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                TERMOKIMIKA
   ===========
   -Termodinamika : prozesu fisiko, kimiko zein nuklearretan gertatzen
   diren energia trukaketak aztertzen ditu.
   -Termokimika : erreakzio kimikoetan gertatzen diren bero trukaketak
   soilik.
   -Erreakzio kimiko guztietan energia zurgatu edo askatu egiten da.
   -Erreakzio kimikoetan energia ez da beti askatu edo zurgatzen bero
   erara. Nahiz eta gehienetan horrela izan, argi edo erradiazio
   elektromagnetiko gisa aska edo zurga daiteke.
   -Emaitzen energia erreaktiboena baino txikiagoa bada energia askatu
   egiten da, eta alderantziz gertatzen bada zurgatu. Energia hori askatu
   edo zurgatzen denean bero gisa, lehenengoak exotermikoak deitzen dira
   eta bigarrenak endotermikoak.
   -Erreakzio kimikoetan askatzen edo zurgatzen den beroa erreakzio-beroa
   deitzen da.
   Ekuazio termokimikoa :
   C(s) + O2(g) --------> CO2(g) + 387,5 kj
   Aurreko erreakzioan beroa askatu egiten da (exotermikoa).
   N2(g) + O2(g) + 158,6 kj ------> 2 NO(g)
   Erreakzio honetan beroa zurgatu egiten da (endotermikoa).
   TERMODINAMIKAren 1. PRINTZIPIOA
   -------------------------------
   "Energia ez da sortzen ez da desagertzen, eraldatu egiten da soilik".
   Barne energia : sistemaren barne energiari dagokion energia, haren
   partikulen energia zinetikoa eta potentziala.
   Suposa dezagun barruan gasa duen ontzia (sistema itxia) eta honek
   marruskadurarik gabeko enboloa duela . Energia kantitate zehatza (q)
   ematen badiogu eta sistemak espantsio lana egiten badu(w) :
   U = Q + W
   Sistemak beroa zurgatzen badu q (+) eta U hazi.
   Sistemak beroa askatzen badu q (-) eta U txikitu.
   Sistema konprimatzen bada ( sistemari egiten zaio lana) U hazi egingo
   eta w (+) izan behar.
   Sistema zabaltzen bada (sistemak egiten du lana bere U erabiliz) U
   txikitu eta w(-).
   Zabaltze edo konprimatze lana presio konstantean
   w = -F . x F = P.S 
   w = -P.S. x = -P. V
   Beraz :
   U = Q - PV
   eta :
   Q = U + PV
   1.Printzipioaren aplikazioa erreakzio kimikoetan
   Ikus dezagun beraz zein litzatekeen erreakzio-beroa ( erreakzioan
   askatzen den edo zurgatzen den bero kantitatea) izan ditzakegun
   erreakzioetan :
   -Bolumena aldatzen ez deneko erreakzio kimikoak
   Ontzi zurrun eta itxietan burutzen dira, beraz, prozesuan ez da
   gertatzen bolumen aldaketarik.Horregatik trukatzen den beroari,
   erreakzio-beroa bolumen konstantean, Qv , deitzen diogu.
   V=kte V=0  Qv = U
   -Presioa aldatzen ez deneko erreakzio kimikoak
   Inguruneari irekita dauden ontzietan burutzen dira horregatik
   sistemaren gainean presio atmosferikoa konstante mantentzen da.
   P=kte
   Erreakzioan bolumen aldaketa badago lana egiten da : zabalkuntza edo
   konprimatze lana.
   Zabalkuntza : sistemak bere energia erabiltzen du lana egiteko .
   Konprimaketan : sistemari lana egiten zaio eta ondorioz bere energia
   hazi egiten da.
   Atera dezagun erreakzio hauetako bero-aldaketa :
   Qp = U + PV
   Garatzen badugu :
   Qp = (U – U0) + P(V – V0)
   Egoera ezberdinetako (hasiera eta azkenekoa) bilduz :
   Qp = (U + PV) - (U0 + PV0)
   Barne-energiaren aldaketak, kasu hauetan, ez du adierazten sistemak
   askatzen duen edo zurgatzen duen bero kantitatea. Hau adierazteko
   beste magnitudea erabiltzen da : entalpia (H) .
