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Introdução
1. Importância do equilíbrio químico em solução 

O equilíbrio químico em solução aquosa é um tópico muito importante em 
diversas áreas da Química, como a Química Analítica (tanto clássica quanto ins-
trumental), Química Ambiental, Química Medicinal, Química do Solo, Química 
dos Alimentos, Nutrição de Plantas, Fisiologia, etc.

A partir do conhecimento das espécies químicas existentes na solução e das 
concentrações no equilíbrio de cada espécie, é possível descrever diversos pro-
cessos, tais como o comportamento de compostos em HPLC; a in� uência do pH 
sobre a curva analítica em espectrofotometria molecular (UV-visível); a partição 
entre solventes pouco miscíveis; a formação de precipitados; a in� uência do pH 
e de sistemas tampão no comportamento cinético de reações;  a formação de 
gases; a absorção de espécies químicas em organismos; a seleção de indicadores 
ácido-base, de conservantes de alimentos, etc.

Antigamente, antes da era da informática, o estudo de equilíbrio era pauta-
do em cálculos exaustivos ou em inúmeras aproximações, sendo que essas últi-
mas limitavam consideravelmente a abrangência dos cálculos, restringindo-os a 
situações usualmente muito simples e pouco aplicadas.

Com a era da informática, foi possível fazer uma releitura do estudo de equi-
líbrio químico em solução aquosa, resolvendo e calculando, de maneira simples, 
inúmeros parâmetros de interesse da área química e, assim, permitindo que o 
universo de aplicações dessa área pudesse ser ampliado.  Essa releitura iniciou-
-se com o livro Equilíbrio Químico em Soluções Orientado à Aplicação e avança 
com o conjunto de planilhas e softwares que formam a suíte EQUISα e com o au-
xílio deste guia de referência e de outros textos e tutoriais em desenvolvimento.

2. Estratégias para o estudo de equilíbrio em solução

Para o estudo do equilíbrio químico em solução aquosa (EQuiSA), é neces-
sário:

o Descrever todas as espécies em solução e os processos químicos que os 
relacionam, ou seja, reações químicas (equilíbrios ou processos completos), evi-
tando-se o uso de reações globais.

o Avaliar as concentrações analíticas e no equilíbrio das espécies em solução, 
utilizando a tríade de conhecimento:

o Balanço de Matéria

o  Balanço de fases

o Balanço de Carga

o Lei da Ação das Massas

E, para a resolução de um problema em particular, deve-se considerar o nível 
da informação que se deseja obter:
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A. Avaliação qualitativa - a partir de uma perturbação (alteração de con-
centração, de temperatura, do solvente, etc.), obtém-se a resposta de uma espé-
cie química do sistema (aumento/diminuição de concentração, não haver altera-
ção ou, mesmo, não ser possível a� rmar o que poderá acontecer – inconclusivo). 
Para tanto é utilizado o  Método do Princípio de Le Chatelier aplicado a sistemas 
de equações. 

B. Avaliação semiquantitativa - a partir de diagramas de distribuição de 
espécies, pode-se prever o comportamento de uma ou várias espécies químicas 
ou, pelo menos, avaliar uma região experimental, na qual o sistema químico  não 
seja alterado de maneira signi� cativa.

C. Avaliação quantitativa simples -  considerando a presença de poucos 
equilíbrios em solução, são obtidas estimativas numéricas das concentrações 
das espécies de interesse.

D. Avaliação quantitativa completa - considerando-se a maior quantidade 
de equilíbrios existentes em solução, são obtidas estimativas mais precisas das 
concentrações e quantidades das espécies de interesse, inclusive considerando 
as atividades das espécies químicas. 

3. Suplemento Alfa 

A biblioteca Alfa é uma biblioteca de funções para o Microsoft Excel, cujo 
objetivo é fornecer um conjunto de funções que auxiliem na realização tanto 
da Avaliação Semiquantitativa quanto da Avaliação Quantitativa Simples. Isso 
porque a Avaliação Qualitativa não envolve valores numéricos e a Avaliação 
Quantitativa Completa exige o uso de softwares dedicados ao algoritmo de alta 
e� ciência de cálculo, como Minteqa2.

Várias funções importantes de cada tipo de equilíbrio são apresentadas na 
biblioteca de funções Alfa�, permitindo o cálculo de parâmetros e concentra-
ções de interesse.

As funções foram divididas por tópicos:
- Equilíbrio ácido-base de Bronted
- Equilíbrio de Precipitação (ou Solubilidade)
- Equilíbrio de Complexação
- Equilíbrio de Partição
- Coe� cientes de Atividade
- Gerais

No tópico ‘Gerais’ são apresentadas funções de apoio, como  aquela para ob-
tenção das raízes de equação de segundo grau (Método de Báscara), geração 
de números aleatórios com distribuição normal, cálculo da massa molar de um 
composto químico, além de funções estatísticas adicionais àquelas já existentes 
no Microsoft Excel: cálculo dos  parâmetros da regressão linear ponderada (com 
7 tipos de pesos), usada para dados heterocedásticos, cálculos dos resíduos dos 
modelos de regressão, etc.

