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Resumen

La recuperacion de especies de valor agregado de fuentes secundarias genera lixiviados de alta
concentracion de electrolitos lo que provoca que la disolucién no se comporte como una disolucién ideal. Para
poder entender el comportamiento de las especies quimicas que forman parte de dichas disoluciones y el
efecto del medio, es necesario conocer los coeficientes de actividad de cada componente, asi como la
actividad del disolvente (acuoso). En este trabajo se muestran los resultados obtenidos en el desarrollo de
un programa de cémputo que permita el calculo de coeficientes de actividad de los componentes de una
disolucion binaria (sal/agua). Se ha generado ademas una interfase usuario/software que permita que este
programa pueda ser ejecutado desde un dispositivo electrénico que pueda conectarse a internet. La
generacién de una pagina web nos ayuda a eliminar algunas barreras y poder llegar a un mayor nimero de
personas que no tienen un conocimiento en programacion o no tienen el equipo adecuado. Utilizando el
método de interpolacion cubica segmentaria (SPLINE) ha sido posible obtener coeficientes de actividad y
osmoéticos de disoluciones de diferentes electrolitos a partir de datos experimentales reportados en la
literatura, de los cuales se alimenta la base de datos de la pagina electrénica. Aunado a lo anterior, el
programa también le ofrece la oportunidad de utilizar el método con una base de datos propia. Los resultados
obtenidos muestran que los datos interpolados son coherentes, reproducibles y con una nula desviacién
estandar, lo que hace al programa desarrollado altamente confiable.

Palabras clave: Coeficiente de Actividad, Coeficiente Osmotico, Pagina Web.

Introduccion

El desarrollo de materiales de aplicacion en diversas areas (energia, medicina, productos de higiene,
productos de limpieza, materiales inteligentes, etc.) ha provocado que exista una alta demanda de metales
los cuales se obtienen a partir de minerales presentes en la naturaleza. Por lo anterior, se prevé que en los
proximos afios exista una deficiencia en la produccion de insumos (metales) de fuentes primarias. Una forma
de resolver esta problematica es el reciclado de los materiales. Para realizar el reciclado, en la mayoria de
las ocasiones, es necesario el tratamiento con elevadas concentraciones de acido o de base para lograr que
se disuelvan los diferentes componentes de los productos desecho. Los lixiviados resultantes, ademas de
contener las especies de interés, tienen una elevada concentracién de electrolitos. Para la recuperaciéon de
dichas especies (por ejemplo, iones metalicos), es necesario conocer el comportamiento fisicoquimico de
estas en la disolucion de lixiviacion. Cuando las concentraciones de los electrolitos en el medio son bajas, es
posible realizar modelos fisicoquimicos a partir de las concentraciones de cada componente. Sin embargo,
cuando se tienen altas concentracion de electrolitos, es necesario tomar en cuenta los efectos del medio, lo
que implica que existan desviaciones de la idealidad, y por lo tanto, el uso de concentraciones para el
modelado puede llevar a conclusiones erréneas. El conocimiento de la actividad del disolvente (en muchos
casos el agua) y de los coeficientes de actividad de cada componente permite tomar en cuenta las
desviaciones de la idealidad y de generar modelos cercanos a la realidad. Las aplicaciones del conocimiento
de los coeficientes de actividad van desde la descripcion del comportameinto de soluciones de electrolitos
hasta el disefio de proceso industriales. No solo son importantes para la investigacién a nivel de laboratorio,
sino también lo son en las industrias (ingenieria quimica), como pueden ser el disefio de procesos de
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separacion, el calculo de concentraciones de especies en solucidon acuosa y también la optimizacion de
reacciones quimicas.

Este trabajo de investigacion es una contribucidon para poder obtener los valores de coeficiente de actividad
de un electrolito, asi como de la actividad del agua de disoluciones binarias, partiendo de datos
experimentales reportados en la literatura. Para esto se ha desarrollado un programa de computo el cual tiene
una base de datos con valores de coeficientes de actividad globales de una sal y la actividad de agua (o
coeficiente osmético), reportados de la literatura. Aunado a lo anterior, el programa permite que se introduzca
ya sean las concentraciones en mol/L, o bien en mol/kg, reportando los coeficientes de actividad global en
las unidades correspondientes, asi como la densidad de la disolucién. El método utilizado para interpolar es
la interpolacion cubica segmentaria (SPLINE), el programa utlizado es el Visual Studio Code (VS Code), y en
este se hizo la programacion en HTML, en CSS y en JavaScript. La interfase usuario/computadora es muy
agil y facil de utilizar. Ademas, este programa pueda ser ejecutado desde un dispositivo electronico que pueda
conectarse a internet. La generacion de una pagina web nos ayuda a eliminar algunas barreras y poder llegar
a un mayor numero de personas que no tienen el equipo adecuado.

