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Resumo

O Kalzium é um programa que lhe mostra a Tabela Periédica dos elementos (a PSE, em
inglés). Vocé poderd usar o Kalzium para procurar informagdes sobre os elementos ou para
aprender factos sobre a tabela periddica.
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Capitulo 1

Introducao

O Kalzium oferece-lhe todo o tipo de informacdes sobre a PSE (Periodic System of Elements -
Tabela Periédica dos Elementos). Vocé poderd procurar védrios dados sobre os elementos e usar
também visualiza¢bes para os mostrar. A aplicacdo é livre e esta licenciada segundo a Licenca
Publica da GNU.

Vocé podera visualizar a Tabela Periédica dos Elementos por blocos, por grupos, pelo comporta-
mento dcido, familias, estrutura cristalina ou pelos diferentes estados da matéria. Podera dese-
nhar dados para um intervalo de elementos no que respeita a propriedades como a massa ou a
densidade. Podera também voltar atrds no tempo e ver quais os elementos que eram conhecidos
numa determinada data. Poderd também calcular a massa molecular.
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Capitulo 2

Guia introdutorio ao Kalzium

Aqui estd o Kalzium da primeira vez que o executa, quer através do lancador de aplica¢des, em
Aplicacoes — Educacdo — Ciéncia — Kalzium, ou com o atalho Alt+F2 e escrevendo kalzium
no campo de texto.

Kalzium

File View Tools Settings Help

Perform Calculations Plot Data

1]

Classic Periodic Table ~ | Scheme  Gradients Elsompeﬁble k

Information <

E Overview

‘ @Vlew ‘

Scheme: | Blocks v

Gradient: | State of matter v

293,94 ClK
-
[ | Speed ee—

Elements with melting peint around
this temperature:

- Phesphorus (317.3K)

- Gallium (202.92K)

- Rubidium (312.63K)

- Caesium (301.54K)

- Francium (300K)

No elements with a boiling point
around this temperature

Legend < 0
State of matter Scheme: Blocks

. Solid . Vaporous . s-Block d-Block

. Liquid Unknown - p-Block . f-Block

Xenon (54), Mass: 131.29300000000001 u

O Kalzium esté dividido numa barra lateral a esquerda (a vermelho) e na drea da tabela (a azul)
que mostra os elementos da tabela periédica. O menu normal permite-lhe escolher o que deseja
mostrar e a barra de estado apresenta os factos. Podera esconder a barra lateral e os painéis com
as opgdes do menu correspondentes em Ver. Por exemplo, poderd esconder o painel informativo
em Ver — Informacgao.

Quando passar o cursor do rato sobre um elemento da tabela, é dada uma ideia geral do elemento
actual na pédgina Introducdo do painel de informacoes.

Poderéd escolher vdérias vistas para a tabela: tabela periédica clédssica, tabela curta, tabela longa,
etc. Também é possivel mudar o esquema de numera¢do ou mostrar os elementos por fami-
lias, por grupos, por estrutura cristalina, dependendo do seu comportamento 4cido, etc. Podera
alterar tudo isso no menu Ver.

Se quiser saber mais factos acerca de um dado elemento, carregue nele na tabela, para que aparega
a janela de informagdo.



O Manual do Kalzium

Iron (26) — Kalzium

n Data Overview
P
Atom Modsl @ WMelting Point 1808 K
Boiling Point 3023 K
5 Electron Affinity 0.151 eV
lzsalimsae 83 Electronic configuration [Ar] 3d6 452
E—— ‘\_7)' Covalent Radius 125 pm
,S (Z) van der Waals Radius 205 pm
Extra information i
ﬁ Atomic mass 55.845u
G First lonization energy 7.902 eV
¥R Elecironegativity 1.83
Oxidation states 6,3,20,-2
H Help < Previous > Next @ Close

Poderé desenhar os dados com a opcdo do menu Ferramentas — Desenhar os Dados.... Podera
escolher o que deseja desenhar no eixo dos Y e o intervalo de elementos a desenhar para o eixo
dos X. A imagem abaixo mostra a massa dos elementos 1 a 10.

Plot Data — Kalzium

X-Axis Y-Axis First element: | 1 <
Atomic Number Atomic Mass v | | Lastelement: | 10 Z
Minimum value: 1 mg | Minimum value: 1.00794 All elements
Maximum value: 10 Maximum value: 20.1797 Display: No Labels -
Average value: 5.5 Average value: 11.297 Element Type: | All elements o

i Help @ Close

O Glossério (Ferramentas — Glossario) explica as palavras quimicas mais importantes e mostra-
lhe imagens das ferramentas mais comum, em conjunto com uma explicagdo.
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Search: |

> Knowledge

v~ Tools Magnetic Stir Bar

Magnetic Stir Bar Retriever

Measuring Cylinder

Magnetic stir bars are highly chemically
inert, small magnetic bars. Most heaters
have a built-in magnet which can rotate:
this causes the stir bar to rotate and the
mixture to become homogenized.

Mortar

v
=< c 4w oD

@ Close
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Capitulo 3

Usar o Kalzium

3.1 Introdugao a Utiliza¢dao do Kalzium

O Kalzium é muito simples de usar. Estd desenhado especificamente para os alunos de todas as
idades para ser usado como uma base de dados pequena e rapida.

