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Rezumat: /n articol este propusi o modalitate de solutionare a urmdtoarei probleme: Doud substante
chimice lichide A si B cu volumele v si V, respectiv (mdasurate in litri), formeaza in rezultatul unei reactii
chimice o substanta chimica lichida noua C. Considerdnd ca temperatura in timpul reactiei chimice este
constantd, iar din m volume ale substantei A si n volume ale substantei B se formeaza (m + n) volume ale
substantei C (cu conditia cd raportul m : n este dat), determinati cantitatea de substantd C in momentul
arbitrar de timp t (mdsurat in ore), daca in decurs de T ore s-au format W volume de substanta C.
Cuvinte-cheie: modelare, reactie chimica, ecuatie diferentiald.

Abstract: Our scope is to solve the following problem: two liquid chemicals A and B with volumes v and V
respectively, (measured in liters) in the result of a chemical reaction create a new liquid chemical C.
Considering that during the chemical reaction the temperature is constant and each m volumes of the
substance A and n volumes of the substance B form (m + n) volumes of the substance C (with the condition
that m:n is given), determine the volume of the substance C at the arbitrary time t (measured in hours ), if
during time T, W volumes of the substance C were formed.
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1. Notiuni de model si modelare

Modelele matematice au un rol deosebit de important in cercetarile stiintifice
moderne. Materialul de constructie al acestor modele il constituie notiunile si simbolurile
matematice. Practic, fiecare notiune matematica, fiecare obiect matematic, pornind de la
notiunea de numadr, este un model matematic.

La constituirea modelului matematic se scot In evidentd acele caracteristici ale
obiectului modelarii care, pe de o parte, sunt informative, pe de alta parte, admit
formalizarea matematica.

Formalizarea presupune posibilitatea de a pune in corespondentd caracteristicile
originalului si notiunile matematice adecvate. In aceasta ipoteza, legaturile depistate si cele
ipotetice ale obiectului de studiu pot fi descrise cu ajutorul relatiilor matematice: ecuatii,
inecuatii etc. In urma formalizirii matematice se obtine un model matematic.

Exista numeroase definitii si clasificdri ale modelelor. Termenul, provenind de la
radacina latind "modus", care, printre alte semnificatii, Inseamna si "mijloc", a fost folosit
pentru prima datd de cdtre matematicianul Beltrami in 1868 (modelul euclidian pentru
Geometria Neeuclidiana).

Definitia cea mai generald considerda modelul ca o reprezentare simplificata
(materiald sau simbolicd) a realitdtii obiective (uneori a unei teorii abstracte), care se
subordoneaza scopului cercetdrii. Definitia cea mai evoluata, din punctul de vedere al
formalizarii, include in categoria de model numai reprezentarile prin relatii matematice.

Modelul este un obiect sau un dispozitiv creat artificial de om care seamana intr-0
anumitd masura cu altul (acesta din urma fiind un obiect de cercetare sau de interes practic).

Notiunea de model se refera la un mod de cunoastere a realitatii, care constda in
reprezentarea fenomenului studiat cu ajutorul unui sistem construit artificial.
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Proprietatea cea mai generald a unui model constd in capacitatea de a reflecta, de a
reproduce lucruri si fenomene ale lumii reale, ordinea lor necesara si structura lor.

Notiunea de model rezulta din existenta unei asemanari (similitudini) intre doud
obiecte: unul considerat originalul, celalalt — modelul sau.

Notiunea de model este o notiune metodologicd generald. Prin model se intelege
constructia reald sau imaginara a oricarui obiect, fenomen, proces, care reflecta trasaturile
esentiale ale obiectului cercetat, iar modelul matematic reprezintd un sistem de relatii
matematice, care descriu proprietatile esentiale ale originalului. Procesul de dezvoltare a
unui model matematic este numit proces de modelare matematica.