Aspectos fundamentales

Para poder determinar la desviacién del comportamiento ideal de una disolucién es necesario conocer los
potenciales quimicos (ui), los cuales son propiedades termodinamicas fundamentales, ya que todas las
restantes propiedades pueden deducirse a partir de los mismos. Para una disolucion ideal, o diluida ideal, el
potencial quimico de cada componente es:

W = p;° + RT In x; Ec. (1)

Donde y;° es el potencial quimico en el estado normal adecuadamente definido y x; es la fraccién mol del
componente i.

Como se puede observar en la ec. (1) el potencial quimico depende de la concentracion. Sin embargo, es
posible ver el comportamiento de la concentracion x; en funcién de la variacion del !¢ con respecto a y;°.

Inx; = (4 —u®)/RT o x; = exp[(u® — u;°)/RT| Ec. (2)

En medios de una alta concentracién de electrolitos la funcién de la ecuacién 2, es compleja y no puede ser
representada por x;, en ese caso se tiene una disolucién no ideal. Dicha funcién puede ser representada por
la actividad de la sustanciai ( a; ):

a; = exp[(y; — w;°)/RT] Ec. (3)

La actividad a; puede interpretarse como una reactividad relativa con respecto a un estado de referencia. .

La ecuacioén que define a; representa el potencial quimico y; en una disolucién no ideal:
wi = w;°+RT Ing; Ec. (4)
La diferencia entre el potencial quimico de una disolucién real y; y el que corresponde a una disolucion ideal
id
Hi es

U; — % = RTIna; — RT Inx; = RT In(a;/x;) Ec. (5)

El cociente a;/x; es por lo tanto una medida de la discrepancia con respecto al comportamiento ideal. Por
tanto, es posible medir la desvicacion del comportamiento ideal por medio del coeficiente de actividad y; del
componente i como y; = a;/x;, de tal forma que:
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a; =YiX; Ec. (6)
En una disolucion ideal o diluida ideal, los coeficientes de actividad y; valen 1.
La actividad del disolvente a, puede ser obtenida a partir de medidas de presién de vapor:

a, = P,/P; Ec. (7)

En donde P, es la presién de vapor en la disolucion y P; es la presion de vapor del dislovente puro.

Por otra parte, también es posible utilizar el coeficiente osmético para calcular el la actividad del solvente o
viceversa.

Aunque el potencial quimico del disolvente u, puede expresarse en la escala de la fracciones molares, al
trabajar con disoluciones de electrolitos normalmente se expresa u, en términos del coeficiente osmético del
disolvente: la definicién de ¢ para una disolucién de un electrolito fuerte es:

=D — _Hiha Ec. (8)

T Myavm; ~ RTMavm;

Donde v = v, + v_, es el numero total de iones liberados (cationes v, y aniones v_), m; es la molalidad
estequiométrica del electrdlito y M, es la masa molar del disolvente. a, es la actividad del disolvente en la
escala de fracciones molares. La equivalencia de las dos formas de ¢ se deduce de pu, = u; + RT Inay,.
Puesto que a, = P,/P; (ec. 7):

1

$=——In24 Ec. (10)

Mavm;  P)

Considerando la ecuacion de Gibss-Duhem se puede relacionar el coeficiente de actividad i6nico medio del
electrdlito y,. con el coeficiente osmético ¢ del disolvente.

Iny, (m) = ¢(m) — 1+f;""’(’"Tf‘1dmi Ec. (11)

La razdn para usar ¢ en lugar de la actividad del disolvente es que en disoluciones diluidas de electrdlitos, la
actividad del disolvente puede ser muy proxima a 1 a pesar de que el coeficiente de actividad del soluto se
desvie sustancialmente de 1 y el comportamiento de la disolucién diste mucho del comportamiento de
disolucién diluida ideal.

