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Problema 1: Del hidrégeno electrolitico al naranja de metilo
[
Para la descomposicion electroquimica del agua, se dispone de un circuito eléctrico con un
voltimetro, electrodos de platino y una bateria que contiene diez pilas galvanicas conectadas en
serie, cada una de ellas con una tensién de 1.5 V y una resistencia interna de 0.4 Q. La resistencia
del voltimetro es de 0.5 Q y la tensién de polarizacién de la bateria es de 1.5 V. La corriente
eléctrica circula a través del electrolito durante 8 horas, 56 minutos y 7 segundos. El hidrégeno
obtenido de este modo se utilizd en una sintesis con otra sustancia, formando asi una sustancia
gaseosa A que puede convertirse, por oxidacidon con oxigeno pasando por un dxido, en la
sustancia B.

Mediante la sustancia B es posible preparar la sustancia C, de la que se puede obtener la
sustancia D tras su reduccién con hidrégeno. La sustancia D reacciona a 180 °C con una
disoluciéon concentrada de acido sulfurico para producir acido sulfanilico. Mediante diazotacion y
posterior copulacion con p-N,N-dimetilanilina, se forma un colorante azoico, el naranja de metilo.

Cuestiones:

1. Escriba las ecuaciones quimicas de todas las reacciones mencionadas anteriormente.

2. Calcule la masa del producto D.

3. Indique el nombre quimico exacto del indicador naranja de metilo. Muestre mediante
formulas estructurales qué cambios se producen en funcién de la concentracién de iones
H3O™ en la disolucion.

Masas atomicas relativas: A;(N) = 14; A4,(0) =16; A.(C)=12; A.(H)=1.

Enunciado traducido del texto oficial en inglés.

Respuestas

1. Las sustancias son:

Etiqueta Identidad SMILES

A Amoniaco, NH; N

B Acido nitrico, HNOj, 0=[N+]([0-])0O

C Nitrobenceno, CgH5sINOs  0=[N+]([0-])clcccecl
D Anilina, C¢HsNH> Nclccceel
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La anilina se sulfona para dar acido sulfanilico, que se diazota y se copula con N,N-dimetilanilina
para dar naranja de metilo. Todas las ecuaciones ajustadas aparecen en la Solucién 1.

2.|m(D) =~ 31 g|, suponiendo una conversion cuantitativa y un suministro adicional de

hidrogeno para la reduccién de C.

3. El naranja de metilo es 4-{[4-(dimetilamino)fenil]diazenil}bencenosulfonato de sodio,
también llamado 4-[(4-dimetilaminofenil)azo]bencenosulfonato de sodio. Su forma E
habitual tiene el SMILES
CN(C)clccc(/N=N/c2ccc(S(=0)(=0)[0-]1)cc2)ccl.[Na+].

Su anidén azoico es amarillo; al aumentar la concentracion de hidronio se produce la forma
protonada roja, cuyas estructuras contribuyentes de resonancia se muestran en la Solucion 3.

L

Solucion
1. Identificacidon y ecuaciones de reaccion ajustadas

Razonando en sentido inverso, el acido sulfanilico es un derivado de la anilina con un grupo acido
sulfénico en posicion para respecto al grupo amino. Por tanto, D es anilina. La hidrogenacién del
nitrobenceno da anilina, lo que permite identificar C. El nitrobenceno puede prepararse por nitracién
del benceno con &cido nitrico, lo que permite identificar B. Por Ultimo, el amoniaco se sintetiza a partir
de hidrégeno y nitrégeno y puede oxidarse, pasando por éxidos de nitrégeno, hasta acido nitrico, lo
que permite identificar A.

Electrolisis del agua. El agua (0) produce hidrégeno ([H][H]) y oxigeno (0=0). Utilizando la notacion
convencional del protédn en medio acuoso, H™ ([H+1), las reacciones en los electrodos son

Cétodo: 2H" +2e~ — H,,

Anodo: 2H,0 — Oy +4H" +4e.

Asi,

|2H,0 — 2H, + O,

La notacién del protdon omite su hidratacion en agua.

Sintesis de amoniaco, A. El hidrégeno reacciona con nitrogeno (N#N), utilizando un catalizador de
hierro a temperatura y presién elevadas:

N2 +3Hs =— 2NH3|.

Conversion de A en acido nitrico, B. La oxidacién catalitica da primero mondxido de nitrégeno
([N1=0), que se oxida posteriormente a diéxido de nitrégeno (0O=[N+]1[0-1):

P
ANH; + 505 —s 4NO + 6 H»0,
2NO + 0y — 2NO,.

La absorcidn en agua da acido nitrico y regenera monodxido de nitrégeno:
3NOs + H,O — 2HNO3 + NO.

El mondxido de nitrégeno regenerado se vuelve a oxidar. En consecuencia, la absorcién con suficiente
oxigeno tiene la ecuacién global
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4NO, + Oy + 2H,0 — 4HNO;.

La conversién neta de amoniaco en acido nitrico es, por tanto,

|NH; 4+ 20, — HNO; + H,0)|

Preparacion de nitrobenceno, C. El benceno (clccceccl) se nitra con acido nitrico en presencia de
acido sulfurico concentrado (0S (=0) (=0)0):

H>S04
CeHg + HNO3 ——— CsHs;NOs + H2O|.

Reduccion a anilina, D. La hidrogenacion catalitica, por ejemplo sobre niquel, da

Ni
CGH5N02 +3Hy — 06H5NH2 + 2H20 .

Sulfonacion de la anilina. El calentamiento con acido sulftrico concentrado a 180 °C produce &cido
sulfanilico, o acido 4-aminobencenosulfénico: Nclccc (S(=0) (=0)0)ccl.

C6H5NH2 + HsSO4y — HQN—C6H4—SO?,H + Hy0|.

Los grupos amino y acido sulfénico ocupan las posiciones 1y 4. El 4cido sulfanilico suele existir como
el zwitteridn [NH3+]clccc(S(=0) (=0)[0-])ccl; la ecuacion anterior utiliza su representacién
estructural neutra.

Diazotacion. El 4cido nitroso (0=N0) convierte el grupo amino en un grupo diazonio en disolucién acida
a aproximadamente 0-5 °C. El producto es 4-diazoniobencenosulfonato, una sal interna: N#
[N+]clccc(S(=0) (=0)[0-])ccl.

Su ecuacién neta de formacidn ajustada es

H2N—06H4—803H + HNO,; — _038—06H4—N2+ + 2H50|

Los grupos diazonio y sulfonato permanecen en posicion para entre si.