2. Notiuni din chimia neorganica
Reactiile chimice sunt interactiuni dintre substante produse la nivel molecular.
Reactanti se numesc substantele care reactioneazd intre ele, 1ar substantele rezultate in

urma reactiei se numesc produsi de reactie. Ecuatia chimicd este o metoda de scriere a
trasaturilor esentiale ale unei reactii chimice, folosind simboluri chimice sau alte abrevieri
recunoscute. Ea ne indicd cum in procesul reactiondrii unor substante se obtine o alta
substantd. Prin conventie, reactantii (prezenti la inceput) sunt trecuti la stdnga, iar produsii
(prezenti la sfarsit) sunt trecuti la dreapta. O singura sdgeata intre ei indica o reactie
ireversibild, o sageata dubla indica o reactie reversibild. Legea conservarii materiei necesita
ca fiecare atom din partea stanga sid apard in partea dreaptd (ecuatia trebuie sd fie
echilibratd): numai dispunerea si combinatiile acestora se modifica.

Exista diferite tipuri de ecuatii chimice: reactii de combinare — doi sau mai multi
reactanti se unesc pentru a forma un singur produs de reactie; reactii de descompunere —
dintr-o substantd compusa (reactant) se formeaza doi sau mai multi produsi de reactie;
reactii de substitutie — atomul unui element inlocuieste atomii unui alt element intr-0
substanta compusa; reactii de schimb — doua substante compuse 1si schimba intre ele unele
elemente.

In prezenta lucrare sunt cercetate numai reactiile de combinare, care se mai numesc si
reactii de sintezd. Importanta reactiei de combinare constd in obtinerea unor substante

chimice esentiale pentru industrie si viata de toate zilele, conform exemplelor de mai jos:
« Sinteza acidului clorhidric: Hz + Cl> = 2HCI
« Sinteza amoniacului: N2 + 3H2 = 2NHs
« Stingerea varului: CaO + H.0O = Ca(OH):
Reactia cu nemetale: S + O2 — SO-
Reactia cu unele metale:
0O, + 2Mg — 2MgO,
2Cu + O2 — 2Cu0,
3Fe + 202 — Fes0q,
2Ca + 02 — 2Ca0,
4Al + 302 — 2Al20:s.
Formula generala a reactiei de combinare poate fi scrisa sub forma:
aA+bB+cC+...—> mM,
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unde A, B, C, ... reprezintd moleculele reactantilor, M reprezintda molecula produsului de
reactie, constantele a, b, C, ..., care sunt niste numere naturale, indica numarul moleculelor
reactantilor, iar numarul natural m indica numarul moleculelor produsului de reactie.

De exemplu, ecuatia chimicd 2H2 + O2 — 2H20 indica faptul ca in rezultatul reactiei
a doua molecule de hidrogen si a unei molecule de oxigen se obtin doud molecule de apa.

Viteza cu care se formeaza o substantd noud se numeste viteza reactiei. Concentratia
substantelor reactante se mdsoara in moli (cantitatea de substanta a unui sistem care contine
atatea entitati elementare cati atomi exista in 0,012kg de Ci2).

Una din legile fundamentale ale teoriei vitezelor reactiilor chimice afirma ca viteza
reactiei chimice, efectuate la o temperaturda constantd, este proportionald cu produsul
concentratiei substantelor care reactioneaza in momentul de timp dat.

3. Modelarea unei reactii chimice de combinare

Ne punem scopul sa rezolvdm urmatoarea problema: doua substante chimice lichide
A si B cu volumele v si V respectiv (masurate in litri) chimice formeaza in rezultatul unei
reactii o substanta chimica lichida noua C. Considerand ca temperatura in timpul reactiei
chimice este constantd, iar din fiecare m volume ale substantei A si n volume ale substantei
B se formeaza (m + n) volume ale substantei C (cu conditia ca raportul m : n este dat),
determinati cantitatea de substanta C in momentul arbitrar de timp t (mdasurat in ore), daca
in decurs de T ore S-a format W volume de substanta C.

