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RESUMEN

Esta tesis explora el uso de diagramas de equilibrio quimico como herramienta para predecir y
caracterizar el comportamiento de especies quimicas en soluciones acuosas y precipitados. Para
ello, se emplea el software HYDRA-MEDUSA, un paquete computacional que permite generar y

analizar diagramas de equilibrio en funcion del pH y la concentracion.

El trabajo se enfoca en la construccion de diagramas de equilibrio quimico para estudiar la
formacion de precipitados a partir de nitratos de zinc, aluminio y niquel en medios alcalinos. Se
describe detalladamente la metodologia para obtener datos experimentales, realizar calculos de
concentracion, disefiar experimentos de validacion y caracterizar los productos obtenidos mediante

diferentes técnicas como difraccion de rayos X (DRX) y espectroscopia LIBS.

Los resultados obtenidos permiten evaluar de manera introductoria, la precision de HYDRA-
MEDUSA en la prediccion de especies quimicas en solucién y el efecto del pH en la formacion de
distintas especies quimicas, asi como su aplicabilidad en la sintesis de materiales. Este estudio
proporciona una herramienta Gtil para estudiantes, investigadores y profesionales en la

optimizacion de procesos quimicos, el disefio de nuevos materiales y la investigacion cientifica.
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1. INTRODUCCION

La quimica, en su constante busqueda por comprender y manipular la materia, se apoya en
herramientas tanto tedricas como practicas. Entre estas herramientas, los diagramas de equilibrio
guimico se destacan como una alternativa para entender los confusos procesos que gobiernan.
Estos diagramas, fundamentales para predecir el comportamiento de los compuestos en diversas
condiciones, son la piedra angular de numerosos campos de la quimica, desde la sintesis de

nuevos materiales hasta la comprension de fendmenos bioquimicos.

En el marco de esta busqueda por comprender los equilibrios quimicos, la tecnologia ha jugado
un papel fundamental al proporcionar herramientas computacionales cada vez mas avanzadas.
Una de estas herramientas es el software HYDRA-MEDUSA, disefiado especificamente para la
generacion y andlisis de sistemas quimicos a temperatura ambiente. Ignasi Puigdomenech es el
autor del programa utilizado para el andlisis y la representacidon de sistemas quimicos. Este
software se divide en dos componentes principales: Hydra, que incluye una base de datos de
constantes de equilibrio logK a 25°C. A través de Hydra, los usuarios pueden definir el sistema
guimico de interés, especificando las especies y las condiciones del sistema. Por otro lado, el
componente Medusa, se encarga de generar diferentes tipos de diagramas utiles en la
visualizacién de los resultados. Esta herramienta facilita la interpretacién gréfica de los equilibrios
guimicos en diferentes condiciones. Ambas partes del software funcionan conjuntamente para

ofrecer una solucién completa en el andlisis y visualizacién de sistemas quimicos.

Esta tesis estudia la importancia de los diagramas de equilibrio quimico y explora cémo el
software HYDRA-MEDUSA puede ser una herramienta idénea en este proceso. Se generan
diagramas de equilibrio quimico, para comprender cdmo estos pueden utilizarse para predecir el
comportamiento de los compuestos en diferentes condiciones de pH. De igual manera, los

diagramas de equilibrio quimico fueron validados de manera experimental.

Han sido seleccionados diferentes nitratos como compuestos modelo en la experimentacion
debido a su versatilidad y relevancia en numerosos campos de la quimica. Al reaccionar con acidos

y/o bases, estos compuestos exhiben una variedad de comportamientos, desde la formacion de
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iones hasta la precipitacidon de sdlidos, lo que los convierte en candidatos ideales para estudiar

los equilibrios quimicos.

A lo largo de esta investigacion se abordardn varios aspectos clave, se explicara en detalle cdmo
se construyen los diagramas de equilibrio quimico utilizando el software HYDRA-MEDUSA, desde
la recopilacion de datos hasta la interpretacion de los resultados. Esto incluird una descripcién
paso a paso de los calculos necesarios para ingresar la informacién requerida por el software,
como lo es la molaridad de las soluciones y el pH. Ademas, se analizara la utilidad practica de
estos diagramas, demostrando cémo pueden ser utilizados para predecir y comprender el

comportamiento de las reacciones quimicas en diferentes condiciones, con distintos precursores.

Este trabajo no solo tiene implicaciones tedricas, sino que también tiene importantes
implicaciones practicas, ya que puede ayudar a evitar experimentaciones fallidas y optimizar el
disefio de experimentos quimicos. En esta tesis se proporcionara una visiéon general de los
conceptos fundamentales necesarios para comprender y analizar los diagramas de equilibrio
guimicos, desde los principios basicos de la quimica, la fisicoquimica y la termodindmica, esto
permitira a los lectores familiarizarse con los fundamentos tedricos subyacentes que sustentan el

estudio de los equilibrios quimicos y su aplicacién en la practica.

En recapitulacidn, esta tesis representa un esfuerzo integral para explorar y aprovechar el
potencial de los diagramas de equilibrio quimico y el software HYDRA-MEDUSA en el estudio de
sistemas quimicos a temperatura ambiente. Al comprender cémo se construyen y utilizan estos
diagramas, se espera proporcionar una herramienta invaluable para la comprension y el disefio

de procesos quimicos en diversos contextos.
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2. ANTECEDENTES

El programa HYDRA-MEDUSA, desarrollado por Ignasi Puigdomenech, es utilizado para calcular
equilibrios quimicos en soluciones acuosas y generar diagramas de predominancia y especies
quimicas. Este programa es util para optimizar y aplicar procesos quimicos, como la sintesis de
materiales avanzados, dispositivos dpticos, celdas solares, el reciclaje de residuos metdlicos y la
produccién de ceramicos, al ayudar a visualizar las condiciones dptimas para la formacidn de
especies deseadas y prevenir compuestos no deseados. Su uso permite mejorar la eficiencia y

precisidn en investigaciones quimicas complejas.

Recientemente fue publicado por Ibarra-Cruz y colaboradores, la investigacion de la obtencion de
hidroxido de aluminio a partir de chatarra de latas de aluminio mediante el proceso de lixiviacion
en solucién alcalina. Los resultados demostraron que los diagramas de equilibrio quimico,
elaborados con el software HYDRA-MEDUSA, son utiles para explicar la formacién de diferentes
especies quimicas durante este proceso. Los diagramas indicaron la conversidon de metales de
aleacion en especies sélidas a pH 14, separables por filtracidn y la precipitacion de Al(OH)s) al
modificar el pH a 7. Los resultados experimentales coinciden con la simulacién obtenida por el
software HYDRA-MEDUSA, obteniendo la formacién de precipitados sélidos, especies
idnicas/acuosas e impurezas encontradas en los andlisis quimicos del producto final (Ibarra-Cruz,

2024).

En otro estudio sobre la sintesis de di tiourea cloruro de cadmio, se utilizé el software HYDRA-
MEDUSA para analizar los efectos del pH en la reaccidn quimica. Se observé que un pH acido
favorece la formacion del complejo, mientras que un pH basico, a las mismas concentraciones, se
promueve la formacién de otros compuestos como sulfuro de cadmio. Los analisis de DRX
mostraron una estructura mas cristalina a pH acido y una menor cristalinidad a pH basico. Este
estudio demuestra la importancia del control del pH en la sintesis de compuestos inorganicos y
sus potenciales aplicaciones en campos como dispositivos dpticos y celdas solares (L. E. Trujillo

(2018).

En un estudio se prepard perovskita Lao.7s Sro.2s Coos Feos O3 mediante una ruta de quimica

humeda, utilizando la polimerizacion con acido citrico y propidnico. Los diagramas de equilibrio
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indicaron la prevalencia de ciertas especies en rangos especificos de pH, destacando la
importancia del control de este pardmetro en la dindmica de los procesos. Las especies
predominantes variaron segun el pH, influenciando la formacién de sustancias insolubles o no
deseadas. Este estudio demuestra la relevancia del pH en la sintesis de materiales inorgdnicos y
su potencial impacto en aplicaciones como membranas de purificacion de oxigeno y celdas de

combustible de 6xido solido (Jairo, 2009).

En otro estudio sobre la dermatitis alérgica de contacto a metales, Nikpour empled diagramas de
equilibrio quimico generados en el software HYDRA-MEDUSA para evaluar el cambio de pH del
agua en presencia de iones de aluminio y cromo. Los resultados destacaron la influencia
significativa del pH y la composicion del sudor en la bioaccesibilidad de aluminio y cromo, lo que
resalta la importancia de estos pardmetros en la sintesis de materiales y en pruebas diagndsticas
de alergia. Los resultados sugieren una baja fraccién bioaccesible de aluminio en diversas
condiciones, lo que podria explicar la baja tasa de reacciones positivas en pacientes alérgicos.
Ademads, se observaron diferencias considerables en la bioaccesibilidad de aluminio y cromo
segln la sal y el pH, lo que subraya la complejidad de estos procesos y la necesidad de un analisis

detallado mediante modelado de especiacién quimica (Nikpour,2021).

En el estudio de los sedimentos del rio Ganges se destacd la importancia de analizar las fracciones
geoquimicas de metales pesados mediante el software de equilibrio quimico HYDRA-MEDUSA.
Este estudio reveld la presencia de diferentes especies de metales en funcién del pH, lo que
resalta la relevancia de considerar el equilibrio quimico en la evaluacion de la contaminacion y los

riesgos asociados en los ecosistemas acuaticos (Pandey, 2014).

En 2013, Serrano Lépez y colaboradores, utilizaron el software HYDRA-MEDUSA para investigar
la presencia de diferentes formas de iridio en un rango de pH de 0 a 2 y un potencial entre 0.83 y
0.84 V vs SHE. Los diagramas de equilibrio generados les permitieron identificar las especies de
iridio predominantes bajo estas condiciones especificas. Utilizaron esta informacién para disefiar
experimentos enfocados en determinar el pH optimo necesario para lograr la disolucidon
requerida del iridio. Gracias a estos diagramas, los autores lograron ajustar de manera precisa los
parametros experimentales, mejorando la eficiencia y precisién en la manipulacion del iridio en

soluciones acidas y controladas (Serrano-Lopez,2015).
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En otro estudio, de separacidn de zinc y cobre de una mezcla de cenizas de latén mediante un
proceso de lixiviacidon selectiva y extraccion con solventes. Se utilizé el software HYDRA-MEDUSA
para elaborar diagramas de especiacién y comprender mejor las reacciones en el sistema. Los
resultados muestran que la extraccion selectiva de zinc sobre cobre se logré eficazmente con
D2EHPA como agente extractor. Ademas, se destacd la importancia del pH y el potencial redox
en la eficiencia del proceso de extraccion. Esta investigacion destaca la utilidad de los diagramas
de equilibrio quimico en el software HYDRA-MEDUSA para diseflar y optimizar procesos de

separacion de metales (Mont, 2020).

El software HYDRA-MEDUSA también fue utilizado en una publicacién sobre el crecimiento
directo de recubrimientos de hidroxidos dobles en capas, por sus siglas en inglés (LDH) Layer
Double Hidroxyde, en aleaciones de magnesio. En esta investigacion, se emplearon simulaciones
termodindmicas para evaluar los equilibrios quimicos, con el objetivo de comprender mejor los
procesos de formacién de LDH en la superficie de la aleacion AZ91. Los resultados obtenidos
permitieron identificar las condiciones éptimas para la formacion de recubrimientos LDH,
mejorando la resistencia a la corrosion de las aleaciones de magnesio. Esto demostré la utilidad
de HYDRA-MEDUSA en el disefio y optimizacién de materiales avanzados mediante el control

preciso de los pardmetros quimicos y ambientales (Shulha, 2018).

Agata y colaboradores, elaboraron diagramas de equilibrio quimico de especies de metales, como
Cs(1) y Am(lll) adsorbidos en bentonitas en soluciones acuosas. Los diagramas proporcionaron una
comprension determinante de los procesos de adsorcion de radionuclidos, especificamente de
los valores de pH y de concentracién para la adsorcidn de las bentonitas de las comunidades de
Wyoming y Karakaya. Los resultados indican que ambas bentonitas son efectivas para la
eliminacidon de iones de radionuclidos de soluciones acuosas, lo que sugiere su potencial

aplicacion en el tratamiento de efluentes radiactivos (Agata, 2021).

Por lo anterior, es evidente que los diagramas de equilibrio generados por HYDRA-MEDUSA son
un excelente complemento para optimizar procesos quimicos complejos, como la sintesis de
materiales avanzados y el reciclaje de residuos. Estos estudios, junto con investigaciones en
campos como la bioaccesibilidad de metales y la proteccién ambiental, demuestran la versatilidad

de HYDRA-MEDUSA en diversas aplicaciones quimicas en laboratorio e industriales.
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3. OBJETIVOS DE INVESTIGACION

Objetivo General

El objetivo es desarrollar un trabajo tedrico-practico que pueda ser utilizado como una guia que
permita la elaboracién y utilizacién de diagramas de equilibrio quimico pH vs fraccion de especie
formada, con el fin de predecir y caracterizar las especies quimicas en soluciones acuosas y
precipitados, lo que permitira determinar las condiciones adecuadas de pH y concentracién para
identificar dichas especies y aprovecharlas en diversas aplicaciones tanto industriales como en la

investigacidn, validando finalmente las predicciones mediante experimentos practicos.

Objetivos Especificos

1. Establecer una metodologia para la obtencidon de los datos experimentales mediante
técnicas analiticas precisas, asegurando la exactitud y confiabilidad de los resultados
tedricos obtenidos, asegurando la reproducibilidad de los experimentos.

2. Realizar calculos que permitan obtener las concentraciones para el uso de los programas
Hydra y Medusa utilizando férmulas quimicas y pardmetros de entrada especificos, para
simular de manera precisa los equilibrios quimicos en diferentes sistemas y prever las
especies quimicas formadas en diversas condiciones experimentales.

3. Disefiar experimentos que permitan verificar y validar las predicciones realizadas
mediante los diagramas de equilibrio, midiendo las especies resultantes con el fin de
contrastar los resultados experimentales con las especies quimicas previstas en diferentes
condiciones de pH y concentracién.

4. Evaluary comparar las predicciones obtenidas a través de los resultados experimentales
mediante técnicas de caracterizacidn como difraccidon de rayos X y espectroscopia LIBS,
para demostrar la efectividad de los diagramas de equilibrio quimico en la prediccién y
caracterizacion de especies en soluciones acuosas y precipitados.

5. Desarrollar un trabajo detallado que explique paso a paso el uso de los diagramas de

equilibrio quimico pH vs fraccion de especies formadas en solucién mediante la
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integracion de ejemplos practicos y casos de estudio reales, para facilitar la comprensién
y aplicacidn del software en investigaciones quimicas complejas.

Sintetizar 6xido de zinc (ZnO), hidréxido de aluminio (Al(OH)3) e hidréxido de niquel
(Ni(OH)2) a partir de sus respectivos nitratos utilizando una solucién alcalina de NaOH,
para estudiar los procesos de precipitacidon, identificar las condiciones 6ptimas para la
formacién de dichos compuestos y validar las predicciones obtenidas con diferentes

técnicas de caracterizacién como difraccién de rayos X y andlisis quimico elemental.
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4. JUSTIFICACION

En el campo de la quimica, la comprension y caracterizacion de las especies quimicas presentes
en soluciones acuosas y precipitados son aspectos fundamentales que afectan directamente a
una amplia gama de aplicaciones industriales y de investigacidon. La capacidad de predecir y
controlar estas especies quimicas es importante para optimizar procesos quimicos, disefiar
nuevos materiales, sustituir materias primas, proponer disolventes, entender fendmenos
biolégicos y comprender reacciones que suceden en nuestra vida cotidiana, entre otros. Los
diagramas de equilibrio quimico son herramientas valiosas que permiten visualizar y analizar la
distribucién de las especies quimicas en funcidn del pH y la concentracién de los componentes de
una solucidn. Sin embargo, su correcta utilizacion y aplicacion requiere de un conocimiento
profundo de los principios subyacentes y de una metodologia rigurosa. Por lo tanto, la elaboracion
de un trabajo tedrico prdctico en la utilizacién de estos diagramas representa una contribucién
significativa al campo de la metodologia en la sintesis de materiales. Este trabajo, proporcionara
una herramienta practica y accesible para estudiantes, investigadores y profesionales,
permitiéndoles determinar y predecir de manera eficiente las condiciones de pH vy
concentraciones 6ptimas para identificar y caracterizar especies quimicas en soluciones acuosas
y precipitados. Ademas, la validacion experimental de las predicciones realizadas mediante los
diagramas de equilibrio garantizard la fiabilidad y precisidn de este enfoque. Los experimentos
disefiados en este estudio proporcionaran una base empirica sélida para evaluar la eficacia del

trabajo desarrollado y para identificar posibles dreas de mejora.

Concisamente, este trabajo de tesis se justifica por su contribucién a la optimizacion y
comprensién de procesos quimicos de precipitacion mediante la utilizacidn de herramientas
computacionales y experimentales. La creacidén de un trabajo tedrico practico detallado, junto
con la validacién experimental, permitird avanzar en el campo de la prediccidn y caracterizacién
de especies quimicas, facilitando asi el desarrollo de nuevas aplicaciones educativas e industriales

y cientificas.
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Marco Tebrico
1. CONCEPTOS BASICOS DE QUIMICA

La quimica es una disciplina fascinante y fundamental que se encarga del estudio de la materia,
sus propiedades, la composicién de los elementos y las transformaciones que éstos pueden
experimentar. Esta ciencia desempefa un papel esencial en nuestra vida cotidiana y en la
comprensidon del mundo que nos rodea. La quimica se adentra en el reino de lo minusculo,
explorando los dtomos y las moléculas, las unidades basicas que componen la materia. Cada
elemento quimico en la tabla periddica tiene su propio conjunto Unico de atomos, con
propiedades y comportamientos especificos. La combinacién de estos 4tomos en moléculas da

lugar a una variedad infinita de sustancias con una amplia gama de propiedades y aplicaciones.

Las reacciones quimicas implican la transformacién de sustancias (reactivos) en otras sustancias
diferentes (productos) mediante la ruptura y la formacion de enlaces quimicos. Las ecuaciones
quimicas son una herramienta para representar de manera simbdlica estas reacciones y prever

los resultados.

Uno de los conceptos clave en quimica es el equilibrio quimico, que describe un estado en el cual
las tasas de las reacciones directa e inversa son iguales, lo que resulta en concentraciones
constantes de reactivos y productos. El estudio del equilibrio quimico es primordial para
comprender cdmo funcionan muchas reacciones quimicas en la practica y cdmo se pueden
optimizar para obtener productos deseados. La quimica no solo es una ciencia tedrica, sino que
también tiene aplicaciones practicas en una amplia variedad de campos, desde la medicina y la
farmacia hasta la industria alimentaria, la energia y la proteccién del medio ambiente. En
resumen, la quimica es la ciencia que nos permite comprender y manipular la materia a nivel
molecular, abriendo puertas a un mundo de posibilidades en la ciencia, la tecnologia y la

innovacion.

A continuacioén, se definirdn algunos conceptos bdsicos necesarios para facilitar la comprension

del software HYDRA-MEDUSA.

1.1 Atomo

Un atomo es la unidad basica y fundamental de la materia. Es la estructura mas pequena de un

elemento quimico que aln mantiene las propiedades caracteristicas de ese elemento. Los atomos
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son los componentes bdsicos de todos los elementos que componen el universo y estan

compuestos por tres particulas subatdmicas principales:

Protones

Los protones son particulas subatdmicas con carga eléctrica positiva (+). Se encuentran en el
nucleo del 4tomo y son esenciales para determinar la identidad del elemento quimico. Cada
elemento de la tabla periddica tiene un niumero Unico de protones en su nucleo, conocido como

su numero atémico.

Neutrones
Los neutrones son particulas subatdmicas que no tienen carga eléctrica (carga neutra). Al igual
que los protones, se encuentran en el nicleo del &tomo. Los neutrones contribuyen a la masa del

nucleo, pero no afectan la carga eléctrica del dtomo.

Electrones

Los electrones son particulas subatémicas con carga eléctrica negativa. Orbitan alrededor del
nucleo en drbitas o niveles de energia especificos. Los electrones determinan las propiedades

quimicas del 4tomo y estdn involucrados en las interacciones quimicas.

La distribucion de los electrones alrededor del nucleo se organiza en capas electrdnicas o niveles
de energia. Cada nivel de energia puede contener un nimero maximo de electrones, y los
electrones se distribuyen en estas capas de acuerdo con un conjunto de reglas especificas. La
estructura de un dtomo se asemeja a un “sistema planetario” en miniatura, donde el nucleo es el
“sol" y los electrones son los "planetas" que orbitan alrededor de él. Sin embargo, esta analogia
tiene limitaciones y no refleja con precision la naturaleza cuantica de los electrones, que no siguen
trayectorias definidas como los planetas alrededor del sol, sino que estan descritos por

distribuciones de probabilidad llamadas orbitales.

1.2 Elementos Quimicos

Los elementos quimicos son las sustancias mas simples y fundamentales que componen la
materia. Cada elemento estd compuesto por atomos del mismo tipo, lo que significa que todos
los atomos de un elemento tienen el mismo numero de protones en su nucleo. La cantidad de

protones en un atomo se llama "numero atdmico" y es Unico para cada elemento. Los elementos
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se representan con simbolos quimicos, que son abreviaturas de una o dos letras. Los elementos

pueden encontrarse en diferentes estados de la materia, como sélidos, liquidos o gases,
dependiendo de la temperatura y la presién. Se conocen 118 elementos quimicos en la
naturaleza, y han sido clasificados en la tabla periddica, estos elementos son practicamente la

base de toda la quimica y de la materia que nos rodea.

1.3 Tabla Periddica
La tabla periddica es una organizacion sistematica de los elementos quimicos en funcién de sus
propiedades fisicas y quimicas. Fue desarrollada a lo largo del tiempo por varios cientificos, pero

la version moderna es generalmente atribuida a Dimitri Mendeléyev, quien la presentd en 1869.

Las caracteristicas clave de la tabla periddica son las siguientes:

Grupos o Familias

Las columnas verticales de la tabla periddica se conocen como grupos o familias. Los elementos
en un mismo grupo comparten caracteristicas quimicas similares debido a tener la misma
configuracion electrénica en su capa mas externa. Por ejemplo, el grupo 1 (la primera columna)

contiene los metales alcalinos como el sodio y el potasio, que son altamente reactivos.

Periodos

Las filas horizontales de la tabla periddica se llaman periodos. Cada periodo representa una nueva
capa electrénica en la estructura de los atomos de los elementos. A medida que avanzas de
izquierda a derecha en un periodo, el nUmero de protones y electrones aumenta, lo que afecta

las propiedades quimicas.

Numeros Atomicos

Los elementos estan dispuestos en orden creciente de nimero atémico, que es el nimero de
protones en el nicleo de un dtomo. Este nimero aumenta de izquierda a derecha y de arriba

abajo en la tabla periddica.

Propiedades Quimicas y Fisicas
La ubicacion de un elemento en la tabla periddica proporciona informacién valiosa sobre sus

propiedades. Los elementos en un mismo grupo tienden a tener propiedades quimicas similares.
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Por ejemplo, los gases nobles en el grupo 18 son conocidos por su estabilidad y falta de

reactividad.

Bloques
La tabla periddica se divide en bloques, cada bloque se refiere a los niveles de energia en los que
los electrones se encuentran distribuidos alrededor del nicleo de un atomo. Los bloques incluyen

el bloque s, el bloque p, el bloque d y el bloque f.

La tabla periddica es una gran herramienta, ya que permite predecir el comportamiento de los
elementos y compuestos, asi como entender las relaciones entre ellos. También se utiliza para
determinar la configuracidn electrénica de los &tomos y comprender cdmo se forman los enlaces
quimicos. La organizacidon de la tabla periddica es una de las claves para el estudio y la

comprension de la quimica.

1.4 Moléculas

Una molécula es la estructura mas pequefia de una sustancia que retiene todas las propiedades
guimicas y fisicas de esa sustancia. Esta formada por dos o mas atomos que estan unidos entre si
mediante enlaces quimicos. Los &tomos en una molécula pueden ser del mismo elemento (como
en Oz, una molécula de oxigeno) o de diferentes elementos (como en H,0, una molécula de agua).
Las moléculas pueden ser muy simples, como las moléculas de oxigeno (0O2), que consisten en dos
atomos de oxigeno unidos por enlaces covalentes, o pueden ser muy complejas, como las
moléculas de proteinas y ADN en los seres vivos. Las moléculas pueden ser sdlidas, liquidas o
gaseosas a temperatura ambiente, dependiendo de la naturaleza de los &tomos y los enlaces que
las componen. Las reacciones quimicas implican la ruptura y formacién de enlaces entre dtomos

para crear nuevas moléculas.

1.5 Compuestos

Un compuesto quimico es una sustancia pura en cualquiera de los estados de la materia, que esta
formada por la combinacién de dos o mas elementos en proporciones fijas y definidas mediante
enlaces quimicos. Los compuestos tienen una estructura quimica especifica y propiedades
distintas de los elementos que los componen. Por ejemplo, el agua (H.0) es un compuesto

formado por dos atomos de hidrégeno y uno de oxigeno, y tiene propiedades y comportamientos
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diferentes a los de sus elementos constituyentes. Los compuestos quimicos pueden ser organicos

o inorgdnicos. Los compuestos se representan mediante formulas quimicas que muestran la
proporciéon de atomos de cada elemento en la molécula. Las reacciones quimicas implican la
combinacidn o descomposicién de compuestos para formar nuevos compuestos, y las leyes de la

estequiometria (relacién de masas) gobiernan estas transformaciones quimicas.

1.6 Electrones de Valencia

Los electrones de valencia son los electrones ubicados en la capa mas externa de un atomo, estos
electrones son los responsables de las interacciones quimicas y determinan en gran medida las
propiedades quimicas de un elemento. Los electrones de valencia estdn mas alejados del nucleo
y, por lo tanto, son los mas influenciados por las fuerzas externas y participan en las reacciones
quimicas, conocer la cantidad de electrones de valencia de un dtomo es importante porque
influye en su capacidad para formar enlaces quimicos con otros &tomos. La mayoria de los &tomos
tienden a alcanzar una configuracidn electronica estable, que a menudo involucra tener ocho

electrones de valencia, siguiendo la regla del octeto.

1.7 Regla del Octeto

La regla del octeto establece que la mayoria de los &tomos tienden a ganar, perder o compartir
electrones para que puedan tener ocho electrones de valencia en su capa mds externa (excepto
el hidrégeno y el helio, que son estables con dos electrones de valencia). Esto se basa en la idea
de que una capa de electrones completa con ocho electrones es mas estable y menos reactiva
gue una capa incompleta. La regla del octeto es especialmente aplicable a los elementos no
metalicos, que tienden a ganar electrones para alcanzar ocho electrones de valencia y formar
aniones (iones negativos), o perder electrones para alcanzar ocho electrones de valencia y formar
cationes (iones positivos). Por ejemplo, el cloro, un elemento del grupo 17, grupo de los
halégenos, tiene siete electrones de valencia y tiende a ganar un electrén para alcanzar ocho
electrones de valencia y convertirse en un ion Cl, con carga negativa. Los elementos metdlicos,
por otro lado, tienden a perder electrones y formar cationes con una configuracion de electrones
estable. Por ejemplo, el sodio, un elemento del grupo 1, tiene un electréon de valencia y tiende a
perder este electron para convertirse en un ion Na*. La regla del octeto es una guia util para

predecir como los dtomos se combinaran para formar compuestos quimicos y qué tipo de enlaces
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quimicos se formaran (idnicos o covalentes). Sin embargo, no es una regla rigida para todos los

compuestos quimicos, ya que hay excepciones y situaciones en las que los atomos pueden tener

menos de ocho electrones de valencia o mas de ocho en ciertas circunstancias.

