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INTRODUCAO

Com a larga difusfo dos microcomputadores nos meios
técnicos e académicos do pais, tornou-se mais ficil a exe-
cugdo de cdlculos mais precisos onde, por comodidade,
comumente lancamos mio de simplificagdes. Em Qui-
mica Analitica, no caso especifico de se calcular o pH de
solugdes aquosas, a resposta precisa pode ser obtida resol-
vendo-se equagles algébricas deduzidas sem simplificagGes.

Para calcular o pH com maior precisfo, desenvolvemos
um ‘software” para microcomputadores da linha IBM PC,
que efetua os cdlculos para os 15 tipos de solugBes rela-
cionadas na tabela 1. Este foi escrito em Pascal e serd
fornecido aos interessados em duas versOes: uma para mi-
crocomputadores que possuem o co-processador aritmético
e outra para os que ndo possuem (1).

Tabela 1. SolugGes usadas nos cdlculos de pH

Solugio Tipo de Solucio
01 Tampio
02 Anfdlito
03 Base Forte
04 Acido Forte
05 Base Bidcida
06 Acido Biprético
07 Base Fraca Monoicida
" 08 Acido Fraco Monobisico
09 Mistura Acido Forte + Acido Fraco
10 Mistura Acido Forte + Base Fraca
11 Mistura Base Forte + Acido Fraco
12 Mistura Base Forte + Base Fraca
13 Mistura Acido Fraco + Acido Fraco
14 Mistura Acido Fraco + Base Fraca
15 Mistura Base Fraca + Base Fraca
EQUACOES

As equag8es necessarias foram deduzidas a partir dos
equilibrios existentes nos sistemas e dos balangos de carga
e massa (2), estando listadas a seguir. Cs, ca, cb, CAe CB
correspondem respectivamente ds concentragSes molares
do sal, do 4cido fraco, da base fraca, do dcido forte e da
base forte. Kw corresponde a constante de hidrélise da
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igua e H a concentragfo molar do ion hidrogénio. Ka
corresponde d constante de dissociagfo do dcido e Kb a
constante de hidroélise da base, sendo que os indices 1 e 2
referemse d primeira e segunda constante. Nas equagdes
13 e 15, os indices 1 e 2 se referem ao primeiro e ao se-
gundo componente da mistura.

EQUACOES

1. H® + (Ka+cb)H? - (Kw+Kaca) — KaKw =0
2. H* + (Ka, + ca)d® + (Ka, Ka, —Kw)H? —
(Ka,(Kw+Ka,ca))H — Ka,Ka, Kw = O
. OH?* +CBOH--Kw=0
.H?-CAH-Kw=0
5. OH* + Kb, OH? + (Kb, (Kb,—cb)—Kw)OH? —
(Ka, (Kw+2+cbKb; )) OH — Kb, Kb, Kw = O
6. H* +Ka, H® + (Ka, (Ka, —ca)-Kw)H? —
(Ka, (Kw+2-caKa,))H — Ka; Ka,Kw=0
. OH® + KbOH? — (Kbcb+Kw)OH — KbKw = O
. H3 + KaH? — (kaca + Kw)H — KaKw = O
9. H® + (Ka—CA)H? — (Ka(ca+CA)+Kw)H —
KaKw = 0O
10. OH? + (Kb+CA)OH? — (Kb(cb—CA}+Kw)OH —
KbKw =0
11. H?® + (Ka+CB)H? — (Ka(ca—CB)+Kw)H —
KaKw =0
12. OH® + (Kb—CB)OH? — (Kb(cb+CB)+Kw)OH —
KbKw = O
13. H‘ + (Kl +K2)H3 + (Kl (Kg—cl )—KzCz—KW)H2 -_-
(KK, (cy +eo (K +K; )Kw)H — K K, Kw = O
14. KbH* + (Kb(cb+KayKw)H? + (Kw(Ka—Kb) +
(cb—ca)KaKb)H? — (Kw(Ka(Kb+caytKw))H —
KaKw? =
15. O}'I4 + (K] +K2 )OH3 + (Kl (K2 —C, )—Kg Cy —[(\V)()l‘l2
— (KK, (cy + ¢y H(K,+K; )Kw)OH - K, K, Kw =0

W

00 =1

RESOLUGAO DAS EQUACOES

Para resolugfo das equagdes utilizamos o Método de
Newton (3,4), sendo que a unicidade da raiz real positiva
encontrada para as equagds é garantida pela Regra de Des-
cartes (3). Para a estimativa inicial da concentrago mo-
lar de H* usamos o limite superior do intervalo real que
contém a raiz procurada, obtida pelo uso do Teorema de



Lagrange (3). Optamos por incluir esta estimativa inicial
no ‘software” para livrar o usuirio da necessidade de ar-
bitrar um valor e principalmente, para otimizar o proces-
samento. Deste modo, somente os valores das concentra-
¢Oes e constantes serdo solicitados ao usudrio.

RESULTADOS

A tabela 2 mostra uma comparag¢do dos valores de pH
obtidos para uma solugdo de tampdo (Ka = 1,8E—5). Os
calculos foram feitos com a supressio do equilibrio de dis-
sociagdo da dgua (phl), e com o uso do ‘‘software” (ph2).

Tabela 2. Comparagdo dos resultados obtidos no cdlculo

CONCLUSOES

As equagOes a que chegamos sdo simples e podem ser
facilmente implementadas em calculadoras de bolso. Ndo
obstante, optamos pelo uso do microcomputador para
dar maior portabilidade ao ‘software” e facilitar seu uso
por leigos em programagio.

Os valores da tabela 2 denotam a boa confiabilidade
do “software” e sua utilidade quando se requer cilculos
mais precisos. A equa¢fo numero 14 é a que consome
maior tempo para ser solucionada, levando em média um

segundo.
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INTRODUCAO A técnica utilizada repousa na contagem das publicagOes

O presente trabalho objetiva, por um lado, avaliar o pro-
gresso cientifico brasileiro nos campos do conhecimento
cientifico onde ferramentas e metodologias quimicas s3o
utilizadas quando da consecug¢go das atividades de pesquisa,
tendo em vista a nitida ingeréncia da Quimica em muitos
dos outros ramos da Ciéncia; pelo outro, busca analisar a
contribui¢fo da Quimica, enquanto drea do conhecimento,
no contexto.global do desenvolvimento quimico no Brasil.

* Conferéncia proferida, sob o titulo “A Geografia da Quimica
Brasileira”®, no Seminario Intemacional sobre a Dinamica das
Disciplinas Cientificas na Periferia, 18-20/fevereiro, 1987, San
José, Costa Rica.

brasileiras listadas nas edigtes 1972/1982 do Chemical Abs-
tracts (CA) da American Chemical Society (volumes 76/97).

As referéncias bibliogréficas relativas 2 Quimica brasilei-
ra, indexadas nas edi¢Oes consideradas, foram obtidas dire-
tamente dos arquivos do CA, e sfo constituidas, cada uma,
de: titulo do trabatho, autor(es), enderego institucional,
pais, nome da revista, volume, edi¢fo, pdginas, codigo da
secgdo do CA e seu titulo, codigos de referéncias cruzadas
das secgOes do CA, tipo de trabalho, ano de publica¢do ¢
lingua do trabalho original.

A excluso de referéncias do tipo: patentes, livros, tex-
tos estrangeiros traduzidos para o portugués, dissertagOes,
edi¢Ges de coletineas compreendendo relatos em conferén-
cias e simpdsios, como também referéncias ambiguas a res-
peito da exata nacionalidade da pesquisa, levou a conside-
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