Copulacion azoica y formacion de naranja de metilo. La N,N-dimetilanilina (CN(C)clcccccl) se
copula en el carbono situado en posicién para respecto a su grupo dimetilamino. La copulacion seguida
de neutralizacion con hidroxido de sodio ([Na+] . [OH-]) tiene la ecuacidn conjunta

7O3S—CGH4—N2+ + C6H5—N(CH3)2 + NaOH
— N303S—CGH4—N:N—C6H4—N(CH3)2 + HQO

Ambos anillos bencénicos del producto estan disustituidos en posicion para. El producto es la sal
sédica naranja de metilo identificada en la Respuesta 3.

2. Masa de anilina

Considerando las resistencias indicadas como resistencias en serie, la fuerza electromotriz y la
resistencia totales son

E=10(15V) =15V,
R=10(04Q)+0.5Q=4.5Q.
La tension de polarizacion se opone a la fuerza electromotriz aplicada. Por tanto,
_&—Eps  15-15

I =
R 4.5

=3.0A.
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El tiempo de electrdlisis es
t = 8(3600) + 56(60) + 7 = 32167 s.
Por tanto, la carga que ha circulado es
Q =1t = (3.0 A)(32167 s) = 96501 C.
Utilizando la constante de Faraday estandar F' ~ 96500 C molfl, y suponiendo un rendimiento de
corriente del 100 %, dos moles de electrones producen un mol de hidrégeno:
Q 96501

H,) = — ~ 0.500 mol.
n(He) = 55 = 2(96500) o

La sintesis de amoniaco da

2 1
n(NH;3) = En(HZ) ~ g mol.

Las relaciones estequiométricas posteriores son
n(NH;) = n(HNO3) = n(CeH;NO;) = n(C¢H;NH,),

suponiendo una conversién cuantitativa, cantidades suficientes de los demds reactivos e hidrégeno
adicional para la reduccién del nitrobenceno.

La anilina tiene la formula molecular CgH7N, por lo que
M(CgH;N) = 6(12) + 7(1) + 14 = 93 gmol .
Asi,

m(D) = (% mol> (93 gmol ') ~ 31 g|

3. Naranja de metilo: nombre, estructuras y equilibrio del indicador

El nombre quimico exacto es 4-{[4-(dimetilamino)fenil]diazenil}bencenosulfonato de sodio, con Ia
configuracién azoica E habitual:

CN(C)clccc(/N=N/c2ccc(S(=0) (=0)[0-]1)cc2)ccl.[Na+].

El ion sodio, Na™ ([Na+]), es un ion espectador. Si se omite, el anién amarillo del naranja de metilo es

~03S—CeH,—N=N—C¢H,—N(CH,),

con el SMILES CN(C)clcecc(/N=N/c2ccc(S(=0) (=0)[0-])cc2)ccl.

El hidronio, H3O™ ([0H3+1), protona el nitrégeno azoico unido al anillo sulfonado:

_Ogs—06H4—N:N—C6H4—N(CH3>2 + H30+

amarillo

- 7OgS—CGH4—NH+:N—C6H4—N(CH3)2 + HQO
forma pr;tronada roja

Este zwitterion del naranja de metilo protonado tiene, en su forma azoica, el SMILES
CN(C)clcce(/N=[NH+]/c2ccc(S(=0)(=0)[0-])cc2)ccl.

Su carga positiva estd deslocalizada. Una estructura contribuyente de resonancia alternativa
importante es la forma para-quinoide:
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7OgS—C(;H4—NH+=N—C(;H4—N(CH3)2 < 7O3S—CGH4—NH—N:CGH4:N+ (CH3)2.

La estructura contribuyente de resonancia para-quinoide del naranja de metilo protonado tiene el
SMILES

C[N+](C)=C1C=CC(=NNc2ccc(S(=0)(=0)[0-])cc2)C=C1.

Para dibujar esta estructura contribuyente con precisién, mantenga aromatico el anillo sulfonado. En el
otro anillo, situe el nitrdgeno procedente del grupo azo en el carbono 1y el nitrégeno dimetilaminico en
el carbono 4. Dibuje enlaces dobles exociclicos desde estos dos carbonos hasta sus respectivos
nitrégenos, y enlaces dobles internos del anillo entre los carbonos 2-3 y 5-6. El nitrégeno
dimetilaminico lleva la carga positiva; el protdn permanece en el nitrégeno unido al anillo sulfonado.

Estas son estructuras contribuyentes de resonancia de la misma especie protonada. SMILES
representa cada estructura contribuyente por separado; por si mismo no muestra la deslocalizacion de
los electrones entre ellas.

En consecuencia:

e Elaumento de [H30+] favorece la forma protonada y da una disolucion roja.
e La disminucion de [H3O "] favorece el anién azoico y da una disolucién amarilla.
e |as proporciones intermedias producen el color naranja de transicion.

La solucidon se comprobd con la solucion oficial.

Problema 2: Esquema de reacciones que conducen a la sustancia G

[
La sustancia G puede prepararse mediante varios métodos de acuerdo con el siguiente esquema:

HOH HCN
G = E = D
[
KO
Cl
A 2 B NH, + HCN
NAs HOH Y
C= F

El compuesto A contiene un 48.60 % en masa de carbono, un 8.10 % de hidrégeno y un 43.30 %
de oxigeno. Reacciona con éxido de plata(l) recién preparado para formar una sal que no se
disuelve. A partir de 0.74 g del compuesto A se forman 1.81 g de la sal de plata(l).

El compuesto D contiene un 54.54 % en masa de carbono, un 9.09 % de hidrégeno y un 36.37 %
de oxigeno. Se combina con NaHSO3 para producir un compuesto que contiene un 21.6 % de
azufre.

Cuestiones:

1. Escriba las férmulas moleculares y estructurales de las sustancias A y D.
2. Escriba las formulas estructurales de las sustancias B, C, E, F y G.
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3. Clasifique las reacciones indicadas mediante flechas en el esquema y analice con més
detalle las reaccionesB > Gy D - E.

4. Escriba las formulas estructurales de los posibles isdmeros de la sustancia G e indique el
tipo de isomeria.

Masas atdmicas relativas:

Enunciado traducido del texto oficial en inglés.