1.8 Tipos de enlaces quimicos

Los enlaces quimicos son las fuerzas fundamentales que mantienen unidos a los atomos en las
moléculas y en los compuestos quimicos. Son esenciales para comprender la naturaleza de la
materia y cdmo los elementos se combinan para formar una amplia variedad de sustancias en

nuestro mundo. Existen tres tipos principales de enlaces quimicos:

El enlace idnico que se forma cuando dos atomos tienen una diferencia significativa en su
electronegatividad, lo que significa que uno tiene una mayor atraccién por los electrones que el
otro. En este caso, un atomo cede electrones para formar un ion positivo (catién), mientras que
el otro 4tomo acepta esos electrones para convertirse en un ion negativo (anidn). Los iones
opuestos se atraen mutuamente debido a sus cargas eléctricas opuestas y se unen para formar
un compuesto idnico. Un ejemplo comun de esto es el cloruro de sodio (NaCl), donde los d&tomos
de sodio (Na*) cedieron un electrén a los &tomos de cloro (Cl), quedando ambos unidos con carga

cero.

El enlace covalente, ocurre cuando dos atomos comparten pares de electrones en su capa mas
externa para lograr una configuracion electrénica mas estable. Esto sucede tipicamente entre
atomos que tienen electronegatividades similares y que desean alcanzar una configuracion
similar a la de los gases nobles. Un ejemplo es la molécula de agua (H20), donde dos atomos de

hidrogeno comparten electrones con un dtomo de oxigeno.

En el enlace metdlico, los electrones se mueven libremente entre los atomos en una red
tridimensional de iones positivos. Esto da lugar a una "nube" de electrones mdviles que rodea los
iones metadlicos. Los metales exhiben propiedades Unicas debido a esta estructura, como la
conductividad eléctrica y térmica, la maleabilidad y la ductilidad. Un ejemplo es el cobre (Cu),
donde los electrones se mueven libremente entre los atomos de cobre en una estructura

metalica.
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Estos enlaces quimicos son bdsicos para entender las propiedades y el comportamiento de las

sustancias quimicas, la forma en que los atomos se unen y comparten electrones determina si
una sustancia sera un gas, un liquido o un sdlido, cudn fuerte serd, su conductividad eléctrica y

muchas otras caracteristicas que son esenciales para la quimica y la ciencia de los materiales.

1.9 Reacciones quimicas

Una reaccién quimica es un proceso en el cual una o mas sustancias, llamadas reactivos, se
transforman en una o mds sustancias diferentes, llamadas productos. Durante una reaccion
guimica, los enlaces entre los atomos se rompen y se forman nuevos enlaces para crear las
sustancias finales. Es importante destacar que los 4&tomos no se crean ni se destruyen en una
reaccidon quimica, solo se reorganizan para formar nuevas sustancias. Las reacciones quimicas
pueden clasificarse en diferentes tipos, como reacciones de sintesis, descomposicién, sustitucion
y redox, entre otras. Estos tipos se refieren a los cambios especificos que experimentan los

reactivos durante la reaccion.

1.10 Ecuaciones quimicas

Una ecuacién quimica es una representacidon simbdlica de una reaccidn quimica. Proporciona
informacién sobre los reactivos, los productos y las proporciones en las que participan. Las
ecuaciones quimicas siguen ciertas convenciones para expresar de manera clara la informacion

de la reaccidn. Los elementos clave en una ecuacién quimica son los siguientes:

Reactivos y productos: Los compuestos quimicos involucrados en la reaccidon se representan
mediante férmulas quimicas. Los reactivos se colocan en el lado izquierdo de la flecha (Ay B), y

los productos en el lado derecho (Cy D).

A+B->C+D (1)

Flecha de reaccion: Se utiliza una flecha para indicar la direccidon de la reaccién. La punta de la
flecha apunta hacia los productos. Es posible que la flecha tenga ambos sentidos (<), la reaccién

es reversible, es decir, los productos pueden regresar a ser reactivos.

Coeficientes estequiométricos: Numeros colocados delante de las férmulas quimicas para indicar

la proporcion en la que los reactivos y productos participan en la reaccion. Estos coeficientes se
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utilizan para equilibrar la ecuacién, asegurando que la cantidad total de &tomos de cada elemento

sea la misma en ambos lados de la ecuacién. Por ejemplo, la siguiente ecuacion quimica:

2H2+02—>2H20 (2)

En esta ecuacidon se representa una reaccidén entre el hidrégeno molecular (Hz) y el oxigeno
molecular (02) para formar agua (H20). Indicando que dos moléculas de hidrégeno reaccionan

con una molécula de oxigeno para producir dos moléculas de agua.

1.11 Estequiometria

La estequiometria es una rama de la quimica que se centra en el estudio de las relaciones
cuantitativas entre las sustancias que participan en una reaccién quimica. Su objetivo principal es
entender y calcular como los diferentes reactivos se combinan en una reaccién quimica para
formar productos, teniendo en cuenta la proporcidon de dtomos y moléculas involucradas. Los
calculos estequiométricos se basan en la ley de conservacién de la masa, que establece que la
masa total de los reactivos es igual a la masa total de los productos en una reaccién quimica.
Ademas, las reacciones quimicas ocurren en proporciones fijas y definidas de acuerdo con las
relaciones de masa de los elementos involucrados, lo que se conoce como las relaciones

estequiométricas.

1.12 Uso de formulas quimicas y coeficientes estequiométricos.

El uso de formulas quimicas y coeficientes estequiométricos es primordial en la quimica para
representar y comprender las reacciones quimicas. Las férmulas quimicas son representaciones
abreviadas de las sustancias quimicas, y permiten identificar la composicidon de los compuestos
de manera concisa y precisa. Por ejemplo, H,0 representa el agua, donde el subindice 2 indica
que una molécula de agua esta formada por dos dtomos de hidrégeno (H) y un &tomo de oxigeno
(0). Los coeficientes estequiométricos, por otro lado, son nimeros enteros que se utilizan en las
ecuaciones quimicas para equilibrarlas y expresar las relaciones proporcionales en una reaccién
guimica. Estos coeficientes indican la cantidad relativa de cada sustancia involucrada en la
reaccion. Por ejemplo, en la ecuacion de la combustion del metano (CH4) en oxigeno (0;) para

formar diéxido de carbono (CO3) y agua (H20):
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El coeficiente 2 antes del O, y del H,0 indica que se necesitan dos moléculas de oxigeno para
reaccionar completamente con una molécula de metano, produciendo una molécula de diéxido
de carbono y dos moléculas de agua. El uso de estas férmulas y coeficientes estequiométricos es

esencial para varios propdsitos, por ejemplo:

Equilibrio de ecuaciones quimicas: Los coeficientes estequiométricos se utilizan para igualar el
numero de atomos de cada elemento en ambos lados de una ecuacién quimica, cumpliendo con
la ley de conservacion de la masa. Esto asegura que no se creen ni se destruyan atomos en una

reaccidon quimica, sino que se reorganicen.

Cdlculos estequiométricos: Las férmulas y los coeficientes permiten realizar calculos
estequiométricos para determinar la cantidad de reactivo necesaria o la cantidad de producto
formada en una reaccién quimica, esto es crucial en la planificacién y el control de reacciones

guimicas en el laboratorio y la industria.

Identificacion de sustancias: Las férmulas quimicas permiten identificar y comunicar sustancias
guimicas de manera Unica, lo que es esencial para la precisidn en la investigacion cientifica, la

seguridad y la comunicacién en el ambito quimico.

Para llevar a cabo cdlculos estequiométricos, se utilizan las férmulas quimicas de los reactivos y
productos, asi como los coeficientes estequiométricos en una ecuacion quimica balanceada. Estos
coeficientes indican las cantidades relativas en las que las sustancias reaccionan y se producen.

Los pasos tipicos en un cédlculo estequiométrico incluyen:

Equilibrio de la ecuacion quimica: Antes de iniciar cualquier calculo estequiométrico, se debe
verificar que la ecuacidn quimica esté balanceada correctamente. Esto implica asegurarse de que
el nimero de atomos de cada elemento en los reactivos sea igual al nUmero de dtomos en los
productos. Si la ecuacién no esta balanceada, se deben ajustar los coeficientes estequiométricos

adecuadamente.

Identificacion de la informacion dada y lo que se busca: En un problema estequiométrico, es

primordial reconocer qué informacidn se proporciona inicialmente (generalmente en moles,
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gramos o volumen) y qué se desea calcular, esto permite tomar la direccién adecuada en el

calculo.

Conversion de cantidades conocidas a moles: Si la informacién proporcionada se encuentra en
unidades como gramos o volumen de gas, se debe realizar la conversidon a moles utilizando la
masa molar o el volumen molar, segln sea necesario. La masa molar se refiere a la masa en

gramos contenida en un mol de la sustancia (aproximadamente 6.022x1023 dtomos o moléculas).

Uso de coeficientes estequiométricos: Los coeficientes presentes en la ecuacidon quimica se
utilizan para establecer relaciones estequiométricas entre los moles de las sustancias
involucradas. Estos coeficientes indican las proporciones en las que las sustancias reaccionan y se
convierten en productos, se pueden emplear para calcular la relacién molar entre reactivos y

productos.

Resolucion del problema: Una vez que se han establecido las relaciones estequiométricas, se
puede calcular la cantidad de la sustancia deseada en moles o en otras unidades, segun las
especificaciones del problema. Esto implica el uso de reglas de tres, multiplicacién y divisién,

teniendo en cuenta las relaciones entre las sustancias.

Estos calculos son esenciales en la sintesis quimica, la determinacion de las cantidades necesarias
de reactivos y la prediccion de los rendimientos de las reacciones. Ademas, la estequiometria es
crucial en la formulaciéon de productos quimicos, la produccidn industrial, la quimica analitica y la

investigacion cientifica.

1.13 Nomenclatura de compuestos quimicos.

La nomenclatura de compuestos quimicos es un sistema de reglas y convenciones establecidas
para dar nombres especificos y sistematicos a las sustancias quimicas. Esta disciplina es esencial
en la quimica, ya que permite a cientificos, estudiantes y profesionales de todo el mundo
comunicarse de manera efectiva y precisa acerca de las sustancias quimicas y sus composiciones.
La nomenclatura de compuestos quimicos se divide en dos categorias principales: nomenclatura

organica y nomenclatura inorganica.

En la nomenclatura orgdnica, se nombran compuestos quimicos que contienen carbono,

incluyendo hidrocarburos como alcanos, alquenos y alquinos, asi como compuestos mas
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complejos como alcoholes, acidos carboxilicos y ésteres. La IUPAC (Unidn Internacional de

Quimica Pura y Aplicada) es la entidad encargada de establecer las reglas para la nomenclatura
orgdanica. Estas reglas se basan en la estructura y la funcién de las moléculas, y permiten a los

guimicos asignar nombres especificos a una amplia variedad de compuestos organicos.

Por otro lado, en la nomenclatura inorgdnica, se nombran compuestos que generalmente no
contienen carbono, a excepcion de los ceramicos tales como carburos, nitruros, sulfuros. Aqui
también, la IUPAC ha establecido un conjunto de reglas para nombrar compuestos inorganicos,
como sales, éxidos, acidos y bases. Los nombres se derivan de la composicién quimica y la
estructura de los compuestos, lo que facilita la identificacién de sustancias quimicas inorganicas

en una amplia gama de contextos, desde la quimica analitica hasta la industria.

La nomenclatura de compuestos quimicos es la comunicacién cientifica, ya que un nombre
quimico adecuado proporciona informacidn crucial sobre la composicién y la estructura de una
sustancia, incluso cuando no se dispone de una representacién visual. Ademds, esta
nomenclatura es esencial en la industria quimica, la investigacién, la ensefianza y la seguridad, ya
gue garantiza que las sustancias quimicas se identifiquen de manera inequivoca, evitando

confusiones o errores potencialmente peligrosos.

1.14 Definicidn de solucidn, solvente, soluto y suspension

Las soluciones son uno de los conceptos fundamentales en la quimica y para comprenderlos

plenamente, es esencial explorar las definiciones de soluciones, solventes y solutos en detalle.

Solucion

Una solucién es una mezcla homogénea y estable de dos o mas sustancias. En una solucidn, las
sustancias se dispersan de manera uniforme en un solvente, creando una fase Unica. Las
soluciones pueden ser sélidas, liquidas o gaseosas. Por ejemplo, el aire que respiramos es una
solucién gaseosa en la que el nitrégeno, el oxigeno y otros gases estan mezclados en proporciones

especificas.

Solvente

El solvente es la sustancia en mayor cantidad en una solucién acuosa, la que disuelve a las otras

sustancias y en la que estas se dispersan. Es el componente que se encuentra en el estado en el

31



Marco Teorico
que la soluciéon es mas comunmente representada. Por ejemplo, en una solucién de sal (NaCl) en

agua, el agua es el solvente y la sal es el soluto. El solvente es responsable de mantener las

particulas del soluto en suspensién y garantizar que la solucidon sea homogénea.

Solutos

Los solutos son las sustancias disueltas en el solvente. Pueden ser sélidos, liquidos o gaseosos y
se encuentran en menor cantidad en comparacion con el solvente. Los solutos pueden ser simples
o compuestos y se dispersan en el solvente debido a la interaccién entre sus particulas y las del

solvente.

Suspension

Una suspension es una mezcla heterogénea de particulas sélidas o liquidas dispersas en un medio
liguido o gaseoso. A diferencia de las soluciones, las suspensiones no son uniformes y las
particulas pueden sedimentarse con el tiempo. Se pueden separar mediante filtracién. Las
suspensiones pueden involucrar procesos fisicos y en algunos casos, como en la formacion de
suspensiones coloidales, pueden presentar propiedades intermedias entre soluciones y

suspensiones.

Es importante destacar que en ocasiones hay confusidn entre los términos "solucion" vy
"suspensiéon”, especialmente porque ambos implican mezclas. La clave para distinguirlos radica
en la uniformidad de la mezcla. Mientras que una solucién es uniforme en toda su extensidén, una
suspension muestra variaciones y puede decantarse o sedimentarse con el tiempo. La claridad de
la distincién entre ambos conceptos es crucial para entender los diferentes tipos de mezclas en

guimica.

1.15 Disolucion de sales, acidos y bases comunes en agua

La disolucion de sales, acidos y bases en agua es un proceso importante en la quimica. Cuando
una sal, acido o base se disuelve, se separa en sus iones constituyentes que pueden participar en
diversas reacciones quimicas. Este proceso es clave para muchas aplicaciones en metalurgia,
sintesis de materiales, en la quimica industrial, en biologia y en las ciencias ambientales, etc.

Cuando estas especies idnicas quedan disueltas en agua, las moléculas de agua rodean los iones
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positivos y negativos, separandolos y dispersandolos uniformemente en la solucidn. Este proceso

se llama disociacién. (Chang, R. (2010) (- Atkins, P.,)

Ejemplos de Sales Comunes

Cloruros:
a) Cloruro de sodio (NaCl):
Disolucién: NaCls) = Na*(ag) + Cl-(ag)
Uso: Sal de mesa, conservacion de alimentos.
b) Cloruro de calcio (CaCl,):
Disolucion: CaClys) = Ca?*(aq) + 2Cl (aq)
Uso: Control de hielo en carreteras, agente desecante.
Nitratos:
a) Nitrato de potasio (KNOs):
Disolucidn: KNOs(s) = K*(aq) + NO3 7 (aq)
Uso: Fertilizantes, pdlvora.
b) Nitrato de plata (AgNO3):
Disolucion: AgNOs(s) = Ag(ag) + NO3(aq)
Uso: Fotografia, medicina (antiséptico).
Sulfatos:
a) Sulfato de cobre (CuSQ,):
Disolucidn: CuSOa(s) > Cu?*(ag) + SO4>(aq)
Uso: Agricultura (fungicida), tratamiento de agua.
b) Sulfato de sodio (Na,SO,):

Disolucion: Na;SOa(s) > 2Na*(ag) + SO4% (aq)
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Uso: Industria papelera, detergentes.

Otras Sales:

a) Carbonato de calcio (CaCO:s):

Disolucion parcial: CaCOs(s) €> Ca?*(aq) + CO3? (aq) (€n presencia de CO, y agua).

Uso: Construccién (cemento), suplemento alimenticio.
b) Fosfato de potasio (KsPO,):
Disolucion: KsPOa(s) = 3K*(aq) + PO437(aq)

Uso: Fertilizantes, aditivos alimentarios.

Acidos:

a)

b)

d)

Acido clorhidrico (HC):

Disolucidn: HCl(g) = H*(aq) + Cl (aq)

Uso: Limpieza industrial, produccién de cloruros.
Acido sulfurico (H,S04):

Disolucion: HaSOg4() > 2H*(aq) + SO4% (aq)

Uso: Baterias de automavil, fabricacién de fertilizantes.
Acido nitrico (HNO3):

Disolucién: HNOs(l) = H*(ag)+ NO3™(ag)

Uso: Produccidn de explosivos, fertilizantes.
Acido acético (CHsCOOH):

Disolucién: CH3COOH(I) € H*(ag)+ CH3COO ™ (ag)

Uso: Conservante alimenticio, vinagre.

Bases:

Marco Tebrico
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a)

b)

c)

d)

Hidroxido de sodio (NaOH):
Disolucién: NaOH(s) = Na*(ag)+ OH (aq)
Uso: Fabricacion de jabones, papel.
Hidréxido de potasio (KOH):

Disolucién: KOH(s) > K*(aq) + OH (aq)

Uso: Produccidn de biodiésel, fabricacion de detergentes.

Hidroxido de calcio (Ca(OH),):

Disolucidn: Ca(OH);(s) = Ca?*(aq)+ 20H(aq)
Uso: Tratamiento de aguas, construccion (cal).
Amoniaco (NHs):

Disolucion: NHsg) + H20() > NH4*(aq) + OH (aq)

Uso: Fertilizantes, limpieza doméstica.

1.16 Moles y masa molar

Mol

Marco Tebrico

Es la unidad basica de cantidad de sustancia en el Sistema Internacional de Unidades. Un mol de

cualquier sustancia contiene aproximadamente 6.022x1023 entidades elementales, como dtomos,

moléculas o iones, este numero es conocido como el nimero de Avogadro. Los moles son

utilizados para contar y expresar cantidades de sustancias quimicas en una escala macroscdpica.

Por ejemplo, un mol de atomos de carbono tiene la misma cantidad de atomos que un mol de

atomos de oxigeno.

Masa molar

La masa molar es la masa de un mol de atomos, moléculas o iones de una sustancia. Se expresa

en gramos por mol (g/mol). La masa molar de un elemento es su masa atédmica expresada en

gramos/mol, mientras que la masa molar de un compuesto se calcula sumando las masas

atémicas de los atomos que lo componen.
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g Masa de la sustancia(g)

) = (4)

"~ Cantidad de sustancia en moles(mol)

Masa Molar (
mol

Ambos conceptos, son esenciales en quimica. Los moles permiten relacionar cantidades de
sustancias en el nivel microscdpico, mientras que la masa molar proporciona una herramienta
para convertir entre la escala macroscépicay el nivel de particulas. Estos conceptos son esenciales
para realizar calculos estequiométricos y para comprender la cantidad de sustancias en una

reaccidon quimica.

1.17 Medidas de concentracion: Molaridad, molalidad, fraccion molar y

porcentaje en masa
Los calculos de concentracidn, que involucran molaridad, molalidad y fraccion molar, son
aspectos basicos en la quimica para cuantificar la cantidad de soluto presente en una solucién y

entender como los componentes se distribuyen en una mezcla homogénea.

Molaridad

Es una medida de concentracion que expresa la cantidad de moles de soluto en un litro de
solucién (moles por litro, mol/L). Para calcular la molaridad, se divide la cantidad de moles de
soluto entre el volumen de la solucién en litros. Esta medida es ampliamente utilizada en
laboratorios y en la industria, y es especialmente Util en reacciones quimicas, ya que proporciona

la cantidad de soluto en relacion con el volumen total de la solucion.

Molaridad (Mol/litro) = Numero de moles de soluto (moles) (s)
orares ol/litro) = Volumen de la soluciéon en litros(Litro)

Molalidad

Es la cantidad de moles de soluto por kilogramo de disolvente (mol/kg). A diferencia de la
molaridad, la molalidad no depende de la temperatura ni de la densidad de la solucién, lo que la
hace especialmente util en situaciones en las que estas condiciones varian. Para calcular la

molalidad, se divide la cantidad de moles de soluto entre la masa de disolvente en kilogramos.
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(6)

Numero de moles de soluto (moles)

Molaridad (Mol/litro) =
olaridad (Mol/litro) Volumen de la solucion en litros(Litro)

Fraccion molar

Es una medida adimensional que expresa la proporcion de moles de un componente en relaciéon
con el total de moles de solucién. Para calcular la fraccion molar, se divide el nUmero de moles
de un componente entre el nimero total de moles en la solucién. La fracciéon molar es
especialmente valiosa para comprender la composicién relativa de las sustancias en una mezcla
y para predecir propiedades fisicas de la solucidn, como la presién de vapor. Se representa con la

letra griega "chi" (x) y se calcula con la férmula:

Numero de moles de una sustancia especifica

(7)

Fracciéon molar = —
) Numero total de moles en la solucion

Si se requiere en porcentaje (%), solo se multiplica por 100.

Porcentaje en Masa (%)

El porcentaje en masa indica la masa de soluto en relaciéon con la masa total de la solucién,

multiplicado por 100. Se calcula mediante la féormula:

(8)

Masa del soluto
) 00

% enmasa = ( v
0 Masa total de la solucion

Estos cdlculos de concentracion son basicos en la preparacién de soluciones, la quimica analitica,
la investigacion cientifica y diversas aplicaciones industriales. Ademas, proporcionan informacién
importante para entender y controlar reacciones quimicas, asi como para disefar procesos

guimicos eficientes en la industria.

1.18 Efecto de la concentracion en las reacciones quimicas.

El efecto de la concentracion en las reacciones quimicas es un principio medular en la cinética
guimica y se relaciona estrechamente con la velocidad y la eficiencia de las reacciones. La
concentracion de los reactivos en una reaccion quimica influye significativamente en la velocidad

y la direccion en que dicha reaccion ocurre.
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En términos generales, el aumento de la concentracidn de los reactivos suele acelerar la velocidad

de una reaccién. Esto se debe a que, en una solucion mas concentrada, hay mas particulas de
reactivos colisionando entre si, lo que aumenta la probabilidad de que colisionen con la energia
suficiente para que ocurra una reaccidn quimica. Esta relacidén es expresada en la ecuacién de
velocidad de reaccion, donde la velocidad es directamente proporcional al producto de las
concentraciones de los reactivos elevados a sus respectivos coeficientes estequiométricos. Por

ejemplo, de la reaccion:

aA+ bB = cC+dD (9)

La expresion de la constante de la velocidad de reaccion, se define como:

V = k[A]™[B]" (10)
Por otro lado, la disminucién de la concentracién de los reactivos generalmente ralentiza una

reaccion debido a la disminucion de colisiones efectivas.

El efecto de la concentracién también es evidente en el equilibrio quimico. Cambios en la
concentracion de reactivos o productos pueden desplazar el equilibrio en una direccién
especifica, siguiendo el principio de Le Chatelier. Por ejemplo, si se aumenta la concentracién de
uno de los reactivos en un equilibrio quimico, la reaccién se desplazard hacia el lado de los

productos para contrarrestar el cambio en la concentracion.

Este principio tiene implicaciones importantes en la quimica y en numerosos campos de
aplicacién, desde la sintesis de productos quimicos en la industria hasta la regulacion de
reacciones en sistemas bioldgicos. La comprension del efecto de la concentracidon en las
reacciones quimicas permite a los cientificos y los ingenieros disefiar y controlar procesos
guimicos de manera mas eficiente y predecir como las condiciones de reaccidn pueden influir en

los resultados.

2. FUNDAMENTOS DE LA TERMODINAMICA

La termodinamica es una disciplina en la fisica y la quimica que se ocupa del estudio de las

transformaciones de la energia y la materia en sistemas fisicos. En esencia, la termodinamica
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busca comprender cdmo la energia fluye y cdmo la materia se transforma en respuesta a cambios

en las condiciones ambientales. Estos principios son aplicables a una amplia variedad de sistemas,
desde reacciones quimicas y procesos industriales hasta el funcionamiento de motores y sistemas

bioldgicos.

Los fundamentos de la termodindmica se basan en una serie de leyes y principios que rigen el
comportamiento de sistemas termodindmicos. Estos principios son primordiales para entender
conceptos clave como la energia, el calor, el trabajo, la temperatura y la entropia. La
termodindmica proporciona las herramientas necesarias para predecir y controlar procesos

fisicos y quimicos, asi como para optimizar la eficiencia en una amplia variedad de aplicaciones.

2.1 Energia

La energia es un concepto en la fisica y la quimica que desempeiia un papel esencial en todos los
aspectos de la vida y en el funcionamiento del universo. Se define como la capacidad de realizar
trabajo o producir cambios en un sistema. La energia se manifiesta en varias formas, incluyendo
la energia cinética, que estd asociada con el movimiento de objetos y la energia potencial, que se
almacena debido a la posicién o la configuracién de un sistema. Ademas, la energia térmica se
relaciona con la temperatura y el calor, mientras que la energia quimica se libera o se absorbe
durante las reacciones quimicas. Un principio fundamental en la fisica, conocido como /ey de
conservacion de la energia, establece que la energia no puede crearse ni destruirse, solo puede
transformarse de una forma a otra. Esto significa que la cantidad total de energia en un sistema
aislado permanece constante. La comprensién de la energia es esencial en la termodinamica, que

se ocupa del estudio de la transformacién de la energia y la materia en sistemas fisicos y quimicos.

2.2 Entalpia

La entalpia mas comun, denotada como "Hp," es una funcién termodinamica especialmente util
en quimica y termodindmica que describe la cantidad total de energia calorifica en un sistema a
presion constante (de ahi el subindice p y que puede cambiar a “v” cuando el sistema estd a un
volumen constante). Se relaciona con la energia interna del sistema, que incluye la energia
cinética y potencial de sus particulas, y la energia necesaria para mantener la presién constante
durante una reaccién quimica o un proceso. En una reaccidn quimica a presion constante, el

cambio de entalpia (AHp) se relaciona con la cantidad de calor transferida al sistema o desde el
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sistema. En otras palabras, AH, representa la cantidad neta de calor liberada o absorbida durante

una reaccion quimica a presion constante.

La entalpia es especialmente valiosa para entender y predecir la termodinamica de reacciones
quimicas y procesos en los que la presidon se mantiene constante, como muchas reacciones en
solucion acuosa y sistemas abiertos. La medicion de AH, es importante para determinar si una
reacciéon quimica es exotérmica (libera calor) o endotérmica (absorbe calor), lo que tiene

implicaciones importantes en la industria quimica y en la vida cotidiana.

2.3 Entropia

La entropia es una de las propiedades termodindmicas mas principales, representada como "S,"
la entropia es una medida del grado de desorden o aleatoriedad presente en un sistema. Cuanto
mayor sea la entropia, mayor serd el desorden de los &tomos que componen a un compuesto.
Esta medida se relaciona con la cantidad de energia dispersa o no disponible para realizar trabajo
en un sistema. El concepto de entropia se extiende a una amplia variedad de sistemas y procesos,
desde la distribucidén de particulas en un gas hasta la organizacién de moléculas en una célula. La
segunda ley de la termodindmica establece que, en un sistema aislado, la entropia tiende a
aumentar con el tiempo. Esto significa que los sistemas naturales tienen una tendencia inherente
a evolucionar hacia estados de mayor entropia o desorden. Esto es evidente en muchos aspectos
de la vida cotidiana: una taza de café caliente (energia aplicada para alcanzar cierta temperatura)
se enfria con el tiempo (energia desperdiciada), los objetos caen hacia abajo en lugar de flotar en

el aire y las sustancias quimicas tienden a mezclarse en lugar de permanecer separadas.

En ingenieria de Materiales, la entropia también estd relacionada con la cristalinidad de un
material, siendo un material cristalino un sistema altamente ordenado, hay menos desorden
entre atomos, lo que se refleja en una menor entropia. En contraste, un sistema altamente
desordenado como un sdélido amorfo, hay mucho desorden atémico, lo que resulta en una

entropia mas alta.

2.4 Energia Libre de Gibbs

La energia libre de Gibbs, representada como "G" o "AG," es una funcidon termodinamica que

combina aspectos de la entalpia y la entropia en un solo término para evaluar la espontaneidad
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de procesos quimicos y fisicos a temperaturas y presiones dadas. AG se relaciona con AH (el

cambio en la entalpia) y AS (el cambio en la entropia) a través de la ecuacion:

AG = AH —-TAS (11)
Donde:
AG es el cambio en la energia libre de Gibbs.
AH es el cambio en la entalpia.
AS es el cambio en la entropia.