Aqui estd uma imagem do Kalzium em acgao:

Kalzium

File View Tools Settings Help

Classic Periodic Table v | Scheme  Gradients [g IsotopeTable & Molecular Editor  } Perform Caleulations [ Plot Data
Information o3 0 Search:

| hall Overview
Gold

T TR R T = . |
Sc | Ti | V | Cr [Mn|Fe | Co| NifCufZn
= e e 2. Je Jes

¥ [“zr 'Nb Mo | |'Ru |Rh [Pd [Ag ["ca

= U T T

we ['1a [ ['re [os ["1r [pt [au ['Hg

1os  Jos  Jfioe

& |'Db |"Sq |'Bh | Tis | Mt [ bs | Rg |
Is. S n
Sa)Bn |k

Eﬂ View
Legend & Q
Scheme: Blocks
. s-Block d-Block
. p-Block . f-Block

Gold (79), Mass: 196.96656899999999 u

3.2 A janela de informacoes

A janela de informagdo é acedida ao carregar com o botdo esquerdo do rato em qualquer ele-
mento. Este é o local onde obter informagdes acerca de um elemento. Com os botdes no fundo da
janela ou através do uso da roda do rato, poderd mudar o elemento que estd visivel, sem fechar
ajanela.

10
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3.2.1 Visao Geral dos Dados

A pégina de Introdugdo dos Dados indica-lhe alguns factos de energia relacionados com o ele-
mento.

Dependendo dos dados disponiveis no Kalzium, poderd ver diferentes raios no elemento. O raio
de covaléncia é o raio de um dtomo néo carregado do elemento numa molécula. Poderia ser, por
exemplo, a distdncia do O ao H na Agua. O raio atémico é o raio de um atomo elementar, p.ex.,
que néo esteja ligado a nada. O raio de van der Waals é descrito como sendo a distancia de dois
dtomos do mesmo tipo em duas moléculas iguais, como os dtomos de carbono no propano. O
altimo raio possivel é o raio i6nico, incluindo a sua carga.

A massa de um elemento é a massa média de todos os is6topos, em relacdo a percentagem deles.

Iron (26) — Kalzium

Data Overview

-

Data Overview

% Fe lron Block: d
T @  Melting Point 1808 K
F -
) Boiling Point 3023 K
Isotopes %
— 5% Electron Affinity 0.151 6V
I Em=E e 88 Electronic configuration [Ar] 348 4s2
- @ Covalent Radius 125 pm
Spectrum
6 @ van der Waals Radius 205 pm
Extra inf ti
e mermanon [i Alomic mass 55.845u
b 4 Eirst lonization energy 7.902 eV
Electroneqgativity 1.83
PO Oxidation states 6,3, 20,-2
i# Help < Previous > Next @ Close

3.2.2 Orbitais de Bohr

A pégina do Modelo Atémico mostra as camadas atomicas. Cada érbita corresponde a uma
camada atémica e cada circulo amarelo representa um electréo.

11
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Iron (26) — Kalzium

Atom Model

Data Overview

[Ar] 3d° 4s*
Atom Model

=

Iy
&
2
Q
°
®
n

g

Miscellaneous

Spectrum

&

Extra information

B Help < Previous > Next @ Close

3.2.3 Isé6topos
A pégina de Isétopos apresenta-lhe alguma informagdo sobre os isétopos de um elemento.

Massa
A massa deste isétopo.

Neutroes
O namero de neutrdes que este is6topo tem.
Percentagem

A percentagem de 4tomos que ocorrem e que sao deste tipo de is6topo. Também é chamada
de abundancia.

Periodo de meia-vida

S6 os is6topos instaveis é que tém um periodo de meia-vida. E definido como o tempo no
qual metade dos isétopos decairam.

Energia e Modo de Decaimento

Alguns is6topos sdo conhecidos por emitirem radiagdes de particulas, sob o processo de
decaimento radioactivo. Cada transformacdo do decaimento tem uma liberta¢do de energia
tipica e que é indica em conjunto com o modo de decaimento.

Rotagdo e Paridade

A rotagdo (‘spin’) do nticleo e a sua paridade.
Momento Magnético

O momento do dipolo magnético do nticleo. E medido nas unidades do magneto nuclear.

12
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Iron (26) — Kalzium

a Isotopes
T—
Data Overview
,@ Fe Iron Block: d
Atom Model Isotope-Table
. Energy Spin .
Eﬂ Mass | Neutrons | Percentage H::if:::e and Mode |and mg?nn:'ﬂc
Isotopes P of Decay Parity
% 45.0u146 19
Miscellaneous
R 5o 0.02s
Spectrum 46'2929 21 0.027 s
L 4 | 22 0.044 5
Extra information
48.SUT36 23 0.07s
49963 | 54 0.15s
50'?_'568 25 0.305s
51 G481 v
B Help < Previous > Next @ Close

3.2.4 Diversos

A pégina Diversos indica-lhe outras informagdes sobre o elemento actual, incluindo a época em
que foi descoberto e a origem do nome.

Iron (26) — Kalzium

®

Miscellaneous

Data Overview

7

T
Atom Madel This element was known to ancient cultures.

G

m Origin of the name:

Latin ferrum’
Isotopes

Miscellaneous

Spectrum

8

Extra information

i# Help < Previous > Next @ Close

13
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3.2.5 Espectro

A pagina Espectro mostra-lhe o espectro dos elementos. Podera escolher o intervalo dos compri-
mentos de onda, as unidades e o tipo do espectro. A tabela de intensidades podera ser vista na
parte inferior direita da pagina.

Iron (26) — Kalzium

a Spectrum

Data Overview

i‘i
Atom Model
Isotopes

Miscellaneous Minimum value: Maximum value: Wavelength TriemEi
- 228nm S| | 4s8nm $ | 248327 1000
248.814 600
Reset Zoom
1 249.064 500
_“ ] 252.285 400
Extra information
271.903 400
Spectrum Settings 278.81 300
344.061 400
Unit: | nanometers (nm) A4

358.119 600
Type: | Emission spectrum v 371.993 600

373.4R6 700 e

I Help < Previous > Next @ Close

3.2.6 Informacgao Extra

A péagina de Informacdo Extra da-lhe referéncias para as pdginas do elemento no Wikipedia,
Laboratério Jefferson e WebElements.

