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The SCECS program is introduced for calculating the equilibrium concentrations of species in
multimetal-multiligand systems and exhibiting the corresponding distribution diagram. Calcula-
tions are performed using the robust and efficient exponents algorithm, which is based on the
Newton-Raphson method incorporating procedures for overcoming some difficulties. In addition,
SCECS presents some features such as interactive data input, easy-to-use graphical interface and
directory manager that makes it a very user friendly program. Several chemical equilibrium prob-
lems are solved in order to demonstrate some of the potentialities of this computer program.
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1. INTRODUCAO

Calcular a concentragdo de cada uma das espécies em
equilibrio num dado meio contendo um ou mais 4cidos e/ou
bases é bastante simples desde que sejam conhecidas a
concentracdo analitica ou total de cada um e a atividade
hidrogeniénica ou pH da solugdo, além das constantes de
equilfbrio envolvidas. Este cdlculo torna-se bem menos sim-
ples quando se trata de um sistema envolvendo um ifon
metdlico e um ligante, onde, além do pH da solugdo e das
constantes, estio também envolvidas no equilibrio as con-
centragdes totais ou analiticas tanto do ion metdlico quanto
do ligante. O problema torna-se, evidentemente, bem mais
complexo num sistema envolvendo mais de um fon metélico
e mais de um ligante. »

Apesar de sua complexidade, o cdlculo das concentragdes
das espécies presentes em um sistema multimetal/
multiligante é realizavel desde que se disponha de um com-
putador e de um algoritmo apropriado. Esse cédlculo é de
grande importincia em vdrias 4reas. Entre elas pode-se ci-
tar: a quimica analitica, no desenvolvimento de novos méto-
dos de andlise; a quimica inorgénica, no estudo da formagéo
de complexos metdlicos e a bioquimica, no estudo do com-
portamento de certas espécies em sistemas biolégicos. Em
geoquimica e quimica marinha, por exemplo, os pesquisado-
res estdo interessados em conhecer a efetiva composigio da
dgua do mar, dos estudrios, dos rios, dos lagos, etc, o que
somente se consegue com a utilizagdo desses programas.

Algoritmos computacionais para efetuar esses célculos sdo
conhecidos h4 bastante tempo. Leggettl, em 1973, fez uma
detalhada revisdo dos programas entdo existentes, baseados
no algoritmo originalmente desenvolvido, em 1961, por
Tobias2, com base no método de Newton-Raphson3. Robertis
e colaboradores?, em 1986, complementaram essa revisdo,
analisando o caso de sistemas envolvendo um grande nime-
ro de fons metélicos e/ou ligantes. Em geral, os algoritmos
foram implementados em programas cuja entrada de dados é
feita através de arquivos complicados, que exigem a utiliza-
¢do de um editor de textos para sua criagdo. Resulta que a
entrada dos dados torna-se uma tarefa lenta e muitas vezes
exasperante para o usudrio pouco experiente. Além disso,
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devido 2 prépria natureza dos problemas tratados por estes
programas, sua utilizagdo gera uma grande quantidade de
dados, que podem ser interpretados mais facilmente através
de grificos mostrando, por exemplo, a distribui¢do das es-
pécies numa escala normal ou logaritmica.

O objetivo deste trabalho é divulgar o programa SCECS
(Sistema computacional para Célculo e Exibi¢do grifica de
Complexos em Solugdo), que utiliza um algoritmo recente-
mente desenvolvido. Este programa permite calcular as con-
centragdes das espécies de um sistema &4cido-base, metal/
ligante ou mesmo multimetal/multiligante, de uma forma r4-
pida e eficiente, dando ao usudrio facilidades na entrada de
dados (sistema quimico, condi¢des iniciais, etc) e na anélise
de resultados, permitindo, inclusive, que se tenha um grafi-
co das distribuigbes das espécies, em fungdo da concentra-
¢ido de qualquer um dos reagentes que participe do equili-
brio, numa escala linear ou logaritmica.

Os autores anteriormente citados preocuparam-se em caracte-
rizar a eficiéncia de seus programas comparando o tempo neces-
sdrio para o processamento de uma série de diferentes sistemas.
Esse parimetro nfo possui mais tanta relevincia, pois com os
equipamentos atualmente disponiveis, os programas tornaram-
se mais ripidos. Avaliaram também a confiabilidade de seus
programas, o que, necessariamente, continua sendo feito.