T es la temperatura en kelvin.

Esta ecuacién permite predecir si un proceso o reaccidon quimica sera espontaneo. Si AG es
negativo (AG < 0), el proceso o la reaccién es espontaneo y liberard energia. Si AG es positivo (AG
> 0), el proceso no es espontdneo y requerird energia para ocurrir. Si AG es igual a cero (AG =0),

el sistema esta en equilibrio y no habra cambios netos.

La energia libre de Gibbs es particularmente util en quimica, ya que permite predecir si una
reaccidon quimica ocurrira de manera espontdanea en condiciones dadas y proporciona

informacién sobre la direccién en la que se llevara a cabo.

2.5 Primera Ley de la Termodinamica (Ley de la conservacion de la energia)
La Primera Ley establece que la energia en un sistema aislado se conserva, es decir, no puede

crearse ni destruirse, solo puede cambiar de forma. Esto se expresa en la ecuacion:

AU=Q—-W (12)
Donde:
AU es el cambio en la energia interna del sistema.
Q representa el calor transferido al sistema.

W es el trabajo realizado por el sistema o sobre el sistema.

En otras palabras, la Primera Ley afirma que la energia total en un sistema se mantiene constante,
y cualquier cambio en la energia interna del sistema es el resultado de la transferencia de calor y

el trabajo realizado.
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2.6 Segunda Ley de la Termodinamica (Ley de la Entropia)

La Segunda Ley se enfoca en la direccién de los procesos termodindmicos y establece que la
entropia, una medida de la dispersidon de la energia en un sistema, tiende a aumentar con el
tiempo en sistemas aislados. Esta ley se expresa en varias formas, incluyendo la afirmacién de
que el calor fluye de un objeto caliente a uno frio y que no se puede convertir completamente el
calor en trabajo util sin una pérdida neta de energia. En esencia, la segunda ley postula que los
procesos naturales tienden a una mayor desorganizacién o dispersién de la energia, lo que se
manifiesta en el aumento de la entropia. Esto lleva al concepto de la direccidn irreversibilidad de
los procesos, donde ciertos procesos no pueden revertirse espontaneamente a su estado original
sin aportar energia adicional. Ademas, la segunda ley establece la base para comprender el

concepto de eficiencia en maquinas térmicas, como los motores.

2.7 Entalpia de reaccion

La entalpia de reaccion, a menudo denotada como AHwn, €s una medida termodinamica que
describe la cantidad de calor absorbido o liberado durante una reaccidn quimica a presion
constante. Es una cantidad crucial para comprender la termodindmica de las reacciones quimicas
y su impacto en la energia y el equilibrio de una reaccién. La entalpia de reaccidn se puede dividir

en dos categorias:

Entalpia de reaccion endotérmica

En una reaccién endotérmica, la entalpia de los productos es mayor que la entalpia de los
reactivos. Esto significa que la reaccidn absorbe calor del entorno para llevarse a cabo. La AHrxn
es positiva en una reaccion endotérmica, ya que representa la cantidad de energia térmica que
se necesita para que la reaccion ocurra. Ejemplo: La descomposicion del carbonato de calcio
(CaCO03) en oxido de calcio (Ca0) y didxido de carbono (CO3) es una reaccion endotérmica, ya que

requiere una aportacién de energia en forma de calor.

Entalpia de reaccion exotérmica
En una reaccidon exotérmica, la entalpia de los productos es menor que la entalpia de los reactivos.
Esto significa que la reaccion libera calor al entorno, La AHwn es negativa en una reaccion

exotérmica, ya que representa la cantidad de energia térmica que se libera durante la reaccioén.
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Ejemplo: La combustion del metano (CHa4) en oxigeno (O;) para producir didxido de carbono (CO>)

y agua (H20) es una reaccién exotérmica, ya que libera calor.

La entalpia de reaccion se mide en julios (J) o en calorias (cal) y se puede determinar
experimentalmente mediante calorimetria, que implica medir los cambios de temperatura en un
sistema cerrado durante una reaccién quimica. La ecuacién general para calcular la entalpia de

reaccidén en una reaccidén quimica es la siguiente:

AHrxn = H productos — H reactivos (13)
Donde:
AHrxn es la entalpia de reaccion.
H productos es la entalpia total de los productos de la reaccion.

H reactivos es la entalpia total de los reactivos de la reaccion.

La entalpia de reaccion es una propiedad extensiva, lo que significa que su valor depende de la
cantidad de sustancia que reacciona. Puede utilizarse para predecir si una reaccién es
endotérmica o exotérmica, y para calcular la cantidad de calor involucrada en una reaccién
guimica especifica. También es una herramienta valiosa en la termodindmica quimica para

entender la espontaneidad de las reacciones y su influencia en el equilibrio quimico.

3. CONSTANTE DE EQUILIBRIO Y EQUILIBRIO QUIMICO

El concepto de equilibrio quimico se relaciona con la idea de que, en muchas reacciones quimicas,
los reactivos se transforman en productos, pero alcanzan un punto en el que las velocidades de
las reacciones directa e inversa se igualan, en este estado, se dice que la reaccion estd en

equilibrio.

El equilibrio quimico es dindmico, lo que significa que las moléculas o iones en la mezcla contindan
colisionando y reaccionando, pero a una velocidad constante. En este estado, las concentraciones
de reactivos y productos permanecen relativamente constantes con el tiempo, lo que lleva a la

idea de que no hay cambios netos en las cantidades de sustancias presentes. Sin embargo, es
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importante comprender que el equilibrio no implica que las concentraciones de reactivos y

productos sean iguales, solo que se mantienen constantes. Para cuantificar el equilibrio, se
introduce la constante de equilibrio (K). La constante de equilibrio es una expresién que relaciona
las concentraciones de los productos y los reactivos en una reaccién quimica a una temperatura

y presion especificas. Para una reaccién general:

aA+ bB = cC +dD (14)

La expresién de la constante de equilibrio, K, se define como:

cc D4

= 1o pb (15)

K

Donde:
[A], [B], [C], y [D] representan las concentraciones de A, B, Cy D en el equilibrio.
a, b, ¢, y d son los coeficientes estequiométricos en la ecuacion quimica balanceada.

El valor de K es constante a una temperatura dada y proporciona informacién sobre la posicion
del equilibrio. Si K es mucho mayor que 1, significa que los productos estan favorecidos en el
equilibrio, y si K es mucho menor que 1, los reactivos estan favorecidos. Si K esta cerca de 1, las

concentraciones de reactivos y productos estan cerca de ser iguales.

El equilibrio quimico es bdsico en numerosas aplicaciones, desde la sintesis quimica hasta la
bioquimica, permite comprender y predecir cobmo las reacciones quimicas se comportan en
condiciones reales y como los cambios en la concentracion, la temperatura o la presidon afectan
el equilibrio. La constante de equilibrio, K, proporciona una herramienta poderosa para
cuantificar y manipular el equilibrio quimico y en ultima instancia, para disefiar procesos quimicos

y bioldgicos eficientes y sostenibles.

3.1 Ley de accidon de masas y constante de equilibrio
La ley de accion de masas es un principio fundamental en la quimica que establece la relacion
entre las concentraciones de reactivos y productos en una reaccién quimica en equilibrio. Esta

ley, formulada por los quimicos Guldberg y Waage en el siglo XIX, proporciona una base sélida
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para comprender cdmo se establece y se mantiene el equilibrio quimico. La Ley de Accidén de

Masas establece que la velocidad de una reaccién quimica esta relacionada con el producto de
las concentraciones de los reactivos, elevadas a una potencia igual a sus coeficientes

estequiométricos en la ecuacidn quimica balanceada. Esto se expresa como:

aA+ bB = cC+dD (16)
La velocidad de la reaccién es proporcional al producto de A%y BP para la reaccién directa, y al

producto de C¢y D9 para la reaccién inversa.

La constante de equilibrio (K) se deriva de esta ley y relaciona las concentraciones de los reactivos
y productos en un estado de equilibrio. Para la reaccion anterior, la expresion de K es la constante
de equilibrio, K, es independiente de las concentraciones iniciales y es una caracteristica Unica de
la reaccidn y la temperatura en cuestidén. Ademas, K es una medida de la posicidn del equilibrio,
es decir que, si K es mucho mayor que 1, significa que los productos estan favorecidos, mientras
que, si K es mucho menor que 1, los reactivos estan favorecidos.
cc D
~ AaBb

El equilibrio quimico se establece cuando la velocidad de la reaccién directa es igual a la velocidad

K (17 )

de la reaccién inversa, lo que lleva a que las concentraciones de reactivos y productos
permanezcan relativamente constantes en el tiempo. En este estado, K es constante vy

proporciona informacién sobre la composicidn de la mezcla en equilibrio.

La ley de accion de masas y la constante de equilibrio son fundamentales para comprender como
las reacciones quimicas alcanzan y mantienen un estado de equilibrio. Estos conceptos tienen
aplicaciones en una amplia variedad de campos, desde la quimica industrial y la sintesis de
productos quimicos hasta la bioquimica y la farmacologia, y son esenciales para disefiar y
controlar procesos quimicos y bioldgicos. La capacidad de predecir y manipular el equilibrio
guimico a través de la constante de equilibrio es una herramienta poderosa en la quimica y la

ingenieria.
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3.2 Laimportancia de la temperatura y la presion en los equilibrios quimicos

La temperatura y la presién son dos variables criticas que desempefian un papel fundamental en
los equilibrios quimicos y su comprensidon es esencial para el disefio y control de reacciones
quimicas y procesos industriales. Estos dos factores pueden influir significativamente en la

posicion y la estabilidad de un equilibrio quimico.

Temperatura en el equilibrio quimico

La temperatura afecta la constante de equilibrio (K) y, por lo tanto, la posicién del equilibrio.
Segun el principio de Le Chatelier, un aumento en la temperatura desplazard el equilibrio en la
direccién que absorbe calor y una disminucion en la temperatura lo desplazard en la direccién
que libera calor. Esto se debe a que K varia con la temperatura y un cambio en la temperatura
cambia la energia cinética promedio de las moléculas en la reaccién. En consecuencia, algunas
reacciones son mas favorecidas a temperaturas mds altas, mientras que otras lo son a
temperaturas mas bajas. Comprender el efecto de la temperatura en el equilibrio es fundamental
para optimizar procesos quimicos y determinar las condiciones O&ptimas para obtener

rendimientos deseados.

Presion en el equilibrio quimico

La presion influye en el equilibrio quimico, especialmente en sistemas gaseosos. La Ley de Boyle-
Mariotte establece que la presién y el volumen de un gas son inversamente proporcionales, y
cuando se aplica a reacciones gaseosas, un cambio en la presién puede afectar la posicién del
equilibrio. Segun el principio de Le Chatelier, un aumento en la presidn desplazara el equilibrio
hacia el lado con un menor nimero de moles de gas, mientras que una disminucion en la presién

tendra el efecto contrario.

En resumen, la temperatura y la presidn son factores criticos en la comprensiéon y manipulacion
de equilibrios quimicos. La temperatura afecta la posicion del equilibrio al cambiar la constante
de equilibrio (K) y ajusta la energia cinética de las moléculas, mientras que la presidn,
especialmente en sistemas gaseosos, influye en el equilibrio al modificar el nimero de moles de
gas. Esta comprensidon es esencial para disefar y controlar procesos quimicos, optimizar
rendimientos y garantizar que las reacciones quimicas se lleven a cabo de manera eficiente y

segura.
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4, EQUILIBRIO EN SISTEMAS ACUQOSOS

El equilibrio en sistemas acuosos se refiere a las reacciones quimicas que ocurren en soluciones
acuosas, es decir, en agua. Estas reacciones pueden ser dcido-base, redox (de transferencia de
electrones) o de formacion de complejos, entre otras. El equilibrio en sistemas acuosos es un
concepto importante en quimica y se basa en el principio de que las tasas de reaccidn hacia
adelante (formacién de reactivos) y hacia atras (formacidn de reactivos) son iguales, lo que resulta
en una concentracién constante de productos y reactivos. En este contexto, vamos a profundizar

en el equilibrio acido-base, el concepto de pH y pOH, asi como la hidrdlisis.

4.1 Equilibrio Acido-Base
El equilibrio dcido-base es un tipo importante de equilibrio quimico en soluciones acuosas. Implica
la transferencia de protones (iones H*) entre especies quimicas. Los dos conceptos clave en el

equilibrio acido-base son los acidos y las bases:
Acido

Un acido es una sustancia que puede donar un ion de hidrégeno (H*) a otra sustancia. Ejemplos

comunes de acidos son el acido clorhidrico (HCI) y el acido acético (CH3COOH).
Base

Una base es una sustancia que puede aceptar un ion de hidrégeno (H*). Ejemplos de bases

incluyen el hidréxido de sodio (NaOH) y el amoniaco (NH3s).

En el equilibrio acido-base, el agua (H.0) también juega un papel importante ya que puede actuar

tanto como un acido (donando un ion H*) como una base (aceptando un ion H*).
La reaccion acido-base mas basica es la disociacion del agua:

H,0 = H* + OH™ (18)
En esta reaccion, el ion H* se llama ion hidrégeno o protdn, y el ion OH" se llama ion hidroxilo. El
equilibrio dcido-base se caracteriza por la constante de equilibrio, conocida como la constante de
ionizacion del agua (Kw), que representa la concentracién de iones H* y OH" en el agua a una

temperatura dada:
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Kw = [H*] [OH] (19)

A 25°C, Kw tiene un valor de 1.0x10'* mol?/L?, esto significa que, en una solucidn acuosa neutra
a 25°C, la concentracion de iones H* (y por lo tanto, OH") es de 1.0x10”7 mol/L. El equilibrio acido-

base se puede utilizar para calcular el pHy el pOH de una solucidn.

4.2 Conceptos de pHy pOH:

El pH y el pOH son dos medidas que indican la acidez o la basicidad de una solucién, estan

relacionados a la concentracién de iones H* (para el pH) y OH" (para el pOH) en una solucién.
pH

El pH es una medida de la acidez de una solucién y se define como el negativo del logaritmo en

base 10 de la concentracidon de iones H* en la solucidn. La formula es:

pH = —log[H™] (20)
El pH varia de 0 a 14, donde un pH de 7 es neutro, un pH menor que 7 indica acidez y un pH mayor

qgue 7 indica basicidad.
pOH

El pOH es similar al pH, pero se enfoca en la concentracion de iones OH™ en la solucidn. Se define

como el negativo del logaritmo en base 10 de la concentracién de iones OH". La férmula es:

pOH = —log[OH™| (21)
Al igual que el pH, el pOH varia de 0 a 14.

La relacion entre el pH y el pOH esta dada por la siguiente ecuacién:

pH + pOH = 4 (22)

En otras palabras, si conoces el pH de una solucidn, puedes calcular el pOH vy viceversa.

4.3 Hidrolisis
La hidrélisis es un proceso quimico en el cual una sustancia se descompone mediante la adicién
de agua. En quimica dcido-base, la hidrdlisis se refiere a la reaccidon de una sal (un compuesto

idnico) con agua, donde la sal se disocia en sus iones constituyentes y estos iones pueden
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reaccionar con el agua para producir iones H* y OH". La hidrdlisis de una sal puede dar como

resultado una solucidn acida, basica o neutra, dependiendo de las caracteristicas dcido-base de
los iones involucrados. Por ejemplo, si una sal contiene un catién acido (un catién que puede
donar protones, como NHa*) y un anién bdsico (un anidn que puede aceptar protones, como OH"
), 1a solucidn resultante sera basica. Por otro lado, si la sal contiene un catién basico (como Na*)

y un anién acido (como HSO4), la solucién sera acida.

La hidrélisis es un concepto importante en la quimica y puede explicar por qué algunas sales en
solucién acuosa pueden ser acidas o basicas. La comprensién de la hidrdlisis es fundamental para

el estudio de la quimica 4cido-base y el equilibrio en sistemas acuosos.

4.4 Precipitados

En el estudio de la quimica, especialmente en el contexto de las soluciones acuosas, el fenémeno
de la precipitacién es fundamental. Un precipitado es un sélido que se forma en una soluciéon
liguida como resultado de una reaccién quimica. Esta reaccion generalmente implica la
combinacién de iones en solucién que forman un compuesto insoluble, el cual se separa del

liquido y se deposita como sdlido.

La formacidn de un precipitado puede explicarse a través de la solubilidad de las sustancias. La
solubilidad es una medida de la cantidad de una sustancia que puede disolverse en un solvente,
como el agua, a una temperatura especifica. Cuando las concentraciones de los iones en solucion

superan la solubilidad del producto formado, ocurre la precipitacion.
Ejemplo de reaccidn de precipitacion:

AgNO3(aq) + NaCl(aq) - AgCl(s) + NaNO3(aq) (23)
En esta reaccidn, el nitrato de plata (AgNOs3) y el cloruro de sodio (NaCl) son solubles en agua. Sin

embargo, el cloruro de plata (AgCl) es insoluble y precipita como sélido.

El producto de solubilidad, Ksp , €s una constante que describe la solubilidad de un compuesto en

solucion. Para un compuesto genérico AB que se disocia en iones A* B~, el Ksp se define como:

Ksp = [A+][B_] (24)
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Si la concentracién de los iones en solucion supera este producto de solubilidad, se formard un

precipitado.

Factores que afectan la precipitacion
Concentracion Idnica: La concentracion de los iones en la solucién es muy importante, al
aumentar la concentracion de los iones que forman el compuesto insoluble, se incrementa la

probabilidad de formacidn de precipitado.

pH: El pH de la solucién puede afectar la solubilidad de ciertos compuestos. Por ejemplo, la
solubilidad de hidréxidos metalicos generalmente disminuye a pH alto, facilitando Ia

precipitacion.

Presencia de otros lones: La presencia de otros iones en la solucién puede influir en la formacidn
de precipitados. Estos iones pueden formar complejos solubles con los iones que de otro modo

formarian un precipitado.

Temperatura: La temperatura también puede afectar la solubilidad. En muchos casos, la
solubilidad de los sdlidos aumenta con la temperatura, por lo que un aumento de temperatura

puede disolver un precipitado.

5. FISICOQUIMICA BASICA

La fisicogquimica basica representa un punto de encuentro entre la quimica y la fisica, donde se
profundiza en los principios fundamentales que rigen las transformaciones de la materia y la
energia. Esta disciplina se adentra en la quimica al desentrafiar los aspectos termodindmicos y
cinéticos de las reacciones quimicas y al mismo tiempo, se conecta con la fisica al explorar los
fenédmenos de la energia, la termodindmica y las fuerzas intermoleculares que dan forma a la

materia.

La fisicoquimica ofrece respuestas a preguntas como: ¢por qué ciertas reacciones quimicas son

espontaneas y otras no? ¢Como podemos prever la direccién de una reaccién en funcién de la
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energia? ¢Qué factores afectan la velocidad de una reaccién quimica? ¢Como influyen la

temperatura, la presién y la concentracidn en los equilibrios quimicos?
5.1 Cinética Quimica

La cinética quimica se enfoca en el estudio de las velocidades de las reacciones quimicas y los
factores que las afectan, examina cémo cambian las concentraciones de los reactivos y productos
con el tiempo y cédmo se relacionan con la formacién de productos. La cinética quimica se rige por
la Ley de Velocidades, que establece que la velocidad de una reaccién es proporcional al producto
de las concentraciones de los reactivos, cada uno elevado a una potencia que refleja su
coeficiente estequiométrico en la ecuacién quimica balanceada. Factores como la temperatura,
la concentracién y la presencia de catalizadores pueden influir en la velocidad de una reaccién.
Esta rama de la quimica también se ocupa de conceptos como el estado de transicion y la teoria
de colisiones para comprender como las colisiones entre moléculas dan lugar a la formacién de

productos.

5.2 Equilibrio Dindamico

El equilibrio quimico es un estado en el que las velocidades de la reaccién directa e inversa se
igualan, lo que resulta en concentraciones constantes de reactivos y productos con el tiempo.
Aunque las moléculas contindan colisionando y reaccionando, no hay cambios netos en las
cantidades de sustancias presentes. El equilibrio dindmico es crucial para muchas reacciones
guimicas vy sistemas bioldgicos, desde la sintesis de amoniaco en la industria hasta procesos

enzimaticos en las células.

El equilibrio quimico esta gobernado por la Ley de Accion de Masas y se expresa mediante una
constante de equilibrio (K), que relaciona las concentraciones de reactivos y productos en una
reaccion quimica a una temperatura y presién dadas. La constante de equilibrio ofrece
informacién sobre la posicién del equilibrio: si K es mucho mayor que 1, los productos estan
favorecidos; si K es mucho menor que 1, los reactivos estan favorecidos. El equilibrio quimico es
dindmico, lo que significa que las moléculas contindan reaccionando, pero a una velocidad

constante.
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La comprension de la cinética quimica y el equilibrio dinamico es fundamental para optimizar

procesos quimicos, desde la produccién industrial hasta la sintesis de compuestos farmacéuticos,
y para comprender cédmo los sistemas bioldgicos mantienen equilibrios delicados para realizar
funciones vitales. Estos conceptos proporcionan una visién profunda de la forma en que las

reacciones quimicas funcionan y se mantienen en equilibrio en el mundo que nos rodea.

5.3 Influencia de la temperatura, presidon y concentracion en las reacciones

guimicas.

Las reacciones quimicas son procesos dinamicos que pueden ser influenciados por una serie de
factores externos, entre los que se destacan la temperatura, la presidn y la concentracién de los
reactivos. Comprender cdmo estos factores afectan el curso de las reacciones es importante en
la quimica y la fisicoquimica, ya que permite controlar y optimizar una amplia gama de procesos

guimicos y bioldgicos.

Temperatura en las reacciones quimicas

La temperatura es un factor critico en la cinética y la termodinamica de las reacciones quimicas.
Aumentar la temperatura de una reaccidn generalmente acelera la velocidad de la reaccién al
proporcionar mas energia cinética a las moléculas, lo que aumenta la frecuencia de colisiones
efectivas entre reactivos. Ademas, la temperatura afecta la constante de equilibrio (K) y, por lo
tanto, la posicion del equilibrio quimico. En general, a temperaturas mas altas, las reacciones
endotérmicas (que absorben calor) son favorecidas, mientras que, a temperaturas mas bajas, las

reacciones exotérmicas (que liberan calor) son favorecidas.

Presion en las reacciones quimicas

La presidon es especialmente relevante en reacciones que involucran gases. La Ley de Boyle-
Mariotte, muestra que, un aumento en la presién, como por ejemplo en la sintesis de amoniaco,
desplaza el equilibrio hacia el lado con un menor nimero de moles de gas, lo que favorece la
formacién de productos. La presion también afecta a las reacciones que involucran soluciones

gaseosas o gases disueltos en liquidos, como la liberacién de gases en bebidas carbonatadas.
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Concentracion en las reacciones quimicas

La concentracion de los reactivos influye en la velocidad de la reaccion. Aumentar la
concentracion de los reactivos generalmente aumenta la velocidad de la reaccion al aumentar la
frecuencia de colisiones efectivas. Esto se rige por la ley de velocidades, que establece que la
velocidad de una reaccion es proporcional al producto de las concentraciones de los reactivos,
cada uno elevado a una potencia que refleja su coeficiente estequiométrico en la ecuacion
quimica balanceada. Reducir la concentracion de un reactivo puede ralentizar o detener una

reaccidn, mientras que aumentarla puede acelerarla.

La comprension de cdmo la temperatura, la presidn y la concentracidon influyen en las reacciones
guimicas es esencial para la sintesis quimica, la ingenieria de procesos, la quimica farmacéutica y
una variedad de aplicaciones industriales y bioldgicas. Al ajustar cuidadosamente estos factores,
los cientificos y los ingenieros pueden optimizar rendimientos, minimizar productos no deseados
y lograr un control preciso sobre los procesos quimicos. Estos conceptos son la base de la quimica

y la fisicoquimica y permiten el disefo de reacciones quimicas y procesos en condiciones éptimas.

6. FUNDAMENTOS DE LOS DIAGRAMAS DE EQUILIBRIO QUIMICO

Un diagrama de equilibrio quimico, también conocido como diagrama de equilibrio, diagrama de
especies o diagrama de fases, es una representacidon grafica que muestra como varian las
concentraciones de las sustancias quimicas en una reaccion quimica en equilibrio en funcién de
diferentes condiciones como el pH, la temperaturay la presion. Estos diagramas son herramientas
poderosas para comprender, analizar, visualizar y predecir, cdmo las reacciones quimicas
alcanzan un estado de equilibrio y cdmo los cambios en las condiciones (temperatura, presion y

concentracion) afectan ese equilibrio.

En un diagrama de equilibrio quimico, generalmente se representan las concentraciones de los
reactivos y productos en los ejes Xy Y, se trazan curvas que muestran cdmo estas concentraciones

cambian a medida que se alteran las condiciones.
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El objetivo principal es proporcionar una representacion visual de cémo una reaccién quimica

alcanza un punto en el cual las velocidades de la reaccidén directa e inversa son iguales, lo que

significa que las concentraciones de las sustancias ya no cambian con el tiempo.
6.1 Tipos de diagramas de equilibrio quimico

Los diagramas de equilibrio, también conocidos como diagramas de fases, son grandes
herramientas en la metalurgia, la ciencia de materiales y la ingenieria, utilizadas para comprender
y representar cémo los materiales se comportan en diferentes condiciones de temperatura y
composicion. Estos diagramas son vitales para predecir las propiedades y el rendimiento de los

materiales en una amplia gama de aplicaciones industriales y cientificas.

A continuacidn, se proporciona una descripcién general de los tipos de diagramas de equilibrio:

Diagramas de equilibrio binarios

Estos diagramas representan la relacion entre dos componentes en un sistema. Por lo general,
muestran cémo la temperatura y la composicion afectan las fases presentes y sus proporciones.
Un ejemplo bien conocido es el diagrama de fase hierro-carbono, que describe la transformacién

de diferentes fases del hierro en acero a diferentes temperaturas y concentraciones de carbono.

Diagramas de equilibrio ternarios

Estos diagramas involucran tres componentes en un sistema. Son utilizados cuando se trabaja con
aleaciones mas complejas o sistemas quimicos que involucran tres especies diferentes. Los
diagramas ternarios representan las regiones de composicion y temperatura donde se

encuentran las diferentes fases.

Diagramas de equilibrio cuaternarios

A medida que se agregan mdas componentes al sistema, los diagramas se vuelven mas complejos.
Los diagramas de equilibrio cuaternarios involucran cuatro componentes y son Uutiles en la
investigacion y desarrollo de materiales avanzados, como aleaciones de alta tecnologia y

materiales compuestos.
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Diagramas de equilibrio de fase liquida-vapor

Estos diagramas se utilizan especificamente para describir como las fases liquidas y gaseosas de
un sistema se relacionan entre si en funcién de la temperatura y la presion. Un ejemplo comun
es el diagrama de fase de agua, que muestra las condiciones en las que el agua puede estar en

estado liquido, sélido o gaseoso.

Diagramas de equilibrio de fase solida-liquida

Estos diagramas se centran en las transiciones de fase entre las fases sdlida y liquida de un
material. Son basicos en la fundicién de metales y la fabricacién de materiales ceramicos, ya que

proporcionan informacion sobre las temperaturas de fusion y solidificacion.
Diagramas de equilibrio de fase solida-solida

Estos diagramas se utilizan para representar las transiciones de fase entre diferentes fases sélidas
en un sistema. Son valiosos en la metalurgia y la ciencia de materiales para comprender las

transformaciones de fase en aleaciones y compuestos cristalinos.
Diagramas de equilibrio de fase liquida-liquida

Estos diagramas describen las transiciones de fase entre diferentes liquidos inmiscibles en un
sistema. Son relevantes en la quimica orgdnica y la extraccién de productos quimicos a partir de

mezclas liquidas.

Diagramas de equilibrio de fase solida-gas

Se utilizan para comprender las interacciones entre sélidos y gases en condiciones especificas de
temperatura y presion, como la carburacién de metales o la deposicidn de peliculas delgadas en

la fabricacién de dispositivos electrénicos.