14
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Iron (26) — Kalzium

@ Extra Information

Data Overview

Ty Wikipedia (American English)

Jefferson Lab
E’ Webelements

Spectrum
<

L

Extra information

B Help < Previous > Next @ Close

3.3 Tabelas

A tabela periédica podera ser apresentada de vérias formas. Podera mudar a vista da tabela no
menu Ver ou na lista da barra de ferramentas.

As seguintes opg¢des do menu Ver — Tabelas poderdo ser usadas para alterar a tabela apresen-
tada:

Tabela Periédica Classica
Mostra a tabela periddica cldssica com todos os elementos.

Tabela Peri6dica Resumida
Mostra uma tabela periédica sem os elementos de transigdo.

Tabela Periodica Extensa

Mostra uma tabela periédica com os elementos de transicao internos (elementos-f) incorpo-
rados.

Elementos de Transi¢do
Mostra uma tabela peridédica apenas com os elementos de transigéo.

Tabela Periédica DZ

Este item representa a tabela que o "German Central Comitee” da Deutscher Zentralauss-
chuss (DZ) sugere.

3.4 Numeracao

A numeracdo é a forma de identificar os 18 grupos da tabela periédica. Vocé podera mudar a
numeracdo para a IUPAC, para a IUPAC antigo ou para a CAS ou desliga-la por inteiro.

As seguintes op¢des do menu Ver — Numeragido poderdo ser usadas para alterar a numeragao
apresentada:

15
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* Sem numeragdo: Se esta opcdo estiver activa, ndo é feita nenhuma numeragdo dos periodos.

* O IUPAC (por omissdo) é o International Union of Pure and Applied Chemistry. Esta é uma orga-
nizagdo que define a maioria das normas para as questdes da quimica. Os ntimeros do novo
sistema [UPAC numeram cada coluna com os ntimeros drabes de 1 (um) até 18 (dezoito).

* O CAS é o Chemical Abstracts Service. No sistema CAS as letras A e B foram designadas para os
elementos do grupo principal (A) e para os elementos de transicdo (B). Ainda que a numeragdo
IUPAC seja a oficial, a do CAS é a usada nas salas de aula e nos laboratérios.

¢ O sistema IUPAC antigo definia os nomes das colunas com niimeros romanos seguidos da
letra “A’ ou ‘B’. As colunas eram numeradas de forma que as colunas um a sete eram numera-
das de ‘IA” até ‘VIIA’, as colunas 8 até 10 eram numeradas como ‘VIIIA’, as colunas 11 até 17
eram numeradas de ‘IB” até “VIIB’ e a coluna 18 era numerada “VIII'. Devido a confusdo que o
sistema IUPAC antigo e o CAS criaram, o IUPAC adoptou o seu novo sistema.

3.5 Esquema de cores

O Kalzium pode-lhe mostrar onde se encontram os elementos de acordo com o seu ‘bloco’ e
‘grupo’ periddico, o seu comportamento com os dcidos e qual o seu estado da matéria (s6lido/1i-
quido/gasoso) a uma dada temperatura.

Os esquemas de cores sdo alterados no menu Ver — Esquema, na lista da barra de ferramentas
ou na pégina Ver da barra lateral.

* Monocromaitico: todos os elementos tém a mesma cor. Vocé podera alterar a cor por omissao
em Configura¢do — Configurar o Kalzium..., indo a pagina Esquemas.

* Blocos: mostra uma cor para cada bloco.

¢ Icones: mostra um icone por cada elemento.
¢ Familia: cada uma das nove familias é representada por uma cor diferente.

¢ Grupos: mostra uma cor para cada grupo. Um grupo é uma coluna vertical na tabela periédica
dos elementos. Existem 18 grupos na tabela periddica-padrdo. Os elementos de um grupo
tém configuragdes similares dos seus electroes de valéncia, o que lhes confere propriedades
semelhantes.

3.6 Gradientes

A drea de gradientes mostra os elementos de acordo com uma propriedade que poderd seleccio-
nar em baixo, com um esquema em gradiente de cores. Os elementos para os quais ndo existem
dados sdo mostrados a cinzento.

Os gradientes sdo alterados no menu Ver — Gradientes, na lista da barra de ferramentas ou na
pégina Ver da barra lateral.

16



O Manual do Kalzium

Kalzium

File View Tools Settings Help

| Classic Periodic Table | Scheme  Gradients Elsumpeﬁlble ‘2; violecular Editor  Zj Perform Calculations Plot Data
Information o Search:
E QOverview

Beryllium

28] view
Legend o ﬂ
Covalent Radius (linear) Scheme: Blocks
Minimum: 32 pm B sBlock d-Block
. Maximum: 225 pm . p-Block . f-Block

Beryllium (4), Mass: 9.0121819999999992 u

Estdo implementados os seguintes gradientes

* Nenhum: N&o usa gradientes.

e Estado da matéria
e Raios de Covaléncia

¢ van der Waals: gradiente por raio van der Waals.

e Massa Atomica

e Ponto de Ebulicdo

e Ponto de Fusdo

¢ Electronegatividade (Pauling)

e Electroafinidade
e Data de descoberta

® Primeira lonizacdo

3.7 Ferramentas

3.7.1 Editor Molecular

O Editor Molecular permite-lhe ver e editar as moléculas com as bibliotecas do Avogadro 2.

