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INTRODUCCION

ChemK:it es una aplicacion para HP Prime que contiene programas que permiten resolver
problemas tipicos de célculo de coeficientes de actividad, equilibrio &cido-base, titulacion

acido-base y titulacién complejométrica.

Todos los programas de ChemK:it estan basados en mis apuntes de clase del curso “Analisis
Quimico Cuantitativo” y en la teoria presentada en los capitulos 8, 9, 10, 11 y 12 del libro

Quantitative Chemical Analysis, 7th Edition de Daniel C. Harris.

Recomiendo tener la calculadora gréafica actualizada a la ultima versién; al mes de febrero de
2020, la ultima version de software es: 2.1 .14425 (2020 01 16). La aplicacion podria funcionar

correctamente en versiones anteriores, pero no puedo garantizarlo.

Antes de describir el uso de los programas, debo resaltar que éstos solo muestran resultados y
no muestran procedimientos. Por lo tanto, el usuario debe conocer la teoria e interpretar los

resultados que obtiene en los programas.

INSTALACION

1. Descomprime el archivo zip ChemKit.

2. Conecta tu calculadora a tu PC y ejecuta el Kit de Conectividad HP (HP Connectivity
Kit).

3. Arrastra la carpeta ChemKit.hpappdir al panel de calculadoras en el Kit de
Conectividad HP (Fig. 1).

4. Verifica que la app ChemKit se haya instalado en tu calculadora (Fig. 2).
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Figura 2. Verificacion de la instalacion de la APP



INICIO DE LA APP

Para iniciar la APP ChemKit, pulse la tecla .

Luego, busque la APP ChemK:it y pulse sobre el icono.

Biblioteca de aplicaciones

Figura 3. Biblioteca de aplicaciones

Al iniciar la APP, usted accederd inmediatamente a la Vista Simbdlica.



VISTA SIMBOLICA Y VISTA NUMERICA

Para acceder a la vista simbdlica, tiene dos opciones: iniciar la APP (como se indico

previamente) o presionar la tecla .

En la vista simbdlica (Fig. 4) se presentan 6 ecuaciones (E1-E6), cada una de estas ecuaciones

esta asociada a un problema especifico. Los detalles se muestran en la tabla 1.

Vista simbolica ChemKit
Ch*vhb

B E1: phiv([1],pH,Ca,cb,1)-

Ca*xVa

Ca*Va

M E2: phiv([1],pH,Ca,Ch,0)- THevh

B &3: phivi[1],pH,Ca,1,1]
£4: phiv([1],pH,1,Cb,0)

B Es:

B E6:

Introducir ecuacién

Figura 4. Vista simbolica de ChemKit

Tabla 1. Detalles de las ecuaciones de la vista simbdlica

Problema Tipo de Problema Ecuacion
Titulacion de un acido débil usando una base fuerte
Titulacion como agente titulante =
acido-base Titulacion de una base débil usando un acido fuerte
como agente titulante =
Equilibrio Equilibrio de una especie acida E3
acido-base Equilibrio de una especie basica E4



Solo se puede resolver una ecuacion a la vez. Para habilitar la ecuacion, seleccione su
respectiva casilla de verificacion (Fig. 5). Solo debe permanecer seleccionada una casilla, de

lo contrario, no se podréa hallar solucion.

. _Ca*Va
I E2: phiv([1],pH,Ca,Cb,0) CheVE
M E3: phiv([1],pH,Ca,1,1)
[V] E4phiv([1].pH,1,Cb,0)
B E5:
M E6:
Introducir ecuacion
(kditr | V| = | [Mostr.] Eval.

Figura 5. Seleccion de ecuacidn en la vista simbdlica

Para acceder a la vista numérica, presione . Puede alternar las vistas presionando ‘

Num E
y -; no hay necesidad de iniciar de nuevo la APP.

En la vista numérica (Fig. 6), usted podra ingresar los datos que proporciona su problema y

hallar la solucion.

Introducir valor o pulsar Solucionar

dtr ]| | | Dein | soluc.)

Figura 6. Vista numérica de ChemKit



Titulacion acido-base

Si desea resolver un problema de titulacion acido-base, puede utilizar las ecuaciones E1 (si la
muestra es un acido y el agente titulante es una base fuerte) o E2 (si la muestra es una base y

el agente titulante es un acido fuerte).

Procedimiento de uso

1. En la vista simbdlica, seleccione la casilla de la ecuacion que desea utilizar.

2. Luego, edite la ecuacion (pulse) y dentro de los corchetes ingrese las constantes
(de acidez o basicidad) de la muestra. Se pueden ingresar hasta tres constantes. Si una
de las constantes es infinito (es decir, la disociacion es “fuerte”), debera ingresar un

niimero muy grande (por ejemplo 10%°).