Respuestas
1.AyD:
. Formula Formula estructural
Sustancia Nombre SMILES
molecular condensada
A’ . . ’ .
A C|d<.3,propan0|co (cido C3H40, CH;CH,COOH CCC(=0)0
propidnico)
D Etanal (acetaldehido) CyH40O CH3CHO cc=0
2. Los compuestos restantes:
] Formula estructural
Sustancia Nombre SMILES
condensada
Acido 2-cloropropanoico CH3;CHCICOOH CcC(Ccl)c(=0)0
(o} Acido 2-aminopropanoico (alanina) CH3;CH(NH;)COOH CC(N)C(=0)0

2-Hidroxipropanonitrilo (cianohidrina del
E p P ( CH3;CH(OH)CN CC(0)C#N
acetaldehido)

F 2-Aminopropanonitrilo CH;CH(NH,)CN CC(N)C#N
Acido 2-hidroxi ico (4cid
G Ié(;ltizo) idroxipropanoico (acido CH,CH(OH)COOH e (0)¢ (=010

Estos SMILES no especifican la estereoquimica. En condiciones de reaccién aquirales, los
productos quirales se obtienen como racematos.

3. Clasificacion de las reacciones:

Flecha Clasificacion

A > B  Sustitucion: cloracion en el carbono adyacente al grupo carboxilo

B> G  Sustitucidén nucledfila: reemplazo del cloro por un grupo hidroxilo

B > C  Sustitucion nucledfila por amoniaco; amondlisis

C->G Desaminacioén nitrosativa, con reemplazo del grupo amino por un grupo hidroxilo
D->E Adicidn nucledfila a un grupo carbonilo; formacidn de una cianohidrina

E > G  Hidrdlisis de un nitrilo para dar un acido carboxilico

eulersolve.org/icho/1974/
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Flecha Clasificacion

Condensacion seguida de adicién de cianuro; etapa de formacion del aminonitrilo en la sintesis
de Strecker

D>F
F>C Hidrélisis de un nitrilo para dar un acido carboxilico

El reactivo que falta para C = G es el 4cido nitroso, HNO», oN=0. El hidroxido de potasio acuoso
produce inicialmente una sal de lactato en B = G; la acidificacién da G libre.

4. G tiene dos isOmeros Opticos, que son enantiomeros:

Isémero SMILES estereoquimico
Acido (.S)-2-hidroxipropanoico  C[C@H](0)C(=0)0
Acido (R)—2—hidroxipropanoico C[CQE@H](0O)C(=0)0

Dentro de la familia de los acidos hidroxicarboxilicos, el acido 3-hidroxipropanoico,
HOCH,CH,COOH, occc (=0)0, también es un isdémero constitucional de posicion de G.

L

Solucion
1. Identificacionde Ay D

Para A, una muestra de 100 g contiene

48.
n(C) = 48.60 = 4.050 mol,
12

n(H) = g = 8.10 mol, n(0) = 4:;;5’0 — 2.70625 mol.

Por tanto,
n(C) :n(H) : n(0) =1.4965:2.9931 : 1 ~3:6: 2.

La formula empirica es, por tanto, C3HgO5, con una masa molar correspondiente a la férmula empirica
de

3(12) + 6(1) + 2(16) = 74 gmol .

La formacion de una sal de plata con éxido de plata(l) permite identificar un acido carboxilico. Un
multiplo entero de esta férmula empirica, CsxHgrO2r, tiene un solo grado de insaturacion:

DBE=1+3k—%:1.

En consecuencia, solo puede contener un grupo carboxilo. La formacién de su sal de plata reemplaza
un hidrégeno acido por molécula por plata, lo que aumenta la masa molar en
108 — 1 = 107 gmol ..
Asi pues,
(1.81-0.74) g

n(A) = — = 0.0100 mol,
107 gmol™
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M(A) = 0.74 g
~0.0100 mol

La férmula molecular coincide con la formula empirica. El 4cido carboxilico de tres carbonos es el acido
propanoico, CCC(=0)0.

= 74 gmol .

La reaccion de formacion de la sal es

2CH3CH2COOH + AgoO — 2CH3CH2COOAg (S) + H50.
Aqui, el 6xido de plata(l) se representa en forma idénica mediante [Ag+].[Ag+].[0-2], el propanoato
de plata mediante ccc(=0) [0-]1.[Ag+] Yy el agua mediante 0. Estos SMILES idnicos especifican la
composicion, no la coordinacion en estado sélido.
La sal de plata tiene una masa molar de

M(C3H;0,Ag) = 36 + 5 + 32 + 108 = 181 gmol *,

por lo que la masa de sal prevista es

0.0100 mol x 181 gmol ! = 1.81 g,

lo que reproduce exactamente la cantidad obtenida indicada en el enunciado.

Para D, las cantidades correspondientes en 100 g son
54.54 9.09 36.37
12 1 16

Su férmula empirica es, por tanto, CoH,4O, con una masa molar correspondiente a la férmula empirica
de 44 gmol .

=4.545:9.09:2.273125~2:4:1.

La adicién de hidrogenosulfito de sodio, NaHSO3, [Na+].[0-]S(=0)0, indica que se trata de un
compuesto carbonilico. Cualquier multiplo entero de CyH 4O también tiene un solo grado de
insaturacién, de modo que hay un grupo carbonilo y se aflade una unidad de hidrogenosulfito por
molécula.

Puesto que
M(NaHSO3) = 23 + 1+ 32 + 3(16) = 104 gmol *,

la fraccidon masica de azufre en el aducto da

L 0.216.
M (D) + 104
Por tanto,
M(D) = 32 104 — 44.1 gmol " ~ 44 gmol !
= 0.216 —E ~E ‘

Asi, D tiene la férmula molecular CoH4O. Un compuesto carbonilico de dos carbonos debe ser el
aldehido etanal, cc=o0.

Su reaccion de adicién es
CH3CHO + NaHSO3; — CH3CH(OH)803Na.

El producto es el 1-hidroxietano-1-sulfonato de sodio, CC(0)S(=0) (=0) [0-].[Na+]. Sumasa
molar es 148 gmolfl, lo que da
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32

2. Identificacionde B, C,E,Fy G
Partir de D permite identificar G de la manera mas directa.

La adicién de cianuro de hidréogeno, C#N, al etanal sitlia los grupos hidroxilo y ciano en el carbono que
pertenecia al grupo carbonilo. El producto E es, por tanto, el 2-hidroxipropanonitrilo:

E: CHs;CH(OH)CN.

La hidrolisis convierte el carbono del nitrilo en el carbono del carboxilo sin modificar el esqueleto
carbonado. Por tanto, G es el acido 2-hidroxipropanoico:

G: CH,CH(OH)COOH.