Ao usar o painel de controlo a esquerda, podera alterar os parametros de visualizagdo, editar
a molécula ou medir as moléculas. Existem trés paginas neste painel: Visualizacdo, Editar e
Medir. No topo da janela, existe um controlo para seleccionar o Estilo do visualizador (podera
ser Bolas e Paus, Van der Waals ou Modelo de Arames). Os botdes no fundo da janela poderdo
ser usados para Gravar a Molécula, Obter Moléculas Novas, Carregar a Molécula e Fechar a
janela. Os ficheiros transferidos sdo gravados na sua pasta Documentos, onde os podera carregar
no editor.

17
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A érea de Estatisticas mostra o nome (se disponivel), a férmula e o peso da molécula.

A pégina Visualizagdo pode ser usada para ver uma molécula carregada. Ao carregar o cursor
do rato sobre a vista, podera alterar o ponto de visualizacdo. Use o botdo esquerdo do rato para
rodar a molécula, o botdo direito do rato para a mover e o botdo do meio do rato para ampliar.

A pégina Editar pretende servir para editar a molécula. Poderd adicionar elementos se os selec-
cionar na lista Elemento e carregar com o botdo esquerdo do rato no painel de visualizagdo a
direita.

A pagina Medir pode ser usada para medir as distancias e angulos na molécula. Para efectuar as
medidas, use as instrugdes indicadas no mapa.

Molecular Editor

Display Edit Measure Style: | Ball and Stick b

Load a molecule and use the mouse pointer
and scroll wheel to change the view point.

Statistics
Name: 2-Aminoethanol
Formula: C;H;NO
Weight: 61.0831u

Save Molecule | | % Download Mew Molecules | | B3 Load Molecule @ Close

3.7.2 Tabela de Isé6topos

A Tabela de Isétopos... mostra-lhe os isétopos dos elementos.

Existem tipos diferentes de is6topos, em que alguns sdo estaveis e outros ndo. Os isétopos insta-
veis podem decair como raios-alfa ou como raios-beta. Estas diferencas sdo codificadas através
da utilizacédo de cores diferentes.

18
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Isotope Table EARVEPNY < ]
Information welefefae] e v eTu &
T = = =
Right click on an B0 S0
element to view : Gl d i Ll : = :"" ” p AT
E1 8 O BB AAREMARL isotope of Element 28 (Ni
information about it. 1 P P L L L
T =
Zoom in and out using REEGEED AR iii
your mouse wheel / o [ = Lo [ [ o fee o[ o o [ [ f
zoom feature. s e e = e = i
o= o e fo = o v = -
Scroll using left- als o] s Jo el e e =] ]
clicking and dragging ] 8 I I I 1 B ] S K
/ scroll feature. ol ERICT A I8 Ll L3 E Ea
el = e L= Lo L e
e[| o | v | [ [ | v [enoe
alpha e foe | [ | o [ [ [ | [
3 el = = o =] =
el | o | L= o [ | = [
el o o | [ e = | =
EC =L ==
e[ = v [ o [
v [we oo o e = [ [ Zoom IN 7 OUT
v | a [e | v = =
Multiple o |7 [ | e o | [ = =
o[ e lwl= T =
o |7 [w | w|n o] ]
e === =]
Beta + == =1
e [ [ e fwe ]
Lo = o]
Ll ===
Beta - = [ e
w [ [ [ v [
w e w ol [w]m
pannnn
Stable el [ = | [
el v ]=]r
Foannn
FAoEnD
default |8 IR K3 L ~
>
@ Close

O Kalzium pode mostrar os is6topos para um intervalo de elementos

3.7.3 Desenhar os Dados

A janela Desenhar os Dados... permite-lhe desenhar alguma informacéo acerca dos elementos.
O eixo dos X representa um intervalo de elementos (desde um niimero até outro mais elevado).

Vocé define este intervalo com os campos Primeiro Elemento e Ultimo Elemento da janela.

Plot Data — Kalzium

X-Axis Y-Axis First element: | 1 <

Atomic Number Atomic Mass ~ | | Lastelement: | 10 <
Minimum value: 1 mg | Minimum value: 1.00794 All elements

Maximum value: 10 Maximum value: 20.1797 Display: No Labels w

Average value: 5.5 Average value: 11.297 Element Type: | All elements -

Atomic Number

& Help @ Close

O Kalzium pode desenhar alguns dados para um intervalo de elementos.

19



O Manual do Kalzium

3.7.4 Efectuar o Céalculo

A opcéo Efectuar o Calculo é a calculadora do Kalzium. Esta calculadora contém uma grande
variedade de calculadoras para diferentes tarefas, efectuando diferentes célculos.

Poder4 encontrar as seguintes calculadoras no Kalzium

Calculadora da massa molecular
Esta calculadora ajuda-o a calcular as massas moleculares das diferentes moléculas.
Pode indicar a forma curta dos nomes das moléculas e adicionar mais nomes alternativos.

Chemical Calculator — Kalzium

Calculators Calculator Aliases

Introduction

Molecular mass Calc... | #Ph#oh‘ a Calc
Concentration Calcul...

Nuclear Calculator Cs Hs 01

Gas Calculator Molecular mass: | 93.1033 u

Titration Calculator

Equation Balancer

Details

Composition Aliases used
Element Atoms Atomic mass Total mass Percentage aliases
1 Carbon 6 12.0107 72.0642 77.4024 1 Ph:CEH5
2 Hydrogen 3 1.007940000... 5.0397 5.41302
3 Oxygen 1 15.9994 15.9994 17.1846
D ———————————————————————— >
B Help @ Close

O Kalzium calcula a massa molecular do fenol.
Calculadora de concentragdes
Poderé calcular as quantidades que incluem

¢ Quantidade de substancia

¢ Volume do solvente
¢ Concentragdo da substancia

Existe uma grande variedade de unidades para escolher, bem como diferentes métodos
para indicar as quantidades.