Este suplemento pertence à suíte EQuiSα (Equilíbrio Químico em Solução 
Aquosa), um pacote de planilhas e softwares associados a Equilíbrios Químicos 
em Solução ou à Química Analítica. Fazem parte desse pacote o TitGer (simula-
ção de titulações de misturas de polipróticos) e o AlfaDist (que elabora grá� cos 
de distribuição de espécies de sistemas ácido-base de Brosnted), dentre outros.
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Com o surgimento de versões mais atualizadas da biblioteca de funções, este 
livro virtual também será atualizado.

4.Download e instalação/atualização da biblioteca 
de funções Alfa

O download gratuito da biblioteca de funções Alfa pode ser realizado na pá-
gina www.solucaoquimica.com. São dois arquivos: alfa.xla, que é o suplemento 
(nome, no Microsoft Excel, para biblioteca de funções) e Instalação do suple-
mento alfa.xls, uma planilha do Microsoft Excel que fará a instalação da biblio-
teca de funções.

Os dois arquivos devem estar na mesma pasta. Para instalar o suplemento, 
deve-se abrir o arquivo de instalação (ele é uma planilha do Excel) e clicar no 
botão Setup Suplemento Alfa v1.0 (Figura 1). O suplemento será instalado em 
uma pasta no diretório do O�  ce. Para desinstalar o suplemento, pode-se clicar 
no botão Remove Suplemento alfa v1.0. 

O suplemento pode também ser temporariamente desabilitado. Para tan-
to, consulte o item “Desabilitação e Desinstalação da biblioteca de funções Alfa” 
(página 31)

Figura 1 – Tela da planilha instalação da biblioteca de funções alfa.xls

Dicas Gerais

1. As variáveis com parênteses na frente signi� cam vetores: é necessário 
marcar a região da planilha na qual os seus valores estão listados. Ex. pKa( ). 
Para as outras variáveis, pode ser escrito o valor numérico ou selecionar uma 
célula.

2. Para facilitar o uso das funções, antes de escrever as variáveis (ou seja, após 
abrir os parênteses) ao clicar no botão “fx” ao lado da barra de endereço (Figura 
1), será aberta uma janela com as variáveis a serem selecionadas. 

    Figura 2
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5. Equilíbrio Ácido-base de Bronsted

Em um sistema em equilíbrio ácido-base de Bronsted, pode-se de� nir a fração de 
equilíbrio , α, que é a razão entre concentração no equilíbrio de uma espécie química
 em relação à concentração analítica (ou total) do sistema. 

Considerando um equilíbrio ácido-base de Bronsted monoprótico: 

Onde Ca é de� nido por
Ca = [HA] + [A-]

Para sistemas polipróticos, pode-se considerar o sistema de equação, inician-
do, por convenção, pela espécie mais protonada, formando sua base conjugada. 
São escritas equações químicas su� cientes para que todos os prótons ionizáveis 
sejam liberados. Considerando um sistema geral, onde HnAq é a espécie mais 
protonda (q é carga da espécie totalmente protonada),

Assim, a fração de equilíbrio para cada espécie é a razão entre sua concentra-
ção no equilíbrio e a concentração analítica do sistema ácido-base de Bronsted 
em questão.

onde o 
subíndice ‘i’ está associado ao número de prótons perdidos em relação à es-

pécie totalmente protonada e lembrando que H+
(aq)  representa o íon H+ (próton) 

solvatado.
A concentração analítica do sistema ácido-base de Bronsted, portanto, é de-

� nida por meio do balanço de matéria:

Ca = [HnAq] + [Hn-1Aq-1] +...+ [Aq-n]

A fração de equilíbrio de sistemas ácido-base de Bronsted depende apenas dos 
valores de pKa (do sistema ácido-base de Bronsted) e do pH da solução. As expres-
sões matemáticas para os cálculos da fração de equilíbrios das espécies pertencen-
tes a sistemas monopróticos, dipróticos, etc. são apresentados na função alfa.

Pelo Princípio da Eletroneutralidade, a concentração de cargas negativas em 
uma solução deve ser igual à concentração de cargas positivas, ou seja, a dife-
rença entre a concentração de cargas positivas e negativas deve ser igual a zero.

[ + ] - [ - ] = 0

Assim, cada íon em solução contribui para o balanço de carga de uma solu-
ção. Isso independe se o íon pertence ou não a um sistema ácido-base de Brons-
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ted ou se há vários sistemas ácido-base em solução.

Onde qi é a carga elétrica da espécie i. 
Assim, pode ser de� nida a carga efetiva de um sistema ácido-base de Bronsted:

onde ‘i’ representa todas as espécies de um mesmo sistema ácido-base de 
Bronsted. Esse parâmetro pode ser interpretado como a média ponderada das 
cargas elétricas das espécies pertencentes ao sistema ácido-base de Bronsted 
em questão.