3. Enla vista numérica, ingrese todos los datos que presente su problema.
4. Las variables que se presentan en la vista numérica son:

v" pH: valor de pH de la solucion en el punto final de la titulacién

v" Ca: Concentracion analitica del acido

v" Ch: Concentracion analitica de la base

v" Va: Volumen del &cido

v" Vb: Volumen de la base

5. Para hallar solucién, debe ingresar valores para cuatro de éstas variables. La quinta
variable serd aquella que desea calcular.

6. Seleccione la variable que desea calcular y pulse para resolver.



Ejemplo 1

Calcular el pH al mezclar 20mL de H.CO3z 0.100M (pK; = 6.35 y pK, = 10.33) con los

siguientes volumenes de NaOH 0.100M en mL.:
a) 5 b) 30 c) 55
(Quiroz Garcia, Titulacién del acido carbdnico pH vs volumen [archivo de video], 2019)

Solucién

Tabla 2. Resumen de datos y resultados del ejemplo 1

Variable Valor Resultado

Ki 107635
K> 10—10.33
a) 5.87
pH b) 10.32
c) 12.31
Ca 0.1
Cb 0.1
Va 20
a) 5
Vb b) 30
c) 55

v’ Editamos la ecuacién E1 e ingresamos las constantes de acidez (Fig. 7).

v" Ingresamos los datos del problema, seleccionamos la variable que queremos

calcular (pH) y pulsamos (Fig. 8).
v" El resultado se mostrara inmediatamente (Fig. 9).

v' Repetimos el procedimiento con Vb=30 y Vb=55 (Fig. 10 y Fig. 11)



Vista simbdlica ChemKit e
Ch*Vh
" Ca*Va

v Il E1glphiv([1],pH,Ca,Cb,1)=

Ca*Va

W E: phiYE[[1]].DH:CEJCb*D)zcb*Vb

M E3: phiv([1],pH,Ca,1,1)=0

A nh:\:fl'l'd'l'l_nll 1 mkonion

Introducir ecuacion
ALOG(-6.35)

phiv||lALOG(-10.33)| £|,pH,Ca,Cb,1|=

I+

Ch*Vh
Ca*Va

*
e s s s ithin wilow

Figura 7. Ingreso de las constantes de acidez en la vista
simbdlica

Vista numérica ChemKit e
pH:[5.87288195686] |
Ca: 0.1
Ch: 0.1
Vb: 5
Va: 20

Introducir valor o pulsar Solucionar

Ceditar Linfo ||

Figura 9. Solucién del ejemplo 1-a

Vista numérica ChemkKit S
pH:fiz.3070207851 |
Ca: 0.1
Ch: 0.1
Vb: 55
Va: 20

Introducir valor o pulsar Solucionar
(Editar [ nfo | |

Figura 11. Solucién del ejemplo 1-c

Vista numérica ChemKit

pH:fo |
Ca: 0.1

Ch: 0.1

Vb: 5

Va: 20

Introducir valor o pulsar Solucionar

(Eaitar [ info | || Dein_

Figura 8. Ingreso de datos y seleccidn de la incégnita
(pH)

Vista numérica ChemKit s ia

pH:J10.3210443569

Ca: 0.1
Ch: 0.1
Vb: 30
Va: 20

Introducir valor o pulsar Solucionar

Ceditar  nfo | ||

Figura 10. Solucion del ejemplo 1-b



Ejemplo 2

Determinar el %error al titular 20mL de H2COz 0.100M (pK; = 6.35 y pK, = 10.33) con

NaOH 0.100M para el primer punto equivalente utilizando rojo de metilo como indicador

(rango de viraje: 4.2 - 6.2).

(Quiroz Garcia, SELECCION DE INDICADOR ACIDO BASE CON METODO

APROXIMADO [archivo de video], 2019)
Solucion

pH (punto final) = 6.2

v' Editamos la ecuacion E1 e ingresamos las constantes de acidez (Fig. 7)

v" Ingresamos los datos del problema, seleccionamos la variable que queremos

calcular (Vb) y pulsamos (Fig. 12).

v" El resultado se mostrara inmediatamente (Fig. 13).