Para producir este G reemplazando el cloro por un grupo hidroxilo, B debe tener el cloro en el carbono
2:

B: CH;CHCICOOH.
El reemplazo de ese cloro por un grupo amino utilizando amoniaco, N, da C, |la alanina:
C.: CH30H(NH2)COOH.

Finalmente, el etanal reacciona con amoniaco y cianuro de hidrégeno para formar el aminonitrilo
correspondiente F:

La hidrdlisis de su grupo nitrilo da alanina, lo que confirma de manera independiente tanto F como C.

3. Ecuaciones ajustadas y mecanismos de reaccion

Las ecuaciones siguientes utilizan las formas moleculares organicas neutras, salvo cuando se muestra
explicitamente una sal. La hidrélisis de nitrilos requiere condiciones acuosas acidas o alcalinas
adecuadas, generalmente con calentamiento; los estados de protonacion durante la reaccién
dependen del pH.
A - B: a-cloracion

CH3CH2COOH + Cl; — CH3CHCICOOH + HCI.

Se trata de la sustitucién de un hidrégeno a por cloro, en las condiciones habituales para la a-
halogenacion de un acido carboxilico. El cloro tiene el SMILES c1c1; el cloruro de hidrégeno tiene el
SMILES cC1.

B = G: sustitucion nucledfila hidrolitica

Con hidréxido de potasio acuoso, [K+].[OH-], la neutralizacién y el desplazamiento del cloro dan
CH3CHCICOOH + 2KOH — CH3CH(OH)COOK + KC1+ H20.

El producto orgdnico en la disolucidn alcalina es el lactato de potasio, cC(0)C(=0)[0-].[K+]. El
cloruro de potasio es [K+].[C1l-].

La acidificacién posterior da acido lactico libre:

CH3;CH(OH)COOK + HC1 — CH3CH(OH)COOH + KCl.

Un equivalente de hidréxido neutraliza el grupo carboxilo; otro lleva a cabo la sustitucion. La sustitucion
puede representarse en forma idnica como
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CH3CHCICOO™ + OH™ — CH3CH(OH)COO™ + Cl.

Los iones que participan son:

2-Cloropropanoato: CC(C1)C(=0)[0-]
Hidroxido: [OH-]

Lactato: cc(0)C(=0)[0-]

Cloruro: [C1-]

En una descripcion mediante un mecanismo Sn2 directo, un par de electrones no enlazantes del
oxigeno del hidroxido ataca al carbono a por el lado opuesto al cloro. El par de electrones del enlace
carbono—-cloro se desplaza hacia el cloro a medida que se forma el enlace carbono-oxigeno. Este
desplazamiento directo invierte la configuracion de un estereocentro individual. Como B se forma como
racemato en condiciones aquirales, esta via da G racémico.

B - C: amondlisis
CH3;CHCICOOH + 2NH3 — CHgCH(NHz)COOH + NH,4CL.

Se trata de una sustitucién nucledfila. Una molécula de amoniaco aporta el grupo amino, mientras que
otra acepta el protdn liberado. El cloruro de amonio tiene el SMILES [NH4+].[C1-].

C - G: desaminacion nitrosativa

El acido nitroso, oN=0, reemplaza el grupo amino por un grupo hidroxilo con desprendimiento de
nitrégeno, N#N. Este es el reactivo omitido en la flecha vertical del esquema.

D - E: formacion de una cianohidrina
CH3;CHO + HCN =— CH3CH(OH)CN.
Se trata de una adicion nucledfila al grupo carbonilo. EIl mecanismo transcurre en dos etapas.

En primer lugar, el ion cianuro, [ C- 1#N, ataca al carbono electréfilo del carbonilo a través de su atomo
de carbono. El par de electrones 1 del carbonilo se desplaza hacia el oxigeno:

CH3CHO + CN™ — CH3CH(O )CN.
El intermedio es el alcéxido de la cianohidrina, CC([0-1)C#N.
En segundo lugar, el alcéxido capta un protdn del cianuro de hidrégeno:
CH3;CH(O )CN + HCN +— CH3CH(OH)CN + CN .

El cianuro se regenera. Los cambios netos son la formacién de un enlace carbono—carbono y la
conversion del grupo carbonilo en un grupo alcohol.

El carbono del carbonilo tiene inicialmente una geometria trigonal plana. El ataque por sus dos caras es
igualmente probable en un entorno aquiral, lo que produce los dos enantidmeros de E en cantidades
iguales. Por tanto, la hidrdlisis posterior del nitrilo da G racémico.

E - G: hidroélisis del nitrilo
CH3CH(OH)CN + 2H,0 — CH3CH(OH)COOH + NH;.

El grupo nitrilo se hidroliza, a través de un intermedio amida, para dar un grupo carboxilo.
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D - F: formacion del aminonitrilo
CH3CHO + NH3 + HCN — CH3CH(NH2)CN + H>O0.

Esta es la etapa de formaciéon del aminonitrilo en la sintesis de Strecker. Comprende la condensacion
del etanal con amoniaco, seguida de la adicion de cianuro. El intermedio de condensacion es la
etanimina, cCc=N:

CH3CHO + NH3; =— CH3CH=NH + H,0,
seguida, en términos globales, de
CH3;CH=NH + HCN — CH3;CH(NH,)CN.
F - C: hidrdlisis del nitrilo
CH3CH(NH2)CN + 2H,0 — CH3CH(NH;)COOH + NH3;.
El grupo nitrilo se convierte en un grupo carboxilo mientras se conserva el grupo amino, lo que da
alanina.

4.lsomeriade G

El carbono central del acido lactico esta unido a cuatro grupos diferentes:

—OH, —COOH, —CHs3, —H.
Por tanto, es un centro estereogénico. Existen exactamente dos estereoisémeros con esta
conectividad: el acido (.S)-lactico, C[C@H] (0)C(=0)O0, y el acido (R)-lactico, C[C@@H] (0)C(=0)O0.
Son imagenes especulares no superponibles: isémeros Opticos, o enantiomeros.

Sus proyecciones de Fischer pueden especificarse con precision del siguiente modo. Situe el grupo
carboxilo en la parte superior y el grupo metilo en la parte inferior:

Isémero Grupo horizontal izquierdo  Grupo horizontal derecho
Acido (S)-lactico OH H
Acido (R)-lactico H OH

En estas proyecciones, los enlaces horizontales apuntan hacia el observador y los enlaces verticales se
alejan de él. El orden de prioridad es hidroxilo > carboxilo > metilo > hidrégeno.

Los enantiomeros presentan rotaciones dpticas de igual magnitud y signo opuesto en condiciones de
medida idénticas. Su mezcla equimolar es dpticamente inactiva.