Esse parâmetro é calculado com a função ‘qef’
Uma vez que o H+ e a hidroxila sempre estão presentes em uma solução 

aquosa, de� ne-se o termo Wat, que é a diferença entre as concentrações dessas 
duas espécies

Wat = [H+]-[OH-].

EXEMPLO 

Calcular o balanço de carga de uma solução formada por ácido 
acético (HAc) 0,05 mol/L, bicarbonato de sódio 0,02 mol/L e cloreto 
de potássio 0,01 mol/L, cujo pH foi corrigido para 4,0 com adição de 
um composto adequado:

[H+] - [OH-] + [Na+] + [K+] - [Cl-] - [HCO3
-] - 2[CO3

2-] - [Ac-] + ∆qxCx = 0
Onde ∆qxCx é o termo referente à(s) espécie(s) adicionada (s)  para 

o ajuste do pH (ácido ou base de Bronsted), e pode também ser visto 
como o sistema ácido-base de Bronsted adicionado.

Wat + c(Na+) + c(K+) - c(Cl-) + qe(carbonato)C(carbonato) + qe(ace-
tato).c(Acetato) + qxCx = 0

Tabela 1: Parâmetros calculados com as funções do suplemento Alfa

Assim, ∆qxCx = 1,00.10-4 + 0,02 + 0,01 – 0,01 –(4,25.10-3. 0,02) – 
(0,1481.0,05)= 0,01261 mol/L � ∆qxCx = - 0,0126 mol/L

Isso signi� ca que houve a adição de um ânion (qx < 0, pois o resul-
tado é negativo) e, portanto, um ácido. Essa conclusão está baseada 
no fato que a quantidade de prótons e hidroxilas adicionados já está 
considerada (computada)  com o ajuste do pH do meio para 4,0.  En-
tretanto, o ânion do ácido adicionado não havia sido computado (ou 
cátion da base). Se o resultado fosse positivo, teria havido adição de 
uma base para o ajuste do pH.
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Tamponamento do meio

Sistemas tampão são aqueles que causam uma resistência à variação do pH 
quando há adição de fontes de prótons ou de espécies consumidoras de prótons 
(ou seja, ácidos ou bases de Bronsted). Muitas vezes, esse efeito é obtido pela 
presença de um ou vários sistemas ácido-base.

No cálculo da resistência à variação do pH de uma solução, é usual haver a 
busca por 

• Concentração de ácido (ou base) adicionado para uma variação de pH de-
� nida na solução com concentração analítica do sistema ácido-base de Bronsted 
de� nida.

• Concentração do sistema ácido-base de Bronsted necessário para que uma 
variação de� nida de pH ocorra, considerando a entrada de uma concentração de 
ácido (ou base) de Bronsted.

• Variação de pH para uma dada adição de ácido ou base a uma solução tam-
pão (com pH e concentração de� nidos);

As duas primeiras situações são facilmente calculadas a partir do balanço de 
carga. 

Quando há a variação do pH de uma solução do valor atual (pHantes) para um 
novo valor (pHdepois), a concentração de ácido ou base forte (∆C) que deve ter sido 
adicionada para causar essa variação de pH (ou seja,  sua capacidade de neutra-
lização1) é dada pela  equação a seguir, obtida pela diferença entre os balanços 
de carga nos dois valores de pH, sendo que quando q∆C é positivo, indica adição 
de base e negativo, ácido.

É interessante notar que o termo ∆Wat descreve a região (ou efeito) pseudo-
tampão, ou seja,  a região de pH em que a resistência à variação do pH é devida 
ao excesso de ácido forte ou de base forte. Os termos qef, Wat , ∆qe e ∆Wat são 
calculados pela biblioteca de funções Alfa.

A terceira situação também utiliza a equação da capacidade de neutraliza-
ção (ou capacidade tamponante efetiva). Entretanto, o pH � nal é uma incógnita 
e a equação é muito difícil de ser resolvida analiticamente (salvo em casos muito 
particulares) e, portanto, pode ser solucionada por métodos iterativos, como por 
exemplo, a função pHtit, da biblioteca de funções.

A região de maior tamponamento diferencial de um sistema ou uma solução 
é calculada pelo poder tamponante (β), de� nido por Van Slyke, em 1921

 e reinterpretado por Koltho� , de� nindo a capacidade tamponante

1  Também chamado de forção do tampão ou capacidade tamponante efetiva (que é dife-
rente da poder tamponante de Van Slyke ou capacidade efetiva de Koltho�  β)
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como a quantidade de base forte necessária para aumentar o pH em uma 
unidade. De uso mais complicado, essa função é obtida pela derivação da capa-
cidade de neutralização em função do pH.

6. Descrição das Funções

- alfa(pH; num_alfa; pKa( ), npK)

- calcula as frações de equilíbrio (ou graus de dissociação) de uma sistema 
mono ou poliprótico em um valor de pH

pH - valor de pH no qual o alfa será calculado
num_alfa - número do alfa a ser calculado (0 - espécie totalmente protona-

da; 1- espécie com 1 próton a menos, etc.)
npK -  número de pKas do sistema 
- pKa -  vetor de valores de pKa 
(ou seja; é necessário marcar uma ou mais células – não pode colocar o 

valor numérico diretamente na fórmula).
 