Vista numérica ChemKit il 4y

pH: 6.2
Ca: 0.1
Ch: 0.1
Vh:|o

Va: 20

Figura 12. Ingreso de datos y seleccion de incégnita
(Vb)

Ch: 0.1

Vb:[8.29082674272
Va: 20

Figura 13. Solucién del ejemplo 2



Equilibrio acido-base
Si desea resolver un problema de equilibrio acido-base, puede utilizar las ecuaciones E3 (si la

muestra es un acido) o E4 (si la muestra es una base).

Procedimiento de uso

1. En la vista simbdlica, seleccione la casilla de la ecuacion que desea utilizar.

2. Luego, edite la ecuacion (pulse) y dentro de los corchetes ingrese las constantes
(de acidez o basicidad) de la muestra. Se pueden ingresar hasta tres constantes. Si una
de las constantes es infinito (es decir, la disociacion es “fuerte”), deberd ingresar un

nimero muy grande (por ejemplo 101%).
3. En lavista numérica, ingrese todos los datos que presente su problema.
4. Las variables que se presentan en la vista numérica son:
v" pH: valor de pH en el punto final
v' Ca o0 Ch: Concentracion analitica de la muestra (&cido o base)

5. Para hallar solucion, debe ingresar el valor de una de éstas variables. La otra variable

sera aquella que desea calcular.

6. Seleccione la variable que desea calcular y pulse para resolver.

Ejemplo 3

Calcular el pH del H2SO4 acuoso (K, = 1.00 x 10~2) para las siguientes concentraciones:
a) Co = 1.00x 1073 M b) Co = 2.00 M

(Quiroz Garcia, ACIDO SULFURICO PH [archivo de video], 2019)

Solucién

1. Editamos la ecuacion E3 e ingresamos las constantes de acidez (Fig. 14).
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2. Ingresamos la concentracion del acido, seleccionamos la variable pH y pulsamos

(Fig. 15).

3. El resultado se muestra de inmediato (Fig. 16).

4. Repetimos el procedimiento con Ca=2, el resultado se muestra de inmediato (Fig. 17).

Vista simbdlica ChemKit

4.46683592131e-7
4.67735141287e- 1

*
M e phw([[‘l]]JpH,Ca,Cb,DF%

“,pH,c.mn]

[ NaB phi‘r‘{ ﬂ,pH,Ca,Cb,‘l]

1e15
v phi
[ | E3|ph|‘f( 0.01

Introducir ecuacion
METS| £
ME-2| +

PH,Ca,1,1

phiY

*

Figura 14. Ingreso de las constantes de acidez en la
vista simbdlica

pH:IE.?341 7107694 |

Ca: 0.001

Introducir valor o pulsar Solucionar

CEaitar ] Info | | | Dein | soluc.)

Figura 16. Solucion del ejemplo 2-a
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pH:fo |
Ca: 0.001

Introducir valor o pulsar Solucionar
itar | || ]

Figura 15. Ingreso de datos y seleccion de incognita
(pH)

pH:FCI.3CI31 74768488 |

Ca: 2

Introducir valor o pulsar Solucionar

Ceaitar [ info | | | Dein | soluc.)

Figura 17. Solucion del ejemplo 2-b



MENU VIEW

G View
Para acceder a los programas del menu VIEW, presione la tecla & A continuacion, podra

elegir y ejecutar uno de los tres programas disponibles: Coeficientes de Actividad, Valoracion

acido-base y Valoracion complexométrica.

1 Coeficientes de Actividad
zValoracion Acido-Base

#Valoracion Complexométrica

(SRS (RN SR SN S—

Figura 18. Menu VIEW

Coeficientes de Actividad

Este programa permite calcular la fuerza i6nica (n) y los coeficientes de actividad (y) de las
especies ionicas presentes en una disolucion. El calculo de los coeficientes de actividad se

puede realizar mediante la ecuacion de Debye-Hiickel extendida o la ecuacion simplificada.

Ec. Debye-Hiickel extendida: | 0.51 x Z,> X /1
~log(v) =T33 e < vn
Ec. Debye-Hiickel simplificada: 0.51 X Z,* x /i
—log(yx) =
1+

Parametros:

Yx: coef. De actividad de la especie i6nica “x”.

Z..: carga de la especie i06nica “x”.
X g p

oy didmetro efectivo del ion hidratado “x” en nanémetros (10~m).

w: fuerza ionica de la disolucion.
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Procedimiento de uso

1. Seleccione la ecuacion a utilizar.
2. Ingrese el niUmero de especies idnicas en disolucion.

3. Este paso es opcional. Si conoces las concentraciones de las especies idnicas en
solucién, continda al paso 4; si conoces la cantidad de sustancia (mol) de las especies

idnicas en disolucion, prosigue al siguiente punto.
e Marca la casilla.

e Ingresa el volumen total de la disolucién (si ingresas el volumen en mililitros,
deberas ingresar la cantidad de sustancia en milimol; si ingresas el volumen en

litros deberas ingresar la cantidad de sustancia en mol).