20
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Chemical Calculator — Kalzium

Calculators Some of the following data is not necessary. For instance, if you specify the amount of solute in moles, you do not

have to specify the molar mass of the solute.
Introduction

Molecular mass Calculator

Concentration Calculator

Nuclear Calculator Lot
Gas Calculator Calculate:
Titration Calculator e
Equation Balancer Amount of solute: | f117.0000 | grams(g) v || Mass
Molar mass of solute: | 585000 2| (g/mal)
Equivalent mass of solute: | 585000 C | tg/mole)
Density of solute: | 27000 C | | grams per liter v
Amount of Solvent: | 1.0000 T liters(ly v | | volume
Molar mass of solvent: | 18.0000 2| (g/mole)
Density of Solvent: | 1000.0000 C | grams per liter v
Concentration: | 2.0000 molar v
Reset
i Help Q Close

O Kalzium calcula os pardmetros da solugao.

Calculadora nuclear

Esta calculadora tira partido dos dados disponiveis no Kalzium para prever as massas es-
peradas de um dado material ao longo do tempo.

calculators Select what you want to calculate from the combo box next to the "calculate” label and
Introduction change the values / units to calculate.
Molecular mass Calc...
Concentration Calcul...
Nuclear Calculator Elemental data
Gas Calculator
Titration Calculator Element Name: | Uranium -
EquationlBalancey Isotope mass: 239.054 v
Half-life: 14070000 || yeariy) v
Atomic mass: 239.054 grams / mole
Other data
Calculate: | Time v
Initial amount: 65,0000 | | grams (g) v
Final amount: | 3,0000 | | grams (g) v
Time: | 1407,0000 year (y) v
Reset
i Help @ Close

O Kalzium calcula os pardmetros de decaimento do uréanio.

Calculadora de gases
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Esta calculadora podera determinar os valores da temperatura, pressdao, volume, quanti-
dade de gés, etc. para os varios gases ideais e ndo-ideais.

Chemical Calculator — Kalzium

Calculators Change the quantities and observe the other quantities change dynamically.
Introduction Mass and moles are directly dependent for a given gas.
Molecular mass Calc...
Concentration Calcul...
Nuclear Calculator
Gas Calculator
Titration Calculator FEE
Equation Balancer
Calculate:
Molar mass of the gas: 20080 T (g/mol)

Moles: 1,0000 o

Mass: 2,0160 Z | | grams(g) v
Pressure: 1,0000 £ | atmospheres (atm) v
Temperature: 2730000 C kelvins (K) v
Volume: 22,4024 liters (1) v
Reset
H Help ® Close

O Kalzium calcula os pardmetros do gés.

Calculadora de titeracdo
Esta calculadora tenta descobrir o ponto de equivaléncia de um medidor de pH, com base
no ajuste 6ptimo da titeracdo com uma tangente hiperbdlica. Podé-la-4 também deixar
resolver um sistema de equagdes de equilibrio e ver como é que a concentragdo de uma
espécie varia em func¢do de outra.

Existem duas pédginas na calculadora, nomeadamente:

Valores Experimentais
Podera usar esta calculadora para desenhar o gréfico dos seus dados experimentais,
obtidos durante uma titeragio e descobrir o volume de equivaléncia. E altamente
recomendado que introduza um ntimero par de pontos, devido ao algoritmo de ajuste
6ptimo, ordenados pelo volume (o valor do eixo dos X).

Equacdes Teéricas
Aqui podera preencher a tabela com as equagdes que tiver obtido previamente para o
equilibrio quimico.
Por exemplo, se tiver esta reaccdo A + B -> C + D, entdo ird ter a equagdo K=(C*D)/
(A*B), pelo que tera de escrever o K na coluna do Parimetro e o (C*D) / (A*B) na
coluna do Valor. Se quiser atribuir um valor conhecido a um parametro, podera sim-
plesmente escrever o valor numérico no campo Valor.
Por exemplo, poderd usar o sistema
A= (C*D) / (B*K)

K=10"-3

C=OH
OH=(10"-14) /H
H=10"-4

B=6+ (10"-2)

Entdo, tera de escrever D como eixo dos X e A como eixo dos Y: assim, podera desco-
brir como é que a concentragdo de A varia em fung¢do da concentragdo do D.
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NOTA

Por favor, ndo use paréntesis para os expoentes: 0 10~ -3 é correcto, enquanto 0 10~ (
-3) nao.

Os resultados poderao ser visualizados se carregar no botdo Desenhar o Grafico. No gra-
fico, aparece a vermelho a curva que aparecem com base nas equagdes tedricas, a azul os
pontos experimentais e, a verde, a curva aproximada para os pontos experimentais. Podera
gravar o grafico como uma imagem SVG.