Exemplo: obter a fração de equilíbrio do ácido carbônico no pH 7,5  (Figura 2)

Figura 2- Exemplo para obtenção da fração de equilíbrio do ácido carbônico (αo) no pH 
7,5. O inserto à esquerda mostra o trecho da planilha após pressionar a tecla OK
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Lembre-se de que a janela auxiliar de parâmetros (argumentos da função) foi 
obtida pressionando-se a tecla F2 após ‘=alfa(‘. Observe também que os valores 
de pKa são um intervalo de células (poderia ser apenas uma, no caso de mono-
próticos).

 - wat(pH; pKw)

calcula a diferença  Wat = [H+]-[OH-]
pKw - valor do logaritmo da constante de autoionização da água (14,00 a 

25� e força iônica igual a zero).
- qef(pH; cargainicial; pKa(), npK)

calcula a carga efetiva para o sistema ácido-base de Bronsted com valores de 
pKa de� nidos pelo vetor pKa.

 cargainicial - carga da espécie mais protonada igual a 

onde qi é a carga da espécie ‘i’ do sistema ácido base com pKas de� nidos pelo 
vetor pKa (). O O número de pKas do sistema é de� nido por ‘npK’.

carga inicial – carga da espécie mais protonada
npK -  número de pKas do sistema 

- Dqe(pHantes; pHdepois; pKa( ); cargainicial)

calcula a diferença de carga efetiva entre dois valores de pH
pHantes - pH na solução antes da variação do pH
pH depois - pH na solução antes da variação do pH
 

Dwat(pHantes; pHdepois; pKw)

calcula a diferença do termo  Wat (=[H+]-[OH-])entre dois valores de pH

Assim, 
Dwat = ∆Wat

- GranIIv(pH; pKw; V; k) 

Calcula a função Gran II sistemas ácido-base forte

 
V - volume de titulante
k- fator de ajuste sem signi� cado físico.
- GranIIvt(pH; pKw; V; Vo) 

Calcula a função Gran II sistemas ácido-base forte

V é o volume da solução de titulante



14

Guia de Referência Rápida Biblioteca de Funções ALFA®

Vo é o volume da solução de titulado
k- fator de ajuste 
 
Function pHsol(conc();tit())

‘ cálculo do pH  de uma mistura de compostos utilizando a estratégia do 
TitGer (Oliveira et al., 2007)

matriz tit é formada por
1ª e 2ª colunas: titulante; 3ª em diante (até 18): titulado

1ª linha: n_colunasAD
2ª linha: carga íon adicionado
3ª linha: carga espécie mais protonada
4ª linha: npKa
5ª linha em diante pKa (até 14)

Vetor conc: matriz de concentrações

Conc NT1 concNT2 Conc AD1 AD2 ...

Matriz Tit : Matriz de DADOS (pelo menos 3 colunas e 6 linhas)

NT1 NT2 AD1 AD2 ...
Nº sistemas AD pKW Volume inicial
Concentração
Carga íon adicionado
Carga espécie totalmente protonada
Nº pKa
pK1
pK2

Um cálculo iterativo é utilizado para obter o valor de pH em  que o balanço 
de carga é igual a zero, ou tende o su� cientemente, a zero (Figura 3):

Onde qe é a carga efetiva do sistema e qc, a carga da espécie do equilíbrio adi-
cionada. (Por exemplo, o HPO4

2-, através do Na2HPO4). O sinal negativo é devido 
ao fato do contraíon estar sendo, na verdade, considerado (ou seja, a carga do 
contraíon da espécie do equilíbrio adicionada e a razão molar entre eles).

Quando o resíduo é igual à zero, o balanço de carga é satisfeito. Do ponto 
de vista de cálculo numérico, as iterações ocorrem fazendo com que o valor do 
resíduo se torne cada vez mais próximo de zero, usualmente não chegando exa-
tamente  a esse valor. A estratégia é considerar o pH onde o resíduo seja próximo 
o su� ciente de zero (menor que a resolução desejada). Por exemplo, quando o 
resíduo for menor que 1.10-8 mol/L (valor usado pelo cálculo).

entrada de dados

vetor Conc()

matriz Tit()

pH
teste

 = -2
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Vo é o volume da solução de titulado
k- fator de ajuste 
 
Function pHsol(conc();tit())

‘ cálculo do pH  de uma mistura de compostos utilizando a estratégia do 
TitGer (Oliveira et al., 2007)

matriz tit é formada por
1ª e 2ª colunas: titulante; 3ª em diante (até 18): titulado

1ª linha: n_colunasAD
2ª linha: carga íon adicionado
3ª linha: carga espécie mais protonada
4ª linha: npKa
5ª linha em diante pKa (até 14)

Vetor conc: matriz de concentrações

Conc NT1 concNT2 Conc AD1 AD2 ...

