Wichtige Grundlagen stochiometrischer Rechnungen
1 Einheiten

Zur quantitativen Beschreibung irgendwelcher physikalischen Grof3en werden die
sogenannten "SI-Einheiten" (SI = Systéme International d'Unités) verwendet, die 1960
beschlossen und in den 70er Jahren in der BRD verbindlich wurden. Die SI-Einheiten fullen

auf 7 Basisgrofen, deren Einheiten die Basiseinheiten des SI-Systems darstellen.

Basisgrofle Symbol Name der Einheit Abkiirzung
Lange 1 Meter m
Masse m Gramm g
Zeit t Sekunde S
el. Stromstérke I Ampere A
Temperatur T Kelvin K

auch: Celsius °C
Stoffmenge n Mol mol
Lichtstarke I, Candela cd

Bruchteile bzw. Vielfache der Einheit werden durch entsprechende Vorsilben (z. B. mikro-,
milli-, centi-, kilo-, mega- etc.) gekennzeichnet. Aus den Basiseinheiten werden (in der

Regel durch Produkt- oder Quotientenbildung) die abgeleiteten SI-Einheiten gebildet.
[el. Ladung Q] =1 Coulomb=1A s

[Volumen V] =1m’ (1 Liter=1L=0,001 m®)

Zur Quantifizierung einer Portion eines Reinstoffs (zB. NaCl-Kristalle in einem
Becherglas) konnen prinzipiell zwei Groen herangezogen werden: die Masse zuginglich
iiber Wigung und die Stoffmenge zuginglich tliber stochiometrische Umsetzungen. Die
Stoffmenge ist eine messbare Eigenschaft einer Portion eines Reinstoffs. Ein Mol ist
diejenige Stoffmenge einer Substanz, die aus ebenso vielen Elementareinheiten besteht, wie
Atome in 0,012 kg = 12 g des Nuklids *C enthalten sind. In dieser Stoffmenge sind stets
6,022 (1 10* Elementareinheiten enthalten (Avogadro-Konstante).

Bei einheitlicher Dichte des zu charakterisierenden Stoffes, z.B. einer Fliissigkeit oder
eines Gases, kann zusitzlich das Volumen (unter Nennung von Druck und Temperatur) zur

Quantifizierung der Portion eines Reinstoffs herangezogen werden.



Die Aquivalentstoffmenge ist ein Vielfaches der Stoffmenge. Das Aquivalent (zu etwas)
leitet sich aus der jeweiligen Reaktionsgleichung ab. Man unterscheidet Sdure/Base-

Aquivalent, Redox-Aquivalent und Ladungs-Aquivalent.

Die molare Masse M eines Stoffes X, ebenfalls eine abgeleitete SI-Einheit, gibt das Ver-

hiltnis der Masse m dieses Stoffes zu der dieser Masse entsprechenden Stoffmenge n an.

M= e [M] = g/mol

Sie konnen molare Massen einer Verbindung leicht in guter Ndherung aus den relativen
Atommassen der in der Verbindung enthaltenen Elemente berechnen; denn die atomare

Masseneinheit u entspricht der Masse eines '*C-Atoms dividiert durch 12.

2 Gehalte

Gehalt = Oberbegriftf fiir Angaben iiber Mengenverhiltnisse. Gehalte geben Antwort auf
die Frage: Wieviel ist von einem Element oder einer Verbindung in einem Stoff oder einem

Stoffgemisch enthalten?

2.1 Anteile

Der Anteil ist definiert als dimensionsloser Quotient aus einer im Folgenden genannten
GroBe fiir eine Komponente x und der Summe der gleichen Grof3e aller Komponenten der

Mischphase. Der Quotient kann nur Werte zwischen 0 und 1 annehmen.

2.1.1 Massenanteil w

w, =—X my = Masse der Komponente x, mg = X m;

X, =—= ny = Stoffmenge der Komponente x, ng = Z n;

2.1.3 Volumenanteil ¢

0, =—= Vx = Volumen der reinen Komponente x, Vo =X V,

V) ist die Summe der Volumina der i Komponenten vor dem Vermischen. Bei Volumen-
kontraktion durch den Mischvorgang ist V nicht mit dem Gesamtvolumen der Mischphase
Vu 1dentisch.



2.2 Konzentrationen

Konzentrationen sind Gehalte, die auf das Volumen der Mischphase Vy; bezogen sind.