Chemical Calculator — Kalzium

Calculatars Sieceatnve itk Xmin: | 000 © Xmax | 5000 | Vmin: (000 7 Ymax: 5000 O

Introduction Experimental values | Theoretical equations

MoleculagmassGalculatoy Find the equivalence point from experimental values

Concentration Calculator

Nuclear Calculator PHI Volume(x) .
Gas Calculator 1 719 30
Titration Calculator 2 764 205 ol B
Equation Balancer 3 | 1002 -
4 1045 315

Draw Plot

Notes:

Approximated curve: 3.26%tanh(2.66667*(x+-15.3743)}+8,82
Equivalence point:‘\ia?a?‘ r

New Open Save Save plot Example

B Help @ Close

Exemplo predefinido dos resultados de titeragdo.
Resolugdo de Equagdes

O Balanceamento de Equagdes permite ao utilizador resolver equagdes quimicas. Aqui
estd um exemplo:

aH20 + bCO2 -> cH2CO3

A equacdo calculada serda mostrada no topo da janela. Como poderd ver no primeiro exem-
plo, também poderd definir o valor de um ou mais coeficientes. Os outros coeficientes
serdo ajustados. Para além disso, é possivel usar os paréntesis em torno dos elementos ou
das cargas electrénicas, tal como aparece nos tltimos dois exemplos.
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Chemical Calculator — Kalzium

Calculators Equation:

Introduction aCH3(CH2)3COOH + b02 -> cH20 + dCO2
Molecular mass Calc

Concentration Calcul... Calculate

Nuclear Calculator
2 CH3(CHz)2CO0H + 13 0, -> 10 H;0 + 10 CO,
Gas Calculator

Titration Calculator Copy to Clipboard

Equation Balancer . . .
The equation solver allows you to balance a chemical equation.

Using Variables

To express variable quantities of an element, put a single character in front of the element's symbel, as shown in this examp
aH + b0 -> 5H20 (Result: 10 H + 5 0 -> 5 Hy0)

Solving this expression will give you the needed amount of Hydrogen and Oxygen.

Defining electric charges
Use box brackets to specify the electric charge of an element, as shown in this example:
4K+ + 20 -> cH20{2+] (Result: 4 H + 2 0 -> 2 H,0%)

1 H || standardsitzung: /ho | @ Lokale Ordner/Posteir Lg Konqueror || . bb : kalzium — Konso\eH - BO1-EG-AN-Ost-2¢

O Kalzium calcula o balanceamento das equagdes quimicas.

3.7.5 Frases de Riscos/Seguranca

As Frases R/S, também conhecidas como Indica¢des de Riscos e Seguranga, indicagdes R/S, nt-
meros R/S e frases R/S, sdao um sistema de c6digos e frases de perigo para legendar os quimicos e
compostos perigosos. A frase R/S de um composto consiste numa parte de risco (R) e outra parte
de seguranca (S), sendo cada uma seguida por uma combinacdo de ntmeros. Cada ntimero cor-
responde a uma frase. A frase correspondente a uma dada combinacao de letras/ntimeros tem o
mesmo significado em diferentes linguas.
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Risks/Security Phrases

R-Phrases:

1 - Explosive when dry

2 - Risk of explosion by shock, friction, fire or other sources of ignition
3 - Extreme risk of explosion by shock, friction, fire or other sources of
ignition

4 - Forms very sensitive explosive metallic compounds

5 - Heating may cause an explosion

6 - Explosive with or without contact with air

7 - May cause fire

8 - Contact with combustible material may cause fire

9 - Explosive when mixed with combustible material

S-Phrases:

1-Keep locked up

2 - Keep out of the reach of children

3-Keepin acool place

4 - Keep away from living quarters

5 - Keep contents under ... ( appropriate liquid to be specified by the
manufacturer )

6 - Keep under ... ( inert gas to be specified by the manufacturer)

7 - Keep container tightly closed

8 - Keep container dry

9 - Keep container in a well-ventilated place

R-Phrases: | 1-2-3-4-5-6-7-8-9

S-Phrases: | 1-2-3-4-5-6-7-8-9 Filter

B Help @ Close

O Kalzium pode mostrar as Frases de Riscos/Seguranga

3.7.6 Glossario

O Glossério dé-lhe as defini¢des das ferramentas mais usadas na quimica, assim como alguns
dados de conhecimento geral. Do lado esquerdo das janelas, podera ver a arvore de itens. No
cimo, existem termos quimicos, debaixo dos quais existe uma segunda drvore com ferramentas
de laboratdrio.

No cimo da janela existe uma barra de procura. Se escrever na barra, as arvores ajustar-se-d0
imediatamente. O pequeno botdo a direita da barra de procura limpéa-la-4.
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Search:

>~ Knowledge
v ook Watchglass

> B

> C

> D

> E

> F

> H

> 1

> M

> P

»

5 z Watchglasses are round glass panes with a diameter of around 5

|~ - 10cm, used in various experimental techniques. The border is

I bent upwards to allow the watchglass to hold small amounts of

liquids in order to let them evaporate. The evaporation can be

il accelerated by heating the watchglass with a Bunsen burner.

=Y Watchglasses can also be used to cover Petri dishes or beakers,
Wash Bottle and are also suited to weighing small amounts of matter or
drying them in an airing cupboard. The term watchglass is
water Jet Pump | derived from the former pocket watches' protection glass which

was often domed.

@ Close

3.7.7 Tabelas

As tabelas mostram-lhe as tabelas do alfabeto grego que é usado para apontar algumas entidades
quimicas e fisicas, assim como os prefixos em latim e os ntimeros romanos que correspondem aos
numeros drabes comuns.

Kalzium <

“ Greek alphabet
Greek alphabet
1! Uppercase Lowercase Name '
Mumbers A “ alpha
B B beta
r ¥ gamma
A & delta
E E epsilon
v 0K ® Cancel
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3.7.8 Barra lateral

3.7.8.1 Introducgdo

Information < @
had overview
Ruthenium

| View |

A pégina da Introducdo é a primeira e mostra-lhe uma visdo geral acerca do elemento sobre o
qual o rato se encontra.

3.7.8.2 Ver

A pégina Ver é a segunda no painel de navegacéo.