Matriz Tit : Matriz de DADOS (pelo menos 3 colunas e 6 linhas)

NT1 NT2 AD1 AD2 ...
Nº sistemas AD pKW Volume inicial
Concentração
Carga íon adicionado
Carga espécie totalmente protonada
Nº pKa
pK1
pK2

Um cálculo iterativo é utilizado para obter o valor de pH em  que o balanço 
de carga é igual a zero, ou tende o su� cientemente, a zero (Figura 3):

Onde qe é a carga efetiva do sistema e qc, a carga da espécie do equilíbrio adi-
cionada. (Por exemplo, o HPO4

2-, através do Na2HPO4). O sinal negativo é devido 
ao fato do contraíon estar sendo, na verdade, considerado (ou seja, a carga do 
contraíon da espécie do equilíbrio adicionada e a razão molar entre eles).

Quando o resíduo é igual à zero, o balanço de carga é satisfeito. Do ponto 
de vista de cálculo numérico, as iterações ocorrem fazendo com que o valor do 
resíduo se torne cada vez mais próximo de zero, usualmente não chegando exa-
tamente  a esse valor. A estratégia é considerar o pH onde o resíduo seja próximo 
o su� ciente de zero (menor que a resolução desejada). Por exemplo, quando o 
resíduo for menor que 1.10-8 mol/L (valor usado pelo cálculo).

entrada de dados

vetor Conc()

matriz Tit()

pH
teste

 = -2

Figura 3: Fluxograma simpli� cado das iterações da função pHtit

- vpH_simples(pH; V0; CNT; cargaNT; Cad; cargainicialAD; qcontraAD; 
pKa; pKw)

calcula o volume de titulante em uma titulação simples (a solução titulada é 
formada por apenas um sistema ácido-base e titulada com ácido ou base forte). 
Pode, por exemplo, ser utilizado para o cálculo do volume de viragem em uma 
titulação simples com uso de indicadores

onde qe – carga efetiva do sistema AD

Vo – volume de titulado
CNT – concentração do titulante
cargaNT (qcontra): carga do contraíon (-1: ácido forte monopróticos; 1, base 

forte monoprótica)
CAD - concentração do titulado
qcontraAD- carga da espécie no composto que forma a solução titulada
- vpH_geral(pH; conc();  tit())

calcula o volume de titulante em uma titulação geral [a solução titulada 
(AD) é formada um ou vários sistemas ácido-base e titulada com um ou dois 
sistemas(NT)]. Pode ser utilizado para o cáculo do volume de viragem em uma 
titulação simples com uso de indicadores
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Vetor conc: matriz de concentrações

Conc NT1 concNT2 Conc AD1 AD2 ...

Matriz Tit : Matriz de DADOS (pelo menos 3 colunas e 6 linhas)

NT1 NT2 AD1 AD2 ...
Nº sistemas AD pKW Volume inicial
Concentração
Carga íon adicionado
Carga espécie totalmente protonada
Nº pKa
pK1
pK2

7. Coe� cientes de Atividade

Devido à interação entre os íons solvatados em solução, contrabalanceada 
pelo movimento browniano (agitação térmica), as constantes de equilíbrio ter-
modinâmicas são de� nidas em termos de atividade (a), um tipo que concentra-
ção que considera esse efeito, que se torna mais pronunciado em soluções com 
concentração elevada de íons. 

Assim, para a equação química do equilíbrio:
bB + cC...�  dD + eE..., a constante termodinâmica Ka

T é de� nida por

  

Entretanto, a atividade pode ser diretamente relacionada com a concentra-
ção através do coe� ciente de atividade (fi):

ai= fi[i]

Há vários modelos, empíricos, semiempíricos e teóricos (termodinâmicos e 
ab initio). Para soluções diluídas, o mais simples é o modelo de Debye Hückel, 
assim como o  mais utilizado em várias áreas, entretanto, é o de Davies. Esses 
modelos consideram apenas a concentração, carga e, para alguns modelos, o 
seu tamanho2. Nesses modelos, a in� uência da concentração é explicada com 
auxílio do parâmetro força-iônica (µ), de� nido como:

 

É importante lembrar que a força iônica é um parâmetro aditivo, ou seja, a 
força iônica de uma solução pode ser calculada pela contribuição de cada íon ou 
composto. Assim como, no caso de íons fortes, sua fração de equilíbrio é igual a 
um e a carga efetiva igual à carga do íon.
2 Alguns modelos úteis para concentrações de íons mais elevadas consideram a alteração 
da atividade da água, assim como a natureza do íons, tais como o modelo SIT (modelo de 
Bronsted Scatchard Pitzer da interação especí� ca).
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Na Biblioteca de funções, a contribuição do próton e hidroxila é calculada 
pela função qqWat e a contribuição de um sistema ácido-base de Bronsted, pela 
função qquad.

Assim, a força iônica de uma solução pode ser calcula pela expressão, usando 
os parâmetros obtido pela biblioteca de funções Alfa.