2. FUNDAMENTOS DO CALCULO DAS
CONCENTRAGOES DAS ESPECIES

Uma reagdo de complexagio tipica, em meio aquoso, pode
ser representada por:

aM™ + bL™ + cH' & M,L H&®*e (1)

onde a, b e c representam o niimero de fons efou moléculas de
M™, L™ e H* que entram na composigio da espécie complexa
M,LpHZ™*" Este modelo aplica-se mesmo quando a = 0, tra-
tando-se neste caso simplesmente de reagdo de protonagio
da base L™, ou quando b = 0, que corresponde 2 reagio de
hidrélise do fon metilico M™". Quanto ao valor de c, é im-
portante observar que este tanto pode ser positivo, quando o
complexo é protonado; igual a zero, quando o equilibrio néo
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envolve préton, ou negativo, quando o complexo for hidroxi-
lado. Isto ocorre porque a perda de um préton ou a adigéo de
uma hidroxila s#o indistinguiveis do ponto de vista do equili-
brio em meio aquoso.

Com base na equagio (1) mas omitindo as cargas para simpli-
ficagdio, tem-se a seguinte defini¢éo para a constante de forma-
¢do (ou de estabilidade) da j-ésima espécie complexa M, Ly He

o [Maijchj]
L IMISILINH]

Conseqiientemente, a concentragdo desta espécie serd dada
por:

[Maijch,'] = Bj[M]aj[L]bj[H]cj @)

2.1 Modelo matemético para o céiculo das concentragoes
das Espécies

Considerando-se, inicialmente, um sistema constituido de um
dnico fon metdlico M e de um dnico ligante L com a forma-
¢iio de espécies MLpH,, tem-se que a concentragio analitica
ou total do fon metédlico M serd dada por:

M]r = [M] + 3 a;B;[M]%[L]%[H]% 3)
j=1

Analogamente, a concentragdo analitica ou total do ligante
L serd dada por:

[Llr = [L] + X b;B;[M]%[L]"[H]% @)
=1

Nestas expressdes, m representa o niimero de espécies com-
plexas e [M] e [L] representam as concentragdes de equilibrio
do fon metélico e do ligante livres, respectivamente.

Considerando-se, a seguir, um conjunto de “r” ions metali-
cos (M1, M2 ... Mr) e “s” ligantes (L1, L2 ... Ls) com forma-
¢do de “m” espécies binarias MyLyH,, ou seja, envolvendo
apenas um tnico fon metdlico (M) e um tnico ligante (L),
tem-se que as concentragdes totais de cada fon metdlico e de
cada ligante continuardo sendo dadas pelas equagdes (3) e (4),
respectivamente. E relevante observar, no entanto, que devem
ser levadas em consideragido todas as combinagdes possiveis
entre cada fon metélico e cada ligante presentes no meio.

Considerando, finalmente, um conjunto de “r”’ fons metélicos
M e “s” ligantes L e formagdo, inclusive, de espécies ternérias,
ou seja, envolvendo mais de um ligante e um Wnico fon met4-
lico ou um unico ligante e mais de um ion metdlico, tem-se:

[Milr = [Mi] + ,-% (ai;B[H]% Eill [M] % 1“1 (L1 )
1<i<sr
[Lilr = (L + j"_il (bi; B;(H1% l}ill [My]%k ,nl [L1%1) (6)
1€i<s

Nas equacdes (5) e (6), os valores de aj;, bji, ¢j, Bj, [Milr,
[Liltr e [H] s@o conhecidos. Correspondem, portanto, a um
sistema de equagdes algébricas ndo-lineares, onde cada inc6g-
nita é a concentragdo livre de cada ligante [L;] e/ou do fon
metalico [M;]. Calcular o valor destas incégnitas constitui,
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portanto, a questdo fundamental a ser resolvida, porque a con-
centrag@io da j-ésima espécie complexa é obtida facilmente a
partir de uma equacéio similar 3 (2), assim que os valores
dessas incégnitas sejam determinados.

2.2 Método numérico para a resolu¢ao do problema

A partir de (5) e (6) pode-se definir

m r+s

(XD = X (djiﬁj[H]cj{Il [Xk]%k [X] - [Xi]r = O Q)
=1 =

1<is€r+s

onde

[Xi] é a concentragdo livre do i-ésimo reagente (ligante efou
fon metélico),

[Xi]T é a concentragéo total ou analitica do i-ésimo reagente,
[H] é a concentragio ou atividade do fon H' ,

b; é a constante de formaglo da j-esima espécie, tal como
definido em (1) e (2),

dji é o coeficiente estequiométrico do i-ésimo reagente na j-
ésima espécie (aji para metais e by para ligantes)

¢j é o nimero de prétons (ou de hidroxilas) correspondente a
j-ésima espécie.