Desarrollo

Como parte del desarrollo del sitio web se utilizd un editor de texto para poder ayudarnos en la construccion
del programa y de toda la pagina en si. El programa utlizado lleva el nombre de Visual Studio Code (VS
Code), y en este se hizo la programacion en HTML, en CSS y en JavaScript. Cada uno de estos elementos
tiene su funcién dentro del desarrollo, el primero se encarga del esqueleto de la pagina, el cual contiene el
texto, las imagenes, las tablas, etc. El segundo se encarga del apartado estetico de la pagina, brindandole el
color, la tipografia y el tamafio de los elementos como pueden ser la de la fuente o las imagenes. Por ultimo,
tenemos a JavaScript que contine todos los codigos y procesos logicos que se llevan acabo para realizar los
calculos debidos.
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Base de Datos.

La base para que funcione el programa es la interpolacion. Sin embargo, para que la interpolacion funcione
se necesita de alimentar de datos para poder realizar el calculo. Es por esto que fue necesario afiadir una
base de datos dentro del programa, dicha base de datos debe de ser lo mas completa y confiable posible.
Todos los valores que se encuentran en la base corresponden a molalidad, actividad de agua, coeficientes
de actividad molal, los cuales fueron obtenidos experimentalmente por diversos métodos. También en la base
de datos se han incluido los coeficientes de las ecuacion polinomial para cada electrolito reportada por
Novotny y Séhnel [3].

Tabla 1. Ejemplo de la base de datos (Nitrato de Calcio) [7].

Molalidad Actividad de Coeficiente

Agua de Actividad
0.1 0.9961 0.3894
0.2 0.9922 0.3250
0.4 0.9841 0.2754
0.6 0.9751 0.2585
0.8 0.9647 0.2574
1.0 0.9531 0.2644
1.5 0.9207 0.2940
2.0 0.8843 0.3381
25 0.8438 0.3971
3.0 0.8044 0.4556
35 0.7628 0.5290
4.0 0.7198 0.6171
5.0 0.6319 0.8441

La base de datos consta de 20 compuestos, los cuales se muestran en la Tabla 2. Cabe recalcar que los
datos que se pueden encontrar con este programa solamente son aquellos que se encuentren dentro de los
intervalos de concentracién reportados. Esto porque el método utilizado para obtener los datos, como ya se
ha mencionado, es la interpolacién, por lo que no es posible obtener datos mas alla de los proporcionados
por la base de datos. Sin embargo, dentro de la pagina se dejara un apartado en el cual es posible agregar
una base de datos propia y que se puedan encontrar datos utilizando el método propuesto, dicho método se
explicara a detalle mas adelante.

Calculo de la Densidad en una Solucion Binaria

Como parte del programa, hay una seccién en donde se calcula la densidad de la solucion. Esto se realiza
con ayuda de la ecuacion polinomial propuesta por Novotny y Sohnel [3], la cual permite determinar la
densidad de disoluciones binarias inorganicas en funcién de la concentracion y de la temperatura. En nuestro
caso, la temperatura es constante y tiene un valor de 25°C [5]. La formula general de la ecuacion es la
siguiente:

p = py +Ac+ BcT + Dc3/? + Ec3/T + Fc3/2T? Ec. (12)
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Donde los coeficientes A, B, C, D, E y F, son coeficientes empiricos, p,, es la densidad del agua, la cual tiene
un valor de 998.0005g/L a 25°C y c es la concentracion en unidades de Molaridad (mol/L).

Tabla 2. Compuestos que conforman la base de datos. Intervalos de concentraciones y sus respectivas fuentes.

Formula Intervalo de
Quimica Concentraciones Referencia
en Molalidad
CacCl, 0.1-10.0 [8]
Ca(N03), 0.001 — 8.3601 [7]
HCl 0.001 - 16.0 [5]
HCIO, 0.001 - 16.0 [5]
HNO, 0.001 —-28.0 [5]
H,S0, 0.001 -27.5 [6]
K1 0.001-4.5 [5]
KNO3 0.001 - 5-0 [5]
KOH 0.001 -20.0 [5]
KSCN 0.001-6.5 [5]
K,S0, 0.001 - 0.692 [9]
LiBr 0.001 -20.0 [5]
Licl 0.1-19.219 [5]
LiNO5 0.001 -20.0 [5]
MgCl, 0.001 - 5.925 [10]
MgSo0, 0.1-3.6176 [11]
NaBr 0.001-9.0 [5]
NacCl 0.1-0.6 [5]
NaN O, 0.001 - 10.830 [5]
Na,S0, 0.1-3.814 [11]

Conversion de Unidades.