- qqWat(pH;pKw)

calcula a contribuição do termo Wat no cálculo da força iônica:     
qqWat = ([H+]+[OH-])

- qquad(pH; pKa( ); cargainicial)

função para cálculo de fator de contribuição do sistema para cálculo da força 
iônica

- � LLDH(u; q; t)

cálculo do logaritmo do coe� ciente de atividade do íon ‘i’ pela Lei Limite de 
Debye-Hückel

   u - força iônica - µ
         qi - carga íon ‘i’
          t - temperatura/ oC

Observação: Se não for colocado nenhum valor de t, é calculado
 

- � Davies(u; q; t)

cálculo do logaritmo do coe� ciente de atividade do íon ‘i’ pelo modelo de 
Davies

 u - força iônica - µ
 qi -  carga íon ‘i’
  t - temperatura/ oC
Observação: Se não for colocado nenhum valor de t, é calculado
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8. Equilíbrio Precipitação

Para o equilíbrio de precipitação 

     (cargas omitidas)

obtido a partir da dissolução parcial do sólido ou pela adição de compostos 
distintos, um  contendo o cátion e o outro,  o ânion do compostos pouco solúvel,  
pode-se calcular a concentração, no equilíbrio, dos íons ‘A’ e ’B’.

A partir dos balanços de fases,  ou seja, o número de mol total de uma espé-
cie, considerando o número de mol dessa espécie em cada fase:

 n(A)Total= a. n(AaBb)s +n(A)aq +so(AaBb)
 n(B)Total = b. n(AaBb)s +n(B)aq+so(AaBb)
 

onde so(AaBb) é a solubilidade intrínseca do composto so(AaBb) (usualmente 
desprezível, principalmente para valores  ‘a’ e ‘b’ diferentes de 1)

Para a situação típica onde duas soluções são adicionadas e o precipitado se 
forma, pode-se considerar a concentração analítica total do cátion na solução, 
ou seja, 

Onde Vaq é o volume � nal da fase aquosa. 
A relação entre as concentrações no equilíbrio do cátion e do ânion que for-

mam o composto pouco solúvel é dada pela equação da constante de equilíbro
Kps = [Cátion]a.[Ânion]b

Resolvendo o sistema de equações:

em termos de concentração na solução

O cálculo da concentração do cátion ou ânion pode ser realizado por cálculo 
iterativo, por aproximação ou pela equação analiticamente exata. A última é ina-
dequada para generalização. 

• Calculo iterativo (mais exato): pKs_Exato

• Cálculo aproximado (exatidão depende das condições das aproximações 
envolvidas): pKsAprox.

aq

T
ânion

aq

T
cátion V

BnC
V

AnC )()(
==
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O pKs usado pode ser aquele termodinâmico (para força iônica tendendo 
a zero) ou corrigido pelos coe� cientes de atividade. Também podem ter o valor 
corrigido considerando as frações de equilíbrio do cátion e/ou do ânion, consi-
derando seus sistemas ácido-base de Bronsted (função pKsCond2).

Quando  ∆C=0, a situação é similar à adição do composto pouco solúvel em 
água. Nas outras situações, é similar ao chamado efeito do íon comum.

- pKsCond2(pKs; coefCa; alfaCa;coefAn;alfaAn)

calcula o pKs condicional considerando os sistemas ácido-base envolvidos

CoefCa = coe� ciente estequiométrico a
CoefAn = coe� ciente estequiométrico b
alfaCa: valor da fração de equilíbrio do cátion no pH da solução (pode ser 

calculado com auxílio da função alfa)
alfaAn: valor da fração de equilíbrio do cátion no pH da solução(pode ser 

calculado com auxílio da função alfa)

- pKsExato(pKs, conc_ion, conc_cc, coef_ion, coef_cc, tipo)

Essa função permite o cálculo exato da concentração de íons comuns em um 
meio saturado com um precipitado.

Tipo= 0: cálculo de [cátion]
Tipo= 1: cálculo de [ânion]
O cálculo é realizado por iteração, ou seja, de maneira similar à função pHtit. 

Para um dado valor de pM, a função é calculada e comparada com ∆C. Quando a 
diferença absoluta é inferior a 1.10-8, é obtida a raiz.

- pKsAprox(pKs; coef_ion; coef_cc; conc_cc)

Considerando o sólido AaBb

Cálculo aproximado da concentração do íon de interesse em Equilíbrio de 
Precipitação. 

pKs – valor do pKs, termodinâmico ou condicional
coef_ion – coe� ciente estequiométrico do íon de interesse
coef_cc – coe� ciente estequiométrico do contraíon (o outro íon no sólido 

pouco solúvel)
Conc_cc – concentração analítica do contraíon 
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Se conc_cc = 0, sólido em água pura; se conc_cc>>0, efeito do íon comum
Para o sólido AaBb

Para sólido em água pura: 

Para Efeito do íon comum

Se usado pKs condicional, é fornecida a concentração analítica do sistema 
ácido-base de Bronsted envolvido.