O problema consiste em encontrar os valores das r + s in-
cégnitas [Xj] que satisfagcam simultaneamente as r + s equa-
¢Oes algébricas ndo-lineares fi([X]) = 0 e pode ser definido
como o seguinte problema de minimos quadrados.

I+s
minimizar F([X]) = 1:11 H(0.94)) (8)
sujeito a [Xi] > 0.

Como, em geral, se deseja levar em consideracéo diferen-
tes valores seja de [M]r, de [L]t ou de concentragio hidroge-
nidnica ou pH, é muito importante que se tenha um método
ripido e eficiente para este célculo.

2.2.1. Métodos classicos

Os métodos de otimizagdo usuais apresentam algumas difi-
culdades para resolver o problema descrito, ou seja, encontrar
os valores das incégnitas que satisfagam a expressdo algébrica
ndo-linear fi([X]) = 0. Nesta categoria situa-se o método de
Newton-Raphson por ser um caso particular do Gauss-Newton,
As principais dificuldades a serem contornadas sdo:

a. o vetor solugdo pode possuir valores muito pequenos;

b. a restrigéio [X; ] > 0, tem que ser ativada para evitar que o
método de Newton-Raphson convirja para concentragdes ne-
gativas;

¢. é comum a ocorréncia de “underflow” e “overflow” durante
os cidlculos, porque os valores das varidveis podem tornar-se
muito pequenos e/ou muito grandes;

d. O método de Newton-Raphson pode convergir erraticamen-
te levando F([X]) a decrescer ndo monotonicamente;

e. a matriz Jacobiana de derivadas parciais pode ser singular
ou indefinida para [X] longe da solugio.

2.2.2. Método dos expoentes

A fim de superar as dificuldades relacionadas nos itens an-
teriores, foi desenvolvido um novo algoritmo, denominado
Método dos Expoentes®, o qual foi implementado no progra-
ma SCECS versido 3.0. Este algoritmo permite o estudo de um
sistema quimico de forma rdpida e eficiente mesmo em siste-
mas envolvendo muitos ligantes e muitos metais. Esse método
apresenta as seguintes caracteristicas:
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a) Transformagdo de varidveis

Faz-se, de inicio, uma transformagdo de varidveis para
evitar valores muito pequenos (dificuldade a) e a utilizagdo
de métodos com fungdes de penalidade, contornando-se,
dessa forma, a dificuldade b.

b) Fator de escala

Evita-se a ocorréncia de “underflow” e “overflow” (difi-
culdade ¢) pelo simples uso de um pardmetro que permite
que todos os célculos sejam feitos dentro dos limites de
precisdo da méiquina utilizada.

¢) Iterag@o com o passo restrito

Um sério problema que surge durante a minimizagéo de
F([X]) é a ocorréncia de “overshift”, isto é, o incremento
calculado é demasiadamente grande levando F([X]) a de-
crescer ndo-monotonicamente (dificuldade d). Para evitar
este problema, é usado o método do passo restrito.

d) Solugdo do sistema linear

Quando o valor da estimativa inicial é pobre, a matriz
Jacobiana pode tornar-se singular (dificuldade e). Dessa for-
ma n#o é possivel resolver o sistema linear (para se obter o
incremento) por métodos de eliminagdo ou fatorizagdo. Para
contornar este problema, o sistema € resolvido utilizando os
autovalores e os autovetores da matriz Jacobiana enquanto
ele estiver mal-condicionado.

3. O PROGRAMA SCECS

Devido ao grande nimero de fungdes diferenciadas que o
programa SCECS executa, ele é dividido em quatro grandes
médulos, cada um com fungdes especificas a serem ativadas
pelo usudrio (veja figura 1).

Neste sistema, toda entrada de dados é feita por um Wni-
co procedimento, através do qual os dados fornecidos sio
convertidos pelo programa, de imediato, em ndmeros intei-
ros, reais ou nomes de arquivos. Isto torna o sistema imune
aos erros ocasionados por dados incorretos. Séo realizados
testes de consisténcia no dado que estd sendo lido e, caso
haja erro, uma mensagem ¢ exibida na dltima linha do video.

As opgdes oferecidas nos virios médulos facilitam a utiliza-
¢do dos recursos do programa. A comunicagdo interativa facilita
a escolha das opg¢des pelo usudrio e, a qualquer instante, ele
pode solicitar ajuda sobre como proceder em um dado médulo.