4. Ingresa la carga, la concentracidn (o moles) y el didmetro para cada especie ionica.

Ejemplo 4

Calcule los coeficientes de actividad de cada uno de los iones presentes en una disolucion

acuosa que es 0.020M con respecto al Na,S0,, 0.0010M con respecto al CaSO, y 0.030M en

Al;(S04)3.
Nyt = 0.4 nm
Ocyz+ = 0.6 nm
aap3+ = 0.9 nm
Ogp,2- = 0.4 nm
Solucion

1. Calculo de las concentraciones de las especies ionicas.
[Na*t] =2 x0.02 =0.04 M

[Ca?*] = 0.001 M

13



[AI3*] = 2 X 0.03 = 0.06 M

[S0,*7] = 0.02 + 0.001 + 3 x 0.03 =0.111M

2. Seleccionamos la ecuacion de Debye-Hiickel extendida (Fig. 19).

3. Ingresamos el numero de especies ionicas (4 especies ionicas) y desmarcamos la casilla

del volumen de la solucién (Fig. 20).

4. Ingresamos la carga, la concentracion y el didmetro en nanometros de cada especie

ionica (Fig. 21).

5. Los resultados se muestran en el terminal (Fig. 22) y los coeficientes de actividad para

cada especie, en la matriz de resultados (Fig. 23).

Ecuacion|v Ec. Debye-Hickel Simplificada
n=| Ec. Debye-Huckel Extendida

V=100 v

Seleccione qué ecuacion utilizara

(RN (SN S S G —

Figura 19. Seleccion de la ecuacion

INGRESE DATOS

CargaZ |Concentrad a(nm) 4
1 1 0.04 0.4
2 2 0.001 0.6
3 3 0.06 0.9
4 -2 0.111 0.4
5

Figura 21. Ingreso de datos de las especies idnicas
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Ecuacion Ec. Debye-Hickel Extendida v
N= 4
V=100

O

;Usar el dato de Volumen total de la solucion?

Figura 20. Ingreso de datos de la solucién

Terminal

ECUACION DE DEBYE-HUCKEL EXPANDIDA

p= 1/2 * sum([M]*Z"2)
LOG(y)=—0.51#Z12% (u) / (1+a*3.3% +/ (u))

Figura 22. Resultados en el terminal



RESULTADOS

CargaZ [Concentrad a(nm) v
1 1 0.04 0.4/0.6488470
2 2 0.001 0.6(0.2486128
3 3 0.06 0.9) 8.8799¢-2
4 -2 .11 0.4{0.1772430
5

Figura 23. Coeficientes de actividad de cada especie
ionica

Valoracién Acido-Base

Este programa permite calcular el volumen de agente titulante necesario para llegar a un
determinado pH en una titulacion &cido-base, ademas, muestra las fracciones a y @ de la

titulacion. Este programa es util para resolver problemas de titulacién con indicadores.
Procedimiento de uso

1. Seleccione la muestra a titular (acido o base) y qué tipo de especie es (mono-, di-, tri-

prética/basica).
2. Ingrese las constantes de disociacion de la muestra y el pH en el punto final.

3. Ingrese la concentracion del &cido, la concentracion de la base y el volumen de la

muestra.
Ejemplo 5

Determinar el %error al titular 20mL de H2CO3 0.100M (pK; = 6.35 y pK, = 10.33) con
NaOH 0.100M para el primer punto equivalente utilizando rojo de metilo como indicador
(rango de viraje: 4.2 - 6.2).

(Quiroz Garcia, SELECCION DE INDICADOR ACIDO BASE CON METODO
APROXIMADO [archivo de video], 2019)

Este ejemplo es identico al ejemplo 2.
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Solucién

1. Seleccionamos la muestra a titular: acido diprético. También ingresamos el pH en el
punto final (pH=6.2) y las dos constantes de acidez K; = 107635 y K, = 1071033 (el
programa ignorard el valor de Kz debido a que hemos seleccionado
“diprotico/dibasica”) (Fig. 24).

2. Ingresamos la concentracion del acido C, = 0.1, la concentracion de la base C,, = 0.1M

y el volumen de la muestra V,,, = 20mL (Fig. 25).