9. Equilíbrio de Coordenação (ou de Complexação)

Os complexos ou compostos de coordenação participam de equilíbrios áci-
do-base de Lewis, onde um átomo de metal  (ou vários, que agem como ácidos 
de Lewis) é coordenado por um ou vários ligantes (que agem como bases de 
Lewis). De maneira simplista (desconsiderando as cargas elétricas), 

M(aq)+L(aq)  
  � ML(aq)     K1    

ML(aq)+L(aq)  
  � ML2(aq)     K2

...
ML(n-1)(aq)+L(aq)  

  � MLn(aq)     Kn

Onde Ki são constantes sucessivas. Entretanto, as constantes globais são usu-
almente utilizadas, ao invés dessas. Na verdade, é apresentado sempre o logarit-
mo das constantes.

De maneira similar ao equilíbrio ácido-base de Bronsted, pode ser de� nido o 
balanço de matéria,  tanto para o metal quanto para o ligante:

CM = [M]+[ML]+[ML2]+...+ [MLn] 
CL = [M]+[ML]+2[ML2]+...+n [MLn]

Assim, também podem ser de� nidas as frações de equilíbrio de complexação:

Observe que essa fração depende da concentração do ligante no equilíbrio. 
Dessa maneira, para seu cálculo, a partir da concentração analítica (quando a 
concentração no equilíbrio não é conhecida), são necessários métodos numéri-
cos. Um método simples (dicotômico) envolve o cálculo iterativo, onde valores 
de [L] são testados (na verdade, seus logaritmos negativos), calculando-se as fra-
ções de equilíbrio de complexação e, então, é calculada a concentração analítica 
do ligante (através do balanço de matéria do ligante). O valor calculado é com-



21

Funções de interesse químico para o Microsoft Excel

parado com o valor real. Ou seja, a diferença CL
calc-CL deve tender a zero. Funções 

como “Dic” auxiliam na construção de planilhas com método iterativo. Outros 
métodos numéricos mais poderosos podem também ser usados  (Newton-Ra-
phson, etc.).

A in� uência dos equilíbrios ácido-base de Bronsted do ligante e do metal 
pode ser considerada utilizando-se o conceito de constante condicional. 

Por exemplo, para a primeira constante global de complexação, consideran-
do que metal e ligante tenham comportamento ácido base:

Onde a molécula de água apresentada é uma daquelas da esfera de coorde-
nação do aquocomplexo (as cargas elétricas do metal, complexo e ligantes estão 
omitidas por uma questão de simplicidade na apresentação, portanto, o balanço 
de carga da equação não está satisfeito)

onde CM
AB e CL

AB se referem, respectivamente, às concentrações analíticas dos 
sistemas ácido-base de Bronsted do metal e do ligante.

- Alfam(L; num_beta; beta( ); nb)

calcula o valor do αMLi (fração de equilíbrio de cada espécie complexa e do 
metal livre)  onde

num_beta - numero ‘i’ do alfa ou seja, numero de ligantes no complexo(0 
representa o metal livre)

beta() - vetor de valores de beta
nb - número de betas
- Betacond(beta; nbeta;pKa( );npKa) 

num_beta - número ‘i’ do alfa ou seja, número de ligantes no complexo(0 
representa o metal livre)

beta() - vetor de valores de beta
nb - numero de betas

- Equilíbrio de Partição

Dado o coe� ciente de partição 
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A e� ciência da extração da espécie A para a fase orgânica é dada pela equação:

KD – coe� ciente de partição
Vorg- volume da fase orgânica
Vaq. – Volume da fase aquosa

índice de Polaridade  onde P’ é a polaridade de cada solvente ‘i’

- indicepolaridade(P1; P2; X1; X2)

‘ calcula o índice de polaridade para uma mistura de solventes, a partir da 
fração  X de cada um e de seus índices de polaridade P

- indicepolaridade2(P( ); X( ); nP)

cálculo do índice de polaridade P’ de uma solução formada por ‘nP’ solven-
tes, com índice polaridade e proporção do solvente de� nidas em vetores ‘P’ e ‘X’, 
respectivamente

Efextração(Kd;Vorg;Vaq)

calcula a e� ciência de extração para a fase orgânica

  EfextraçãoR(Kp; r)

calcula a e� ciência de extração para a fase orgânica a partir do fator R

  f_enriquec(Kp; Vorg; Vaq) 

calcula o fator de enriquecimento para a fase orgânica 

  f_enriquecR(Kp; r) 

calcula o fator de enriquecimento para a fase orgânica a partir do fator R
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10. Gerais

- bascara(d;a;b;c;tipo)

calcula as raízes da equação de 2º grau: ax2+bx+c=d
tipo: 0: fornece a raiz quando o delta é positivo; 1: fornece raiz quando o 

delta é negativo
- MC(sd)

calcula um valor que pertença à distribuição normal com média zero e des-
vio padrão ‘sd’ (algoritmo de Box, Hunter-& Marsaglia (Demas & Demas, 1990)

- gaussianas (x; xm( ); sd( );N)

calcula N gaussianas, com xm() médias e sd() desvios padrão

- Massamolar (fórmula)

fórmula – no formato elemento, estequiometria, espaço, etc.
(COLOCAR ESPAÇO ENTRE OS ELEMENTOS!!!) 

