assigneu
aquest ajust a la variable sol.

-(1.5pts) A partir de sol, imprimiu la taula amb els valors experimentals, els ajustats, el
seus errors o imprecisions i els corresponents intervals de confianga.

-(1.5pts) A partir de sol, imprimiu la taula amb el parametre ajustat, I’error o imprecisio
del parametre ajustat i el corresponent interval de confianga.

-(1.5pts) A partir del valor de b i els valors del seu intervals de confianca, calculeu el
valor menor (b_inf) i major (b_sup) de la pendent (b) i representeu I’equacio de les tres
rectes (I’ajust, I’error superior i I’inferior) des de concentracio x=0 fins x=4 (sense
marcador, amb linia blava I’ajust i roges les altres dues que marquen el corredor
d’errors). Assigneu aquesta grafica a la variable fig2. Finalment, amb el comandament
Show, mostreu conjuntament les dues figures que permet superposar els valors
experimentals, la recta ajustada i el corredor d’errors. (Alternativament, podeu
construir quatre llistes {x,y} amb “x” la concentraci6 i amb “y” els valors experiments,
els calculats, el calculats menys I’error i els calculats més I’error i representar-les
conjuntament).

-(2 pts) Calculeu ara la concentracié corresponent a les absorbancies (respostes) de la
seguent taula (1pts) i els seus intervals de confianca (0.5pts), a partir de les tres rectes (y
= b x) anteriorment calculades (atencid: fixeu-vos que en aquest apartat coneixem la “y”
i cal calcular la “x). Escriviu aquestes dades en forma de llista i imprimiu la llista en
forma de taula (TableForm) (0.5pts).

Absorbancia (y) Concentracio (x) Conc (Min) Conc (Max)
0.16 o? i? i?
0.35 $? $? i?
0.10 o? i? i?

Nota: fixeu-vos que el Mathematica “coneix” el valor de la t de Student i per aixo
calcula i proporciona directament els corredors d’errors dels parametres i dels valors
calculats.