Es muy comun que se trabaje con unidades de molaridad (mol/L). Sin embargo, el volumen no se suele
conservar a la hora de realizar disoluciones, sobre todo concentradas, debido a las interacciones que hay
entre las moléculas, por lo que puede haber cambios en esta magnitud; por lo que es preferible trabajar en
unidades de molalidad mol/kg, ya que la masa si se conserva. Ademas de esto, la mayoria de los datos que
se reportan de coeficientes de actividad se relacionan con concentraciones en mol/kg.

Por lo anterior, se introdujo en el programa una rutina de conversion de unidades con ayuda de la densidad.
La conversidn se resuelve en una serie de pasos que se describen a continuacion:
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la multiplicacién de la molaridad por el peso molecular del compuesto. Dado que la densidad se
en unidades de (kg/L), es preferible utilizar el peso molecular en (kg/mol).
mol kgl _ k_g
[ P[22 = [ Ec. (13)

Esto nos va permitir conocer la cantidad de soluto disuelto en un Litro (L) de solucién, en nuestro caso agua.

Paso 2.

Se considera un litro de disolucién, por lo que multiplicamos este dato por el que acabamos de obtener para
asi conseguir la masa del soluto.

9] < 111 = k)

De la misma forma, multiplicamos por la densidad del Litro de soluciéon y obtenemos la masa de solucion.
Teniendo ambas masas, podemos obtener la masa del disolvente con la diferencia de ambos resultados.

Paso 3

Lo siguien
hacer con

Myisotucion[KG] — Msomeo [Kg] = Maisorente [k g] Ec. (14)

te es obtener la cantidad del soluto que corresponde a un kilogramo de disolvente. Esto se pude
una regla de tres.

X 1kg S5 x= 1kg * Msoluto

Msoluto Mgisolvente Mgisolvente

Como ultimo dividimos los kilogramos de soluto que obtuvimos por el peso molecular y obtenemos los moles.
Dichos moles se dividen entre 1 kg y se obtiene la molalidad (m).

molalidad [TZ—Z][] = ms”““"[kg]lf;M[kg/mO” Ec. (15)

Meétodo de Interpolacion (SPLINE)

Como ya se ha mencionado, la interpolacion es el método que se utiliza para poder realizar los calculos y
obtener los coeficientes de actividad a cualquier concentracion del electrolito en la disolucion binaria. El
metodo que resulto ser el mas adecuado para el programa fue la Interpolacion Cubica Segmentaria (SPLINE).
A continuacion se describe brevemente los fundamentos del método de interpolacion.

El objetivo en los trazadores cubicos es obtener un polinomio de tercer grado para cada intervalo en los

nodos:

fi(x) = a;x®+ bx? +cx+d; Ec.(16)

Asi, para n+ 1 datos (i = 0,1,2,...,n), existen n intervalos y, en consecuencia, 4n incognitas a evaluar.
Como los trazadores cuadraticos, se requieren 4n condiciones para evaluar las incoginitas. Estas son:

arON =

Los primeros valores de la funcion ser iguales en los nodos interiores (2n — 2 condiciones).
La primera y ultima funcion debe pasar a través de los puntos extremos (2 condiciones).
Las primeras derivadas en los nodos interiores deben ser iguales (n — 1 condiciones).

Las segundas derivadas de los nodos interiores deben ser iguales (n — 1 condiciones).
Las segundas deribadas de los nodos extremos son cero (2 condiciones).
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La interpretacion visial de la condicion 5 es que la funcion sea una linea recta en los nodos finales. Los cinco
tipos anteriores de condiciones proporcionan un total de 4n ecuaciones necesarias para encontrar las 4n
condiciones.

Para la obtencién de los polinomios lo mostraremos como se describe en el libro: Metodos Numéricos para
Ingenieros de Steven Chapra [4].