En resumen, los diagramas de equilibrio son herramientas para comprender cémo los materiales
se comportan en diferentes condiciones de temperatura, presidon y composicion. La eleccién del

tipo de diagrama a utilizar depende de la naturaleza del sistema y los componentes involucrados.
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6.2 Conceptos clave de un diagrama de equilibrio quimico

El equilibrio quimico es un concepto primordial en la quimica, describe la situacién en la que las
velocidades de las reacciones quimicas directa e inversa son iguales, lo que resulta en que las
concentraciones de los reactivos y productos permanezcan constantes en el tiempo. Entre los

conceptos clave relacionados con el equilibrio quimico se encuentran:

Ejes de coordenadas

Un diagrama de equilibrio quimico tiene ejes de coordenadas. Por lo general, las concentraciones
de las sustancias involucradas en la reaccién se representan en los ejes X y Y. Esto permite

visualizar cémo cambian las concentraciones a medida que se ajustan las condiciones.

Linea de Equilibrio

La caracteristica mas destacada del diagrama es la linea de equilibrio. Esta linea representa las
condiciones (como temperatura y presion) en las cuales la reaccién quimica alcanza un equilibrio.
A lo largo de esta linea, las concentraciones de las sustancias reactivas y productos son
constantes, lo que significa que las tasas de la reaccion directa e inversa son iguales. En otras

palabras, nada cambia con el tiempo en términos de concentracién.

Constante de Equilibrio (K)

La constante de equilibrio K es un valor numérico que se calcula a partir de las concentraciones
de los productos y reactivos en el equilibrio. K es Unico para cada reaccién quimica y refleja la
relacion entre estas concentraciones en ese punto especifico del equilibrio. El valor de K es
constante a una temperatura dada y se utiliza para predecir cdmo se desplazara el equilibrio

cuando se modifican las concentraciones iniciales de reactivos o productos.

Principio de Le Chatelier

Este principio establece que, si se realiza un cambio en un sistema en equilibrio, el sistema
ajustara sus condiciones para contrarrestar ese cambio y volver al equilibrio. Por ejemplo, si se

incrementa la concentracién de un reactivo, la reaccidén quimica se desplazara hacia la formacion
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de productos para contrarrestar el cambio. Imagina que estas equilibrando una balanza con

diferentes pesos en cada lado, si pones mas peso en un lado, la balanza se inclina hacia ese lado.

Equilibrio homogéneo y heterogéneo

Un equilibrio quimico es homogéneo si todas las sustancias involucradas se encuentran en la
misma fase, por ejemplo, todos son gases o liquidos acuosos, mientras que es heterogéneo si

involucra diferentes fases, por ejemplo, sélidos y liquidos.
6.3 Diagramas de equilibrio quimico: Soluciones y precipitados

El equilibrio quimico es esencial para comprender y predecir la formacién de soluciones y

precipitados en una variedad de situaciones, y su importancia radica en varios aspectos:

Solubilidad y formacion de soluciones: La solubilidad es la maxima cantidad de soluto que se
puede disolver en un solvente a una temperatura y presion especificas. El equilibrio quimico se
aplica a las reacciones de disolucidn y precipitacidn y es importante para comprender cuando una
solucién se vuelve saturada y no puede disolver mas soluto. Por ejemplo, en una solucién
saturada, la velocidad de disolucién del soluto es igual a la velocidad de precipitacién, lo que

mantiene constante la concentracion del soluto.

Precipitacion y eliminacion de impurezas: Comprender el equilibrio quimico es destacado para
la precipitacion de sustancias no deseadas en soluciones. Al agregar un reactivo apropiado,
puedes inducir la formacidon de un precipitado que se puede separar de la solucién, lo que es

valioso en procesos de purificacidn quimica.

Control de la concentracion: El equilibrio quimico te permite controlar las concentraciones de
diferentes especies quimicas en una solucién. A través de cdlculos basados en la constante de
equilibrio, puedes ajustar las condiciones de una reaccién para obtener la concentracién deseada

de productos o reactivos.

Indicadores y pH: E| equilibrio quimico también esta relacionado con la acidez y alcalinidad de las
soluciones. La concentracidén de iones hidronio (HsO*) e hidroxilo (OH) en una solucidn acuosa

esta determinada por el equilibrio quimico del agua y esto influye en el pH de la solucion.
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6.4 Aplicaciones generales de los Diagramas de Equilibrio Quimico

Los diagramas de equilibrio quimico tienen una amplia gama de aplicaciones en la quimica y la

ingenieria quimica:

Diseio de Procesos Quimicos: Son esenciales para el disefio de procesos industriales y quimicos.
Permiten identificar las condiciones déptimas para maximizar la produccién de productos

deseados o minimizar la formacién de subproductos no deseados.

Purificacion de Sustancias: Ayudan a comprender cémo purificar sustancias quimicas al forzar la

precipitacion de impurezas o separar componentes de una mezcla.

Control de Reacciones: Facilitan el control de reacciones quimicas al ajustar las condiciones para

obtener las concentraciones deseadas de reactivos y productos.

Comprender Sistemas Complejos: Son valiosos para comprender sistemas quimicos complejos,
como las reacciones acido-base, la formacidn de sales o la interaccion entre especies quimicas en

solucion.

En resumen, un diagrama de equilibrio quimico es una herramienta grafica que muestra cémo
cambian las concentraciones de sustancias en una reaccion quimica en equilibrio en funcién de
las condiciones externas. Estos diagramas son basicos para la planificacién, el disefio y el control
de procesos quimicos, asi como para comprender sistemas quimicos complejos. Proporcionan
informacidn valiosa para los quimicos e ingenieros que trabajan en una amplia gama de campos,

desde la investigacidon hasta la produccion industrial.
6.5 Efecto de la Temperatura en el Equilibrio Quimico

Las variables clave en los diagramas de equilibrio quimico son la temperatura (T), la presién (P),
la concentracidon y el pH. La temperatura afecta la constante de equilibrio y por ende, la posicidon
del equilibrio. La presion es importante en reacciones que involucran gases, ya que un cambio en
la presion puede desplazar el equilibrio segun el principio de Le Chatelier. La concentracién de los

reactivos y productos también influye en la posicién del equilibrio, ya que un aumento en la
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concentracion de uno de los reactivos o productos puede provocar un desplazamiento del

equilibrio hacia la formaciéon de mds productos o reactivos, respectivamente. Finalmente, el pH
es relevante en reacciones que implican acidos o bases, ya que puede alterar la distribucion de
los compuestos en equilibrio, especialmente en reacciones que dependen de la ionizacidn de

sustancias.

Reacciones Endotérmicas

Para las reacciones endotérmicas, donde el calor es absorbido por el sistema (AH>0), un aumento
de la temperatura favorece la formacidn de productos. Esto se debe a que el sistema absorbe el

calor adicional para formar mds productos.

Ejemplo: En el caso de la disociacion del carbonato de calcio, la reaccién es endotérmica, lo que

significa que absorbe calor del entorno:

CaC03(s) S C(IO(S) + COZ(g) (25)

Dado que esta reaccidn es endotérmica, absorber calor favorece la formacion de productos (CaO
y CO,). Por lo tanto, a temperaturas mas altas, el equilibrio se desplaza hacia la derecha,
promoviendo la descomposicion del carbonato de calcio en 6xido de calcio (CaO) y diéxido de

carbono (CO,).

Reacciones Exotérmicas

Para las reacciones exotérmicas, donde el calor es liberado (AH<0), un aumento de la temperatura
favorece la formacion de reactivos. Esto se debe a que el sistema libera el calor adicional,

desplazando el equilibrio hacia los reactivos.

Ejemplo: En la sintesis del amoniaco

Nygy + 3Hy(4) © 2NH3 (4 + calor (26)

Contrariamente a las reacciones endotérmicas, a temperaturas mas bajas, el equilibrio se

desplaza hacia la derecha, produciendo mas NHs.
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7. GENERACION DE DIAGRAMAS DE EQUILIBRIO: PH VS FRACCION DE ESPECIE

FORMADA

Los diagramas de equilibrio pH vs. fraccidén de especie formada son herramientas visuales en la
quimica y la bioquimica que nos permiten comprender cémo la acidez o alcalinidad (pH) afecta la
formacién y distribucion de especies quimicas en una solucién. Estos diagramas ofrecen una

ventana Unica a las transformaciones quimicas y cdmo cambian en funcién del pH.

Imaginemos un mundo microscopico donde moléculas y iones interactian constantemente,
algunas de estas especies quimicas pueden reaccionar entre si y formar otras, mientras que otras
pueden disociarse en soluciones acidas o basicas. Los diagramas de equilibrio pH vs. fraccidn de
especie formada nos permiten trazar este complejo panorama quimico y visualizar como las
diferentes especies quimicas cambian en concentracion a medida que alteramos el pH de la

solucion.

Estos diagramas son particularmente relevantes en la quimica acido-base, la bioquimica y la
guimica de coordinacion, donde comprender como diferentes iones y moléculas responden a
cambios en el pH es esencial. Los diagramas de equilibrio pH vs. fraccién de especie formada nos
ofrecen informacién valiosa para predecir la reactividad de sustancias, disefar reacciones
quimicas y comprender procesos bioldgicos, como la disociacion de proteinas o la absorcion de

medicamentos en el cuerpo.

En esta exploracion de los diagramas de equilibrio pH, se descubrird cdmo construirlos,
interpretarlos y utilizarlos como herramientas en la quimica, para comprender y controlar las
transformaciones quimicas en un amplio espectro de aplicaciones. A través de estos diagramas,
se comprenderd como el pH puede ser una llave maestra para manipular y comprender el
comportamiento de las especies quimicas en solucién, lo que es esencial en la investigacion

cientifica, la quimica industrial y la atencion médica.
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Descripcion de como se construyen los diagramas de equilibrio: pH

vs fraccion de especie formada.

La generacién de diagramas de equilibrio pH vs. fraccién de especie formada es una gran

herramienta en la quimica y la bioquimica para comprender cémo las especies quimicas

interactudan en soluciones y cdmo estas interacciones cambian en funcién del pH.

Este proceso requiere una serie de pasos detallados:

1.

Definicion del sistema quimico: El primer paso es definir claramente el sistema quimico
gue se va a analizar. Esto implica identificar todas las especies quimicas presentes en la
solucion y comprender sus interacciones. Por ejemplo, en el caso de un acido débil, como
el acido acético (CH3COOH), el sistema incluiria el acido, su base conjugada (CH3COO’), y
cualquier otra especie quimica relacionada con las reacciones acido-base.

Escritura de ecuaciones quimicas relevantes: Se deben escribir las ecuaciones quimicas
gue describen las reacciones acido-base y las transformaciones de las especies quimicas
presentes. Por ejemplo, para el acido acético, escribiriamos la ecuacién que muestra su
disociacion parcial en iones de hidrégeno (H*) y acetato (CHsCOO").

Determinacion de las concentraciones iniciales: Es esencial conocer las concentraciones
iniciales de todas las especies quimicas en la solucidn. Estas concentraciones pueden ser
proporcionadas por datos experimentales o calculadas en funcién de la cantidad de
sustancias quimicas agregadas a la solucion.

Aplicacion de la ley de accidon de masas: La Ley de Accion de Masas se utiliza para expresar
la relacidon entre las concentraciones de reactivos y productos en las ecuaciones quimicas.
Esto permite calcular las constantes de equilibrio (K) para cada reacciéon quimica y
determinar cdmo cambian las concentraciones de las especies quimicas a medida que la
reaccion alcanza el equilibrio.

Calculo de la fraccion de especie formada: A partir de las ecuaciones quimicas y las
constantes de equilibrio (K), se calcula la fraccion de especie formada en funcidn del pH.
Esto implica determinar cuanta de una especie quimica especifica se encuentra en forma

disociada o en forma no disociada a un pH determinado.
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6. Construccion grafica del diagrama: Con la fraccidon de especie formada calculada en

funcién del pH, se construye el diagrama pH vs. fraccion de especie formada. En este
grafico, el eje horizontal representa el pH, mientras que el eje vertical representa la
fraccién de especie formada. Las curvas en el diagrama representardan como cambia la
fraccién de especie formada a medida que ajustamos el pH de la solucidn.

7. Interpretacion del diagrama: Una vez que el diagrama estd construido, se puede
interpretar. Es posible identificar puntos de inflexion en el grafico, lo que indica regiones
donde la especie quimica predominante cambia. Ademas, se puede determinar cudl sera
la especie quimica dominante en una solucién a un pH especifico, lo que es esencial para
comprender la quimica acido-base y la reactividad de las sustancias en diferentes

condiciones.

Estos diagramas proporcionan una vision detallada de cémo las especies quimicas se comportan
en funcién del pH. En resumen, la generacidon de diagramas de equilibrio pH vs. fraccién de
especie formada implica definir el sistema, escribir ecuaciones quimicas, calcular constantes de
equilibrio, determinar fracciones de especie formada y representar estos resultados graficamente

para comprender y predecir el comportamiento de las sustancias en solucion.

7.2 Calculo de fracciones de especies quimicas en funcion del pH y la

concentracion

Los célculos de fracciones de especies quimicas en funcion del pH y la concentracidon son un
aspecto de la quimica acido-base, que nos permite comprender cdmo las especies quimicas se
comportan en solucion, cdmo reaccionan ante cambios en el pH y cdmo estas reacciones influyen

en diversos procesos quimicos y bioldgicos.

Equilibrio Acido-Base: La quimica acido-base se basa en la nocién de equilibrio, donde las especies
guimicas pueden existir en multiples formas dependiendo de su entorno. Un acido es una
sustancia que dona protones (iones de hidrégeno, H*), mientras que una base acepta protones.
A menudo, las especies quimicas pueden actuar tanto como acidos como bases, y esto depende

del pH de la solucion.
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Constante de Equilibrio Acido-Base (K): En agua pura, existe un equilibrio importante entre iones

hidronio (H30%) e iones hidroxilo (OH"). Esto se describe mediante la constante de equilibrio del
agua, Kw. A una temperatura determinada, Kw tiene un valor constante que es igual a 1.0 x 10

M?Z. Para soluciones &cidas o basicas, el equilibrio entre H30*y OH" se desplaza, afectando el pH.

pH y pOH: El pH es una medida que indica la acidez o alcalinidad de una solucién y se calcula
mediante la concentracién de iones de hidronio (H30*). El pOH es la medida equivalente para la
concentracion de iones hidroxilo (OH"). Estas dos magnitudes estan relacionadas por la ecuacién

pH + pOH = 14. Cambios en el pH y el pOH afectan la distribucién de especies quimicas.

Cdlculos de Fracciones de Especies Quimicas: Para calcular las fracciones de especies quimicas en
funciéon del pH y la concentracidn, se utilizan ecuaciones y constantes de equilibrio especificas
para cada reaccion acido-base. Por ejemplo, para el equilibrio de un acido débil (HA) y su base
conjugada (A"), se utiliza la ecuacidon Henderson-Hasselbalch: pH = pKa log([A"]/[HA]), donde pKa
es la constante de equilibrio acido-base del acido débil. Esta ecuacién permite determinar la

fraccién de la base conjugada (A’) en funcién del pH y las concentraciones iniciales.

Ejemplos de Aplicacion: Estos calculos son importantes en la quimica analitica, la bioquimicay la
farmacologia. Por ejemplo, en farmacologia, se utilizan para predecir cdmo los farmacos se
comportaran en el cuerpo a diferentes pH y concentraciones. En la bioquimica, son esenciales

para comprender las propiedades de las proteinas y su carga neta en solucién.

Los calculos de fracciones de especies quimicas en funcion del pH y la concentracidn son una
herramienta esencial para comprender y predecir el comportamiento de las especies quimicas en

solucién y cdmo reaccionan en entornos acidos y basicos.
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8. DIAGRAMAS DE EQUILIBRIO QUIMICO: SOFTWARE HYDRA-MEDUSA

8.1 Descripcion del software HYDRA-MEDUSA

Los diagramas de equilibrio quimico son una gran herramienta en la quimica para visualizar,
comprender e interpretar como las especies quimicas se comportan en soluciones en funcion de
diversos parametros, como el pH y la concentracidn. Estos diagramas son especialmente Utiles en

el contexto de reacciones acido-base, complejacién, precipitacién y otros equilibrios quimicos.

HYDRA-MEDUSA es un software especializado que ha revolucionado la forma en que los
cientificos y quimicos pueden diseiiar, analizar y representar diagramas de equilibrio quimico.
Este software combina una interfaz amigable con una potente capacidad de célculo, lo que lo
convierte en una herramienta esencial para investigadores, estudiantes y profesionales en el
campo de la quimica y la bioquimica. El uso de HYDRA-MEDUSA simplifica la tarea de construir
diagramas de equilibrio quimico, lo que permite explorar y predecir el comportamiento de las
especies quimicas en solucién bajo una variedad de condiciones a presién atmosférica constante
y a una temperatura de 25 °C. Con la capacidad de ingresar constantes de equilibrio y datos
experimentales, el software genera graficos detallados que representan visualmente cémo

cambian las fracciones de especies quimicas en funcion de los pardmetros seleccionados.

El software tiene una base de datos con resultados obtenidos de los analisis fisicoquimicos y de
laboratorio para alimentar el paquete computacional denominado "MEDUSA" (Make Equilibrium
Diagrams Using Sophisticated Algorithms). Este programa permite generar varios tipos de
diagramas, como los de zonas de existencia y predominio, logaritmicos, fraccion, solubilidad
logaritmica, actividades relativas y cdlculos de pH. MEDUSA contiene una base de datos con
informacién de constantes termodindmicas y de solubilidad de las posibles especies quimicas que
se pueden formar. El programa auxiliar HYDRA es el encargado de acceder a esta base de datos y

alimentar el programa MEDUSA con los datos hidroquimicos resultantes (Puigdomenech, 1998).

Gracias a esta integracion de software y bases de datos, los diagramas de equilibrio quimico

creados mediante HYDRA-MEDUSA permiten un anadlisis detallado y predictivo del
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comportamiento de soluciones quimicas, facilitando estudios tanto tedricos como

experimentales.
8.2 Instalacion y configuracidn basica del software HYDRA-MEDUSA

A continuacion, se presenta un enlace que permite acceder a la pagina oficial de la universidad
KTH cuyas siglas se refieren al Kungliga Tekniska hogskolan, que en espafiol significa Real Instituto
de Tecnologia. Es una de las universidades mas destacadas de Suecia en el campo de la tecnologia
y la ingenieria, ubicada en Estocolmo, en donde se encuentra disponible de manera gratuita el

programa HYDRA-MEDUSA para su instalacién y uso.

Downloads | KTH

8.3 Guia inicial para la generacion de diagramas de equilibrio quimico

software HYDRA-MEDUSA

En esta seccidn, se dard pie a cdmo construir diagramas de equilibrio quimico utilizando el
software HYDRA-MEDUSA. Como ejemplo practico, se analizaran las diferentes especies quimicas

gue pueden formarse a partir del hierro (Fe) en diversas condiciones.

Nota: Para facilitar la comprensidn de los pasos, las especies idnicas se presentan en el texto de
la misma forma en que aparecen en los cuadros de didlogo del software. Por ejemplo, en lugar de

escribir Fe?* o H*, como es lo correcto, se utiliza la notacion exacta: Fe2+ o H+.

Pasos a seguir:
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1. Inicie HYDRA y haga clic en "Fe" en la tabla periddica.

B Hydrochemical logk Database — O X
File Options Help

[Fydrogen [

2. Haga clic en "Fe 2+" en la lista de componentes disponibles. Tanto "H+" como "Fe 2+"

apareceran en la lista de componentes seleccionados.

' Hydrochemical logK Database — O X
File Options Help
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3. Haga clic en el menu desplegable "File / Save and Exit".

H Hydrochemical logK Database — X
File Options Help

Search complexes in database

He
SaveandExit\
. B C N O F Ne
Quit
7 Al Si P S CI A
K Ca Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
BRb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
Cs Ba La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po A& FRn
Fr Ra Ac| Rf Db Sg Bh Hs Mt

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

Available for Fe: Components Selected:
H+
Fe 3+ Fe 2+

|lron

4. De Clic en el botén “MEDUSA” para hacer un diagrama.

na
H Exit ang
save file and
make a Diagram He
with Medusa Sl e e
only Save Al Si P S CI A
to disk file Ni Cu Zn Ga Ge As Se Bi K

th Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
Ir Pt Au Hg TI Pb Bi Po At Rn

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No L

Available for Fe: Ci Selected: Ci ! Found:
Fe 2+ H+ Fe(OH)2
Fe 3+ Fe 2+ Fe(OH)3-
Fe(OH)4 2-
FeOH+
OH-
Fe(DH)2(s)

|Element: Lithium |
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5. Introduzca un nombre de archivo, por ejemplo "Fe2+" y guarde el archivo.

H Hydrochemical logK Database — X
| File Options Help |
H Save File: Enter data-file name X
<« v 4 * > Esteequipe > Descargas v O Buscar en Descargas -l
Organizar = Nueva carpeta I R ]
I Este equipo Nombre Fecha de modificacion
B 3D Objects Ningun elemento coincide con el criterio de busqueda.
& Descargas
% Documentos
I Escritorio
[=] Imagenes
b Musica
8 videos

‘i Disco local (C:)

¥ Red > / 5
Nombre de archiv FF.ZIJ / ~ |
Tipo: | Data files (*.dat) / v
A~ Ocultar carpetas Cancelar

6. Aparecera la ventana principal de MEDUSA.

IMedusa - X
File Run Preferences Help

D ata file:
C:\Users\Trabajo0O0\Fe2.dat z]
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7. Haga clic en el menu desplegable "Run/Make a Diagram".

= Medus‘a/ — [l X

File Run Preferences Help
Dat: MS-DOS prompt

[ Convert plot-file.. > =

Modify chemical system i

HYDRA

8. Aparecerd una nueva ventana para seleccionar qué tipo de diagrama desea. Haga clic en el

botén “Diagram” en la esquina superior izquierda de la ventana.

_

12, Select Diagram Type - — O X

pH vaned from 1.0to 12.0
Total conc. (Fe 2+) = 1.0E-05
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9. Los cdlculos seran realizados por el programa. Cuando los cdlculos hayan terminado, el

diagrama sera mostrado en una ventana.

MENU

e~ . m
Fe? 'l . or 10.00 p™M
O
HY
- OH
-2 r ~
,.4
=
gb ™~ L\C-‘ N s Fe(OH)>(s)
o el . {
- ‘\‘\\;\
~ Fe(OH),
-8 '\\_‘\ Fe(OH)3~
L 1 1 L 1 L 1 o 1 1 =< ﬁJ
2 -+ 6 8 10 12
PH

Se pueden observar que la simulacién de especies de Fe son principalmente hidrdxidos, a pH
menores de 7 se obtiene una mayor presencia de iones Fe?* esto permite determinar el intervalo

de trabajo para el pH segun las especies que se busquen obtener.

Es importante mencionar que, para este caso, el Fe indica que se ioniza en formas de iones Fe?+

y Fe3*, por lo que, para hacer un andlisis completo, es necesario realizarlo con ambos iones.

9. INTERPRETACION GENERAL DE LOS DIAGRAMAS DE EQUILIBRIO QUIMICOS:
SOFTWARE HYDRA-MEDUSA

9.1 Consideraciones generales para la interpretacion

En esta seccidn, se proporcionara una explicacién general sobre cémo interpretar un diagrama

de equilibrio quimico generado por el programa Medusa.

Es importante destacar que cada una de las lineas trazadas en el diagrama se representa con un
color diferente, correspondiendo cada linea a una especie quimica especifica. Estas especies

pueden categorizarse como se indicé anteriormente: los aniones (-) y los cationes (+) se presentan
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como superindices, mientras que las especies que tienden a formar particulas sélidas visibles al

ojo humano se muestran como subindices entre paréntesis, incluyendo sdlidos cristalinos (s),

sélidos amorfos (am) y cristales (Cr).

Ademas, hay que tener en cuenta que cualquier punto dentro del drea del diagrama puede ser
localizado mediante coordenadas (x, y), mediante un clic sobre el area deseada. Por consiguiente,
dicho punto nos proporciona las condiciones experimentales necesarias para obtener la especie

guimica representada en el diagrama.

Es también importante destacar que, a valores de pH muy 4cidos, los metales se encontraran
predominantemente en forma de cationes, mientras que, a valores de pH muy alcalinos, los

metales formaran principalmente éxidos y/o hidréxidos.
9.2 Diagramas de predominancia de area (Predominance Area)

De acuerdo a su definicién, estos diagramas, que representan las coordenadas del logaritmo de
la concentracidn de la especie frente al pH, nos indican claramente las dreas donde una especie
predomina de manera exclusiva, por lo tanto, nos permiten identificar las condiciones

experimentales en las que esa especie particular se presenta.

Es importante destacar que cada linea en el diagrama representa una reaccién quimica especifica
en la que una especie se convierte en otra debido a cambios en el pH o en la concentracion de la
especie. Estas reacciones pueden ser procesos de disociacién, formacién de complejos,

precipitacion, entre otros fendmenos quimicos.
9.3 Diagramas de pH - Fraccidn (Fraction)

Estos diagramas proporcionan informacién sobre la fraccion de cada especie en relacién con
valores especificos de pH. Por ejemplo, una linea horizontal que comienza en 1 en fraccidn indica
gue esa especie esta presente al 100% en esos valores de pH. Sin embargo, un cambio en la
pendiente de la linea sugiere la formacion de una nueva especie, como se refleja en el diagrama

para ese pH particular.
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Es importante destacar que la suma de las fracciones de todas las especies debe ser igual a uno.

Por lo tanto, cuando coexisten mds de dos especies a un valor de pH, la suma de sus fracciones
también es igual a uno. Esto nos permite obtener la fraccion de todas las especies presentes en

la solucidén en ese pH especifico.
9.4 Diagramas de Logaritmo—pH (Logarithmic)

Los diagramas de especiacion logaritmica son herramientas visuales que se utilizan para
representar como varian las concentraciones de diferentes especies quimicas en funcion del pH
en una solucidén. Son especialmente utiles en la quimica de soluciones, en particular en el estudio

de equilibrios acido-base, equilibrios de complejos metalicos, y solubilidad de compuestos.

La interpretacion de la escala logaritmica en estos diagramas implica comprender cdmo cambia
la concentracidon de las especies quimicas con el pH. Por ejemplo, si observamos un cambio
abrupto en la pendiente de una linea en el diagrama mientras nos movemos a lo largo del eje del

pH, esto podria indicar un cambio significativo en la especiacién de un elemento en la solucién.

Ademas, la escala logaritmica nos permite visualizar de manera mas clara todas las relaciones
entre las diferentes formas quimicas presentes en la solucién en un rango mas amplio de
condiciones. Esto nos ayuda a comprender mejor cdmo varia la especiacién de un elemento o

compuesto en respuesta a cambios en el pH y la concentracion en la solucion.

Ejes del diagrama logaritmico
Eje X (horizontal): Representa el pH, que varia normalmente de 0 (muy acido) a 14 (muy basico).

Eje Y (vertical): Representa el logaritmo de la concentracion de las especies presentes en la
solucién. Cuando se observan numeros negativos en el eje Y, se interpreta como valores de
concentracion muy pequefios en una escala logaritmica (por ejemplo, un valor de -4 corresponde

a una concentracion de 10 = 0.0001.
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Curvas en el diagrama logaritmico

Curvas: Cada curva en el diagrama representa una especie quimica particular y muestra cémo

cambia su concentracién con el pH.

Especies predominantes: Las curvas mas altas en cualquier punto del eje X indican la especie que

es predominante a ese pH especifico.

Puntos de cruce: Son los puntos donde dos curvas se interceptan, lo que indica que las

concentraciones de las dos especies involucradas son iguales en ese pH particular.

Sino hay una linea en una zona del diagrama, la especie correspondiente tiene una concentracion
tan baja que es practicamente inexistente o insignificante en esa zona de pH. Los diagramas de
especiacion logaritmicos suelen enfocarse en las especies que son relevantes o predominantes a

diferentes valores de pH.