Si también se contemplan los isdmeros constitucionales, el otro dcido hidroxicarboxilico saturado de
férmula C3HgOg3 es:

Nombre Estructura SMILES Relacion con G

Acido 3-hidroxipropanoico HOCH,CH,COOH occc(=0)0 Isémero de posicién; aquiral

Si se admiten distintas disposiciones de los grupos funcionales, aparecen otros isémeros
constitucionales. Algunos ejemplos son el acido metoxietanoico, CH3sOCH>;COOH, cocc(=0)0, y
el 2-hidroxietanoato de metilo (glicolato de metilo), HOCH,COOCH3;, coc (=0)co. Estos ilustran
la isomeria de funcion.

La solucién se comprobd con la solucién oficial.

eulersolve.org/icho/1974/ 11/23



Problema 3: Reacciones acido-base de disoluciones 0.2 M A-H

[

2.
3.

1.
2.
3.

Se dispone de las siguientes disoluciones 0.2 molares:

A: HCI B: HSO,~ Cc: CH;COOH bD: NaOH
E: CO32_ F: CH3COONa G: HPO42_ H: H,SO4
Cuestiones:
1. Determine la concentracion de iones H3O™ en la disolucién C.

Determine el valor del pH de la disolucion A.
Escriba una ecuacion para la reaccién quimica que tiene lugar cuando se hacen reaccionar
las sustancias B y E, e indique los pares dcido-base conjugados.

. Compare las propiedades acido-base de las sustancias A, By C, y determine cual de ellas

mostrara las propiedades mas basicas. Justifique su decision.

. Escriba una ecuacién quimica para la reaccion entre las sustancias By G, y explique el

desplazamiento del equilibrio.

. Escriba una ecuacidn quimica para la reaccién entre las sustancias C y E, y explique el

desplazamiento del equilibrio.

. Calcule el volumen de disolucién D necesario para neutralizar 20.0 cm? de disolucion H.
. ¢Qué volumen ocuparia el cloruro de hidrégeno presente en un litro de disolucién A si se

encontrara en estado gaseoso a una presion de 202.65 kPa y una temperatura de 37 °C?

Constantes de ionizacion:

CH3COOH + H:0 = CH3COO™ + HzO* Ko = 1.8x107°
HaCO3 + HoO = HCO; + HyO" Ko = 4.4x107
HCO; + H:O0 == CO3 + H3O* Ko = 47x10™"
HSO? + H,0 == S0? + Hz0" Ka = 1.7x 107
HPOZ + H,O == POY + Hz0O" Ki = 44x10™"

Masas atdmicas relativas:
A:(Na) = 23;  A,(S)=32; A.(0) = 16.

Enunciado traducido del texto oficial en inglés.

Respuestas

[H307] = 1.9 x 10 moldm 3|,
pH =0.70|
HSO4~ + CO32~ = S042~ + HCO3 . Pares conjugados: HSO4~/SO042" y
HCO3~ /CO3%.
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4. Fuerza 4cida:| A > B > C/|. C tiene el pH mas alto y es la menos acida; B es

anfiprotica. Estas distinciones corresponden a dos posibles interpretaciones de

«propiedades mas basicas».
5.HSO,~ + HPO,?~ = SO,2~ + H,PO,, con el equilibrio desplazado hacia los
productos. No se proporciona la constante necesaria para calcular su constante de

equilibrio.

6. CH;COOH + CO3%*~ = CH3COO0~ + HCO3~, con

K =3.8x10°

, con el

equilibrio muy desplazado hacia los productos. Con suficiente acido, una reaccion posterior
libera CO».

7.1Vp = 40.0 cm?|.

8.|V ~ 2.54 dm?

Solucion

, considerando el gas como ideal.

Los nombres de las especies y los SMILES utilizados en las respuestas y los célculos se recogen a

continuacién. Los SMILES representan la conectividad y las cargas formales; no muestran la

solvatacién acuosa, la deslocalizacion por resonancia ni el sentido de la transferencia de protones. Los

puntos separan los componentes idnicos de las sales.

Especie
HCl
HSO,~
CH;COOH
NaOH
CO3%~
CH3;COONa
HPO,%-
H>SO4
H,O
H;0*

Cl-
CH3COO~
SO42-
HCO3~
H>CO3
CO2
H,PO4~
PO4*~
NaS0O4

eulersolve.org/icho/1974/

Nombre
Cloruro de hidrégeno
lon hidrogenosulfato
Acido acético
Hidréxido de sodio
lon carbonato
Acetato de sodio
lon hidrogenofosfato
Acido sulfarico
Agua
lon hidronio
lon cloruro
lon acetato
lon sulfato
lon hidrogenocarbonato
Acido carbénico
Didéxido de carbono
lon dihidrogenofosfato
lon fosfato

Sulfato de sodio

SMILES
c1l
0=S(=0) (0)[0-1]
cc(=0)0
[Na+].[OH-]
O0=C([0-]1)[0O-1
CC(=0)[0-].[Na+]
0=P(0) ([0-]1)[0O-]
0=s(=0) (0)0
o)
[OH3+]
[Cl-]
CC(=0)[0-]
0=5(=0) ([0-1)[0O-]
0=C(0)[0-]
0=C(0)0
0=C=0
O0=P(0) (0)[0-1]

0=P([0-])([0-]1)[O-]

[Na+].[Na+].[0-]1S(=0) (=0)[0-]
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En los célculos se utiliza la aproximaciéon habitual basada en concentraciones para los equilibrios
acuosos.

1. Concentracion de hidronio en C

El 4cido acético se disocia segun
CH3;COOH + H,0 = CH3COO~ + H30".

Sean ¢y = 0.2 mol dm 3 yz = [H30"]. Despreciando la contribucién muy pequefia del agua,
[CH3COO | =z, [CH3COOH] = ¢ — z.

Por tanto,
2
T
K, = =1.8 x 107°.
Co— &
Al resolver la ecuacion de segundo grado se obtiene
—K,+ K2+ 4K,c
r=—0" vE; ©20 — 1.8884 x 1073 mol dm 2.

2

Por consiguiente,

[H;0%] ~ 1.9 x 10~ moldm 2|

La aproximacién x = +/ K ,c( da el mismo resultado redondeado. Solo se disocia el 0.94% del 4cido,
por lo que dicha aproximacion esta justificada.

2.pHde A

El cloruro de hidrégeno es un acido fuerte y esté practicamente ionizado por completo:
HCl + H,0 — H30" + CI™.

