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Introducéo

A disseminacéo de computadores nos laboratdrios
facilitou a aplicagdo rotineira de recursos
quimiométricos nos laboratérios analiticos. Focaliza-

se aqui o0 uso de regressdes ndo linear (RNL)
multiparamétrica no tratamento de curvas de
titulagéo.

Existem varios programas para tratamento de
curvas de titulacdo, assim como o CurTiPot,
programa desenvolvido em Excel por Gutz, possibilita
o tratamento das curvas de TP aplicando o método de
RNL multiparamétrica e obter informagbes mais
completas, inclusive de curvas desfavoraveis como
aquelas obtidas nas &guas de chuva. O programa
permite diferenciar o somatdrio dos acidos fortes do
somatério dos acidos fracos e em alguns casos, se
necessario, a determinagdo dos pK’s.

Outra técnica de titulagdo menos explorada é a
condutométrica (TC), geralmente aplicada como
técnica complementar as TP em estudos de
caracterizacdo e determinagcdo de grupos acidos e
basicos em &cidos polifuncionais'. Em estudos mais
recentes, Coelho demonstrou a aplicagdo das RNL
multiparametricas no tratamento das curvas de TC
para amostras de aguas de chuva, apresentando
resultados superiores aos da TP-RNL, permitindo
diferenciar e quantificar os acidos carboxilicos fracos,
acético e formicc’.

Partindo da possibilidade da aplicacdo da RNL as
curvas de TC e da ampla difusdo do CurTiPot, o
objetivo desse trabalho foi implementar a andlise
simultanea das TP-TC por RNL multiparamétrica.

Resultados e Discussao

Para que fosse possivel realizar as RNL, foi
desenvolvido, assim como o j& existente para TP, um
simulador de curvas de TC para obter os dados de
condutividade. Neste simulador é possivel trabalhar
com varias espécies titulaveis, estabelecer o volume
de amostra e o0 volume de adigdo bem como o
ndmero de adi¢cbes. Também é possivel simular grau
varidvel de dispersdao das medidas de pH
condutividade e volume de titulante adicionado,
buscando melhor representar as medidas reais.

Os dados de pH, condutividade e volume
adicionado de titulante sdo transferidos para a
planilha onde s&o realizados o0s ajustes
multiparamétricos, por RNL, das concentragBes (ou
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pKs) dos constituintes usando equacdes gerais para
os multiplos equilibrios &cido-base, minimizando-se
0s quadrados dos desvios de ambas as variaveis
medidas “experimentalmente”, o pH e a condutancia,
com possivel ponderagéo dos dados.

Os resultados obtidos para varias simulacdes com
diversas espécies e concentragbes demonstram a
potencialidade da TP-TC-RNL na determinacdo de
baixas concentragcbes de &cidos em amostras
desfavoraveis, como as amostras de agua de chuva.

A figura 1 exemplifica uma simulagcdo das curvas
de TP e TC, com 5 espécies titulaveis mais a
contribuicdo das espécies que ndo fazem parte do
equilibrio acido-base, com suas respectivas RNL
multiparamétricas.
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Figura 1 Dados simulados e curva ajustada por RNL
para titulagdo conduto-potenciométrica de solugéo
diluida com 5 espécies protonaveis.

Conclusdes

O programa proposto de tratamento simultaneo de
dados de titulagbes potencio-condutométricas,
mostrou-se viavel e atraente para dados simulados de
andlises de baixas concentragfes ou misturas
complexas, proporcionando informagbes mais
completas da amostra. Em vista do sucesso anterior
para amostras reais do procedimento em duas
etapas, a analise regressiva simultinea se mostra
promissora e mais rapida.
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