El primer paso en la obtencién se considera la observacion de como cada par de nodos esta unido por una
cubica; la segunda derivada de cada intervalo es una linea recta. La ecuacioén (16) se pude derivar dos veces
para poder verificar estd observacion. Con esta base, la segunda derivada se representa mediante un
polinomio de interpolacién de Lagrange de primer grado:

fle) = ") s+ ) o Ec. (17)

Xi—Xi—1

Donde f;"(x) es el valor de la segunda derivada en cualquier punto x dentro del i-ésimo intervalo. Asi esta
ecuacién es una linea recta, que se une la segunda derivada en el primer nodo f;"’(x;_;) con la segunda
derivada en el segundo nodo f;"'(x;). Después, la ecuacion (17) se integra dos veces para obtener una
expresion para f;(x). Sin embargo, esta expresion contendra dos constantes de integracion desconocidas.
Dichas constantes se evalian tomando las dos condiciones de igualdad de las funciones
[f(x) debe serigual a f(x;_;) en x;_; y f(x) debe ser igual a f(x;) en x;]. Al realizar estas evaluciones, se tiene
la siguiente cubica:

fy = UG (e R [FGe) _f”(xi_l)(;ci—xi_l)](xi_m f0) 10— xiey)

6(x; — x;-1) 6(x; — xi-1) Xi = Xi—y Xi = Xi-1 6

(¢ = x;-1)

Ec. (18)

Esta relacion es una expresion mucho mas compleja para un trazador cubico para le i-ésimos intervalo que
la ecuacion principal. Sin emabrgo, ésta contiene sdélo dos “coeficientes” desconocidos; es decir, las segundas
derivadas al inicio y al final del intervalo: f"'(x;_1) y f" (x;). De esta forma, si podemos determinar la segunda
derivada en cada nodo. La ecuacion (17) es un polinomio de tercer grado que se puede utilizar para interpolar
dentro del intervalo. Las segundas derivadas se evaltuan tomando la condicion de que las primeras derivadas
deben ser continuas en los nodos:

[l Ga) = fi' () Ec. (19)

Derivando el polinomio es posible obtener la expresion de la primera derivada. Si se hace esto tanto para el
(i — 1)-ésimo, como para el i-ésimo intervalo y los dos resultados se igualan de acuerdo con la ecuacion (19),
se llega a la siguiente relacion:

(e = 20-)f " (ima) + 20000 = 227 (0) + (pq — %) F " (Ki40) = [f(sz) fel+ — — [f(X) f(x)]

+1 7

Ec. (20)

Si la ecuacion (20) se escribe para todos los nodos anteriores, se obtiene n - 1 ecuaciones simultaneas con
n + 1 segundas derivadas desconocidas. Sin embargo, como esta es un trazador cubico natural, las
segundas derivads de los nodos extremos son cero y el problema se reduce a n- 1 ecuaciones con n- 1
incognitas. Ademas, se observa que el sistema de ecuaciones sera tridiagonal. Asi no sélo se reduce el
numero de ecuaciones, sino que se pueden organizar en una forma facil de resolver.
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Calculo de la Actividad de Agua y del Coeficiente Osmotico

En algunos casos los datos experimentales reportados no contienen todos los requerimientos de la base de
datos. El parametro mas recurrente que hace falta en las tablas es la actividad del agua, por lo que se utiliza
en el programa la ecuacion (21) para obtenerlo. Dicho calculo esta en funciéon de peso molecular del agua, el
coeficiente osmético y la concentracion; y puede ser utilizada para mas disoluciones de mas de 2
componentes.

ay = exp(=[wH,0/1000]¢ ¥;—y m;) Ec. (21)

Por otro lado, también puede darse el caso de que los datos no contienen el coeficiente osmético, pero si la
actividad del agua, por lo que utiliza la ecuacion (22) para poder obtenerlo.