En consecuencia,

[H507] = 0.2 moldm 2,

pH = —log,((0.2) = 0.699 ~ 0.70]

3. Reaccion entre B y E; pares conjugados

El hidrogenosulfato cede un protdn al carbonato:

HSO,~ + CO32~ = S0,> + HCO;3~|.

Los pares acido-base conjugados, escritos con el 4cido en primer lugar, son

HSO, /S04~ : HCO3 /CO3*~

J/ J/

donador de protones y su base conjugada acido conjugado y aceptor de protones
La constante de equilibrio de esta transferencia de protones es

_ K,HSO, ) 1.7x10°?
K,(HCO3™)  47x107"

Por ello, la reaccion estd muy desplazada hacia los productos.

— 3.6 x 108.
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Si se aportan al menos dos equivalentes de hidrogenosulfato por ion carbonato, es posible una
segunda transferencia de protones:

HSO,~ + HCO3~ = SO4>” + H,COs,
seguida de

H>CO3 — CO3 + H5O.

El par conjugado adicional es H,CO3/HCO3 . Si el di6xido de carbono se desprende, la reaccion
global es

2HSO,  + CO32~ — 250,% 4+ CO, 1t + H,O0.
4. Propiedades acido-basede A,By C

Sus fuerzas acidas disminuyen en el orden

HCl > HSO,~ > CH3COOH|

El cloruro de hidrégeno es un acido fuerte. El hidrogenosulfato tiene K, = 1.7 X 10_2, mientras que el
acido acético tiene un valor mucho menor, K, = 1.8 x 1072,

Para concentraciones analiticas iguales, sus concentraciones aproximadas de hidronio y sus valores de
pH son:

Disolucién [H30*], moldm™3  pH

A 0.200 0.70
B 0.0504 1.30
C 0.00189 2.72

Para B, el valor se obtiene de /(0.2 — ) = 1.7 x 1072,

Por tanto, si «mas basica» significa el pH mas alto entre las tres disoluciones, la respuesta es C.
No obstante, las tres disoluciones son acidas.

Existe otra distincion: B es anfiproética segun la clasificacién acido-base habitual en medio acuoso.
Puede ceder un protén,

HSO,™ + H,0 = SO4* + H30™,
0 aceptar un protdn en un medio suficientemente acido,

HSO, + H30" = H,S04 + H»0.

En consecuencia, B es la respuesta si se pretende identificar la especie que presenta tanto
comportamiento dcido como bdsico. El caracter anfiproético por si solo no permite establecer un orden
de basicidad intrinseca como aceptor de protones.

5. Reaccionentre By G

El hidrogenosulfato actlia como donador de protones y el hidrogenofosfato como aceptor de protones:

HSO,” + HPO,?>™ = S0,% + H,PO, |

El equilibrio estd desplazado hacia los productos porque el dihidrogenofosfato es un dcido mas débil
que el hidrogenosulfato: la transferencia de protones produce el par dcido-base mas débil.

La constante de equilibrio seria
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B (SO, |[HyPO, ] _ K,(HSO4™)
[HSO,~|[HPO42] K.(HsPOy™)
Sin embargo, no se proporciona K,(H,PO, ™). El valor tabulado 4.4 1013 describe
HPO,?” + H,0 = PO4* + H3;0™,

y no puede utilizarse como denominador para la reaccidn solicitada. Por tanto, el sentido indicado

anteriormente se basa en la relacién cualitativa entre las fuerzas acidas; no es posible calcular un valor
numérico de la constante de equilibrio Unicamente a partir de la tabla proporcionada.

6. Reaccionentre Cy E

El &cido acético transfiere un protén al carbonato:

CH3;COOH + CO32~ = CH3COO~ + HCO; |.

Su constante de equilibrio es

K,(CH;COOH) 1.8x107°
K.(HCO3~) 4.7 x 107"

Por consiguiente, el equilibrio estd muy desplazado hacia la derecha. El 4cido acético es mucho mas

—13.8 x 10°|.

fuerte que el hidrogenocarbonato como donador de protones.

Con 4cido acético adicional, el hidrogenocarbonato también acepta un protdn:
CH3COOH + HCO3~ — CH3COO™ + H,COs.
Para esta etapa,
1.8 x107°
K = — & 41,
44 x10"

por lo que también esta desplazada hacia los productos. La formacidn y el desprendimiento de didxido
de carbono desplazan aun mas la reaccién:

H,C0; = CO, + H,O.

Con dos equivalentes de acido por ion carbonato, la reaccién global es

2 CH;COOH + CO3%” — 2CH3C0O0~ 4+ CO, 1+ + H,0|.

7. Volumen de D necesario para neutralizar H

La neutralizacién completa requiere dos moles de hidréxido de sodio por mol de &cido sulfurico:
H,SO,4 + 2NaOH — NaySO,4 + 2H,0.
La cantidad de acido sulfurico es
n(H2804) = 0.2 moldm 3 x 20.0 x 1073 dm® = 4.00 x 103 mol.
Por consiguiente,

n(NaOH) = 8.00 x 10 mol,

B 8.00 x 103 mol

Vp = — = 0.0400 dm”.
0.2 moldm™

Por tanto,
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Vp = 40.0 cm?|.

La molaridad comun se cancela, por lo que el volumen de base necesario es exactamente el doble del
volumen de 4cido en las condiciones indicadas.

8. Volumen de cloruro de hidrégeno gaseoso

Un litro de disolucién A contiene el equivalente de
n(HCl1) = 0.2 moldm *® x 1 dm® = 0.2 mol.

Utilizando la ecuacién de los gases ideales,

v — nRT
p )
con
T = 37+ 273.15 = 310.15 K, R =8.314kPadm®mol 1K1,
se obtiene
~ (0.2)(8.314)(310.15) 5 3

V= 505.6F dm?® = 2.5449 dm?.

Por ello,
V ~ 2.54 dm3|,

o aproximadamente 2.5 L.

La solucidon se comprobd con la solucion oficial.

Problema 4: Mezcla de dos compuestos organicos oxigenados

[
Una mezcla contiene dos compuestos orgdnicos, A y B. Ambos contienen oxigeno en sus
moléculas y pueden mezclarse entre si en cualquier proporcién. La oxidacion de esta mezcla bajo
enfriamiento produce una Unica sustancia C, que se combina con NaHSOs. La relacién entre la
masa molar de la sustancia formada en la reaccion con NaHSOj3 vy la de la sustancia C es igual a
2.7931.