Exemplos
Para o etanol (C2H5OH)  =massa molar (“C2 H6 O”)
Para o hipoclorito de cálcio dihidratado (Ca(ClO2)2.2H2O) = massamolar(“Ca 

Cl2 O6 H4”)

-  dic(colunaA; colunaB; valor)

auxilia em cálculos iterativos para obtenção da raiz de uma função f(x)
Escrevendo a função f(x) na forma f(x)=resíduo, o valor de x em que resíduo 

= valor, é a raiz da função 
colunaB – coluna onde valores de resíduos são lançados
colunaA – coluna de valores x

- regpondl(colunaY, colunaX, Colunapeso, #parâmetro, tipopeso)

Calcula os parâmetros de regressão linear simples e ponderado  y=A+Bx
(Taylor, 1990; Almeida et al. 2002)
 ColunaX – coluna com valores de X
 ColunaY – coluna com valores de Y
 ColunaPeso- coluna com valores dos desvios-padrão de cada Y
 #Parâmetro – parâmetro a ser apresentado, de acordo com a Tabela 1
Tipopeso- número referente ao tipo de peso, ou seja, função do peso para 

a regressão ponderada. (Tabela 2)
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Tabela 1 - Número referente a cada parâmetro 
estatístico do modelo de regressão y = A + B x

Parâmetro estatístico Número
B (inclinação) 1
A (termo constante) 2
r (coef.correlação) 3
r2 (coef.determinação) 4
sA (desvio padrão de A) 5
sb (desvio padrão de B) 6
sres ou sy (desvio padrão de B) 7
df (graus de liberdade 8

Tabela 2 - Tipos de peso a cada parâmetro estatístico
 do modelo de regressão y = A + B x

Função de peso Número
1 (regressão simples) 0
1/si

2 1
1/y2 2
1/y 3
1/y1/2 4
1/x2 5
1/x 6
1/x1/2 7

 

 - res_lin(x1; Rexp; p)

calcula o resíduo para um modelo de regressão linear de� nido pelo proj.lin
x1 – valor de x para o qual será calculado o resíduo do modelo
Rexp – resposta experimental obtida no valor x1
p-vetor dos coe� cientes de� nidos pelo proj.lin
fav = p(1).x + p(2)

res_lin = Rexp – fav

- res_quad(x; Rexp; p)

calcula o resíduo para um modelo de regressão quadrático de� nido pelo 
proj.lin

p-vetor dos coe� cientes de� nidos pelo proj.lin
 fav = p(1).x2 + p(2).x + p(3)
res_quad = Rexp - fav
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11. Desabilitação e Desinstalação da biblioteca de 
funções Alfa

 

- Excel 2003 Ou anterior

Salve o arquivo Alfa.xla em uma pasta.
Na barra de menu “FERRAMENTA”, selecione o “SUPLEMENTO”.

Nele, são apresentados os suplementos 
disponíveis. Para acrescentar um suple-
mento (o função alfa, neste exemplo), 
clique em “PROCURAR”

Selecione o suplemento na pasta onde 
está o arquivo (“OK”). Ele surgirá na lista 
de suplementos. 

Para mantê-lo habilitado, deve-se dei-
xar a caixa selecionada.

Para desabilitar esse suplemento, por 
sua vez, é só desabilitar a caixa corres-
pondente.

- Excel 2007 

Salve o arquivo Alfa.xla em uma pasta.
Abra o menu “Arquivo”  (canto superior esquerdo – símbolo do O�  ce) (ou 

Alt+A)
Selecione a opção “Suplementos”. 
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No canto inferior esquerdo, selecione a opção “Ir para”. (opção ‘”Suplemen-
tos” do Excel)

Na nova caixa, são apresentados os suplementos disponíveis. Para acrescen-
tar um suplemento (o função alfa, neste exemplo), clique em “PROCURAR”.

Selecione o suplemento na pasta onde está o arquivo (“OK”) e ele surgirá na 
lista de suplementos. 

Para mantê-lo habilitado, deve-se deixe a caixa selecionada.

Para desabilitar esse suplemento, por sua vez, é só desabilitar a caixa corres-
pondente.
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Excel 2010 

Salve o arquivo Alfa.xla em uma pasta.
Abra o menu “Arquivo”. Selecione “Opções” e, em seguida, “Suplementos”. 

Na nova caixa são apresentados os suplementos disponíveis. Para acrescen-
tar um suplemento (o função alfa, neste exemplo), clique em “PROCURAR”.

Selecione o suplemento na pasta onde está o arquivo (“OK”). Ele surgirá na 
lista de suplementos. 

Para mantê-lo habilitado, deixe a caixa selecionada.
Para desabilitar esse suplemento, por sua vez, é só desabilitar a caixa corres-

pondente.
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