3.1. Principais opgdes do programa SCECS

O programa interage com o usudrio através de menus.
Dependendo da opgido escolhida pelo usudrio, novas opgdes
sdo oferecidas. No médulo principal as opgdes sio:

Ler dados:

Através desta opgédo é feita toda a entrada dos dados que
serdo utilizados pelo programa no cédlculo das concentragdes.

Uma vez definido o sistema quimico que pretende estu-
dar, o usudrio encontrard facilidades para fornecer os seus
dados ao programa, gravar esses dados em um arquivo,
recuperé-los desse arquivo ou de outro anteriormente grava-
do ou ainda alterd-los em qualquer momento.

Calcular concentragoes das espécies:

Quando o usudrio escolhe esta opgdo, aparecem na tela o
nimero de pontos ja calculados e o pH em que o célculo estd
sendo realizado. Se tiver sido feita a opgdio por um pH fixo,
pode-se variar a concentragio de um dos reagentes. Neste caso
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Ler pelo console

Ler em arquivo

—» Gravar dados em arquivo
—) Exibir dados no video
> Imprimir dados

—» Alterar tabela das espécies
- Alterar as concentragdes

dos reagentes

Calcular Gravar resultados
—J» concentragdes
das espécies ,
> Exibir tabelas das
concentragdes
das espécies

Programa -~ Exibir tabelas das
SCECS - > concentragdes de

ligantes e metais leves

_>J_-> Imprimir resultados

Fazer tratamento
1 gréfico dos > Ler resultados em arquivo
resultados —» Exibir grificos
—> Copiar arquivo
> Listar diretério

L) Gerenciar 3 Listar arquivo

diretério -3 Remover arquivo

—>» Mudar nome do arquivo
3 Trocar diretério corrente
= Criar subdiretério

—> Remover subdiretério

Figura 1. Modelo Hierdrquico do SCECS.

€ mostrada a concentragdo deste reagente que corresponde ao
célculo que estd sendo feito. Aparecem também os resultados do
Gltimo ponto calculado e o nimero de iteragdes j4 realizadas.

Fazer tratamento grdfico dos resultados:

Esta opgdo € utilizada para dar uma interpretagdo gréfica
dos resultados, para isto h4 necessidade que estes resultados
sejam recém-calculados, isto €, estejam na meméria, ou entdo
deverd o usudrio optar por ler estes resultados em arquivo.

Gerenciar diretério:

Durante a execug¢io de um programa que utiliza arquivos,
pode ocorrer a necessidade de utilizar recursos que sdo dis-
poniveis a nivel de sistema operacional. Por este motivo,
nesta opgdo o SCECS tem 2a disposi¢do do usudrio as se-
guintes facilidades: listar diretdrio, copiar, listar, remover e
mudar nome de arquivos, criar e remover subdiretérios e
mudar diretério corrente.

4. 0 DESEMPENHO DO METODO DOS EXPOENTES

A confiabilidade e o desempenho do método dos expoen-
tes foram exaustivamente testados®. Para tanto, foram utili-
zados os 6 sistemas quimicos propostos por Leggett! para
fazer uma anélise comparativa de uma série de programas,
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bem como os 4 sistemas propostos por Robertis e colabora-
dores* para demonstrar a eficiéncia de seu préprio programa
e, ainda, um sistema constituido de 2 ions metdlicos, um
ligante e 35 espécies escolhido por Stefano® para comparar
o desempenho, ou seja o tempo de execugdo de uma série de
programas.

Além de processar estes sistemas na forma em que foram pro-
postos, estes foram ainda acumulados para constituir um sistema
dnico e, a seguir, processados todos simultaneamente. O méto-
do teve um bom desempenho em todas essas situagdes. Estes
testes foram realizados com um programa escrito em Fortran
77, operando numa estagdo de trabalho IBM RS6000-550.

A mesma confiabilidade pode ser obtida no programa
SCECS escrito em Turbo Pascal, para utilizagio em micro-
computadores de uso pessoal, ficando limitada neste caso
apenas a dimensio do sistema que pode ser analisado, em
termos do nimero de fons metédlicos, de ligantes efou de
espécies consideradas.