En las zonas donde solo hay una curva, esa especie es la predominante, lo que significa que las

otras especies estan presentes en concentraciones muy bajas (por eso no ves sus curvas).
9.5 Interpretacion de reacciones quimicas

Las reacciones quimicas en los diagramas de equilibrio quimico son la reaccién que existe entre
la especie seleccionada y el agua, variando el potencial de hidrégeno. En otras palabras, se trata
de analizar el efecto que existe entre la especie seleccionada y la adicidon de protones (H+) o

hidroxilos (OH-), por ejemplo:

Disociacion de dcido acético (CH;COOH):
CH3COO0H (4q) = CH3C007 (44 + H (27)
En esta reaccién, la adicidon de protones (H*) desde el agua disocia el 4cido acético en su anidn

acetato (CH3COO') y en iones hidronio (H30*), aumentando la concentraciéon de estos ultimos

conforme se incrementa el potencial de hidrégeno (pH).
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Formacion de hidroxido de hierro (lll) (Fe(OH)3):

Fe3* + 30H = Fe(OH); (28)

Aqui, la adicion de hidroxilos (OH’) desde una base disuelve iones de Fe3* para formar el

precipitado de hidréxido de hierro 11l (Fe(OH)s) conforme se incrementa el pH.

Disociacion del carbonato de calcio (CaCO3):

CaCO0; + H,0 + C20, = Ca, + +2HCO5- (29)

La adicién de protones (H*) y la disolucién de didxido de carbono (CO2) en agua promueven la
disociacién del carbonato de calcio en iones calcio (Ca2*) y bicarbonato (HCOs’), incrementando la

concentraciéon de estas especies a medida que aumenta el pH.

10.  IDENTIFICACION DE FASES Y COMPOSICIONES EN EL EQUILIBRIO.

En el estudio de los diagramas de equilibrio quimico generados por el software HYDRA-MEDUSA,
la identificacion precisa de las fases y composiciones presentes en un sistema es fundamental.
Los diagramas de equilibrio proporcionan una representacion visual de cémo las especies
guimicas se distribuyen en funcién de variables como el pH, la temperatura y la concentracion.
Esta seccion explora las herramientas y técnicas mas eficaces para interpretar estos diagramas,

asi como los errores comunes que se deben evitar para asegurar una correcta interpretacion.
10.1 Herramientas y técnicas para la interpretacion eficiente

El software HYDRA-MEDUSA es una herramienta poderosa para la elaboracién y analisis de
diagramas de equilibrio quimico. Para interpretar estos diagramas de manera eficiente, es

esencial dominar las herramientas y técnicas que ofrece el software.

Interfaz de Usuario de HYDRA-MEDUSA: E| software proporciona una interfaz amigable que
permite la entrada detallada de datos sobre los compuestos y condiciones experimentales. Los

usuarios pueden especificar concentraciones, pH, temperatura y otras variables relevantes.
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Generacion de diagramas de pH vs. fraccion de especie: Una de las capacidades clave de HYDRA-

MEDUSA es la generacion de diagramas que muestran la fraccion de diferentes especies en
funcién del pH. Estos diagramas ayudan a visualizar en qué condiciones de pH predominan ciertos
iones o precipitados. Por ejemplo, para un compuesto como el nitrato de zinc, el software puede
mostrar que a pH acidos predominan los iones de zinc, mientras que a pH alcalinos se forma éxido

de zinc.

Simulaciones de especiacion: HYDRA-MEDUSA permite realizar simulaciones detalladas de
especiacion quimica, donde se puede ver la distribucién de diferentes especies idnicas y
moleculares en funcion de las condiciones de entrada. Estas simulaciones son importantes para

entender como las condiciones afectan el equilibrio quimico.

Andlisis de Diagramas de Pourbaix: Aunque mds comunmente utilizados en electroquimica, los
diagramas de Pourbaix (potencial vs. pH) generados por HYDRA-MEDUSA pueden dar informacion
valiosa sobre la estabilidad de diferentes especies en soluciones acuosas, ayudando a predecir

condiciones de corrosidn o precipitacion.

Uso de datos termodindmicos: El software integra bases de datos termodindmicas extensas que
contienen informaciéon sobre constantes de equilibrio, entalpias y entropias de diversas

reacciones. Esto permite una modelizacidn precisa de los sistemas quimicos bajo estudio.

Visualizacion grdfica: HYDRA-MEDUSA proporciona opciones avanzadas para la visualizacién
grafica de los resultados, facilitando la interpretacién de los datos. Los usuarios pueden generar

graficos personalizados que resalten las especies de interés bajo diferentes condiciones.

10.2 Errores comunes en la interpretacion de diagramas quimicos

A pesar de las potentes capacidades del software HYDRA-MEDUSA, la interpretacion de los
diagramas de equilibrio quimico puede estar sujeta a errores si no se manejan correctamente los

datos y las herramientas. A continuacién, se describen algunos errores comunes y como evitarlos:
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Errores en la entrada de datos: Un error comun es la introduccidon incorrecta de datos en el

software. Datos erréneos de concentraciones mal calculadas, pueden generar resultados

inexactos. Es importante verificar y validar los calculos antes de realizar simulaciones.

Malinterpretacion de los resultados: Los diagramas de equilibrio pueden ser complejos y su
interpretacidon puede no ser directa. Es importante comprender plenamente lo que representa
cada eje y cada curva de las especies quimicas en los diagramas generados. Por ejemplo, la
confusién entre la fraccion molar de una especie y su concentracidon absoluta puede llevar a

conclusiones incorrectas.

Ignorar la dependencia que la temperatura es constante: Muchas veces, los usuarios pueden
olvidar que los diagramas generados son validos solo para temperatura constante de 25°C. La
constante de equilibrio varia con la temperatura, y no considerar esto puede resultar en

interpretaciones incorrectas del equilibrio quimico.

Dependencia exclusiva del software: Aunque HYDRA-MEDUSA es una herramienta avanzada,
depender exclusivamente del software sin una comprension tedrica de los principios subyacentes
puede ser problematico. Validar las predicciones del software con datos experimentales y teorias

guimicas es fundamental para asegurar su precisién.

Simplificaciones excesivas: Al modelar sistemas quimicos complejos, es tentador simplificar
demasiado para facilitar el analisis. Sin embargo, omitir interacciones importantes entre especies
0 suposiciones incorrectas sobre la ausencia de ciertos iones puede resultar en interpretaciones

erroneas.

No considerar todos los estados de ionizacion de los elementos: Es importante no omitir los
diferentes estados de ionizacion de los elementos al realizar un diagrama de equilibrio,
especialmente cuando un compuesto puede existir en dos o mas estados de valencia. Cada estado
de valencia puede comportarse de manera distinta en términos de reactividad y de formacioén de
productos, por lo que omitir algunos de estos estados puede llevar a conclusiones incorrectas o

incompletas sobre el comportamiento del compuesto en una reaccién.
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Cuando un elemento presenta varios estados de valencia, es importante construir un diagrama

para cada estado de valencia por separado. Esto no solo permite obtener una representacién mas
precisa del sistema, sino que también ayuda a identificar cdmo varian las propiedades del
compuesto (como la solubilidad o la estabilidad) en funcién del estado de oxidacién. Ademas,
estos diagramas separados pueden proporcionar un panorama mas completo del sistema,
mostrando cdmo cada estado de valencia puede influir en el equilibrio de la reaccién y en la

distribucién de las especies producidas.

No considerar las interacciones complejas: En sistemas multicomponente, las interacciones entre
diferentes iones y moléculas pueden ser complejas. Ignorar estas interacciones o no incluirlas

adecuadamente en el modelo puede llevar a resultados incorrectos.

La identificacién de fases y composiciones en el equilibrio quimico es esencial para el
entendimiento profundo de los sistemas quimicos. El software HYDRA-MEDUSA ofrece
herramientas avanzadas para la elaboracion y analisis de diagramas de equilibrio, facilitando la
interpretacidon de los mismos. Sin embargo, es crucial utilizar estas herramientas correctamente
y ser consciente de los errores comunes en la interpretacidn para asegurar resultados precisos y
utiles. Esto no solo facilita la planificacién y ejecucién de experimentos, sino que también

optimiza procesos industriales y de investigacién, ahorrando tiempo y recursos.
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1. SELECCION DEL SISTEMA QUIMICO A ESTUDIAR

Se optd por enfocarse en compuestos de sales debido a su capacidad para disolverse en agua
rapidamente a una temperatura de 25°C, esta decision se tomd considerando que el software
HYDRA-MEDUSA solo trabaja con reactivos completamente disueltos en solucién y a la
temperatura referida, también se requiere que preferencialmente los mismos, sean de alta
pureza. Se hizo una revision de las sales disponibles, explorando opciones como cloruros, nitratos
y sulfatos, después de este andlisis, se seleccioné el nitrato de zinc hexahidratado
(Zn(NO3)2:6H,0), el nitrato de niquel (Ni(NOz)2:6H,0), y el nitrato de aluminio (Al(NO3)3-9H,0),
todos con una pureza del 100%. Como se menciond en el apartado 1.15 del Marco Tedrico
“Disolucidn de sales, acidos y bases comunes en agua”, el nitrato de zinc se disocia en iones Zn?*

y en el ion nitrato NOs", lo mismo ocurre para los nitratos de niquel y de aluminio.

2. CASO NITRATO DE ZINC HEXAHIDRATADO Zn(NO3)2-6H.0

2.1 Fase inicial de la generacidon de diagramas de equilibrio caso nitrato de

zinc

Nota: Recordemos que en lugar de escribir Fe** o H*, se utiliza la notacién exacta: Fe2+ o H+.

1. Inicie HYDRA y haga clic en el elemento nitrégeno N en la tabla periddica.

H He
Li |Be ﬂ B @] F Ne
Na Mg Al Si S CI A
K Ca Sc Ti ¥ Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br K
Rb S+ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
Cs Ba La Hf Ta W Re Os It Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
Rf Db Sg Bh| Hs Mt

Fr Ra Ac

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

Available for N: LComponents Selected:
NO3- H+

NO2-

NH3

N3-

CN-

SCN-

CNO-

| Nitrogen |
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2. Haga clic en "NO3-" en la lista de componentes disponibles del nitrégeno. Tanto "H+"

como " NO3-" apareceran en la lista de componentes seleccionados.

BE Hydrochemical logK Database — O x
File Options Help

3. Haga clic en "Zn 2+" de la tabla periddica generada.

' Hydrochemical logK Database - O X
File Options Help
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4. Hagaclicen"Zn 2+" en lalista de componentes idnicos disponibles. "H*", " NO3-"y "Zn2+"

aparecerdn en la lista de componentes seleccionados.

B Hydrochemical logK Database — O X
File Options Help

5. Haga clic en el menu desplegable "File / Save and Exit".
e
B chemical logK Database — O X
File Options Help
Search complexes in database
Save and Exit
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6. De Clic en el botéon “MEDUSA” para hacer un diagrama.

7.

H Exit and ./ X
save file and
make a Diagram He
with Medusa BlC N O F Ne
only Save Al Si P S CI A
to disk file Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br K
Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
Available for Zn: Components Selected: Complexes Found:
Zn 2+ H+ HNO3 A
NO3- OH-
Zn 2+ Zn(0H)2
Zn[0H)3-
Zn{OH)4 2-
Zn2(0H)6 2-
Zn20H 3+ v

|Element: Berylium

Help

Introduzca un nombre de archivo, por ejemplo "ZnNOs" y guarde el archivo.

H Save File: Enter data-file name

M <« Usuarios > TrabajoOO

Organizar v

A
[ Este equipo

J 3D Objects
& Descargas
| Documentos
I Escritorio
&= Imadgenes
D Musica
B videos

‘e Disco local (C:)

Nueva carpeta

¥

Tamaf|

¥ Red =
Nombre de archivo ZnNoy

Tipo: | Data files (*.dat)

A Ocultar carpetas

Cancelar

Metodologia
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8. Aparecerd la ventana principal de MEDUSA.

.Medusa - O X
File Run Preferences Help

Data file:

~]

9. Haga clic en el menu desplegable "Run/Make a Diagram".

e Medusa‘/ — O X

File | Run Preferences Help
Dat: MS-DOS prompt

. Convert plot-file.. > =

Modify chemical weﬁ

HYDRA

10. Aparecerd una nueva ventana para seleccionar qué tipo de diagrama desea.

;L?_ Select Diagram Type - - O x

C:\Users\Trabajo00\ZnN0 3. dat

pH varied from 1.0to 12.0
Total conc. [NO3-) = 0.01
Total conc. [Zn 2+) = 1.0E-05
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2.2 Determinacion de la concentracion de cada ion (molaridad) caso nitrato

de zinc

1. Considerando que el nitrato de zinc es hexahidratado, con formula Zn(NOs);:6(H20), se debe
calcular el porcentaje molecular en gramos/mol de cada especie del compuesto, en este caso

zinc (Zn), nitrato (NOs) y agua (H20) de la siguiente manera:

Subtotal de peso molecular = (Pm)(# de moleculas) (30)

2. A partir de la formula se desglosa el peso molecular de cada especie segun la tabla siguiente:

Tabla 1 Desglose de pesos y porcentajes moleculares del nitrato de zinc hexahidratado

< # de Peso molecular (PM) Subtotal de peso Subtotal de peso
Atomo .
moléculas (g/mol) molecular (g/mol) molecular (%)
Zn 1 65.38 65.38 21.98
NO3 2 62.01 124.02 41.69
H20 6 18.016 108.096 36.33
Total 297.496 100

3. Considerando que se usan 1.5 gramos de nitrato de zinc hexahidratado, con una pureza del
100 %, se debe calcular la masa en gramos de cada ion de zinc y nitrato. De tal manera que se
puedan estimar los porcentaje y los gramos de los iones Zn y de NOs. Es importante hacer
notar que las 6 moleculas del agua forman parte del peso molecular del nitrato, no obstante,
no se toman en cuenta en la reaccién debido a su disolucién una vez que entra en contacto

con el agua. Esto se realiza con la siguiente formula:

(Subtotal de peso molecular)(1.5 g)

31
100 ( )

Masa en gramos =
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Tabla 2 Desglose de las masas elementales del nitrato de zinc hexahidratado.

Atomo #/de Peso molecular Subtotal de peso Subtotal de peso Masa en gramos
moléculas (PM) (g/mol) molecular (g/mol) molecular (%) (M) (9)
Zn 1 65.38 65.38 21.98 0.33
NOs 2 62.01 124.02 41.69 0.62
H20 6 18.016 108.096 36.33 0.55
Total 297.496 100 15

4. Por lo tanto se tienen 0.33 gramos de Zn, 0. 62 gramos de NOsz y 0.5 gramos de H;0 en 1.5
gramos de nitrato de zinc hexahidratado.

5. Para calcular la Molaridad de cada especie, considerando 1.5 g de nitrato de zinc
hexahidratado, se usardn 100 ml de agua desionizada, puesto que en la férmula el volumen

se debe considerar en litros lo valoraremos cémo 0.1 litros. Aplicamos la siguiente formula:

Molaridad = (M) (Pureza) (32)
—(Pm) (V)

Donde:

M es igual a la masa en gramos
Pureza considerada en fraccion
Pm es el peso molecular en g/mol
V es volumen en litros

Tabla 3 Calculo de la molaridad elemental del nitrato de zinc hexahidratado.

Atomo # de Peso molecular Subtotal de peso Subtotal de peso Masaen gramos Molaridad

moléculas (PM) (g/mol) molecular (g/mol)  molecular (%) (M) (9) (Moles/L)

Zn 1 65.38 65.38 21.98 0.33 0.0504

NOs 2 62.01 124.02 41.69 0.62 0.1008

H20 6 18.016 108.096 36.33 0.55 0.3024
Total 297.496 100 15
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2.3 Segunda etapa en la generacion de diagramas de equilibrio caso nitrato

de zinc

1. Haga clic en “pH varied from” en la esquina inferior izquierda de la ventana.

;L?_ Select Diagram Type - — O X

l I | \-- C:\Users\Trabajo0D'ZnN03.dat

pH varied from 1.0to 12.0
Total conc. [NO3-) = 0.01
Total conc. [Zn 2+) = 1.0E-05
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2. Aparecerd el rango de pH que desea insertar.

12, Select Diagram Type - . %

C:\Users\Trabajo00\ZnND3.dat

Save as defaults

3. Introduzca el rango de Ph de 0 a 14 y haga clic en “OK”.

;L?_ Select Diagram Type - — X

C:\Users\Trabajo00\ZnN0O3._dat

Save as defaults
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4. Haga clic en “Total conc. (NO3-)” en la esquina inferior izquierda de la ventana.

EL?_ Select Diagram Type -

C:\Users\Trabajo00%ZnNO3.dat

pH vaned from 0.0to 14
Tohl conc. (mn-)- 0.0
Total conc. [Zn 2+) = 1.0E-05

5. Introduzca la Molaridad calculada en Tabla 3 del ion NO3- que es de 0.1008 y haga clic en

IIO K” .

EL?_ Select Diagram Type -

C:\Users\Trabajo00'ZnND3.dat

Save as defaults

0K | Concel
Toalome =] =|__0i008__
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6. Repita el mismo procedimiento en “Total conc. (Zn 2+)”, introduzca la Molaridad de 0.0504

correspondiente a Zny haga clic en “OK”.

;L?_ Select Diagram Type - — X

C:A\Users\TrabajoD0\ZnND3.dat

I

pH varied from 0.0to 14.0
Total conc. (NO3-) = 0.1008
Total conc. [Zn 2+) = 0.0504

7. Hagaclic en el botén “Diagram” en la esquina superior izquierda de la ventana.

12. Select Diagram Type - - X

C:\Users\TrabajoDD\ZnND3.dat
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8. Los cdlculos seran realizados por el programa para crear un diagrama del tipo logaritmico.

Cuando los calculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana de la

siguiente manera.

= 2+
[NO, ]TOT [Zn ]TOT
o H* OH-~-
S\Q + Zno(cr) NO5~
2 Zn(OH) 42—
- HNO,
3) - ZH(OH) 5~
g 12 (OH)s2—
g -4 -
U
%ﬂ | n(OH)->
I—] -6
-8
1 1 1 1 I}
o] 2 4 14

9. Para crear un diagrama del tipo Fraccion vs pH, cierre esa ventana. Aparecerd la ventana

principal de MEDUSA.

File Run Preferences Help

Data file:

\C:\Users\TrabajoD0\ZnND 3.dat v
Plot file:

|C:\Users\TrabajoD0\ZnNO3.plt |
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10. Haga clic en el menu desplegable "Run/Make a Diagram".

/
. Medu{ — Ll X

File Run Preferences Help
Dat: M5-DOS prompt

Iﬁ Convert plot-file.. > ;I
ﬁ Modify chemical system _3

| wesmn

HYDRA

11. Aparecera la siguiente ventana donde debe seleccionar qué tipo de diagrama desea. Haga clic

en el menu desplegable en “Diagram type” y seleccione “Fraction”.

;L?_ Select Diagram Type - — O XK

C:AUsers\Trabajo00%ZnND3.dat

Diagrarm type:
Logarithmic
Predominance Area
Logarithmi

Relative activities
calculated pH

pH varied from 0.0to 14.0
Total conc. (NO3-) = 0.1008
Total conc. [Zn 2+) = 0.0504
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Haga clic en el botén “Diagram” en la esquina superior izquierda de la ventana.

[NO5T]

Fraction

;L?_ Select Diagram Type - — X

C:\Users\Trabajo00'ZnND3.dat

pH vaned from 0.0to 14.0
Total conc. ([NO3-) = 0.1008
Total conc. [Zn 2+) = 0.0504

Los calculos seran realizados por el programa para crear un diagrama del tipo fraccién. Cuando
los cdlculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana de la siguiente

manera.

2+
TOT [(Zo" ot

10 Zn?2" ZnO(cr)

0.2 Zn(OH) 42~
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2.4 Efecto del pH alcalino en el nitrato de zinc en solucion

Partiendo del objetivo de obtener éxido de zinc a partir del nitrato de zinc y de acuerdo al

diagrama debemos incrementar el pH. Para esto se utilizard una base, en este caso NaOH.

Nitrato de zinc + hidroxido de sodio

1. Inicie HYDRAy haga clic en el elemento nitrégeno "N" en la tabla periddica. Seleccione "NO3-
"en la lista de componentes disponibles. Tanto "H*" como " NO3-" apareceran en la lista de

componentes seleccionados.

B
File Options Help
H ‘ He
Li Be ﬂ B c@] F Ne
Na Mg Al Si S C A

K Ca Sc Ti ¥V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br K
Rb St Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
Cs Ba La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
Rf Db Sg Bh Hs Mt

Fi Ra Ac

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md Mo L

(Quiﬂla for N: Components Selected:
o NO
- NO3-

NH3

N3-

CN-

SCN-

CNO-
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2. Haga clic en "Zn" en la tabla periddica. Seleccione "Zn 2*" en la lista de componentes

disponibles. "H+", " NO3-"y "Zn 2+” aparecerdn en la lista de componentes seleccionados.

| ™ Hydrochemical logK Database

File Options Help

Rb Sr ¥ Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd
Cs Ba La Hf Ta W Re Os Ir
Fr Ra &c| Rf Db Sg Bh Hs Mt

~

Na Mg ﬂ\ﬁ\ﬂ
K CaSc Ti V Cr Mn Fe Co Ni ChZn/ia Ge As
|

-
g

2

EaPlNdeSnEuﬁdThDjHoElTlle‘Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es FdeNn‘Ll

for Zn: "Comp: ts Selected:
H+ ‘

NO3-

3. Haga clic en "Na" en la tabla periddica. Seleccione "Na+" en la lista de componentes
disponibles. "H+", " NO3-", "Zn2+” y "Na+" apareceran en la lista de componentes

seleccionados.

L‘-J Hydrochemical logK Database

File Options Help

H| He
L' B C N O F Ne

Al Si P S O A
K CaSc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br
Rb St ¥ Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
Cs Ba La| Hf Ta W Re Os It Pt Au Hg TI Pb Bi Po At fn
Fi|Ra Ac| Rf Dbl Sa| Bh Hs| Mt

-
g

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tl'l'l"h‘Lu

Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es FdeNn‘Ll

for Na: ents Selected:

|Sodium
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4. Haga clic en el menu desplegable "File / Save and Exit".

L‘-J Hydrochemical logK Database

File Options Help

Search complexes in database

Save and Exit
B C N D F

Quit
u7 Al Si P S5 O

K Ca Sc Ti ¥V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br

Rb St Y Zi Nb Mo Tc Ru Bh Pd Ag Cd In Sn Sb Te |
Cs Ba La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At

Fr Ra Ac| Rf Db Sg Bh Hs Mt

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lt

Available for Na: Components Selected:
NAE i H+

NO3-

Zn 2+

Na+
| Sodium

5. De Clic en el botén “MEDUSA” para hacer un diagrama.

LrJ Exitan-...

save file and
make a Diagram
with Medusa

only Save

th Pd Ag Cd In Sn Sb Te |

B C N DO F HNe
Al Si P S C Ar
to disk file o Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr

Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th P2 U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No L

M Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
t

Available for Na: Components Selected: Complexes Found:
Na+ H+ HNO3 ~
NO3- NaND3
Zn 2+ NaOH
MNa+ OH-
Zn[OH)2
Zn[0H)3-
Zn[OH)4 2- v
| Sodium |

Metodologia

6. Introduzca un nombre de archivo, por ejemplo "ZnNOs+NaOH" y guarde el archivo.
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Fecha de modificacion

' Hydrochemical logK Database =
| File Options Help
w Save File: Enter data-file name
N « Usuarios > TrabajoOO v 0 Buscar en TrabajoOO
Organizar v Nueva carpeta
[ Este equipo Hombre
- 3D Objects | | aCETATO DE nA.dat
& Descargas 9 AgNO3.dat
| Documentos LE] BaNO32.dat
; Escritorio —] S skni
| | Fe2.dat
&=| Imédgenes [ NaOH.dat
D Misica [ Nitrato de Zn con 3 bases K,Na, Ca.dat
B Videos | ] NO3Zn CINa.dat
2., Disco local (C3) ] NO3ZnN.dat

| ] Dispositivo de al |_] SnCi2.dat

Nombre de archivd{ | ZnNO3+NaOH )

Tipo:

A Ocultar carpetas

Guardar Cancelar

Metodologia

7. Aparecera la ventana principal de MEDUSA. Haga clic en el menu desplegable "Run/Make a

Diagram".

Medusa

Filey Run Preferences Help
A MS-DOS prompt

/| =

Convert plot-file.. >
Modify chemical systeT/
Make a Diagram

— HYDRA

8. Aparecerd una nueva ventana para seleccionar qué tipo de diagrama desea. Haga clic en el

menl desplegable en “Diagram type” y seleccione “Predominance Area” (Area de

predominancia). Haga clic en “pH varied from” en la esquina inferior izquierda de la ventana.
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{ agram Type -

| | | -..:' C:\Users\Trabajo00\ZnN03+NaOH.dat

log [Total conc.) varier »
NO3- -

-6.0

pH varied from 1.0to 12.0

log Total conc. ([NO3-) varied from -6.0 to 0.5
Total conc. (Zn 2+) = 1.0E-05

Total conc. (Na+) = 1.0E-05

9. Introduzca el rango de pH de 0 a 14 y haga clic en “OK”.

C:\Users\Trabajo00\ZnND3+NaOH.dat

Save as defaults
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10. Haga clic en el segundo menu desplegable en “Y-axis:” y seleccione “Na+".

agram T,‘[ZIE‘ =

s
| I | \-.'- C:\Users\Trabajo00\ZnN0D3+NaDH.dat

I Predominance Area EI

IZn 2+ EI

0.0

pH varied
H+

pH varied from 0.0to 14.0

log Total conc. [NO3-) varied from -6.0 to 0.5
Total conc. [Zn 2+) = 1.0E-05

Total conc. [Na+) = 1.0E-05

11. Haga clic en “log Total conc. (Na+) varied from” en la esquina inferior izquierda de la ventana.

Introzuca el rango de concentracion para ese componente de -5 a 1y haga clicen “OK”.

C:\Users\TrabajoD0\ZnNO3+Na0OH.dat

log [Total conc.) varie: v IPrednminam:e Area E'
[T— R 7R B

5.0
0.0

pH varnied

H+ Save as defaults

 G9) (o
= e e
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12. Haga clic en “Total conc. (NO3-)” en la esquina inferior izquierda de la ventana. Introduzca

la Molaridad calculada en Tabla 3 del idn NO3 que es de 0.1008 haga clic en “OK”.

H Select Diagram Type - —

| \;, C:\Users\Trabajo00'ZnN0O3+NaOH PREUBA. dat

1.0
Diagram type:
[Predominance Area <
|Zn 2+ ~|

Save as defaults

13. Repita el mismo procedimiento en “Total conc. (Zn 2+)”, introduzca la Molaridad

correspondiente alion Zny haga clic en “OK”".

’ ~ C:\Users\Trabajo00'ZnN03+Na0OH PREUBA.dat

1.0
Diagram type:
log (Total conc.) varie« v| | [FESTETIITY Y0 - |
|Zn 2+ ;]

Save as defaults
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14. De clic en el botén “Diagram” en la esquina superior izquierda de la ventana.

I | | _\:' C:\Users\Trabajo00'ZnN03+NaOH PREUBA.dat

1.0 .
Diagram type:
[Predominance Area <]
Nee <] | [z

-5.0

0.0
pH varied

Save as defaults

pH varied from 0.0to 14.0

0.1008 |
log Total conc. [Na+) varied from -5.0to 1.0

15.Los cdlculos serdn realizados por el programa para crear un Diagrama del tipo

“Predominance Area” (Area de predominancia). Cuando los célculos hayan terminado, el

diagrama serd mostrado en una ventana de la siguiente manera.

i

= C:\Users\TrabajoOO\

MENU

[Zn2 ] o= 50.44 mM [NO5; o= 50.44 mM

1 T T T T T T T T T T T T T

0— —

+
TOT

Log [Na ]

-2 Zn2t ZnO(cr) —

-3 |+ i

-4 + _

-5 L
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16. Para crear un Diagrama del tipo Fraccidn cierre esa ventana. Aparecera la ventana principal

de MEDUSA.