   H = U + PV
   Beraz :
   Qp = H – H0 = H
   Beraz :Presio konstantean gertatzen direneko erreakzio kimikoetan
   askatu edo zurgatzen den bero-kantitatea H-ren berdina da.
   H (+) : Endotermikoa H (-) : Exotermikoa.
   Erreakzioko sustantziak solidoak edo likidoak : V=0 PV = 0 H = U
   Erreakzioko sustantziak gasak n=0 : V=0 PV = 0 H = U
   n0 : V0 PV  0 H = U + PV
   ERREAKZIOAREN ENTALPIA. ENTALPIA DIAGRAMAK
   ------------------------------------------
   Sistema hasierako egoeratik azken egoerara pasatzen denean, jasaten
   duen entalpia aldaketa ondorengo erara adierazten dugu :
   Herreakzioa = Hazkena - Hhasiera
   E rreakzio kimikoaren kasuan hasierako egoera hori erreaktiboak
   dira eta azken egoera erreakzioan lortutako emaitza edo produktuak
   dira. Beraz :
   Herreakzioa = Hemaitzak - Herreaktiboak
   Sakontzen :
   Bestalde sistemak jasan duen tenperatura aldaketa neurtuz gero,
   kalkula daitezke qv eta qp :
   qv = nCv DT n : mol kopurua Cv : bero kapazitatea (v konstantepean)
   qp = nCp DT n : mol kopurua Cp : bero kapazitatea (p konstantepean)
   q = mCe DT m : masa Ce : bero espezifikoa
   HESS-en LEGEA
   -------------
   Erreakzio kimikoa, beste batzuen batura algebraiko bezala, adieraz
   daitekeenean; haren erreakzio beroa edo entalpia erreakzio partzialen
   erreakzio-beroen edo entalpien batura algebraikoa izango da.
   Adibidez :
   C(s) + O2(g) -------> CO2(g) H1 = -393,13 kj
   CO(g) + 1/2 O2(g) -------> CO2(g) H= -283,00 kj
   C(s) + 1/2 O2(g) -------> CO (g) H ?
   C(s) + O2(g) -------> CO2(g) H1
   CO2(g) -------> CO(g) + 1/2 O2(g) -H2
   -------------------------------------------
   C(s) + 1/2 O2(g) -------> CO(g) H ?
   Beraz :
   H= H1 -H2
   Orduan : H= H1 - H2 = -393,13+ 283,00 = -110,13 kj
   FORMAZIO-ENTALPIA ESTANDARRA (Hfº )
   Konposatuaren formazio-entalpia estandarra : 25 ºC eta 1 atm-ra, beren
   formarik egonkorrenean aurkitzen diren elementuetatik abiatuta,
   konposatuaren mol bat eratzean gertatzen den entalpia aldaketa.
   Adibidea :
   Ag(s) + 1/2 Cl2(g) ---------> AgCl(s) H = -127 Kj
   Beraz : Hfº (AgCl)= -127 KJ/mol
   Elementuen formazio-entalpia estandarra zero da :
   Adibidea :
   O2(g) ----------> O2(g) H = 0
   Beraz : Hfº = 0
   ERREAKZIO-ENTALPIA ESTANDARRA (Hº )
   Erreakzio-entalpia : emaitzen entalpia ken erreaktiboen entalpia.
   Herreakzioa= Hemaitzak - Herreaktiboak
   np Hf0(produktuak) - ne Hf0(erreaktiboak)
   H0 : erreakzio-entalpia baldintza estandarretan( 1 atm eta 25ºC).
   np : produktu edo emaitza mol-kopurua.
   ne : erreaktibo mol-kopurua.