Sao-lhe apresentados, em primeiro lugar, os seguintes icones e texto:
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Kalzium

File View Tools Settings Help

Classic Periodic Table ~ | Scheme  Gradients E[solopeﬁhle ,&; r Edito % Perform Calculations Flot Data
Information © @ search:

EOVENIQW

| Eﬂ\l\ew ‘

Scheme: | Blocks ¥
Gradient: | State of matter v

708,00 v K
-—)

[ | Speed =— )
Elements with melting point around
this temperature:

- Zinc (692.73K)
- Tellurium (722.72K)

Elements with boiling point around
this temperature:
- Sulfur (717.82K)

Legend ]
State of matter Scheme: Blocks

B solid B vaporous B sBlock d-Block

. Liquid Unknown . p-Block . f-Block

Magnesium (12), Mass: 24.305u

O Kalzium pode-lhe mostrar quais os elementos que estdo sélidos/liquidos/gasosos a uma
dada temperatura.

A pégina Ver pode ser usada para filtrar a tabela periddica. Por exemplo, esta funcionalidade
permite-lhe explorar os elementos no periodo de tempo definido. Isto é 6ptimo para ter uma
ideia de como variou a tabela periddica ao longo do tempo, a medida que foram descobertos
cada vez mais elementos. Escolha a Data de descoberta na lista Gradiente. Se mover a barra, ird
reparar que a cor de alguns elementos desaparece se a mover para a esquerda e voltard a aparecer
se a mover para a direita. Do mesmo modo, o ntimero ird variar de forma constante.

O namero representa a data que estd a ver de momento. Se vocé mover a barra para isto é 1856,
vocé s ird ver os elementos que eram conhecidos em 1856.
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File View Tools Settings Help

Information © @ search:

E QOverview

29 view
Scheme: | Blocks v L 2 )t Sk Z

Classic Periodic Table ~ | Scheme  Gradients Isu(opeTahIe .&: Molecular Editor ﬁ Perform Calculations @FlotData

1856

Gradient: | Discovery date ~ i

Legend

Discovery date (linear)
Minimum: 1669
. Maximum: 2016

Scheme: Blocks
B sBlock
. p-Block

1984

T BEEE
L H R

Mt

1982

BH BB

Ds
1994

f Es
1950 | 1952

d-Block
B -Block

Magnesium (12), Mass: 24.305u

A PSE no passado (elementos conhecidos em 1856)
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Capitulo 4

Configurar o Kalzium

O Kalzium tem muitas opgdes de configuracdo, a que poderd aceder se abrir a janela do menu
Configuracdo, na op¢do Configurar o Kalzium....

> ) Schemes
Schemes
o Blocks Groups | State of Matter Family No Color Schi < >
—
>
p-Block [
units
E d-Block: ‘
Calcator | Folockc ]
& Help Default v OK v Apph Q cancel

Na pagina de Esquemas, poderd alterar as diferentes cores para cada esquema.
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Configure — Kalzi

e Gradients

Schemes
Instead of using a linear gradient to display the D Covalent Radius
v given property of an element in the periodic table,

Gradients Kalzium can also use a logarithmic gradient. [[J Van der Waals Radius

|§| Mass
Check the properties you want to have displayed - _
with a logarithmic gradient. (M) Boiling Point

(W] Melting Point

[] Electronegativity

Calculator .
[ piscavery Date
[M] Electronaffinity
(W] Tonization
Maximal Value Color: I
Minimal Value Color: ‘
i Help + OK v © Cancel

Em vez de usar um gradiente linear para mostrar a propriedade indicada de um elemento na
tabela periddica, o Kalzium também pode usar um gradiente logaritmico.

Na pagina de Gradientes, podera alterar as propriedades que deseja mostrar com um gradiente
logaritmico.

Também podera escolher a Cor do Valor Maximo e a Cor do Valor Minimo do gradiente.

Configure — Kalzi

e Units

Schemes

e Energy: electronvelts (eV) ~

Gradients Length: picometers (pm) =

“ Temperature: kelvins (K) ~
Units

Calculator

8 Help ~ OK \/ © Cancel

Na pégina de Unidades, poderd seleccionar as unidades. Podera seleccionar se prefere 'kJ /mol’
(quilo-joules por mole), 'J/mol’ (joules por mole) ou se prefere eV’ (electrdo-volt). Para os tama-

nhos, defina a unidade por omissdo em picémetros (pm), nanémetros (nm) ou Angstrém (A). A
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temperatura estd em Kelvin por omissdo, mas poderd mudar para graus Celsius (centigrados ou
C), Fahrenheit (F) ou Réaumur (Ré).

Configure — K

o Calculator

Schemes
o Nuclear Calculator | Gas Calculator | Mass Calculator | Concentration < >
Gradients @ Amount is always specified in term of mass
—
»

Calculator

® Help Default + OK « Apply © cancel

Na péagina de Calculadora, podera configurar as calculadoras do Kalzium.
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Capitulo 5

Referéncia de Comandos

5.1 Menus e teclas de atalhos

5.1.1 O Menu Ficheiro

Ficheiro — Gravar Como... (Ctrl+Shift+S)
Grava a tabela do Kalzium como uma imagem.

Ficheiro — Exportar os Dados...

Abre uma janela onde podera seleccionar os Elementos e as suas Propriedades, de modo a
exporta-los para um ficheiro HTML, XML ou CSV.

Ficheiro — Converter os ficheiros quimicos...

Abre uma janela para importar e exportar uma grande variedade de formatos de ficheiros
quimicos e tipos de dados com a biblioteca Open Babel.

Ficheiro — Sair (Ctrl+Q)
Sai do Kalzium.