Medusa — X

File Run Preferences Help

Data file:

|C:\Users\TrabajoD0\ZnND 3. dat |
Plot file:

|C:\Users\TrabajoD0\ZnND 3.plt |

17. Haga clic en el menu desplegable "Run/Make a Diagram".

/

u Medus/ —

File Run Preferences Help
Dat: MS-DOS prompt

X
Convert plot-file.. > :I'
- |

Plot ) _

c\l Modify chemical system
Make a Diagram \
HYDRA
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18. Aparecera la siguiente ventana donde debe seleccionar qué tipo de diagrama desea. Haga

clic en el menu desplegable en “Diagram type” y seleccione “Fraction”.

C:\Users\CB282260 ZnNO3+NaOH . dat

Diagram type:

Fraction

Predominance Area
garithmic

Fraction

log Solubilities

Relative activities

calculated pH

Save as defaults

pH varied from 1.0to 14.0

Total conc. (NO3-) = 0.1008

Total conc. [Zn 2+) =0.0504

log Total conc. (Na+) varied from -5.0to 1.0
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19. Al dar clic en Fraction hay que ingresar la molaridad de Na en las concentraciones. Haga clic

en “Total conc. (Na+)” en la esquina inferior izquierda de la ventana.

13, Select Diagram Type - - >

C:\Users\CB282260 ~ . \ZnNOD3+NaOH.dat

Diagram type:

| Fraction

1.0
pH varied

H+ Save as defaults

pH varied from 1.0to 14.0
Total conc. (NO3-) = 1.0E-06

Total - [Zn 2+) = 0.030439—
Total mg [I'l'a.+]+= 0.0

20. Introduzca la Molaridad de 1 y haga clic en “OK”.

| < C:A\Users\CB282260 \ZnNO3+NaOH.dat

Diagram type:

| Fraction

Save as defaults
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21. Revise que la tabla de concentraciones tenga los datos correctos 0.1008 para (NO3-), 0.0504

para (Zn 2+) y en (Na+) debe tener 1.0. Haga clic en el botdn “Diagram” en la esquina superior

izquierda de la ventana.

{1 Select Diagram Type - — X

C:\Users\CB282260 AZnNO3+NaOH.dat

Diagram type:

I Fraction

Save as defaults

pH varied from 1.0to 14.0
Total conc. [NDO3-) = 0.1008
Total conc. [Zn 2+) = 0.0504
Total conc. [Na+]= 1.0
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22. Los calculos seran realizados por el programa para crear un Diagrama del tipo fraccién.

Cuando los calculos hayan terminado, el diagrama sera mostrado en una ventana de la

siguiente manera.

[Zn‘*].ro.r
[NO; 1ot [(Na™]l,. o = 1.00 M

Zn=2" ZnoO(cr)
1.0

Fraction

02 |+ Zn(OH) 42

2.5 Preparacion de soluciones para la precipitacion de oxido de zinc

Para corroborar los resultados predichos por el diagrama de equilibrio quimico generado con el
software HYDRA-MEDUSA, se llevaron a cabo una serie de experimentos practicos disefiados para
observar la precipitaciéon del oxido de zinc a partir de una solucion de nitrato de zinc

hexahidratado y la adicién gradual de una solucién de hidréxido de sodio.

A continuacion, se detallan los procedimientos realizados y los resultados obtenidos.

Preparacion de la solucion de nitrato de zinc

Se peso 1.5 g de nitrato de zinc hexahidratado con una balanza analitica. El nitrato de zinc se
disolvié en 100 mL de agua destilada en un vaso de precipitados de 250 mL, bajo agitacidon

constante para asegurar la completa disolucion del soluto. La solucion resultante fue una solucion
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acuosa clara de nitrato de zinc con una concentracidn inicial determinada por la cantidad de

soluto y el volumen de disolvente utilizado. Antes de la adicion de hidréxido de sodio, se midid el
pH de la solucién, obteniéndose un valor de 5.56.
Preparacion de la solucion de hidroxido de sodio (NaOH).

Se preparé una solucion de 50 ml 1 Molar de hidréxido de sodio (NaOH). La molaridad (M) se

define como los moles de soluto por litro de solucidn.

La férmula para molaridad es:

moles de soluto

=— - (33)
litros de solucion
Primero, convertimos el volumen de la solucion a litros:
50ml = 0.050L (34)
Dado que deseas una solucion 1 M:
moles de NaOH
= (35)
0.050 litros
Despejamos los moles de NaOH:
Moles de NaOH = 1M x 0.050 litros (36)
Moles de NaOH = 0.050 moles (37)

Ahora, convertimos los moles a gramos usando la masa molar de NaOH. La masa molar de NaOH

es aproximadamente 39.997 g/mol:

Gramos de NaOH = moles de NaOH X masa molar de NaOH (38)
Gramos de NaOH = 0.050 moles x 39.997 g/mol (39)
Gramos de NaOH = 2 gramos (40)

Por lo tanto, se necesitan 2 gramos de hidroxido de sodio para hacer 50 ml de una soluciéon 1 M.
Se comenzd la adicion gradual de la solucién de hidrdxido de sodio 1 M a la solucidn inicial de

nitrato de zinc, bajo constante agitacion y a una temperatura ambiente de 25°C
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aproximadamente. La adicién de NaOH se realizé lentamente, monitoreando el pH con un pH-

metro para asegurar una mezcla homogénea y evitar sobresaturacion local, se registré un pH final

de 11.95 tras la adicidn de 12 mL de del hidréxido de sodio.
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3. CASO NITRATO DE NIQUEL (Il) HEXAHIDRATADO N2(NiO3z)2:6 H,0

3.1 Generacion de diagramas de equilibrio para la experimentacién con
nitrato de niquel Il

Para elaborar el diagrama de equilibrio quimico para el caso del nitrato de niquel, seguiremos los

pasos descritos en la Seccion 2.1, 2.2, 2.3 y 2.4 de la Metodologia, |la diferencia sera que, en lugar

de utilizar zinc, emplearemos niquel.

Tal como se detalla en la Seccion 2.2, es fundamental determinar la concentracidén de cada ion
(molaridad). Finalmente, obtendremos tanto el diagrama de equilibrio quimico logaritmico como

el diagrama de fraccién de especies para el sistema estudiado.

Concentracion de cada ion (molaridad) caso nitrato de niquel I

Se determiné la concentracion de cada ion en 1.3 gramos de nitrato de niquel (ll) hexahidratado,
disuelto en 100 mL de agua desionizada. Para ello, se siguieron meticulosamente los pasos
descritos en la seccién 2.2, aplicando cada férmula correspondiente. Como resultado, se obtuvo

la Error! Reference source not found..

Tabla 4 Desglose de las masas elementales del nitrato de niquel hexahidratado

Atomo # de Peso molecular Subtotal de peso Subtotal de peso Masaen gramos Molaridad

moléculas (PM) (g/mol) molecular (g/mol)  molecular (%) M) (9) (Moles/L)
Ni 1 58.69 58.69 20.18 0.2623 0.0447
NO3 2 62.01 124.02 41.69 0.5543 0.0894
H20 6 18.016 108.096 37.17 0.4832 0.268
Total 290.806 100 1.3

Generacion de diagramas de equilibrio caso nitrato de niquel Il

Una vez obtenidas las concentraciones para cada ion en 1.3 gramos de nitrato de niquel Il
hexahidratado, procedemos a ingresar los datos en el programa para construir los diagramas de
equilibrio quimico, siguiendo los pasos descritos en las Secciones 2.1y 2.3 de la Metodologia. La
Unica diferencia es que, en lugar de ingresar zinc, debemos ingresar niquel (Ni). Es fundamental
revisar que las concentraciones estén correctamente introducidas en el programa antes de

elaborar los diagramas, tal como se indica en la imagen siguiente en “concentrations”.
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Z @l gl fnput Dat:lagl::; D:\Nitrato de niquel solucion.dat |

Diagram nalle:|Nitralo de niquel solucion |
Qingr:% Parameters:

lonic strength =

Y-axis: ~ Diagram type:
log Concs. | ILDgatilhmic LI

9 C_1 1 1 | |
1.0 14.0
LI [ allow reversed conc. ranges

X-axis: |pH varied

[H+ | Save as defaults I

Concentrations:

pH vaned from_1.0to 14.0
Total conc. [ND3-) = 0.0894
Total conc. [Ni 2+) = 0.0447

Como siguiente paso, damos clic en "Diagram" en la esquina superior izquierda de la ventana. El
programa realizard los cdlculos necesarios para generar un diagrama de tipo logaritmico. Una vez

finalizados los calculos, el diagrama se mostrard en una ventana de la siguiente manera.

(NO3 1ot [Ni?*] o = 44.70 mM
OH-
o ~
\ Ni2+ NI(OH)z(s) .,.")r NUS_
Sl /" -
y - .
a HNO;
0 4 b ‘
. i NifOH / Ni(OH)
-6 \ A Ni(OH)42
-8
> 4 10 12 14

Para crear un diagrama del tipo Fraccién vs pH, cierre esa venta y siga los puntos siguientes de
esa Seccion 2.3 de la Metodologia. Haga clic en el botén “Diagram” en la esquina superior

izquierda de la ventana, los cdlculos seran realizados por el programa para crear un diagrama del
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tipo fraccion. Cuando los célculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana

de la siguiente manera.

MENU

[NO3; 1r o1 [Ni2*] o = 44.70 mM
Niz+ Ni(OH)>(s)

Fraction

8 10 12 14
rH

N
J-—
(o)

3.2 Efecto del pH alcalino en el nitrato de niquel Il en solucion

Para analizar el comportamiento del nitrato de niquel (II) en solucién bajo condiciones de pH
alcalino, introduciremos en Hydra los datos de la seccidn anterior, utilizando una molaridad de
0.0447 para Ni** y 0.0894 para NO?*-, junto con hidrdxido de sodio 1 M. Seguiremos los pasos
descritos en la Seccidon 2.4 de la Metodologia, reemplazando el zinc por niquel. Es importante
revisar cuidadosamente que las concentraciones estén correctamente ingresadas antes de
generar el diagrama, asi como se muestra en la imagen siguiente. Los calculos seran realizados

por el programa para crear un diagrama del tipo “Predominance Area” (Area de predominancia).
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Elena It

S @ © > Wi g e .

Nitrato de niquel +Na

10 Diagram type:

log (Total conc.) varie« v |Pleduninance Area ;I

[Ni 2+

Save as defaults

Total conc. [NO3-) = 0.0894
Total conc. [Ni 2+) = 0.0447
log Total conc. [Na+) varied from -5.0to 1.0

Cuando los cdlculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana de la siguiente
manera.

MENU

= £ 2= i
[NO3 ]'ror [Ni ]TOT 44.70 mM

TOT

=2 |- Niz2+ Ni(OH)>(s) ]

Log [Na ]

=3 -

-4 =

-5 L ) L A A L ) " ) L )
2 4 6 8 10 12 14
PH

Para crear un diagrama de tipo Fraccion, cierre la ventana actual y continde con los pasos

indicados en la Seccion 2.4 de la Metodologia. Asegurese de que las concentraciones estén
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correctamente establecidas en 0.0447 M para el ion Ni2+ y 0.0894 para NO3-y 1 M para Na+

antes de proceder.

Cuando los célculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana de la siguiente
manera.
MENU

=2 J— .
[NiZ*]l, .o = 44.70 mM

[NO5 ] [INa™] — 1.00 M

TOT

™Ni2 Ni(OH), (s
1.0 . - C J)>(s)

TOT

Fraction

3.3 Preparacion de soluciones para la precipitacion de hidroxido de niquel Il

Para corroborar los resultados predichos por los diagramas de equilibrio quimico generado con
el software HYDRA-MEDUSA, se llevé a cabo una segunda serie de experimentos practicos,
utilizando nitrato de niquel Il hexahidratado. El objetivo de este experimento fue observar la
precipitacion del hidréoxido de niquel Il a partir de una solucidn de nitrato de niquel, mediante la

adicién gradual de una solucién de hidréxido de sodio 1 molar.

Preparacion de la solucidn de nitrato de niquel (l)

Se peso 1.3 g de nitrato de niquel (II) hexahidratado utilizando una balanza analitica. El nitrato de
niquel se disolvié en 100 mL de agua destilada en un vaso de precipitado de 250 mL, bajo agitacién
constante para asegurar la completa disolucion del soluto. La solucién resultante fue una solucién
verde de nitrato de niquel. Antes de la adicidén de hidréxido de sodio, se midié el pH de la solucién,

obteniéndose un valor de 5.33.
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Adicion de hidroxido de sodio y precipitacion del hidréxido de niquel (11)

Posteriormente, se inicid la adicidon gradual de una solucién de hidréxido de sodio 1 M a la
solucién de nitrato de niquel, manteniendo una agitacidén constante y una temperatura ambiente
de aproximadamente 25°C. La adicién del NaOH se realizé6 de manera controlada, monitoreando
el pH con un pH-metro, para asegurar una mezcla homogénea y evitar sobresaturacion local, se
registré un pH final de 8.11 tras la adicién de 11 ml del hidréxido de sodio, lo cual indica la

formacién esperada del precipitado de hidréxido de niquel (Il).

Este procedimiento replicd la metodologia utilizada en la experimentacién previa con nitrato de
zinc, permitiendo asi una comparacion directa de los resultados obtenidos con diferentes metales

y validando la precisidn de los diagramas de equilibrio generados con HYDRA-MEDUSA.
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4, CASO NITRATO DE ALUMINIO NONAHIDRATADO AI(NO3)s3-9 H,0

4.1 Generacion de diagramas de equilibrio para la experimentaciéon con
nitrato de aluminio

Para desarrollar el diagrama de equilibrio quimico para el caso del nitrato de aluminio,

seguiremos los pasos descritos en las Secciones 2.1, 2.2, 2.3 y 2.4 de la Metodologia, con la

diferencia serd que, en lugar de utilizar nitrato de zinc, para este caso se empleard nitrato de

aluminio nonahidratado AI(NOs)s-9 H,0.

Tal como se detalla en la Seccion 2.2, es importante determinar la concentracién de cada ion
(molaridad). Finalmente, obtendremos tanto el diagrama de equilibrio quimico logaritmico como

el diagrama de fraccién de especies para el sistema estudiado.

Concentracion de cada ion (molaridad) caso nitrato de aluminio

Se determind la concentracién de cada ion en 2.5 gramos de con nitrato de aluminio
nonahidratado, disuelto en 100 mL de agua desionizada. Para ello, se siguieron meticulosamente
los pasos descritos en la seccion 2.2, aplicando cada férmula correspondiente. Como resultado,

se obtuvo la Error! Reference source not found..

Tabla 5 Desglose de las masas elementales del nitrato de aluminio nonahidratado

Atomo #de Peso molecular Subtotal de peso Subtotal de peso  Masa en gramos  Molaridad
moléculas (PM) (g/mol) molecular (g/mol) molecular (%) (M) (9) (Moles/L)
Al 1 26.98 26.98 7.19 0.17975 0.0666
NOs 3 62.01 186.03 49.59 1.2395 0.1998
H-0 9 18.016 162.144 43.23 1.08075 0.5994
Total 375.154 100 25

Generacion de diagramas de equilibrio caso Nitrato de Aluminio

Una vez obtenidas las concentraciones para cada ion en 2.5 gramos de nitrato de aluminio
nonahidratado, procedemos a ingresar los datos en el programa para construir los diagramas de
equilibrio quimico, siguiendo los pasos descritos en las Secciones 2.1 y 2.3 de la Metodologia. La

Unica diferencia es que, en lugar de ingresar zinc, debemos ingresar aluminio (Al). Es importante
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revisar que las concentraciones estén correctamente introducidas en el programa antes de

elaborar los diagramas, tal como se indica en la imagen siguiente en “concentrations”.

H Select Diagram Type

0 @ @ s

Nitrato de Al solucion

Diagram type:

I Logarithmic

Save as defaults

Total conc. (Al 3+] = 0.0666
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Como siguiente paso, damos clic en "Diagram" en la esquina superior izquierda de la ventana. El

programa realizard los cdlculos necesarios para generar un diagrama de tipo logaritmico. Una vez

finalizados los cdlculos, el diagrama se mostrara en una ventana de la siguiente manera.

MENU

[NO3 1t o1 [Al?T] o = ©66.60 mM

Al(OH)3(cr) ~ NO;-

Log Conc.

OF),

14

Para crear un diagrama del tipo Fraccién vs pH, cierre esa venta y siga los puntos siguientes de
esa Seccion 2.3 de la Metodologia. Haga clic en el botén “Diagram” en la esquina superior
izquierda de la ventana, los calculos seran realizados por el programa para crear un Diagrama del
tipo fraccion. Cuando los calculos hayan terminado, el diagrama sera mostrado en una ventana

de la siguiente manera.
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MENU

[NOs~lror [A = 66.60 mM

Al3+ A1(OH)3(cr)

13+]TOT

1.0

Fraction

8 10 32 14
rH

N
A
o)

4.2 Efecto del pH alcalino en el nitrato de aluminio en solucion

Para analizar el comportamiento del nitrato de aluminio en solucién bajo condiciones de pH
alcalino, introduciremos en Hydra los datos de la seccién anterior, utilizando una molaridad de
0.0666 para Al y 0.1998 para el ion NO37, junto con hidréxido de sodio 1 M. Seguiremos los pasos
descritos en la Seccion 2.4 de la Metodologia, reemplazando el zinc por aluminio. Es importante
revisar cuidadosamente que las concentraciones estén correctamente ingresadas antes de
generar el diagrama, asi como se muestra en la imagen siguiente. Los cdlculos serdn realizados

por el programa para crear un diagrama del tipo “Predominance Area” (Area de predominancia).
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ET e

Mitrato de Al +Na

Diagram type:

log (Total conc.) varie: v IPledulinance Area ;]

Save as defaults

pH varied from 1.0to 14.0

log Total conc. (Na+) varied from -5.0to 1.0
Total conc. [NO3-) = 0.1998

Total conc. [Al 3+) = 0.0666

Cuando los cdlculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana de la siguiente

manera.

- : 3+ —
[NO; 161 [A1PY ] or 66.60 mM

TOT

-2 | A3+ AI(OH)3(er) ANOH) 4~

ILog [Na ]

-3 .

-4 | -

-5
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Para crear un diagrama de tipo Fraccion, cierre la ventana actual y continde con los pasos

descritos en la Seccion 2.4 de la Metodologia. Aseglrese de que las concentraciones estén

correctas en 0.0666 M para Al3+, 0.1998 para NO3-y 1 M para Na+ antes de proceder a graficar.

ﬂ, Select Diagram Type - — H

D:\MNitrato de Al+Na.dat

Nitrato de Al+Na

| LA [

pH varied from 1.0to 14.0
Total conc. (NO3-) = 0.1998
Total conc. [Al 3+) = 0.0666
Total conc. [Na+) = 1.0

Cuando los cdlculos hayan terminado, el diagrama serd mostrado en una ventana de la siguiente

manera.
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4.3 Preparacion de soluciones para la precipitacion de hidréxido de aluminio

Para corroborar los resultados predichos por los diagramas de equilibrio quimico generado con
el software HYDRA-MEDUSA, se realizd una tercera serie de experimentos practicos, utilizando
nitrato de aluminio nonahidratado. El objetivo fue observar la precipitacidon del hidroxido de
aluminio a partir de una solucién de nitrato de aluminio nonahidratado, mediante la adicién

gradual de una solucién de hidréxido de sodio 1 molar.

Preparacion de la Solucion de nitrato de aluminio

Se pesaron 2.5 g de nitrato de aluminio nonahidratado utilizando una balanza analitica. El nitrato
de aluminio se disolvié en 100 mL de agua destilada en un vaso de precipitados de 250 mL, bajo
agitacion constante para asegurar la completa disolucion del soluto. La solucién resultante fue
una soluciéon acuosa clara de nitrato de aluminio. Antes de la adicidon de hidréxido de sodio, se

midio el pH de la solucidn, obteniéndose un valor de 2.91.

Adicion de Hidroxido de Sodio y Precipitacion del Hidroxido de Aluminio

Posteriormente, se inicié la adicién gradual de una solucidn de hidréoxido de sodio 1 M a la
solucién de nitrato de aluminio, manteniendo una agitacién constante y una temperatura

ambiente de aproximadamente 25°C. La adicion del NaOH se realiz6 de manera controlada,
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monitoreando el pH con un pH-metro, para asegurar una mezcla homogénea y evitar

sobresaturacion local, se registrd un pH final de 7.12 tras la adicién de 20 mL de del hidréxido de
sodio, lo cual indica la neutralizacién de la solucion y la formacién esperada del precipitado de

hidréxido de aluminio.

Este procedimiento replicé la metodologia utilizada en las experimentaciones previas con nitrato
de zincy nitrato de niquel I, permitiendo asi una comparacién directa de los resultados obtenidos
con diferentes metales y validando la precisidon de los diagramas de equilibrio generados con

HYDRA-MEDUSA.
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Resultados y discusion
1. CASO NITRATO DE ZINC HEXAHIDRATADO Zn(NOs)2:-6H20

En el capitulo anterior, Metodologia, se ha utilizado el software HYDRA-MEDUSA para generar
diagramas de equilibrio quimico que permiten predecir las especies quimicas presentes en
soluciones acuosas. Las sales seleccionadas fueron el nitrato de zinc hexahidratado
(Zn(NO3)2-6H20), nitrato de niquel (ll) hexahidratado (N»(NiO3),:6H,O y nitrato de aluminio
nonahidratado (Al(NOs)s-9H,0) como compuestos de estudio, se construyeron los diagramas de

especiacion de cada uno, se obtuvieron los precipitados y se caracterizaron.
1.1 Discusion de los diagramas de equilibrio caso nitrato de zinc

Para la generaciéon de los diagramas de equilibrio del caso nitrato de zinc, se consideraron 1.5
gramos de nitrato de zinc hexahidratado en 100 ml de agua desionizada. Segun los resultados
obtenidos en la tabla 3, determinados en la Seccidon 2.2 de la Metodologia, (se recomienda ver
esta seccion) la molaridad de los iones zinc y nitrato es de 0.0504 y 0.1008 M respectivamente en

1.5 gramos del compuesto.

A continuacidn, se presentan los diagramas de equilibrio quimico tipo logaritmico, el diagrama
equilibrio quimico tipo Fraccién, es decir pH vs. Fraccidn de especies y el diagrama de especiacion

del tipo “Area de predominancia” con el objetivo de discutir los resultados obtenidos.

Diagrama equilibrio quimico tipo logaritmico

En el diagrama de la Fig. 1 se muestra un diagrama de especiacion tipo logaritmico, pH vs Fraccién,
del sistema Zn%* / NOs’, a concentraciones de 0.0504 M de Zn*y 0.1008 M de NOs". El logaritmo
de la concentracidon de cada una de las especies, tanto las especies elegidas para graficar el
diagrama como las que puedan formarse, en funcién del pH, en una solucién nitrato de zinc. Es
importante sefialar que, en el logaritmo de la concentracidén representado en el eje de las
ordenadas, esta en escala logaritmica, en un rango de -10 a 0, en donde 0 es igual a 1 Molary -10

es igual 1x101° Molar
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[(NO; 1ot [2112+]TOT = 50.44 mM
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Fig. 1 Diagrama de especiacion tipo logaritmico, pH vs Fraccion, del sistema Zn?* / NO3, a concentraciones de 0.0504 M de
Zn+y 0.1008 M NO3-.

Especies presentes en el diagrama logaritmico del sistema Zn** / NOs

a) Zn?: Avalores muy acidos de pH, el ion zinc Zn?* es la especie predominante en solucion.
Esto se debe a que, en condiciones 4acidas, el zinc permanece en su forma idnica simple
debido a la abundancia de protones H*, que impiden la formacién de especies
hidroxiladas. En el diagrama, la curva de Zn%* es dominante en la regién acida, lo que

refleja la estabilidad del zinc en su forma idnica en este rango de pH.

b) Zn(OH)*: A medida que el pH aumenta, los iones hidroxidos OH~ comienzan a reaccionar
con Zn?* para formar el complejo Zn(OH)*, esta especie comienza a aparecer en el
diagrama a partir de pH 6. El cruce entre las curvas de Zn%* y Zn(OH)*, indica el pH en el
gue ambas especies tienen concentraciones iguales, marcando el inicio de la

predominancia de Zn(OH)*a pH mas altos.

c) Zn(OH)2: En un rango de pH cercano a 4.5, se forma Zn(OH), que es un precipitado sélido.
Este precipitado limita la solubilidad del zinc, indicando que, en condiciones
moderadamente bdsicas, el zinc tiende a precipitar en forma de hidréxido de zinc. La curva
correspondiente a Zn(OH), en el diagrama muestra la reduccion de la concentracion de

zinc libre en solucion a medida que se precipita
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d) Zn(OH);~ y Zn(OH)4>: A valores de pH alcalinos, las especies anidnicas Zn(OH)s™ vy

Zn(OH)4?~ comienzan a predominar. Estas especies se forman cuando el zinc reacciona con
un exceso de iones hidréxidos, manteniéndose en solucion en forma de complejos
solubles. En el diagrama, estas especies aparecen en el extremo basico, reflejando la

estabilidad de los complejos hidroxilados del zinc bajo condiciones fuertemente alcalinas.

€) ZnO(«): A un pH cercano a 6.5, comienza a formarse ZnO en su fase cristalina, lo que indica
gue, en condiciones basicas, el zinc tiende a precipitar como éxido de zinc (ZnQ). Esta

transicion refleja la estabilidad de ZnO en soluciones con pH mas elevado.

Interpretacion del diagrama logaritmico del sistema Zn** / NOs

La representacion de todas las especies en un Unico diagrama permite identificar claramente los

rangos de pH en los que cada una es predominante. En el caso del zinc:

El comportamiento del zinc en solucién acuosa depende fuertemente del pH, con distintas
especies predominando en diferentes rangos de pH. A valores de pH acidos (condiciones muy
acidas), el zinc permanece principalmente como ion simple Zn?*. A medida que el pH aumenta, se
observa la formacion de complejos hidroxilados como Zn(OH)*, seguido por la precipitacion de
ZnO y la formacion de especies mas complejas como Zn(OH)s™ y Zn(OH)4*>~ en condiciones

alcalinas.

A un pH cercano a 4.5, comienza la precipitacién de Zn(OH),, lo que indica una disminucién en la
solubilidad del zinc a medida que el pH se vuelve mas basico. Esto refleja una transicién en la
quimica del zinc desde una fase predominantemente soluble a una en la que el zinc tiende a

precipitar.

En condiciones ligeramente bdsicas (pH cercano a 6.5), inicia la precipitacién del Zn como 6xido
de zinc (Zn0), lo que muestra que, bajo estas condiciones, ZnO es la fase mas estable y menos

estable.

Las distintas especies de zinc se forman debido a las interacciones con iones hidroxido en

solucidn, lo que indica una fuerte dependencia de la concentraciéon de OH™ y del pH. Cada especie
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tiene un rango de pH en el que es mas estable, lo que sugiere que, para controlar la quimica del

zinc en un sistema, es esencial ajustar cuidadosamente el pH para promover la formacion de la

especie deseada.

El diagrama no solo muestra las especies predominantes a diferentes niveles de pH, sino que
también proporciona informacién sobre la estabilidad de diferentes especies del zinc.
Especificamente, se observa que no se forman nitratos de zinc en el diagrama, lo que sugiere una
buena opcidn para obtener ZnO() ya que el nitrato de zinc no es estable bajo las condiciones
representadas. Esto concuerda con la naturaleza de los nitratos, que suelen estar completamente

disociados en solucion acuosa.

Finalmente, se sefiala que el uso de una escala logaritmica en el diagrama permite una
visualizacién mas clara de las concentraciones de las diferentes especies en funcién del pH,
abarcando un rango amplio de concentraciones (desde 1 M hasta 1x107'° M), las cuales pueden
ser modificadas en el momento de realizar el diagrama. Lo expresado anteriormente es
importante para entender la predominancia relativa de cada especie en funcion del pH y como
pequefias variaciones en pH pueden resultar en cambios significativos en la forma en que el ion

zincy el ion nitrato se comportan en solucidn.