Rezolvare. Notam cu X volumul (masurat in litri) al substantei C care s-a format in
momentul arbitrar de timp t (masurat in ore). Conform ipotezei avem ca in acest moment

] . mx nx
de timp t au reactionat ——— Jitri de substantd A si —— litri de substanti B. Ultimul
m+n ’ > M+nNn ’

rezultat indica faptul ca in momentul de timp indicat au ramas vV — litri de substanta A

m+n
nx

si V- litri de substanta B. Astfel, conform legii fundamentale a teoriei vitezelor

reactiilor chimice, obtinem urmatoarea ecuatie diferentiala:

dx ( mx j( nx j
=2 =K|v- - ,
dt m+n m+n

unde K este un coeficient de proportionalitate.
Ultima ecuatie diferentiala poate fi scrisa sub forma:

ox_ k(m+n —mx)(m+nN —nx),

dt

K
unde k =——.
(m+n)

In momentul initial de timp t = 0 substanta C nu era, de aceea putem considera ci
pentru acest moment de timp x = 0. Conform ipotezei, in momentul de timp t = T vom avea
X=W.

Prin urmare, rezolvarea problemei initiale se reduce la rezolvarea urmatoarei ecuatii:
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% =k((m+n)—mx)(m+nl —nx), unde x(0) =0, x(T)=W.
Integram ultima ecuatie:

dx

-[ ((m+nv—mx)(m+n) —nx)

=k_|'dt.

Deoarece

<<m+n>v—mx>1<<m+n>«—nxf(m+n><r1nv—nv>(<m+nr;-mx‘<m+n;«—nx}

vom avea ca

dx B 1 madx nax 3
I((m+n)v—mx)((m+n)\/—nx):_(m+n)(mV—nv)U (m+n) —mx J‘ern)\/—nxj_
_ 1 d((m+nWV —nx) (d((m+n)—mx)
_(m+n)(mV—nv)U (m+n) —nx I (m+n)— me
1 o (m+n) —nx
(m+n)YmV -nv) ~ (m+ny-—mx’

Astfel, vom obtine:
(m+n) —nx

I
n(m+n)v—mx

=(m+n)mV —nv)kt+Ine,

unde « este o constanta reald pozitiva.
Din ultima ecuatie rezulta ca
(M+nNV —nx

m-+n)(mV —nv )kt '
(m+n) —mx

Pentru a determina valoarea constantei « utilizam conditiile initiale x(0) = 0:
(m + n)\/ -n-0 _ ae(m+n)(mV—nv)k~0 ’ de unde g = \i
(M+nj-m-0 v
(m + n)\/ —NX — \i . e(m+n)(mV—nv)kt
(M+ny-mx v
Substituim t =T si x = W 1n ultima ecuatie:
(m + n)\/ -nW _ \i . e(m+n)(mV—nv)kT
(m+ny-mwW v '
v (m+n)V -nw
V. (m+ny—mw

In consecintd, obtinem relatia:

mv—nv)kT _

de unde ™" . Deci

(m + n)\/ —NX _ \L . e(m+n)(mV—nv)kt _ \i . (e(m+n)(mV—nv)kT )Ti \i . v . (m + n)\/ —nW T .
(m+nj-mx v v v

Prin urmare, obtinem dependenta:



t
(m+n)\/—nwjT 1y

v
V (m+ny-mw

(m+n (

X =

V. (m+ny-mw

Ultima relatie este cea care determina cantitatea de substanta C obtinuta in rezultatul

- {v (mjtn)\/—nWJT_n

reactiei chimice in momentul de timp t.
Mentionam ca din considerente practice relatia

t
v — T
n=m (Y ey —ow
V (m+ny-mw
nu poate avea loc, deoarece din volumele finite v si V ale substantelor A si B respectiv, nu
putem obtine In rezultatul reactiei chimice un volum infinit al substantei C.
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