5.1.2 O Menu Ver

Ver — Tabelas — Tabela Periédica Classica
Mostra a tabela periédica cldssica com todos os elementos.

Ver — Tabelas — Tabela Periédica Curta
Mostra uma tabela periédica sem os elementos de transigdo.
Ver — Tabelas — Tabela Periédica Longa

Mostra uma tabela periédica com os elementos de transicdo internos (elementos-f) incorpo-
rados.

Ver — Tabelas — Elementos de Transi¢io
Mostra uma tabela periédica apenas com os elementos de transigéo.

Ver — Tabelas — Tabela Periédica DZ

Este item representa a tabela que o "German Central Comitee” da Deutscher Zentralauss-
chuss (DZ) sugere.
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Ver — Numeracao — Sem Numeracao

N&o mostra nenhum esquema de numeragéo.

Ver — Numeracao — IUPAC
Mostra a numeragao do IUPAC.

Ver — Numeracao — CAS
Mostra a numeragéo do CAS.

Ver — Numeracao — IUPAC Antigo
Mostra a numeragao antiga do IUPAC.

Ver — Esquema — Monocromatico

Mostra todos os elementos apenas com uma cor de fundo.

Ver — Esquema — Blocos
Mostra os quatro blocos de elementos.

Ver — Esquema — Icones

Mostra icones para cada um dos elementos.

Ver — Esquema — Familias

Mostra as familias dos elementos.
Ver — Esquema — Grupos

Mostra os grupos de elementos.

Ver — Gradientes — Nenhum
Desactiva quaisquer gradientes na tabela.

Ver — Gradientes — Estado da Matéria
Mostra o estado da matéria dos elementos.

Ver — Gradientes — Raio de Covaléncia
Mostra o raio de covaléncia dos elementos.

Ver — Gradientes — van der Waals
Mostra o raio de Van der Waals dos elementos.

Ver — Gradientes — Massa Atémica
Mostra a massa atémica dos elementos.

Ver — Gradientes — Ponto de Ebuli¢do
Mostra o ponto de ebuli¢do dos elementos.
Ver — Gradientes — Ponto de Fusao
Mostra o ponto de fusdo dos elementos.
Ver — Gradientes — Electronegatividade
Mostra a electronegatividade dos elementos.
Ver — Gradientes — Afinidade Electrénica
Mostra a afinidade electrénica dos elementos.

Ver — Gradientes — Data de Descoberta

Mostra a data de descoberta de cada elemento, com diferentes cores para cada século.

Ver — Gradientes — Primeira Ioniza¢io

Mostra a energia de primeira ioniza¢do dos elementos.
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Ver — Legenda

A acgdo Legenda permite-lhe mostrar/esconder a legenda. Permite-lhe mostrar a legenda
para o esquema em que se encontra (Grupos, Familia, Blocos). A legenda é mostrada por
omissdo mas, se a esconder, ela ficard escondida até que opte de novo por mostra-la. O
Kalzium ira registar este comportamento no ficheiro de configuragdo, para que o execute
da préxima vez com a configuragdo que definiu aqui.

Ver — Informacao
Activa ou desactiva a Barra Lateral.

Ver — Informacgido da Tabela

Activa ou desactiva a drea da Informacgao da Tabela.
5.1.3 O Menu Ferramentas

Ferramentas — Editor Molecular...
Abre a janela do Editor Molecular.

Ferramentas — Tabela de Is6topos...

Abre a janela da Tabela de Is6topos.

Ferramentas — Desenhar os Dados...
Abre a janela para Desenhar os Dados.

Ferramentas — Efectuar um Calculo...
Abre a janela para Efectuar célculos.

Ferramentas — Frases R/S...
Abre a janela de Frases de Riscos/Seguranca.

Ferramentas — Glossario...
Abre o Glossério.

Ferramentas — Tabelas...
Mostra uma janela com o Alfabeto grego e os Prefixos Numéricos e Numerais Romanos.

5.1.4 Os Menus de Configuracao e Ajuda

O Kalzium tem os menus de Configuragdo e Ajuda normais do KDE; para mais informagdes, leia
as secgdes sobre os menus de Configuragao e Ajuda dos Fundamentos do KDE.

35


help:/fundamentals/ui.html#menus-settings
help:/fundamentals/ui.html#menus-help

O Manual do Kalzium

Capitulo 6

Perguntas e Respostas

1. Alguma vez terei de pagar pelo Kalzium?

Nao, nunca. Mas o autor aceita sempre de bracos abertos uma mensagem de e-mail ou um

DVD como um ‘Muito Obrigado’. O Kalzium esta licenciado segundo a GPL, por isso vocé
nunca terd de pagar por este programa.
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Capitulo 7

Como é que posso contribuir?

1. Suporte-me com mais dados.

No mundo da ciéncia, o progresso é muito rdpido. Se vocé encontrar alguma vez um valor
incorrecto ou em falta, por favor mande-me um e-mail.

2. Descubra alguns erros ou dé algumas sugestoes

Se vocé encontrar algum problema no programa ou se tiver algumas sugestdes de melho-
ramento, por favor comunique-me tal facto para cniehaus@kde.org.
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Capitulo 8

Créditos e Licenca

Kalzium
Programa com ’‘copyright’ 2001-2005 de Carsten Niehaus cniehaus@kde.org

Contribuicoes:
* Pino Toscano toscano.pino@tiscali.it

Tradugdo de José Nuno Pires zepires@gmail.com
A documentacdo estd licenciada ao abrigo da GNU Free Documentation License.

Este programa esté licenciado ao abrigo da GNU General Public License.
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