2.2.1 Massenkonzentration 3

c, =—* ny = Stoffmenge der Komponente x, Vy; = Volumen der Mischphase

Die Aquivalent(stoffmengen)konzentration ist ein Vielfaches der Stoffmengenkonzentration

2.2.3 Volumenkonzentration ¢

o, = V—X V = Volumen der Komponente x, Vi = Volumen der Mischphase

2.2.4 Einheiten

[B]=g/L 5 [c]=molL
o ist dimensionslos, d.h. kann nur Werte zwischen 0 und 1 annehmen. Konzentrationen werden

folgendermalBen angegeben (ausgewéhlte Beispiele):

c(H2SO4) =0,1 mol/L ; ¢(1/2 H2SO4) = ceq(H2S04) = 0,2 mol/L;

B(NaSOs) =124 g/l ; o(N,)=0,75

2.3 Umrechnungsmaoglichkeiten

Volumina lassen sich in Massen (und umgekehrt) umrechnen, wenn die Dichte p bekannt ist. (p =
m/V). Stoffimengen lassen sich in Massen (und umgekehrt) umrechnen, wenn die molare Masse M
bekannt ist. Wegen der hdufig aufiretenden Volumenkontraktion beim Vermischen mehrerer
Komponenten ist aus Konzentrationen nur dann ein Anteil berechenbar, wenn die Dichte der

Mischphase bekannt ist.



3 Das Massenwirkungsgesetz

Das Massenwirkungsgesetz (MWG) gilt fiir geschlossene Systeme, die sich im
Gleichgewicht befinden. Im Gleichgewicht ist die Anderung der freien Enthalpie (AG)
null: — K = const.

Beispielreaktion: A+ Be C+2D

Reaktion in Losung: Reaktion in der Gasphase:

« _C(C)[c*(D) « _P(C)p(D)
c¢(A)Uc(B) P(A)Up(B)

¢ = Stoffmengenkonzentration p = Partialdruck

Wichtige Regeln fiir die Formulierung des MWG:

(1) Alle Teilnehmer einer Reaktionsgleichung miissen einbezogen werden, sofern sie
gelost, bzw. bei Gasphasenreaktionen, sofern sie gasformig sind. Das Gesetz gilt nur fiir
ideale Losungen bzw. ideale Gase. Bei hohen Konzentrationen treten Abweichungen auf,
denen durch Einsatz sogenannter Aktivitdten (a = ¢  f(c)) oder Fugazititcn (f = p * f(p))
Rechnung getragen wird.

(2) Die Gleichgewichtskonstante K ist dimensionslos; denn eine Dimension (= Einheit)
kann man nicht logarithmieren. Jedoch zu K gehort immer eine Normierung, ohne die die
Zahl keine eindeutige Aussage iiber das System macht. StandardméBig sind
Konzentrationen ¢ (hier immer Stoffmengenkonzentrationen!!!!) auf 1 mol/L und
Partialdriicke p auf 1,013 bar (= 1 atm) normiert, d.h. in die Gleichgewichtskonstante K
geht ein Verhéltnis (z.B. ¢ zur Standardkonzentration 1 mol/L) ein.

(3) Die Produkte stehen im Zihler, die Edukte im Nenner der Gleichgewichtskonstanten.
Die Konzentrationen bzw. Partialdriicke auf der Produkt- bzw. Eduktseite der
Reaktionsgleichung werden miteinander multipliziert. Die Koeffizienten der
Reaktionsgleichung gehen als Potenzen ein.

(4) Die Gleichgewichtskonstante ist temperaturabhingig, jedoch bei idealen Gasen und
Losungen weder abhingig vom Druck, dem Volumen noch von der Gesamtstoffmenge des
Systems. (Nebenbemerkung: auch wenn K konstant bleibt, kann sich bei Anderung einer
der drei GroBen (Druck, Volumen, Gesamtstoffmenge) der Stoffmengenanteil jeder
Komponente dndern. Das hingt von den Koeffizienten der Reaktionsgleichung ab.)

(5) Unter dem Partialdruck p versteht man den Druck, den eine Komponente als ideales
Gas in einem gegebenen Volumen erzeugen wiirde, wenn sie sich allein darin befdnde. Die
Summe der Partialdriicke aller Komponenten des Systems ist gleich dem von auflen
messbaren Gesamtdruck P des Systems. Bei einer gegebenen Temperatur T ist
p = const. - (n/V) = const. - ¢ (siche ideales Gasgesetz).