La mezcla de las sustancias A y B se quema en presencia de una cantidad estequiométrica de aire
(20 % de O3 y 80 % de N3 en volumen) en un eudidmetro, para producir una mezcla de gases
con un volumen total de 5.432 dm? en condiciones normales de temperatura y presion. Tras
hacer burbujear la mezcla gaseosa a través de una disolucion de Ba(OH)2, su volumen
disminuye un 15.46 %.

Cuestiones:
4.1 Escriba las férmulas estructurales de las sustancias A y B.

4.2 Calcule la relacion molar de las sustancias A y B en la mezcla.
A(C)=12; A, (0)=16;  A,(S)=32;  A,(Na)=23.

Enunciado traducido del texto oficial en inglés.
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Respuestas

e 4.1 Los compuestos previstos son A: propan-2-ol, CH;CH(OH)CHj3, SMILES cc(0)c, y
B: propan-2-ona (acetona), CH;COCH3, SMILES cc (=0)cC. Las etiquetas pueden
intercambiarse.

e 4.2 Con estas etiquetas,

n(A) :n(B)~1:4.

El uso directo del porcentaje impreso da 1 : 3.94; la relacion sencilla 1 : 4 reproduce el
porcentaje indicado tras el redondeo.

\

Solucion
4.1 — Identificacion de los compuestos

Un aldehido o una cetona normalmente adiciona una unidad férmula de hidrogenosulfito de sodio,
NaHSOj3, SMILES [Na+].[0-]S(=0)0, por grupo carbonilo, sin eliminar otra molécula.

Tomando A,(H) = 1,
M(NaHSO;3) = 23 + 1 4 32 4 3(16) = 104 gmol .

Para un compuesto monocarbonilico C,

M(C) + 104
— —2.7931,
M(C)
por lo que
104 1 1
M(C) = 17031 = 58.0001... gmol ~ ~ 58.0 gmol .

Los aldehidos y las cetonas habituales que pueden corresponder a esta masa molar tienen la férmula

C3H4O:

e Propanal, CH3;CH>CHO, SMILES ccc=o0.
e Propan-2-ona (acetona), CH3COCHS3, SMILES cc (=0)cC.

En las condiciones de oxidacién convencionales que se presuponen aqui, un aldehido sigue
oxidandose. El propanal daria acido propanoico, SMILES ccc(=0)0:

La acetona, sin embargo, permanece inalterada ante una oxidacién suave. Por tanto, la mezcla prevista
consiste en acetona y el alcohol secundario que se oxida a acetona: propan-2-ol.

Asignando A al propan-2-ol y B a la acetona,
CH3CH(OH)CH3 + [O] — CH3COCHj3 + H»O.

Aqui, [O] representa un equivalente de dtomo de oxigeno aportado por el oxidante no especificado; el
agua tiene el SMILES 0. La acetona original permanece, de modo que el Unico producto organico es C
= B, acetona. Estos dos liquidos son miscibles entre si en todas las proporciones.

La acetona forma el compuesto de adicién con bisulfito:
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CH3;COCH; + NaHSO3 — (CHj3),C(OH)SO3Na.

El producto es 2-hidroxipropano-2-sulfonato de sodio, SMILES cC(C) (0)S(=0) (=0) [0-].[Na+].
Su formula es C3H7NaO4S, vy

M = 3(12) + 7 + 23 + 4(16) + 32 = 162 gmol .

Esto verifica la relacion indicada:

% =2.793103... ~ 2.7931.

4.2 — Relacion molar

Las ecuaciones de combustién ajustadas son

2 CHgCH(OH)CHg +90; — 6COy + 8H20,
CH3;COCH3 + 405 — 3CO5 + 3H,O.

Los gases pertinentes son oxigeno, SMILES 0=0; nitrégeno, SMILES N#N; y didxido de carbono, SMILES
0=C=0. Si se consideran los volUmenes de gas indicados en condiciones normales de temperatura y
presion como volumenes de gas seco, se excluye el agua de combustién. Como la cantidad de aire es
estequiométrica, no queda oxigeno: los gases medidos son didxido de carbono y nitrégeno.

El hidréxido de bario elimina el diéxido de carbono:
CO; + Ba(OH); — BaCO3 | + H»O.
El hidréxido de bario tiene como SMILES de su unidad formula [Ba+2].[0OH-].[OH-]; el carbonato de
bario tiene como SMILES de su unidad férmula [Ba+2].[0-]C(=0) [0-].
En consecuencia,
V(CO2) = 0.1546(5.432) = 0.8397872 dm? ~ 0.8398 dm?,
V(N,) = 5.432 — 0.8397872 ~ 4.592 dm”.

Sean z = n(A) e y = n(B), ambos en moles. Las ecuaciones de combustion dan

9
n(CO2) = 3z + 3y, n(02) = ¢+ 4y.

El aire contiene cuatro moles de nitrégeno por mol de oxigeno, por lo que
9
n(Ny) =4 (Em + 4y) = 18z + 16y.

Las fracciones volumétricas de los gases son iguales a sus fracciones molares a la misma temperatura
y presion. Por tanto,

3z + 3y 3z +y)
(3z + 3y) + (18z + 16y) 21z + 19y

0.1546 =

Reordenando,
3.2466x + 2.9374y = 3z + 3y,
0.2466x = 0.0626y,

y, por consiguiente,
y  0.2466

= =3.9393....
T 0.0626
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Asi pues, los valores impresos dan n(A) : n(B) = 1 : 3.94. Para comprobar la relacion sencilla

prevista 1l : 4,

V(CO,)  3(1+4) 15
Vi 214+19(4) 97’

lo que corresponde a

15.4639...% = 15.46% tras el redondeo.

Con el volumen total indicado, esto da

15
V(C02) = 4-(5.432) = 0.840 dm?,

en concordancia con los datos de absorcion. Por tanto,

n(propan-2-ol) : n(acetona) ~ 1 : 4.

La solucidon se comprobd con la solucion oficial.

Problema 5: Mezcla de dos metales: hidruros, hidroxidos y un

precipitado

[

Una mezcla de dos metales situados en grupos diferentes de la tabla periddica de Mendelejev
reacciond al calentarse con 56 cm?® de hidrégeno (medidos en condiciones normales de presion y
temperatura, STP) para producir dos compuestos idnicos. Estos compuestos se hicieron
reaccionar con 270 mg de agua, pero solo reacciond un tercio del agua. Se formd una disolucion
basica cuyo contenido de hidréxidos era del 30 % en masa y, al mismo tiempo, se depositd un
precipitado cuya masa representaba el 59.05 % de la masa total de los productos formados en la
reaccion. Tras la filtracion, se calentd el precipitado y su masa disminuyd en 27 mg.