3. Los resultados se muestran en la terminal: los valores de o, ® y del volumen de agente
titulante (Fig. 26).

DATOS (Pag.1/2) Elod DATOS (Pag.2/2
Acido + Diprético/Dibasica v
K,=|4.46683592151e-7 | ca=[0.1
K,= 4.67735141287€-11 Ch= 0.1
K= 0 Vm= 20
pH= 6.2
Ingrese Ka, o Kb, de la muestra Ingrese la concentracidn inicial del acido
CEaitar | paginat 1 canc.) i Pegina,
Figura 24. Ingreso de datos (Pagina 1) Figura 25. Ingreso de datos (Pagina 2)

Terminal

a,= 0.585480688368
a,= 0.41448858517
a,= 3.07264633088E-5
0y= ——-

®=0.414541337136

Vol. de ag. titulante= 8.29082674272

Figura 26. Resultados en el terminal
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Tabla 3. Significado de la fracciones alfa

FRACCIONES ALFA

- Muestra acida Férmula Muestra basica Férmula
m Especie cida neutra H;A Especie basica neutra B
1ra desprotonacion de la muestra  H,A~ | 1ra protonacion de la muestra  BH*
2da desprotonacion de la 2da protonacion de la X
HA?*= BH,**
muestra muestra
E 3ra desprotonacién de lamuestra A3~ | 3ra protonacion de la muestra  BH,3*

Valoracion Complexométrica

Este programa es Util para resolver problemas de titulacion de cationes metalicos con EDTA
disédico a pH constante. Para mas informacion, puede revisar la seccion 12.3. EDTA Titration

Curves del libro Quantitative Chemical Analysis, 7th Edition de Daniel C. Harris.
Procedimiento de uso

1. Ingrese la concentracion del ion metalico (C,), el volumen del ion metélico (V,,), la

concentracion del ligando (C,), el volumen del ligando (V) y la fraccion alfa (ays-).

e Si conoce el valor de la constante de formacion condicional (K;"), ingrese su
valor en lugar de la constante de formacion del complejo (K;) y desmarque la

casilla. Recuerde que: Ky’ = ay+- X K¢
Ejemplo 6

Se tiene 20 mL de solucion de CaCl, 0.100M tamponado a pH=10.0 y se titula con una solucion
de sal disddica de EDTA 0.100M. Calcular pCa para cada uno de los siguientes volimenes (en
mL) afadidos de titulante: a) 0.0  b) 5.0 c) 20.0 d) 25.0

ays- = 0.365

Datos: a pH = 10.0 {KCaYZ‘ 5 1010

(Quiroz Garcia, Calcio EDTA Tamponado [archivo de video], 2019)
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Solucion
1. Ingresar los datos (Figs. 27, 29, 31, 33).
e Concentracion del ion metélico C,, = 0.1M
e Volumen del ion metélico V,, = 20mL
e Concentracién de EDTA C, = 0.1M

e Volumen afadido de EDTA

a. V, = 0.0mL
b. V, = 5.0mL
c. V; =20.0mL
d. V, = 25.0mL

e Marcamos la casilla e ingresamos el valor de oty+-

2. Los resultados se muestran en el terminal (Figs. 28, 30, 32, 34).

DATOS

Cm= 0.1 Vm= 20

Kf= 50,000,000,000

v a(Y*)=0.365

Ingrese el volumen afiadido del ligando L
Ceditr | | | | canc.] ok |

Figura 27. Ingreso de datos del ejemplo 6-a Figura 28. Solucion del ejemplo 6-a
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Cm= 0.1 Vm= 20

Kkf= 50,000,000.000

v a(¥+)= 0.365

Ingrese el volumen afiadido del ligando L

featar L) ] Jcanc.] oK ]

Figura 29. Ingreso de datos del ejemplo 6-b

Cm= 0.1 Vm= 20

0. VA o

Kf= 50,000,000,000

v a(¥*-)=0.365

Ingrese el volumen afiadido del ligando L
Ceditr | | | | canc.] ok |

Figura 31. Ingreso de datos del ejemplo 6-c

DATOS

Cm= 0.1 Vm= 20

0. VA o

Kf= 50,000,000,000

v a(¥*-)=0.365

Ingrese el volumen afiadido del ligando L

Figura 33. Ingreso de datos del ejemplo 6-d
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[M]= 6.00000000188e-2
pM= 1.22184874948

Figura 30. Solucion del ejemplo 6-b

[M]= 1.65518438018E-6
pM= 5.78115362072

Figura 32. Solucién del ejemplo 6-c

[M]= 2.19178076789E-10
pM= 5.65520288817

Figura 34. Solucion del ejemplo 6-d
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