¢ =Inaw (—[wH,0/1000] ¥;—, m;)~! Ec. (22)

Codificacion

La Interpolaciéon Cubica Segmentaria puede ser utilizada con n cantidad de puntos, por lo que, si se tienen
20 puntos, se tendran 19 intervalos entre puntos con los cuales se generaran 19 polinomios que atraviesen
estos puntos. Sin embargo, esto con lleva a encontrar 18 incognitas para poder generar todos los polinomios,
por lo que se vuelve un problema complejo. Ahora, si se reduce la cantidad de puntos utilizados y se repite
m cantidad de veces es posible seguir cubriendo los 20 puntos sin mayor problema. De esta forma fue que
generamos las ecuaciones para poder realizar las interpolaciones sin importar la cantidad de puntos que
existan. Ademas, nos aprovechamos de la propiedad de los trazadores cubicos naturales para poder reducir
la ecuacion y que sea mas simple su programacion. En la Tabla 3 se muestra la codificacion del programa
desarrollado.

Tabla 3. Pseudo codigo utilizado para realizar los cdlculos (Lenguaje: JavaScript).

Pseudo Cddigo

1: const Dens = [];

2: const m = [];

3: const ACT_INT = [];

4: const ACT_AGUA = [];

5: for (var i in puntos){

6: var p = ((pw + RO[1]*puntos[i] + RO[2]*puntos[i]*T + RO[3]*puntos[i]*(Math.pow(T,2)) + RO[4]*(Math.pow(puntos[i],3/2)) +
RO[5]*(Math.pow(puntos[i],3/2))*T + RO[6]*(Math.pow(puntos[i],3/2))*(Math.pow(T,2)))*0.001).toFixed(4);

7 Dens.push(p);

8: var mol = ((1/(Dens[i]-(puntos[i]*R0O[@])))*puntos[i]).toFixed(4);

9: m.push(mol) }

10: for (var i in m){

11: for (var j = 1; j < mX.length; j++){
12: if (m[i] < mX[j] & m[i] >= mX[@]){
130 var k = 3*(((AX[J+1]1-AX[31)/(mX[j+1]-mX[3]))+((AX[F-1]-AX[J+1])/(mX[j+1]-mX[3-1])))/(mX[j+1]-mX[F-1]);

14: var Y = ((k/(6*(mX[J]-mX[3-1])))*(Math.pow((m[i]-mX[j-1]),3))+(AX[3-11/(mX[3]-mX[3-1]))*(mX[3]-m[1])+((AX[3]/(mX[3]-mX[]-
11))-((k*(mX[3]-mX[3-1]1))/6))*(m[i]-mX[-1])).toFixed(4);

15:  ACT_INT.push(Y)
16:  var k = 3*(((0sX[J+1]-0sX[31)/(mX[3+1]-mX[3]))+((0sX[J-1]1-0sX[J+1])/(mX[3+1]-mX[3-11)))/(mX[j+1]-mX[F-11);

17: var v = ((k/(6*(mX[3]-mX[]-1])))*(Math.pow((m[i]-mX[3-1]),3))+(0sX[j-1]/(mX[3]-mX[3-1]))*(mX[3]-m[1])+((OsX[3]/(mX[5]-
mX[3-11))-((k*(mX[3]-mX[3-1]))/6))*(m[i]-mX[]-1])).toFixed(4);
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18: COE_OSM. push(Y)

19: var A_A = (Math.exp(-0.018*COE_OSM[i]*m[i])).toFixed(4);

20:  ACT_AGUA.push(A_A)

21: break;} } }

Notas:

1. Enlas primeras lineas de texto aparecen “Arrays” vacios que son donde se almacenan los datos de

salida y que se imprimen en la tabla de resultados.

2. Los “Arrays” con los nombres de “puntos” y “RO” llevan los datos de los puntos que se digitan para
interpolar y los coeficientes empiricos para el calculo de la densidad y el peso molecular del

compuesto respectivamente.

3. Las variables “T” y “pw” dentro del programa tienen una valor constante de 25 y 998.0005

respectivamente.

4. Los “Arrays” con el nombre de “mX”, “AX” y “OsX” llevan los valores para la interpolaciéon que nos
ofrecen las fuentes de Molalidad, Coeficientes de Actividad y Coeficientes Osméticos.

Resultados

La Figura 1 muestra la pantalla del programa en la cual se introducen los datos para la obtencién de los
coeficientes de actividad. Previo a introducir las concentraciones, el programa solicita el nombre del

compuesto del cual se requiere obtener los coeficientes de actividad.