Cuando se afiadié una cantidad estequiométrica de carbonato de amonio a la disolucidn bésica,
se obtuvo un precipitado poco soluble, al mismo tiempo se liberé amoniaco y el contenido de
hidréxidos en la disolucién disminuyd al 16.81 %.

Problema:

5.1 Determine los metales de la mezcla inicial y sus masas.

Enunciado traducido del texto oficial en inglés.

Respuestas

e 5.1 La composicion prevista es sodio, Na: aproximadamente 23 mg, y calcio, Ca:
aproximadamente 80 mg.
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Solucion
5.1

Utilice el volumen molar convencional en condiciones STP, 22 400 cm? molfl, y masas molares
redondeadas.

La formacidn de hidruros iénicos sugiere un metal alcalino A y un metal alcalinotérreo B, que forman
AH y BHs. Su hidrdlisis produce los hidréxidos correspondientes e hidrégeno.

El hidrégeno consumido en la formacidn de los hidruros es

56
22400

Por tanto, los hidruros contienen 5.00 mmol de hidrégeno en forma de hidruro. Cada mol de hidrégeno

— 2.50 x 10> mol.

n(Hy) =

en forma de hidruro consume un mol de agua durante la hidrélisis, lo que concuerda con
270 90
m(H20)reacted — T — 90 mg, n(H20)reacted — E — 5.00 mmOl.
Por tanto, el agua que no ha reaccionado tiene una masa de
270 — 90 = 180 mg.
Los hidréxidos formados contienen un total de 5.00 mmol de grupos hidréxido.
Identificacion del hidréxido precipitado.

Sea S la masa de los hidréxidos disueltos. La disolucién inicial contiene un 30% de hidroxidos en masa:
S
S+ 180
Interprete el 59.05% indicado como la fraccidn que representa el precipitado respecto al conjunto de
los hidroxidos producidos. Si su masa es P,

= 0.30, S ="77.14mg ~ 77mg.

0.5905
P+S 0.4095

Un hidréxido alcalinotérreo pierde un mol de agua por mol al calentarse para formar su éxido. En
consecuencia,

= 0.5905, P=

(77.14) = 111.24 mg.

27 mg

n(B(OH)2)precipitated - 18 mgmmolfl = 1.50 mmol.
Su masa molar deducida es
111.24 mg _
M(B(OH)z) = m = 74.16gm01 1,

por lo que
M(B) ~ 74.16 — 2(17) = 40.16 gmol .
Esto identifica al calcio. La reaccion térmica es
A
Ca(OH);3 (s) — CaO(s) + H20 (g).

El precipitado contiene 2(1.50) = 3.00 mmol de grupos hidréxido, por lo que quedan 2.00 mmol en
disolucién.
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Identificacion del metal alcalino disuelto y determinacion de las cantidades.
Exprese las cantidades disueltas como  mmol de Ca(OH)2 e y mmol de AOH. Entonces
y+ 2z = 2.00.
La adicién de carbonato se interpreta como estequiométrica respecto al calcio disuelto:
Ca(OH)2 (aq) + (NH4)2CO3(aq) — CaCOs(s) +2NHz (g) +2H20 (1).

Para x mmol de hidroxido de calcio, esto elimina aproximadamente 74z mg de hidréxido disuelto y
produce 36z mg de agua. El hidroxido restante es AOH.

Usando S ~ 77 mg, la fraccion masica final da
77— T4z
180 + 36x + 77 — T4z

~ 0.1681.

Por tanto,
x ~ 0.500, y = 2.00 — 2z ~ 1.00.

El hidréxido alcalino restante tiene una masa de
m(AOH) ~ 77 — 74(0.500) = 40.0 mg.
De ahi que

40.0mg

M(AOH) ~ ——2=
( ) 1.00 mmol

= 40.0 gmol !,
M(A) ~ 40.0 — 17.0 = 23.0gmol .
Asi pues, A es sodio.

En consecuencia, las cantidades iniciales de los metales son
n(Na) ~ 1.00 mmol, n(Ca) ~ 1.50 4+ 0.500 = 2.00 mmol.

Sus masas son

m(Na) ~ 23 mg]|, m(Ca) ~ 80 mg|.

Ecuaciones de reaccion y comprobaciones numéricas.
Formacién de los hidruros:
A
2Na(s) + Ha(g) — 2NaH (s)
A
Ca(s) +H,(g) — CaH;(s).
Hidrdlisis:
NaH (s) + H,O (1) — NaOH (aq) + H; (g)
CaH> (S) +2H-50 (1) — Ca(OH)2 + 2H> (g)

Las cantidades propuestas consumen

1.00
n(Hy) = — + 2.00 = 2.50 mmol,

lo que corresponde a 56 cm?, y
n(H20) = 1.00 + 2(2.00) = 5.00 mmol = 90 mg.
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El primer filtrado contiene aproximadamente 40 mg de hidréxido de sodio, 37 mg de hidrdxido de
calcio y 180 mg de agua:

40 + 37
roxides — 1 = 29. ~ .
Whydroxid 20 - 37 + 180 x 100% 9.96% ~ 30%

El precipitado de 1.50 mmol de hidréxido de calcio pesa aproximadamente 111 mg y pierde 27 mg de

agua al calentarse.

La precipitacidn del carbonato elimina el hidréxido de calcio disuelto y genera 18 mg de agua. Por
tanto, la disolucién final contiene 40 mg de hidréxido de sodio y 198 mg de agua:

40
Whydroxides,final = m X 100% = 168067% ~ 1681%

Las sustancias moleculares e idnicas utilizadas anteriormente tienen los siguientes SMILES. Para los
compuestos idnicos, estos especifican los iones constituyentes, no la red cristalina ni la hidratacion en
medio acuoso.

Sustancia Formula SMILES
Hidrégeno H-> [H][H]
Agua H>0 o]
Hidruro de sodio NaH [Na+].[H-]
Hidruro de calcio CaH, [Ca+2].[H-].[H-]
Hidroxido de sodio NaOH [Na+].[OH-]
Hidréxido de calcio Ca(OH), [Ca+2].[OH-].[OH-]
Oxido de calcio CaO [Ca+2].[0-2]

Carbonato de amonio  (NH4)2CO3s  [NH4+].[NH4+].[0-]C(=0)[O-]
Carbonato de calcio CaCO3 [Ca+2].[0-]C(=0)[0O-]

Amoniaco NH; N

La solucidon se comprobd con la solucion oficial.
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