   Adibidea : Kalkulatu ondorengo prozesuaren erreakzio-beroa edo
   entalpia :
   CH4(g) + 4 CuO(s) ----------> CO2(g) + 2 H2O(l) + 4 Cu(s)
   Datuak :
   Hf0(CH4)=-74,9 kJ/mol Hf0(CuO)=-155 KJ/mol Hf0(CO2)=-393,13 kJ/mol
   Hf0(H2O)=285,8 kJ/mol Hf0(Cu) = 0
   H0 = [ -393,3+ (285,8 . 2 ) + 4 . 0 ] - [ -74,9 + (-155 . 4)] =
   -267,1 kJ
   H0 = - 267,1 kJ
   Erreakzioa, beraz, exotermikoa izango da.
   ERREKUNTZA-BERO ESTANDARRA (Hc0 )
   Errekuntza-bero estandarra : 1 atm eta 25ºC-tan, sustantziaren mol bat
   erretzean( oxigeno bitarte) askatzen den beroa edo gertatzen den
   entalpia aldaketa.
   Erreakzio-bero edo erreakzio-entalpiaren kasu berezia da.
   Adibidea :
   CH4(g) + 2 O2(g) ------------> CO2(g) + H2O(l) H = -889,7 kJ
   Beraz, aurrekoa metanoaren errekuntza denez :
   Hc0 = -889,7 kJ/mol
   LOTURA ENERGIA/ENTALPIA
   -----------------------
   Lotura-entalpia edo energia: presio konstate izanik, lotura mol bat
   apurtzeko behar den bero kantitatea, gas egoeran.
   Lotura-entalpia positiboa da beti.
   Lotura entalpiak ezagutuz atera daiteke erreakzio-entalpia :
   Emaitzen loturak (eratutakoak) erreaktiboenak(apurtutakoak) baino
   sendoagoak badira H    Kontrakoa gertatuko balitz endotermikoa litzateke.
   Adibidea : Kalkulatu ondorengo erreakzioaren entalpia,
   H2(g) + Cl2(g) ------------> 2 HCl(g)
   H apurtutako loturak = H(H-H) + H (Cl -Cl) = 436 + 240 = 676 kJ
   H eratutako loturak = 2 . H (H-Cl) = 2 . 430 = 860 kJ
   H = H apurtutako loturak - H eratutako loturak = 676 - 860 = -184
   kJ
   Erreaktibo eta emaitzen formazio-entalpiak erabiliz ere atera daiteke,
   kasu honetan, erreakzio-entalpia:
   H = Hf0(emaitzak) - Hf0 (erreaktiboak) = 2.(-92,2) - (0+0) = -184,4
   kJ
   Askotan ez ditugu Hf0 -k ezagutuko eta derrigorrez lotura-energiak
   erabili beharko ditugu.
   -------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
   Prozesu fisikoetan(disoluzioa, fusioa, baporizazioa,
   kondentsazioa,....) ere entalpiaz hitzegin daiteke :
   DISOLUZIO ENTALPIA ESTANDARRA (Hd0 )
   Disoluzio entalpia estandarra : 1 atm eta 25ºC-tan, sustantziaren mol
   bat disolbatzean gertatzen den entalpia aldaketa.
   Sustantzia solido, likido ala gas egoeran egon daitekeenez:
   Solidoa : A(s) ------> A(aq) ; AlCl3(s) -----> AlCl3(aq) Hd0 =
   -325,93 kJ
   Likidoa : A(l) ------> A(aq) ; H2SO4(l) -----> H2SO4(aq) Hd0 = - kJ
   Gasa : A(s) ------> A(aq) ; HCl(g) -----> HCl(aq) Hd0 = -73,22 kJ
   SUBLIMAZIO ENTALPIA ESTANDARRA (Hs0)
   Sublimazio entalpia estandarra : 1 atm eta 25ºC-tan, sustantziaren mol
   bat solido egoeratik gas egoerara pasatzean gertatzen den entalpia
   aldaketa.
   C(s) ------> C(g) Hs0 = 713 kJ
   4
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