Diagrama equilibrio quimico tipo Fraccion

El diagrama de especies pH vs. Fraccién del sistema Zn?*/NOs~, generado por el software HYDRA-
MEDUSA y mostrado en la Error! Reference source not found., permite visualizar la distribucién
de las especies presentes en solucién en funcidn del pH, proporcionando informacidn sobre las

condiciones en las que predominan ciertos iones o compuestos precipitados.
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[NO; 1 ot [z:ﬁ*]TOT = 50.44 mM

Zn=2" ZnoO(cr)
1.0

Fraction
T

0.2 Zn(OH) 2

Fig. 2 Diagrama de especiacién tipo Fraccién, pH vs Fraccién, del sistema Zn?* / NOs,, a concentraciones de 0.0504 M de Zn** y
0.1008 M de NO;3.

El diagrama muestra que, en un rango de pH de 0 a 4.8, la especie dominante es el ion zinc (Zn%*),
con una fraccion de 1 (es decir, 100% de Zn?*). Esto se debe a que, en condiciones &cidas o
ligeramente neutras, los iones de zinc no encuentran suficientes iones hidréxido para formar
hidréxido de zinc. La disociacién del nitrato de zinc en agua se describe por la siguiente ecuacién:

Zn(N03)y 4,y = ZN** () + 2N O3 (a1)

En este intervalo de pH, la solubilidad y estabilidad de los iones metdlicos se incrementan debido
a la presencia de protones, lo que mantiene los aniones en forma de agua y evita la formacién de

compuestos insolubles.

A medida que el pH aumenta, entre 4.8 y 7.7, coexisten tres especies: el ion zinc (Zn?*), el catién
de hidréxido de zinc (ZnOH*) (como especie minoritaria), y el éxido de zinc (ZnO(cr)) como especie
sélida precipitada en forma de cristales. A pH alcalino, el 6xido de zinc es mas favorecido que el

hidroxido de zinc, segun la siguiente ecuacién.
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Zn% (aq)+20H—(a—Zn0+H20q) (42)

En efecto, el investigador Wahab en 2019, llevé a cabo la sintesis de ZnO modificando el pH de la
solucion entre valores de 6 y 12. Sin embargo, no reportd el rendimiento de las reacciones, y sus
patrones de difraccién a pH 6 revelaron la presencia de impurezas. Los resultados de las
impurezas mostradas en DRX a un valor de pH de 6, pueden estar indicando la formaciéon de
especies de compuestos de Zn debido a que no se ha alcanzado la formacidn total del ZnO
(Wahab, 2009). Al analizar el pH 7, se observa la coexistencia de varias especies: Zn*, ZnOH* y
ZnO. El diagrama en este pH muestra las fracciones correspondientes a cada una, con un valor de
0.2 para ZnOH*, 0.5 para Zn* y 0.93 para ZnO. La suma de las fracciones de estas tres especies es

igual a uno.

Por otra parte, el ion zinc (Zn?*) presente en la solucién puede reaccionar con los iones hidréxido

(OH’) segun la siguiente reaccion:

Zn** + H* + OH™ - ZnOH* + H* (43)

Zn*t + OH - ZnOH" (44)

Estas reacciones quimicas dependen tanto de las concentraciones de los iones zinc y nitrato,

como del pH de la solucién.

A partir de un pH de aproximadamente 6.2 y hasta mds de 14, se observa la formacién de 6xido
de zinc como precipitado dominante. Esto indica que, a medida que el pH aumenta hacia valores
mas alcalinos, la solubilidad del zinc disminuye y el compuesto se precipita, predominando en la
solucién. También, en un pH de 13 en adelante, surge otra especie, Zn(OH)4%, la cual se convierte
en dominante en medios extremadamente alcalinos, donde el metal se coordina con multiples
iones hidréxido, aumentando su solubilidad. Esto es debido a que el zinc es anfétero y puede

reaccionar con los OH™ del medio.
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Este analisis confirma la eficacia del software utilizado para predecir la distribucién de especies

en funcién del pH. La presencia de iones zinc en soluciones acidas, la precipitacion de 6xido de
zinc en medios neutros a ligeramente alcalinos, y la formacién de complejos hidroxilados en pH

altamente alcalinos son coherentes con la quimica bien establecida de este compuesto.

El diagrama de tipo fraccidon proporciona una visualizacién clara de como se distribuyen las
especies de zinc en funcion del pH, lo que facilita la interpretacion de las condiciones dptimas
para su manejo en soluciones acuosas. Este andlisis refuerza la utilidad de los diagramas de
equilibrio quimico generados con el software y demuestra su aplicabilidad en la prediccién y

control de reacciones quimicas en distintos entornos.
1.2 Efecto del pH alcalino en el nitrato de zinc en solucién

El pH alcalino destaca en la transformacién del nitrato de zinc hexahidratado en éxido de zinc.
Para obtener 6xido de zinc, es necesario alcalinizar la solucion mediante la adicién de una base,

en este caso hidréoxido de sodio, debido a su eficacia, disponibilidad y bajo costo.

La eleccidn de la base promueve la precipitacidn de dxido de zinc, que ocurre cuando el pH supera
el valor critico donde la solubilidad del zinc disminuye drasticamente. Sin embargo, este proceso
no estd exento de complejidades. La disociacién de NaOH genera iones sodio (Na*) e hidroxido
(OH7), que pueden interactuar con las especies de zinc. Por lo tanto, es fundamental evaluar si el
ion Na* puede influir en la formacién de compuestos no deseados, como complejos solubles, que

podrian alterar la eficiencia de la precipitacién del dxido de zinc.

En multiples investigaciones, se ha trabajado en la sintesis de particulas y nanoparticulas de éxido
de zinc (ZnO) empleando diversos métodos y variando el pH de la solucién para precipitar el
material. Abdulrahman y colaboradores investigaron el efecto del pH en la formacién de
nanoestructuras de déxido de zinc mediante deposicion quimica en fase de vapor a baja
temperatura, utilizando burbujas de aire para mejorar el proceso. Observaron que, al incrementar
el pH, la orientacion preferencial del material se dirigia hacia el plano (002), con tamafios

cristalinos que oscilaban alrededor de 36.4 nanémetros (Abdulrahman, 2021).
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Por otro lado, Sheikhi empled nitrato de zinc y acetato de zinc como precursores, utilizando

hidréxido de sodio como agente modificador de pH. Sus resultados mostraron que la morfologia
del ZnO variaba significativamente en funcién del pH de precipitacién, evaluado a valores de 9,

11y 13 (Sheikhi, 2022).

Chen logrd sintetizar particulas pseudoesféricas de ZnO utilizando nitrato de zinc y nitrato de
amonio como reactivos principales, mientras que Ghorbani y su equipo sintetizaron
nanoparticulas de ZnO con tamafios promedio de 20 nandmetros a partir de acetato de zinc e

hidréxido de potasio como modificador de pH (Chen, 2008) (Ghorbani, 2015).

El software HYDRA-MEDUSA permite prever estas interacciones y visualizar cdmo diferentes
especies predominan en funcién del pH. El diagrama de especies de pH vs. Fraccién generado
para el sistema Zn?*/NO3-/Na* de la Error! Reference source not found. muestra claramente las
fases y especies presentes a lo largo del rango de pH. Este analisis es esencial para asegurar que
la alcalinizacién con NaOH conduzca efectivamente a la precipitacién del éxido de zinc, sin la
formacién de subproductos no deseados que puedan comprometer la pureza o el rendimiento

del proceso.

@C:\Users\TrabajaO\ZnN03+NaOH.p\t
MENU

2+ — / -
[Zn ]TOT_ 50.44 maM [NO, ]TOT
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-
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Fig. 3 Diagrama de especiacién del tipo predominance area, pH vs Fraccién, del sistema Zn?* / NOs/ Na*.
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El diagrama de la Error! Reference source not found. muestra que, en un amplio rango de
concentraciones de Na* comprendido entre 1 M y 10 M, solo se encuentran dos especies
predominantes: el ion zinc (Zn?* y el éxido de zinc (ZnO(c), este ultimo en su forma cristalina

precipitada.

En condiciones acidas a neutras, el ion zinc es la especie dominante. A medida que el pH aumenta
hacia valores mas alcalinos, el ZnO( comienza a formarse y a predominar en la solucion,
desplazando al ion zinc libre. El hecho de que solo se presenten Zn?*y el ZnO(cr) en todo el rango
de concentraciones de sodio, sugiere que no se forman especies intermedias o complejos con
sodio que pudieran interferir en la precipitacién del éxido de zinc. Esto simplifica el control del
proceso, ya que asegura que, al ajustar el pH, se puede obtener éxido de zinc puro sin la aparicién
de compuestos secundarios.

2+ pr—
[Zn ]TOT = S0.4494 maM

[NO;7] [Na™] = 1.00 M

TOT
Zn2" ZnoO(cr)

TOT

1.0

IFraction

0.2 - Zn(OH),?

N
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0
[
o}
—_—
N
—
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Fig. 4 Diagrama de especiacion del tipo Fraccion, pH vs Fraccién del sistema Zn?* / NOs/ Na*, a una concentracion 1M de
NaOH y a concentraciones de 0.0504 M de Zn?* y 0.1008 M de NO5'.
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1.3 Obtencion de ZnO en el laboratorio

En la Seccidn 2.5 de la Metodologia, se describid el procedimiento para la disolucion del nitrato
de zinc hexahidratado y la adicién gradual de una solucidn de hidréxido de sodio. Este proceso es
importante para observar y analizar las especies quimicas presentes en diferentes condiciones de

pH, de acuerdo con las predicciones realizadas mediante el software HYDRA-MEDUSA.

Al disolver 1.5 g de nitrato de zinc hexahidratado en 100 mL de agua destilada, se obtuvo una
solucidn translucida. Esta translucidez, indica la completa disolucién de los iones Zn?* y NOs en el
agua, lo cual es consistente con el comportamiento esperado en soluciones acuosas. El pH inicial
de la solucion, medido en 5.6, se encuentra dentro del rango donde, segun el diagrama de Error!
Reference source not found., predominan los iones zinc disueltos. Este resultado confirma las

predicciones del software, que indicaban la estabilidad de Zn?* en medios acidos.

Al aumentar el pH por encima de este punto critico mediante la adicion de NaOH, comenzamos a
observar la formacién de hidréxido de zinc, este fendmeno ocurre porque al incrementarse la
concentracion de iones (OH), el equilibrio se desplaza, favoreciendo la formacién de Zn(OH)*.
Este cambio es visible en el diagrama de especies, donde la aparicién de ZnOH* y ZnO se vuelve

mas notable a medida que el pH alcanza valores neutros a alcalinos.

Posteriormente, a valores de pH alcalinos, la conversién del hidréoxido de zinc en éxido de zinc se
vuelve mas notoria. Este proceso refleja la tendencia del zinc a precipitarse como 6xido en
condiciones basicas a determinadas concentraciones, un comportamiento que es caracteristico

de los metales en soluciones alcalinas.

Nétese, sin embargo, la formacién de iones de especies de zinc, manifestdndose que el zinc es
anfétero, es decir puede disolverse tanto en medios dcidos como en medios bdsicos, formando

iones Zn* o0 Zn(OH) respectivamente.

La evolucidn observada, desde la presencia de iones zinc en solucién hasta la formacién de ZnO,
recalca la importancia del pH en la quimica del zinc. Estos resultados no solo validan las
predicciones del software HYDRA-MEDUSA, sino que también proporcionan una base empirica

para comprender como controlar y dirigir la formacion de especies deseadas en aplicaciones
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industriales y de laboratorio. La capacidad de predecir y manejar estas transiciones de fase

mediante la manipulacién del pH es esencial para optimizar diversos procesos

1.4 Caracterizacion de precipitados de ZnO

Propiedades fisicas (ZnO)
El 6xido de zinc (ZnO) es un sélido blanco inodoro que se presenta principalmente en forma de
polvo cristalino o granular. Tiene una estructura cristalina hexagonal y es insoluble en agua,

aungue es soluble en acidos y bases fuertes debido a su naturaleza anfétera.

Su punto de fusidn es elevado, alcanzando aproximadamente los 1975°C, lo que lo hace adecuado
para aplicaciones que requieren estabilidad térmica. El ZnO tiene una densidad de alrededor de
5.61 g/cm3y es un semiconductor con una amplia banda prohibida, lo que le confiere propiedades
Opticas y electrdnicas valiosas, siendo sensible a la luz ultravioleta. Estas caracteristicas fisicas
hacen que el dxido de zinc sea ampliamente utilizado en la fabricacién de productos como

protectores solares, caucho, cosméticos, y en dispositivos electrénicos y dpticos.

Andlisis cristalogrdfico (ZnO)

El polvo de ZnO fue analizado mediante difraccidn de rayos X (DRX), y los patrones obtenidos, que
se muestran en la Fig. 5. El difractograma indica que la fase cristalina mayoritaria corresponde a
Zn0, lo que confirma el éxito tanto en el proceso de sintesis como de la prediccion de los
diagramas anteriormente analizados. Sin embargo, también se detectd hidroxido de zinc

(Zn(OH)2), que aparece como seiiales débiles en el patrén de difraccién.

La formacion de esta fase puede atribuirse a un cambio repentino del pH durante el proceso de
enjuague, lo que habria provocado que una pequeia porcién de ZnO se transformara en
hidroxido de Zn. Este fendmeno es comun en sistemas donde el pH no se controla de manera

precisa, lo que sugiere la importancia de un monitoreo cuidadoso de las condiciones del proceso
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para evitar la formacidn de fases indeseadas. De tal forma que la presencia de Zn(OH),, sugiere

una calcinacion a fin de obtener una fase monocristalina de ZnO.
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Fig. 5 Difractograma de rayos X del precipitado obtenido en la seccion 2.5 de la Metodologia. Se identifican picos
correspondientes a la fase cristalina de éxido de zinc (ZnO).

Andlisis quimico mediante Espectroscopia de descomposicion inducida por laser.

El analisis quimico del precipitado se realizdé mediante Espectroscopia de Descomposicion
Inducida por Laser (LIBS), utilizando el sistema de microscopia KEYENCE EA-300 de la serie VHX,
son presentados en la Tabla 6. Los resultados confirmaron que el zinc es el componente
predominante, lo cual coincide con la caracterizacidn previa realizada por difraccidn de rayos X
(DRX), que también identifico al éxido de zinc como la fase cristalina mayoritaria. Sin embargo,
en algunos sitios del andlisis LIBS se detectd la presencia de hidrégeno, lo que sugiere la formacién

de pequeiias cantidades de hidréxido de zinc.

Esta observacién refuerza la hipdtesis de que el hidroxido de zinc se forma debido a fluctuaciones

de pH durante el proceso, un fendmeno previamente observado en el analisis de DRX, donde
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sefiales débiles de hidréxido de zinc fueron registradas. La correlacidon entre ambas técnicas

confirma que, aunque el ZnO es el material principal, una pequena fracciéon de Zn(OH); también
se genera, no obstante, ndtese que el promedio de la tabla se del H es de 0.006, lo cual no es

significativo.

Tabla 6 Andlisis quimico por LIBS del precipitado obtenido de ZnO.

No. Presumed material Zn @] H

1 Zinc compound 66.6% 33.4% 0.0%
2 Zinc compound 71.1% 28.9% 0.0%
3 Zinc compound 71.2% 28.4% 0.4%
4 Zinc compound 74.4% 25.6% 0.0%
5 Zinc compound 68.2% 31.1% 0.7%
6 Zinc compound 63.9% 35.5% 0.6%
7 Zinc compound 57.0% 43.0% 0.0%
8 Zinc compound 65.7% 34.3% 0.0%
9 Zinc compound 55.0% 45.0% 0.0%
10 Zinc compound 62.2% 37.8% 0.0%
11 Zinc compound 72.8% 27.2% 0.0%
12 Zinc compound 68.5% 30.7% 0.8%
13 Zinc compound 68.8% 31.2% 0.0%
14 Zinc compound 68.6% 31.4% 0.0%
15 Zinc compound 71.3% 28.7% 0.0%
16 Zinc compound 0.636 0.22 0

)E(éégoo Zinc compound 0.716 0.278 0.006
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Fig. 6 Imagen del andlisis quimico obtenido por LIBS indicando 25 puntos de medicion del precipitado de ZnO
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2. CASO NITRATO DE NIQUEL Il HEXAHIDRATADO N2NiOg-6 H,0

2.1 Discusion de los diagramas de equilibrio caso nitrato de niquel 1l

Para la generacién de los diagramas de equilibrio del caso del nitrato de niquel Il, se consideraron
1.3 gramos de nitrato de niquel Il hexahidratado en 100 ml de agua destilada. Segun los resultados
obtenidos en la tabla 4, determinados en la Seccion 3.1 de la Metodologia, la molaridad de los
iones niquel es de 0.0447 y de nitrato es de 0.0894 M en 1.3 gramos del compuesto. A
continuacion, se presentan los diagramas de equilibrio quimico pH vs. fraccion, con el objetivo de

discutir los resultados obtenidos.

Diagrama equilibrio quimico tipo logaritmico

En el diagrama de la Fig. 7 se muestra el logaritmo de la concentracidn de todas las especies en
funcién del pH, representando las diferentes especies presentes en una solucién con ion niquel
Ni%*y nitrato NO3~. Es importante recordar que, en el logaritmo de la concentracidn, representado
en el eje de las ordenadas, la escala es logaritmica, en un rango de -10 a 0, donde O es igual a 1

Molar y -10 es igual a 1x107° Molar.
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[ N2+ _ Ni(OH)>(s) NO3-
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NipQH3*+ Ni(OH )4
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Fig. 7 Diagrama de especiacion tipo logaritmico, pH vs Fraccién, del sistema Ni?* / NOs, a concentraciones de 0.0447 M de Ni?*
y 0.0894 de NO;s.
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Especies presentes en el diagrama tipo logaritmico del sistema Zn** / NOs

a)

Ni?*: Esta es la especie dominante a valores de pH acidos, ya que en condiciones &cidas el
niquel permanece en su forma idnica simple. Esto se debe a la alta disponibilidad de
protones H* que previene la formacidn de especies hidroxiladas. En el diagrama, la curva
de Ni**se mantiene alta en valores de pH bajos, indicando que es la especie predominante

en soluciones acidas.

b) Ni(OH)*: A medida que el pH aumenta, la concentracién de iones OH™ incrementa,

c)

d)

favoreciendo la formacion de Ni(OH)* por la reaccidn Ni>*+OH <> Ni(OH)zs).

Ni(OH)2s): A pH neutros, alrededor de 6, comienza a formarse hidréxido de niquel
Ni(OH)z2(s), que es un precipitado solido. Esta fase sélida es importante porque indica la
solubilidad del niquel y su tendencia a precipitarse como Ni(OH)() en medios mas bdsicos.
En el diagrama, Ni(OH)z(s) aparece como una fase sélida que limita la concentracion de Ni?*
en solucidn a pH altos, lo que puede observarse en una disminucidn en la curva de Ni%*
cuando Ni(OH)z(s) comienza a formarse. El punto donde la curva de Ni(OH)zs) cruza con la
de Ni%* indica el pH donde ambas especies tienen concentraciones iguales, marcando una

transicion hacia la predominancia de Ni(OH) 2(s) a pH mas altos.

Ni(OH)s~ y Ni(OH)42": Por encima de pH 10, se pueden formar especies aniénicas como
Ni(OH)s™ y Ni(OH)s?>"que son complejos de niquel con multiples grupos hidroxilo. Estas
especies son estables en soluciones muy bdsicas, y sus curvas en el diagrama indican la
formacidn de complejos solubles, lo que sugiere que el niquel puede seguir en solucion a

pesar del pH elevado, pero en una forma diferente a la de Ni?*.

Interpretacion del diagrama logaritmico del sistema Zn** / NOs

La ventaja de tener todas las especies en un mismo diagrama es que permite identificar

claramente los rangos de pH y las concentraciones en los cuales cada especie es predominante.

En el caso del niquel, el diagrama muestra que: en soluciones muy acidas (pH < 6), el niquel esta

predominantemente en su forma simple Ni%*, lo que sugiere que, en ambientes 4cidos, es mas

probable encontrar el niquel disuelto en forma de ion libre.
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A partir de un valor de pH de 2 y hasta aproximadamente pH 10, la formaciéon de hidroxicomplejos

como Ni(OH)* comienza a ser significativa, indicando que el niquel comienza a interaccionar con
OH™ en la solucion. Esto es clave en procesos de neutralizacién, donde el pH se ajusta para

precipitar metales.

En un rango de pH de 6 a 14, el Ni(OH)ys) precipita, reduciendo la concentracién de niquel en
solucion, lo que es importante en aplicaciones como la remediacién de aguas contaminadas o en
la industria para el tratamiento de efluentes. En condiciones muy basicas (pH > 10), las especies
solubles anidnicas Ni(OH)3~ y Ni(OH)s>"son predominantes, lo que sugiere que el niquel

permanece en solucién bajo estas condiciones, pero en formas complejadas con hidroxilos.

Este diagrama ademas de mostrar las especies predominantes a diferentes niveles de pH, también
ofrece una vision clara sobre la estabilidad de las diferentes fases del niquel. Especificamente, se
puede observar que no se forman nitratos de niquel en el diagrama, lo que indica que dicha fase
no es estable bajo las condiciones representadas. Esto es coherente con la quimica de los nitratos,
que suelen permanecer disociados en solucidn acuosa. Finalmente, la aparicidén de Ni(OH)s) v las
especies hidroxiladas en pH mas alto es un indicativo de cdmo las especies de niquel pueden ser

controladas en sistemas acuosos ajustando el pH.

Diagrama equilibrio quimico tipo Fraccion

El diagrama de especies pH vs. Fraccion del sistema Ni?*/NOs™, generado por el software HYDRA-
MEDUSA y mostrado Fig. 8, como se explica paso a paso en la metodologia, permite visualizar la
distribucién de las especies presentes en solucidn en funcion del pH, proporcionando informacién

sobre las condiciones en las que predominan ciertos iones o compuestos precipitados.

El diagrama muestra que, en un rango de pH de 0 a aproximadamente 5.6, la especie dominante
es el ion niquel Ni**con una fraccion de 1 (es decir, 100% de iones Ni?*) esto se debe a que, en
condiciones acidas o ligeramente neutras, los iones de niquel no encuentran suficientes iones

hidroxido para formar hidréxidos de niquel.
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Fig. 8 Diagrama de especiacién tipo Fraccion, pH vs Fraccién del sistema Ni?* / NOs, a concentraciones de 0.0447 M de Ni**y
0.0894 de NO3.

La disociacidn del nitrato de niquel en agua se describe por la siguiente ecuacion:

Ni(N03), » Ni** + 2NO3 (424)

En este intervalo de pH, la solubilidad y estabilidad de los iones metalicos se incrementan debido
a la presencia de protones, lo que mantiene los aniones en forma disuelta y evita la formacidn de
compuestos insolubles. A medida que el pH aumenta, entre 6 y 8, coexisten: el ion niquel Ni%*, y
el hidréxido de niquel Ni(OH)z(s) como precipitado sélido. El ion niquel Ni%* presente en la solucién

puede reaccionar con los iones hidréxido OH™ segln la siguiente reaccién:

Ni2+ +20H - Ni(OH)Z(S) (45)

Esta reaccion quimica esta sustentada por Wanta y colaboradores en donde para que se lleve a
cabo, se requiere un incremento de iones OH- y depende tanto de las concentraciones de los
iones niquel y nitrato, como del pH de la solucién (Wanta, 2020). A partir de un pH de

aproximadamente 8 y hasta mas de 14, se observa la formacién de Ni(OH)2s) como precipitado
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dominante. Esto indica que, a medida que el pH aumenta hacia valores mas alcalinos, la

solubilidad del niquel disminuye y el compuesto Ni(OH)y(s) precipita y predomina.

Este analisis confirma la eficacia del software utilizado para predecir la distribucidon de especies
en funcidén del pH. La presencia de iones niquel en soluciones acidas, la precipitacion de hidréxido
de niquel en medios neutros a ligeramente alcalinos, y la formacion de complejos hidroxilados en
pH altamente alcalinos son coherentes con la quimica bien establecida de este compuesto. Este

diagrama es particularmente Util para aplicaciones industriales y de investigacion.

Si se analiza el diagrama a un valor de pH=6, se observa la coexistencia de varias especies: Ni*y
Ni(OH)2(s). El diagrama en este pH muestra las fracciones correspondientes a cada una, con un

valor de 0.5 para Ni(OH)z(s), 0.95 para Ni*, cuya suma es igual a la unidad.

2.2 Efecto del pH alcalino en el nitrato de niquel Il en solucién

El pH alcalino es importante en la transformacién del nitrato de niquel Il en hidréxido de niquel,
y eventualmente en la formaciéon de éxidos de niquel. Para inducir la precipitacidén de estos
compuestos, es necesario alcalinizar la solucién mediante la adicion de una base, como el
hidréxido de sodio (NaOH), debido a su eficacia, disponibilidad y bajo costo. No obstante, también
ha sido utilizado el KOH (Kotok, 2017). La eleccién de la base no solo facilita la precipitacion de
los productos deseados, sino que también influye en las especies quimicas presentes en la

solucién.

De una manera similar al ejemplo anterior, en el caso de la disolucién y precipitacion del nitrato
de Zn, al elevar el pH de la solucidon, se desplaza el equilibrio quimico hacia la formacién y
precipitacion del hidréxido de niquel Ni(OH)zs), que ocurre cuando el pH supera un valor critico
donde la solubilidad del niquel disminuye drasticamente. Este proceso no es simple y puede verse
afectado por la disociacién de NaOH, que genera iones sodio Na* e hidréxido OH™. Estos iones
pueden interactuar con las especies de niquel, por lo que es importante evaluar si el ion Na*
influye en la formacidon de compuestos no deseados, como complejos solubles que podrian

reducir la eficiencia de la precipitacion del hidréxido o del 6xido de niquel.
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El software HYDRA-MEDUSA permite prever estas interacciones y visualizar como diferentes

especies predominan en funcién del pH
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Fig. 9 Diagrama de especiacion del tipo Predominance area (Area de predominancia), pH vs Fraccion, del sistema Ni* / NOs/
Na*.

El diagrama de especiacién Predominace area (Area de predominancia) pH vs. Fraccidn para el
sistema Ni** /NOs™/Na*, mostrado en la Fig. 9, ilustra cdmo varian las especies predominantes en
la solucién en funcién del pH, con una molaridad de 0.0894 M para el nitrato, 0.0447 M para
niquel y 1 M para el ion Na*. Este diagrama es una herramienta ideal para comprender las
condiciones bajo las cuales diferentes especies de niquel y sodio dominan la solucién y para

predecir cdmo estas interacciones afectan el proceso de precipitacion del niquel.

En un amplio rango de pH, desde valores acidos hasta ligeramente neutros, la especie dominante
es el ion Ni**esto se debe a que, en condiciones acidas, el Ni?* permanece libre en solucién debido
a la falta de suficientes iones OH™ para formar compuestos precipitados, Sin embargo, a medida
que el pH de la solucién aumenta y se vuelve mds alcalino, se observa la formacién y
predominancia del hidréxido de niquel Ni(OH),is), que es la forma precipitada del niquel. Este
cambio ocurre porque, en condiciones alcalinas, los iones OH™ reaccionan con Ni%*, promoviendo

la precipitacion del hidroxido de niquel.
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El hecho de que solo se presenten Ni%* y Ni(OH)zs) en todo el rango de concentraciones de sodio

indica que no se forman especies intermedias o complejos con sodio que puedan interferir en la
precipitacion del hidréxido de niquel. Esto simplifica el control del proceso, asegurando que, al
ajustar el pH adecuadamente, se pueda obtener Ni(OH)z(s) puro sin la aparicién de compuestos

secundarios no deseados.

Este diagrama puede predecir las condiciones exactas bajo las cuales el hidréxido de niquel
precipita y para garantizar que el sodio, anadido en forma de NaOH, no introduce complicaciones
adicionales al sistema.
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NiZ Ni(OHD 5 (s)

Fraction
T

Fig. 10 Diagrama de especiacion del tipo Fraccién, pH vs Fraccion, del sistema Ni?* / NOs/ Na*, a una concentracion 1M de
NaOH y a concentraciones de 0.0447 M de Ni?*y 0.0894 de NOs.