Para comprobar que la interpolacion esta dando buenos resultados, primeramente, se obtienen los valores
que ya estan reportados experimentalmente a una concentracion determinada y se comparan con los son
obtenidos mediante la interpolacion del programa y se calcula el porcentaje de error entre ambos valores.

Esto se realiz6 para diferentes compuestos.

Tabla 4. Comparacion de datos experimentales con datos calculados (Electrolito: HCL) Fuente [5].

0.001 0,00100 0,9980 0,99998 0,9650 0,9890
0.002 0,00200 0,9980 0,99996 0,9520 0,9840
0.005 0,00499 0,9981 0,99991 0,9290 09770
0.01 0,00998 0,9982 0,99983 0,9050 0,9700
0.02 0,01995 0,9984 0,99965 0,8760 0,9610
0.05 0,04985 0,9989 0,99915 0,8320 0,9500
01 0,09962 0,9998 0,99830 0,7970 0,9440
02 0,19889 1,0017 0,99660 0,7680 0,9460
03 029779 1,0035 0,99487 0,7580 0,9530
04 0,39634 1,0053 0,99309 0,7560 0,9630
CALCULAR | | [ RESETEAR

Molalidad Coef. Coef. Coef. Act. Coef. Osm. %Error %Error
Actividad Osmoético Interpolado Interpolado Coef.Act. Coef.Osm
0.001 0.965 0.989 0.9650 0.9890 0% 0%
0.002 0.952 0.984 0.9520 0.9840 0% 0%
0.005 0.929 0.977 0.9290 0.9770 0% 0%
0.01 0.905 0.961 0.9050 0.9700 0% 0%
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0.02 0.876
0.05 0.832
0.1 0.797
0.2 0.768
0.3 0.758
0.4 0.756

0.950

0.944

0.946

0.953

0.963

0.974

0.8760

0.8320

0.7970

0.7680

0.7580

0.7560

0.9610

0.9500

0.9440

0.9460

0.9535

0.9630
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0%

0%

0%

0%

0%

0%

0%

0%

0%

0%

0%

0%

El analisis de la Tabla 4 muestra que no existe diferencia entre los datos experimentales y los datos

interpolados.

Por otra parte, se han realizado los calculos de datos que no se encuentren dentro de los que estan reportados
para poder ver la efectividad de la interpolacién (tendencia del comportamiento de los coeficientes de
actividad en funcion de la concentracion). Las Figuras 2 y 3, muestran los resultados obtenidos en el caso de
la variacién de los coeficientes de actividad de HCI (Figura 2) y el coeficiente osmético del disolvente (Figura
3) en funcion de la concentracion del electrolito.

Coeficientes de Actividad

Coeficientes Osmotico

El analisis de ambas figuras permite constatar que los puntos interpolados (amarillos) siguen la tendencia de

los experimentales.

7

8

9

10

Molalidad (mol/kg)

7
Molalidad (mol/kg)

8

9

10

11

12

13

13

14

14

15

15

16

16
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En las Figuras 4 y 5 se muestran las mismas variables solo que en el eje de las ordenadas se ha puesto una
escala logaritmica para tener mas claridad.

40 ®

35 ®

30 4

25

20 2

0

15 4

10 S

5 oo
fooesss

00 —e o0 —0 @0 0 -0-0-00000000080-00

0.001 0.01 0.1 1 10

Molalidad (mol/kg)

Coeficientes de Actividad

25 &

rd

leo o o o o e} e} O 0O 00O

Coeficientes Osmotico

0.5
0.001 0.01 0.1 1 10

Molalidad (mol/kg)

Es importante sefalar que el comportamiento observado corresponde a lo reportado en el caso del electrolito
que se ha utilizado como ejemplo (HCI).

Conclusiones

El programa desarrollado permite el calculo de coeficientes de actividad de soluciones binarias. Los datos
que se pueden obtener son bastante certeros, y mientras se encuentren dentro de los limites de la base de
datos. Ademas, el programa funciona en una pagina web y permite la posibilidad de realizar dichos calculos
sin la necesidad de poder una computadora muy potente, por lo que en cualquier dispositivo se puede realizar.
Ademas, en el programa se pude afadir una base de datos propia y de esta manera obtener los coeficientes
de actividad de cualquier disolucion binaria.
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