5. EXEMPLOS DE UTILIZAGCAO DO PROGRAMA
SCECS

A utilizagéo de programas, como o SCECS, permite hoje
analisar em detalhes e sem quaisquer aproximagdes o equi-
librio quimico em uma dada solugéo, uma vez conhecidas as
constantes de interagdo entre todos os reagentes dissolvidos
no meio. Isto permite avaliar a importéncia de espécies que
normalmente ocorrem em concentragdes muito pequenas,
mas que podem ser relevantes em um processo catalitico,
por exemplo. Os exemplos relacionados a seguir de forma
alguma esgotam as potencialidades do algoritmo desenvol-
vido e do programa SCECS, servem apenas para dar uma
pequena amostra de suas potencialidades.

5.1 A protonagio do EDTA

Comumente se diz que o EDTA é um 4cido tetraprético,
sendo o sal dissédico o produto normalmente comercializado.
Na realidade, o 4cido pode ainda ser duplamente protonado, o
que significa que o equilibrio 4cido-base nesse caso envolve
um total de seis desprotonagdes’S. Em termos da entrada de
dados no programa SCECS, para representar o equilibrio de
formagdo dessas seis espécies a partir do EDTA totalmente
desprotonado, elas serdo definidas conforme mostra a tabela 1.

A figura 2 mostra a distribuigdo percentual dessas 6 espé-
cies, bem como do ligante EDTA#%, em fungdo do pH do meio.

Tabela 1. Espécies protonadas de EDTA.

n? Espécies L M H Logp”
1 [H,EDTA]* 1 0 1 10,17
2 [H,EDTA]* 1 0 2 16,28
3 [H,EDTAT 1 0 3 18,96
4 [H,EDTA] 1 0 4 20,96
5 [H:EDTAJ* 1 0 5 22,46
6 [H,EDTAJ* 1 0 6 22,46

* Conforme a referéncia 8, pag. 204.

5.2 A hidrdlise de fons metdlicos

A hidrélise de um fon metélico, conforme a notagio ge-
nérica adotada, corresponde a uma reagéo do tipo:

aM™ + cH,O = M,(OH).*™° + cH* 9)

Para o caso mais simples, onde a = ¢ =1, tem-se como
um exemplo:

Fe** + H,0 = Fe(OH)** + H* (10)
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Figura 2. Distribuigdo de espécies numa solugdo de EDTA, em
fungdo do pH do meio.

Em geral, sdo conhecidas as constantes de formagdo das
espécies hidroxiladas soliveis em meio aquoso, a partir da
reagio:

aM™ + cOH" = M,(OH). ™ (11)
Por exemplo, a formagdo de Fey(OH),** corresponde a:
2Fe* + 20H = Fex(OH),* (12)

O valor da constante de equilibrio dessa reagdo, confor-
me a referéncia 7, é 1,25.10%5. No entanto, para adequar-se
4 notaglio adotada, a reacdo deve ser reescrita como:

2Fe** + 2H,0 = Fey(OH)** + 2HY (13)

para a qual a constante de equilibrio é igual a 1,25.10% x
(10‘14)2.

Como exemplo da hidrélise de um fon metélico, serd ana-
lisado o sistema envolvendo os equilibrios de hidrélise do
fon Al**, o qual foi utilizado por Robertis e colaboradores*
para testar os seus programas ES4EC1 e ES4EC2. Aquele
sistema é interessante por ser constituido de uma série de
espécies mono e polinucleares, cujas constantes possuem va-
lores muito pequenos. Ele ndo converge facilmente, por isso
ndo pode ser processado pelos programas que nio possuem
um algoritmo robusto para resolver o sistema de equagdes
ndo lineares. Utilizando os dados desses autores, o sistema é
representado, conforme mostra a tabela 2.

A formagio de espécies poliméricas neste sistema evidente-
mente ser4d uma fungio do pH do meio e da concentragéo do fon
Al3*, Numa solucfio 1.10-5 mol L-! desse fon praticamente ape-
nas espécies monoméricas sio observadas. No entanto, numa
solugiio 1.10* mol L! desse fon j4 se observa uma concentra-
¢do expressiva da espécie 9, conforme mostra a figura 3.

J4 numa solugio relativamente concentrada (0,001 mol L-1)
€ possivel caracterizar a presenga das demais espécies poli-
nucleares, conforme mostra a figura 4.