El diagrama de especies pH vs. Fraccidn generado para el sistema Ni?*/NOs"/Na* muestra
claramente las fases y especies presentes a lo largo del rango de pH. Este diagrama muestra que
la alcalinizacién con NaOH conduce efectivamente a la precipitacion del hidréxido de niquel, sin
la formacién de subproductos no deseados que puedan comprometer la pureza o el rendimiento
del proceso, La Fig. 10 ilustra este diagrama, facilitando la interpretacién de las condiciones bajo

las cuales se forman las diferentes especies quimicas en la solucién.
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2.3 Obtencion de Ni(OH): en el laboratorio

En la Seccidn 3.3 de la Metodologia, se describid el procedimiento para la disolucion del nitrato
de niquel Il hexahidratado y la adicién gradual de una solucién de hidréxido de sodio 1M. El uso
de esta base a ha sido reportado para la sintesis de Ni(OH)2. (Pal, 2017), (Wanta, 2020). Este
proceso es importante para observar y analizar las especies quimicas presentes en diferentes
condiciones de pH, de acuerdo con las predicciones realizadas mediante el software HYDRA-

MEDUSA.

Al disolver 1.3 g de nitrato de niquel Il hexahidratado en 100 mL de agua destilada, se obtuvo una
solucién verde translucida. Esta condicidn indica la completa disolucién de los iones Ni** y NOs-
en el agua, lo cual es consistente con el comportamiento esperado en soluciones acuosas. El pH
inicial de la solucién, medido en 5.33, se encuentra dentro del rango donde, segun el diagrama
de Fig. 10, predominan los iones niquel disueltos. Este resultado confirma las predicciones del

software, que indicaban la estabilidad de Ni** en medios acidos.

Al aumentar el pH por encima de este punto, mediante la adicién de NaOH, se observa la
formacién de un sélido de color verde, atribuido a la especie solida de hidréxido de niquel, este
fenédmeno podria ocurrir porque al incrementarse la concentracién de iones (OH"), el equilibrio

se desplaza, favoreciendo la formacion de Ni(OH)z(s).

La evolucidn observada, desde la presencia de iones niquel en solucién hasta la formacién de
Ni(OH)z(s), un polvo de color verde, recalca la importancia del pH en la quimica del niquel. Estos
resultados no solo validan las predicciones del software HYDRA-MEDUSA, sino que también
proporcionan una base empirica para comprender cdmo controlar y dirigir la formaciéon de
especies deseadas en aplicaciones industriales y de laboratorio. La capacidad de predecir y
manejar estas transiciones de fase mediante la manipulacion del pH es esencial para optimizar

diversos procesos.

2.4 Caracterizacion de precipitados de Ni(OH):
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Propiedades fisicas Ni(OH).
El Ni(OH), generalmente se presenta como un sélido de color verde o verde-azulado, La densidad
de Ni(OH), es aproximadamente 4.1 g/cm3, es insoluble en agua, pero puede disolverse en acidos

minerales diluidos, formando sales de niquel.

El Ni(OH), no tiene un punto de fusion definido, ya que se descompone térmicamente antes de
fundirse, deshidratandose para formar éxido de niquel (NiO) a temperaturas superiores a 230-
300 °C, también es un material antiferromagnético a temperaturas bajas, y se convierte en

paramagnético cuando se calienta por encima de su temperatura de transiciéon magnética.

el Ni(OH), es un mal conductor eléctrico, pero su conductividad puede mejorar en soluciones
alcalinas cuando se encuentra en la forma de NiO(OH) como parte de celdas de bateria, por

consecuencia se comporta como un semiconductor (Ash, 2020).

Andlisis cristalogrdfico Ni(OH):

Los patrones de difraccidn se muestran en la Error! Reference source not found. del polvo de
hidréxido de niquel (Ni(OH),), el difractograma revelé que esta fase es la cristalina mayoritaria, lo
gue valida la eficacia del proceso de sintesis y confirma las predicciones basadas en los diagramas

de equilibrio quimico previamente analizados.

La predominancia de Ni(OH), sugiere que las condiciones de pH y la concentracién de reactivos

durante la sintesis fueron adecuadas para favorecer su formacién.
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Fig. 11 Difractograma de rayos X del precipitado obtenido en la seccion 3.3 de la Metodologia. Se identifican picos
correspondientes a las fases de teofrastita (H2NiO,) e hidréxido de niquel (Ni(OH),).

Espectroscopia de descomposicion inducida por Idser Ni(OH);

El analisis quimico del precipitado se realizdé mediante Espectroscopia de Descomposicion
Inducida por Laser (LIBS), utilizando el sistema KEYENCE EA-300 de la serie VHX. Los resultados
confirmaron que el hidréxido de niquel es el componente predominante, lo cual coincide con la
caracterizacion previa realizada por difraccién de rayos X (DRX), que identificé al Ni(OH), como la

fase cristalina mayoritaria, asi como la teofrastita, una variante del hidréxido de niquel.

Este hecho confirma que dicha fase se genera debido a fluctuaciones de pH durante el proceso
de sintesis, fenédmeno corroborado previamente por DRX. La correlacién entre ambas técnicas

confirma que el Ni(OH), es la fase principal.
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Resultados y discusion

No. Presumed material o Ni H

1 Nickel compound 58.0% 21.5% 20.5%
2 Nickel compound 61.6% 19.4% 19.0%
3 Nickel compound 64.2% 19.1% 16.7%
4 Nickel compound 58.1% 22.1% 19.8%
5 Nickel compound 64.7% 18.9% 16.4%
6 Oxygen compound 70.1% 13.1% 16.8%
7 Oxygen compound 67.7% 14.3% 18.0%
8 Nickel compound 60.7% 23.4% 15.9%
9 Oxygen compound 67.7% 15.1% 17.2%

Nickel compound

Nickel compound

Nickel compound

Nickel compound

Oxygen compound

ickel compound

Nickel compound

Oxygen compound

Oxygen compound

Fig. 12 Imagen del andlisis quimico obtenido por LIBS indicando nueve puntos de medicion del precipitado (Ni(OH),).
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3. CASO NITRATO DE ALUMINIO NONAHIDRATADO AI(NO3)s3-9 H,0

3.1 Discusidn de los diagramas de equilibrio caso nitrato de aluminio

Para la generacion de los diagramas de equilibrio del caso del nitrato de aluminio, se consideraron
2.5 gramos de nitrato de aluminio nonahidratado. Segun los resultados obtenidos en la tabla 5,
determinados en la Seccion 4.1 de la Metodologia, la molaridad de los iones aluminio y nitrato es
de 0.0666 M y 0.1998 M respectivamente en 2.5 gramos del compuesto. A continuacidn, se
presentan los diagramas de equilibrio quimico pH vs. Fraccién de especies, con el objetivo de

discutir los resultados obtenidos.
Diagrama equilibrio quimico tipo logaritmico

MENU

[Al°T] o = 66.60 mM

0 —
H™ AL(OH)3(cr) /I\I(Z)*
T“\A 13+ \ S aan — P T

-2 ¥ 1&3\ A

U L MO 2
g A12( D24+
U e A
ol —‘}t{(s DTN
0 ./yl AT 4 RN
/) NN
- /f‘ ) 7/ \\ ™~ “\,_\‘
/ / NN
-8 £ / \ \.:\ ™ &
\ SO A1(OH),
1 1 [V L S =l 1 ] 1 1 1 1 — J
2 4 [&] 8 10 12 14

rH

Fig. 13 Diagrama de especiacion tipo logaritmico, pH vs Fraccion, del sistema APF*/ NOs, a concentraciones de 0.0666 M de
APP*y 0.1998 de NO;'.

En el diagrama de la Fig. 13 se muestra el logaritmo de la concentracidén de todas las especies en
funcion del pH, representando las diferentes especies presentes en una solucion de nitrato de
aluminio. Es importante senalar que el logaritmo de la concentracion representado en el eje de
las ordenadas esta en escala logaritmica, abarcando un rango de -10 a 0, donde 0 es igual a 1

Molar y -10 equivale a 1x107° Molar.
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Especies presentes en el diagrama logaritmico del sistema AlI**/NO;z~

a) AP*: Avalores de pH acidos, el ion aluminio AI** es la especie predominante en solucién.
Esto se debe a que, en condiciones acidas, el aluminio permanece en su forma idnica
simple debido a la abundancia de protones H*, que impiden la formacion de especies
hidroxiladas. En el diagrama, la curva de AI** es dominante en la regién acida, lo que refleja
la estabilidad del aluminio en su forma idnica en este rango de pH.

b) AI(OH)**: A medida que el pH aumenta, los iones hidréxidos OH™ comienzan a reaccionar
con A* para formar el complejo Al(OH)?*. Esta especie domina en el diagrama en un pH
cercano a 3. El cruce entre las curvas de AlI** y AI(OH)?* indica el pH en el que ambas
especies tienen concentraciones iguales.

c) AI(OH)s: En un rango de pH cercano a 3, se forma Al(OH);, un precipitado sélido. Este
precipitado limita la solubilidad del aluminio, indicando que, en condiciones
moderadamente basicas, el aluminio tiende a precipitar en forma de hidréxido de
aluminio. La curva correspondiente a Al(OH)s en el diagrama muestra la reduccion de la
concentracion de aluminio libre en solucién a medida que se precipita.

d) AI(OH)s™: A pH mas altos, la especie anidnica Al(OH),~ comienza a predominar. Esta
especie se forma cuando el aluminio reacciona con un exceso de iones hidréxidos,
manteniéndose en solucidon en forma de un complejo soluble. En el diagrama, esta
especie aparece en mayor predominancia en el extremo bdasico, reflejando la estabilidad

de los complejos hidroxilados del aluminio bajo condiciones fuertemente alcalinas.

Interpretacion del diagrama logaritmico del sistema Al**/NO;z~

La representacion de todas las especies en un Unico diagrama permite identificar claramente los

rangos de pH en los que cada una es predominante. En el caso del aluminio:

El comportamiento del aluminio en soluciéon acuosa depende fuertemente del pH, con distintas
especies predominando en diferentes rangos de pH. A valores de pH acidos (condiciones muy
acidas), el aluminio permanece principalmente como ion simple APP*. A medida que el pH

aumenta, se observa la formacién de complejos hidroxilados como Al(OH)?*, seguido por la
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precipitacion de Al(OH)z y la formacion de especies mas complejas como Al(OH),™ en condiciones

alcalinas.

A un pH cercano a 3, comienza la precipitacidon de Al(OH)s, lo que indica una disminucién en la
solubilidad del aluminio a medida que el pH se vuelve mas basico. Esto refleja una transicién en
la quimica del aluminio desde una fase predominantemente soluble a una en la que el aluminio

tiende a precipitar.

En condiciones mas basicas (pH mas alto), el aluminio tiende a formar complejos solubles como
Al(OH)4™, lo que muestra que, bajo estas condiciones, la forma hidroxilada del aluminio es mas
estable. Las distintas especies de aluminio se forman debido a las interacciones con iones
hidréxido en solucion, lo que indica una fuerte dependencia de la concentracidon de OH™ y del pH.
Cada especie tiene un rango de pH en el que es mas estable, lo que apunta que, para controlar la
quimica del aluminio en un sistema, es esencial ajustar cuidadosamente el pH para promover la

formacién de la especie deseada.

El diagrama no solo muestra las especies predominantes a diferentes niveles de pH, sino que
también proporciona informaciéon sobre la estabilidad de diferentes fases del aluminio.
Especificamente, no se observan nitratos de aluminio en el diagrama, demostrando que esa fase
no es estable bajo las condiciones representadas, por lo tanto, es ideal emplearlo en la formacién
de Al(OH)s. Esto concuerda con la naturaleza de los nitratos, que suelen estar completamente

disociados en solucidon acuosa.

El uso de una escala logaritmica en el diagrama permite una visualizacion mas clara de las
concentraciones de las diferentes especies en funcidon del pH, abarcando un rango amplio de
concentraciones (desde 1 M hasta 1x107 M). Esto es importante para entender la
predominancia relativa de cada especie en funcidn del pH y como pequefias variaciones en pH

pueden resultar en cambios significativos en la forma en que el aluminio se comporta en solucién.

Diagrama equilibrio quimico tipo Fraccion
El diagrama de especies pH vs. Fraccidn del sistema Al**/ NO3?-, generado por el software HYDRA-

MEDUSA y mostrado Fig. 14, permite visualizar la distribucién de las especies presentes en
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solucion en funcién del pH, proporcionando las condiciones en las que predominan ciertos iones

0 compuestos precipitados.
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Fig. 14 Diagrama de especiacion tipo Fraccion, pH vs Fraccion, del sistema AlI?*/ NOs, a concentraciones 0.0666 M de AP+ y
0.1998 M de NO5'.

El diagrama muestra que, en un rango de pH de 0 a aproximadamente 3, la especie dominante es
el ion aluminio AI**, con una fraccién de 1 (es decir, 100% de AI**). Esto se debe a que, en
condiciones muy acidas, los iones de aluminio permanecen en su forma libre debido a la alta
concentracion de protones H*, lo que evita la formacién de complejos hidroxilados. La disociaciéon

del nitrato de aluminio en agua se describe por la siguiente ecuacion:
AIL(NO3); —» At + 3NO3~ (46)

A partir de un pH de aproximadamente 3 y hasta alrededor de 12, se observa la formacién de
Al(OH)3(cr), un hidréxido de aluminio que precipita y domina en esta regién de pH. Esta
precipitacion reduce drasticamente la cantidad de aluminio libre en solucidn, indicando que, en
condiciones neutras y bdsicas, el aluminio se precipita de manera efectiva como hidréxido. Sin
embargo, se ha encontrado que el pH de precipitacién con nitrato de amonio, tiene un efecto

significativo en la estructura cristalina del material obtenido; en este sentido Du y colaboradores
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encontraron que entre un pH de 5 a 7 se obtiene principalmente la fase bohemita no obstante en

un pH 8 hasta 11 la bayerita es la fase principal mayoritaria (Du, 2009). Por otro lado, la
precipitacion con hidréxido de sodio de nitrato de aluminio hidratado en solucién, indica que un

pH de 5 se obtiene principalmente la fase cristalina gibbsita (Dembowski, 2020).

A pH superiores a 10.5, el diagrama muestra la aparicion de especies solubles como Al(OH)s™ un
complejo anidnico que se vuelve predominante en condiciones fuertemente alcalinas. Este
complejo se forma cuando el aluminio se coordina con un exceso de iones hidréxido, aumentando

su solubilidad en medios basicos.
Al(OH)3(cr) + OH™ - Al(OH), (47)

Estos datos confirman la eficacia del software utilizado para predecir la distribucién de especies
en funcién del pH. La presencia de iones aluminio en soluciones acidas, la precipitacién de
hidréxido de aluminio en medios neutros y alcalinos, y la formacion de complejos anidénicos en

pH altamente alcalinos (lbarra-Cruz, 2024).

3.2 Efecto del pH alcalino en el nitrato de aluminio en solucion

El pH alcalino es fundamental en la transformacion del nitrato de aluminio nonahidratado en
hidréxido de aluminio. Para inducir la precipitacion de estos compuestos, es necesario elevar el
pH de la solucion mediante la adicidon de una base, como el hidréxido de sodio (NaOH), debido a
su eficacia, disponibilidad y bajo costo. La eleccion de la base no solo facilita la precipitacion del

hidréxido de aluminio, sino que también influye en las especies quimicas presentes en la solucién.

Al aumentar el pH, el equilibrio quimico se desplaza hacia la formacién y precipitacion del
hidroxido de aluminio AlI(OH)s3(r), que ocurre cuando el pH supera un valor critico donde la
solubilidad del aluminio disminuye significativamente. Sin embargo, este proceso puede
complicarse debido a la disociacidon de NaOH, que genera iones sodio Na* e hidréxido OH". Estos
iones pueden interactuar con las especies de aluminio, y es esencial evaluar si el ion Na* puede
influir en la formacién de complejos solubles indeseados, que podrian afectar la eficiencia de la

precipitacion del hidréxido de aluminio.
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El software HYDRA-MEDUSA permite anticipar estas interacciones y visualizar como diferentes

especies predominan en funcién del pH. El diagrama de especies pH vs. Fraccién generado para
el sistema AI**/NOs/Na* de la Fig. 16, muestra las fases y especies presentes a lo largo del rango
de pH. Por ejemplo, a un pH alrededor de 3, se observa la precipitacion de Al(OH)s3(cr), mientras
que en condiciones mas alcalinas (pH > 10), se pueden formar complejos solubles como Al(OH)s

lo cual aumenta la solubilidad del aluminio en medios muy alcalinos.

Este analisis pierde asegurar que la alcalinizaciédn con NaOH conduce eficazmente a Ia
precipitacion del hidréxido de aluminio, sin la formacién de subproductos no deseados que
puedan comprometer la pureza o el rendimiento del proceso. Este reactivo es ampliamente
utilizado en procesos de precipitacién de hidréxidos de aluminio, aunque también se han usado

KOH e hidréoxido de amonio, o carbonatos (Ziva, 2021) (Ibarra-Cruz, 2024) (Dembowski, 2020).

Este enfoque tiene gran relevancia en aplicaciones industriales, donde es vital controlar el pH
para asegurar que la precipitacién del hidréxido de aluminio ocurra bajo condiciones éptimas,

maximizando la eficiencia y pureza del producto final.
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Fig. 15 Diagrama de especiacion del tipo predominance area, pH vs el Log de la concentracién, del sistema Al**/NOs/Na*.
El diagrama de especiaciéon “Area de predominancia” pH vs. El Log de la concentracién para el

sistema AI** /NOs~ /Na*, con una molaridad de 0.0666 M para el aluminio, 0.1998 para el nitrato
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y 1 M para el sodio, ilustrado en la Fig. 15, es una herramienta clave para comprender cémo

varian las especies de aluminio en solucion en funcién del pH. Este diagrama permite predecir las
condiciones bajo las cuales diferentes especies de aluminio predominan en la solucién y como

estas interacciones afectan el proceso de precipitacion del hidréxido de aluminio.

En un rango de pH 4cido, la especie dominante es el ion AlI3*. Esto se debe a que, en estas
condiciones, el AI** permanece en solucién sin precipitar, debido a la escasez de iones OH~
suficientes para formar el hidréxido de aluminio Al(OH)3(r). A medida que el pH de la solucidn
aumenta y se vuelve mas alcalino, comienza a formarse Al(OH)3(r), que es la forma precipitada
del aluminio, y esta especie pasa a ser la predominante en la solucién este cambio se produce

porque los iones OH-reaccionan con Al3*, promoviendo la precipitacion del hidréxido de aluminio.

A pH mas elevados, superiores a 13.5, se observa la formacion de especies complejas solubles
como Al(OH)s", lo que indica que en condiciones altamente alcalinas, el aluminio puede volver a
disolverse en forma de complejos hidroxilados. Este comportamiento es importante, ya que
puede afectar la eficiencia de la precipitacidon del Al(OH)s() si no se controla adecuadamente el

pH.

El diagrama muestra que, en todo el rango de concentraciones de sodio, solo se presentan
Al(OH)3(s) y AI(OH)4™. No se forman especies intermedias o complejos con sodio que pudieran

interferir en la precipitacion del hidréxido de aluminio.

Como en el caso de Zn, el aluminio también es anfétero, es decir puede disolverse tanto en

medios acidos como en medios basicos, formando iones Zn* o Zn(OH), respectivamente.
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Fig. 16 Diagrama de especiacién del tipo Fraccién, pH vs Fraccion del sistema Al?*/NOs/Na*, a una concentracién 1M de NaOH
y a concentraciones de 0.0666 M de AP*y 0.1998 M de NO5'.

3.3 Obtencion de AI(OH)s en el laboratorio

En la Seccidn 4.3 de la Metodologia, se describid el procedimiento para la preparacidon de una
solucién de nitrato de aluminio nonahidratado y la posterior adicidon gradual de una solucién de
hidréxido de sodio 1 M. En este proceso se pudo observar y analizar las especies quimicas
presentes en diversas condiciones de pH, conforme a las predicciones realizadas con el software

HYDRA-MEDUSA.

Al disolver 2.5 g de nitrato de aluminio nonahidratado en 100 mL de agua destilada, se obtuvo
una solucién acuosa clara. Esta transparencia indica la completa disolucion de los iones Al?* y
NOs™ en el agua, lo cual es consistente con el comportamiento esperado en soluciones acuosas.
El pH inicial de la solucidn, medido en 2.91, se encuentra dentro del rango donde predominan los

iones de aluminio disueltos, segun el diagrama de especies.

Al aumentar el pH mediante la adicién gradual de NaOH 1 M, se comenzd a observar la formacion
de hidréxido de aluminio, Al(OH)s. Esto se debe a que, al incrementarse la concentracién de iones
OH-, el equilibrio se desplaza, favoreciendo la precipitacién del hidréxido. Este cambio es visible
en el diagrama de especies de la Fig. 16, donde la aparicion de Al(OH)s se vuelve notable conforme
el pH alcanza valores cercanos a la neutralidad. Se registré un pH final de 7.12, lo que confirma la

neutralizacion de la solucidn y la formacion del precipitado esperado.
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La transicion observada desde la presencia de iones Al** disueltos hasta la formacién de Al(OH)s

recalca la importancia del pH en la quimica del aluminio. Estos resultados validan las predicciones
del software HYDRA-MEDUSA y proporcionan una base empirica para comprender cémo

controlar la precipitacion de especies deseadas en aplicaciones industriales y de laboratorio.

3.4 Caracterizacion de precipitados de Al(OH)s

Propiedades fisicas Al(OH);

El hidréxido de aluminio, Al(OH)s, es un compuesto sélido de color blanco que puede presentarse
en forma amorfa o cristalina. Es insoluble en agua, pero su caracter anfotero le permite reaccionar
tanto con 4cidos como con bases, lo que lo convierte en una sustancia versatil en diversas

aplicaciones quimicas.

El hidréxido de aluminio se descompone a temperaturas superiores a 400°C, liberando vapor de
agua y transformandose en éxido de aluminio (Al,Os). El Al tiene una densidad aproximada de
2.42 g/cm3 y es inodoro. En condiciones acuosas, puede formar Al(OH)s; una especie gelatinosa

cuando esta hidratado.
Andlisis cristalogrdfico AI(OH)s

El analisis cristalografico mediante difraccion de rayos X (DRX) del polvo de hidréxido de aluminio,
presentado en la Fig. 17, revela la presencia de tres fases cristalinas distintas: bayerita, doyleita y
gibbsita. Estos resultados son coherentes con la capacidad del AI(OH)s para exhibir diversas
formas cristalinas. La identificacion de estas fases confirma la eficacia del proceso de sintesis y
valida las predicciones basadas en los diagramas de equilibrio quimico previamente analizados.
Este hallazgo no solo respalda la precisiéon del método sintético empleado, sino que también
resalta la importancia de comprender la formacidn de diferentes fases cristalinas, lo que puede

ser crucial para diversas aplicaciones futuras del hidréxido de aluminio.
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Fig. 17 Difractograma de rayos X del precipitado obtenido en la seccion 4.3 de la Metodologia. Se identifican picos
correspondientes a las fases de Bayerita, Doyleita y Gibbsita.

Espectroscopia de descomposicion inducida por Idser AI(OH)s

El analisis quimico fue realizado utilizando la técnica de Espectroscopia de Descomposicidn

Inducida por Laser (LIBS) con el sistema KEYENCE EA-300 de la serie VHX.

El analisis revela la presencia de hidréxido de aluminio, asi como de oxigeno y agua. Estos
resultados sugieren que la técnica LIBS se centra principalmente en la caracterizacién de la
superficie de la muestra. Dado que la muestra analizada era un polvo muy fino e hidratado, es
probable que haya absorbido humedad del entorno. Esta absorcidn de agua ambiental se refleja
en los resultados del andlisis. La presencia de agua en el polvo puede deberse a su alta superficie
especifica y a su capacidad para captar humedad del ambiente, lo que destaca la importancia de
considerar las condiciones de almacenamiento y manejo de la muestra para obtener resultados

precisos.
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Tabla 8 Andlisis quimico obtenido por LIBS del precipitado obtenido Al(OH)s.

No. Presumed material O Al H

1 Aluminum oxide 59.4% 30.1% 10.5%
2 Oxygen compound 79.5% 11.5% 9.0%
3 Water 86.4% 0.0% 13.6%
4 Water 85.5% 0.0% 14.5%
5 Aluminum oxide 68.5% 21.6% 9.9%
6 Aluminum oxide 67.0% 23.6% 9.4%
7 Oxygen 100.0% 0.0%

8 Aluminum oxide 66.8% 22.0% 11.2%
9 Aluminum oxide 70.6% 19.8% 9.6%

Oxygen compound

Aluminum oxide

Aluminum oxide

Aluminum oxide

Aluminum oxide
Aluminum oxide

Fig. 18 Imagen del andlisis quimico obtenido por LIBS indicando nueve puntos de medicion del precipitado de Al(OH)s.

Estos resultados obtenidos proporcionan una comprensién detallada de la estructura vy
composicion de ZnO, Ni(OH), y Al(OH)s. El uso de los diagramas HYDRA-MEDUSA ha sido esencial
para predecir y validar las fases cristalinas observadas, y para interpretar la influencia de las
condiciones experimentales en los resultados. La integracién de estas técnicas analiticas y el
andlisis de los diagramas han permitido una evaluacién completa y precisa de los compuestos

estudiados.
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Conclusiones
1. CONCLUSIONES

En este trabajo, se construyeron diagramas de equilibrio quimico mediante la prediccion con el
software HYDRA-MEDUSA en una solucidn alcalina adicionada con NaOH vy utilizando nitratos de
Zn, NI y Al. Se analizé la obtencién de sdlidos precipitados de ZnO(c), Ni(OH)zi) y AI(OH)s(cn),

validdndose los resultados exitosamente mediante experimentacion.

Los diagramas generados con el software HYDRA-MEDUSA predijeron que a valores de pH que
oscilan entre 6.5y 13, se formaria 6xido de zinc ZnO(cr) como la fase mas estable de un precipitado

sdlido de color blanco.

Esta prediccidn fue confirmada experimentalmente al registrarse un pH final de 11.95 tras la
adicién de hidrdoxido de sodio y a través de la caracterizacion del polvo blanco obtenido, utilizando
difraccién de rayos X (DRX) y analisis quimico. Se verificé la formacién de ZnO(c), en concordancia
con las predicciones tedricas, aunque se detectaron minimas fases cristalinas secundarias de
hidréxido de zinc, posiblemente debido a la reaccién superficial del polvo con la humedad

presente en la atmodsfera.

En cuanto a la sintesis del hidréxido de niquel, los diagramas indicaron la formacién de Ni(OH)z(s)

a valores de pH entre 7.5y 14.

Experimentalmente, se corroboré la precipitaciéon de este compuesto de color verde a un valor
de pH de 8.11. Posteriormente el polvo se caracterizdé mediante DRX y analisis quimico por LIBS,
corroborando la formacion de Ni(OH)zs). En ambos analisis se encontraron otras fases cristalinas,

como la teofrastita, un compuesto cristalino inestable.

El estudio de la precipitacion de Al(OH)s(cr) estudiados tedricamente con los diagramas de HYDRA-

MEDUSA, indicaron que esta reaccién ocurre en un rango de pH entre 3y 12.

Experimentalmente, se ajustd el pH a 7.12, obteniendo un precipitado blanco tipo gel. Las
formaciones del polvo de hidroxidos de aluminio se confirmaron mediante DRX y LIBS, verificando

la presencia del compuesto.
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El uso de hidréxido de sodio (NaOH) como alcalinizante de la solucidn resulté adecuado, ya que

el ion sodio no reaccioné con los productos que se pretendian obtener, tal como se predijo en los

diagramas construidos.

La validacién experimental de los diagramas de equilibrio ha demostrado su eficacia como
herramientas computacionales para la prediccién y caracterizacidn de especies quimicas en
diversas condiciones, proporcionando una base sdlida para investigaciones educativas,
industriales y cientificas y facilitando el desarrollo de aplicaciones al optimizar procesos y mejorar

la eficiencia en el uso de materiales y reactivos.

Estos resultados resaltan la importancia de los diagramas de equilibrio en la quimica aplicada, no
solo como herramientas predictivas y analiticas, sino también como valiosas guias educativas para
estudiantes de quimica inorganica, ciencia de materiales, geologia ambiental y metalurgia

extractiva, de maestria, doctorado y posdoctorado.
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