Tabela 2. Espécies Hidroxiladas de AI**.

n® Espécies L1 M1 H LogB
1 Al(OH)* 0 1 -1 -4,4
2 AI(OH),* 0 1 2 9,3
3 AI(OH)3 0 1 -3 -15,0
4 Al(OH);* 0 1 -4 23,0
5 Al(OH),* 0 2 -2 7,7
6 AL;(OH)s* 0 3 -4 -13,9
7 AL(OH)s** 0 4 -8 -28,2
8 Al;(OH)16™* 0 7 -16 -54,7
9 Alj3(OH)3 ™ 0 13 32 -100
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Figura 3. Espécies resultantes da hidrélise do fon Al’* numa
solucdo 10 L.
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Figura 4. Espécies polinucleares presentes numa solugdo 107° mol L+
de AP+,

5.3 A complexagio do AP+ pelo EDTA

Para esta andlise, precisam ser considerados simultanea-
mente: a) a protonagio do EDTA%, b) a hidrélise do fon
AP+ e ¢) a complexagio do Al** pelo EDTA* com formagio
das espécies AIHEDTA, AIEDTA- e AI(OH)EDTA?. Para
se fazer isto, devem ser agrupados os dados da tabela 1, os
da tabela 2 e os dados correspondentes a formagdo destas
trés espécies. O sistema a ser analisado serd constituido por
18 espécies complexas, as quais, conforme a metodologia
utilizada, serdo representadas como mostrado na tabela 3.

Na figura 5 estdo representadas as principais espécies en-
volvendo o fon Al%*, que estariam presentes num sistema
contendo [AI**] = [EDTA] = 0,001 mol L-1. Observa-se, neste

100 .00

'/.[AuT”m | AP

A(OMEDTA
AIEDTA

AIHEDTA

AI(OH);

n;.w l.ﬂ!

s.ou, 'r.sol s.no) 10.50

Figura 5. Principais espécies de A" presentes num meio contendo
[AB+]=[EDTA]=10" mol L.
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Tabela 3. Espécies complexas contendo AI** e/fou EDTA.

n® Espécie L M H Logp
1 [H;EDTA)*- 1 0 1 10,17
2 [H,EDTAJ* 1 0 2 16,28
3 [HsEDTAT 1 0 3 18,96
4 (H4EDTA] 1 0 4 20,96
5 (HsEDTAJ* 1 0 5 22,46
6 [HEDTA]** 1 0 6 22,46
7 Al(OH)** 0 1 -1 4.4
8 AI(OH),* 0 1 2 9,3
9 Al(OH) 0 1 3 -15,0
10 AlOH), 0 1 -4 23,0
11 Al (OH)* 0 2 2 1,7
12 AL(OH),** 0 3 -4 -13,9
13 AL (OH)s* 0 4 -8 -28,2
14 2Al(OH)6™ 0 7 .16 -54,7
15 Alj3(OH)s ™+ 0 13 -32 -100
16 AIHEDTA 1 1 1 19,0%
17 AIEDTA" 1 1 0 16,5*
18  Al(OH)EDTAZ 1 1 -1 10,7*

* Conforme a ref. 8, pag. 208.

caso, que o sistema simplificou-se bastante. H4 que se ressal-
tar, no entanto, o aparecimento de pequena proporgao (0,15%)
da espécie Al(OH)** em pH 2 e de uma proporgdo ainda
menor (0,03%) da espécie AI(OH); em pH 11,5 (ndo mostra-
das na figura) e a total predomindncia da espécie AlI(OHY,
acima de pH 11.

5.4 A complexacao simultinea dos fons Al** e Fe** pelo EDTA

Para analisar este sistema, além das 18 espécies considera-
das no item 5.3 (tabela 3), deverdio ser incluidas também as 3
espécies resultantes da hidrélise do fon Fe3+ (Fe(OH)?*,
Fe(OH);* e Fea(OH)**), bem como as 5 espécies resultantes
da interag3o entre Fe’* e EDTA. Tem-se entio um sistema
com 2 fons metdlicos, 1 ligante e 26 espécies complexas ao
todo. As espécies envolvendo esse segundo fon metélico (o
Fe3+*) serdo representadas conforme mostra a tabela 4.

Tabela 4. Espécies hidroxiladas de Fe** e as resultantes da
coordenagdo desse fon por EDTA.

n® Espécies L M H LogB
1 Fe(OH)* 0 1 -1 -3,0*
2 Fe(OH),* 0 1 2 -6,3%
3 Fey(OH)* 0 2 2 -2,9%
4 FeHEDTA® 1 1 1 26,4%*
5 FeEDTA" 1 1 0  25,1%*
6 Fe(OH)EDTA?* 1 1 1 17,6%*
7 Fe(OH),EDTA* 1 1 2 AL
8  Fey(OH)(EDTA)* 2 2 22 38,0%*

*Conforme a referéncia 9, pag. 298, **Conforme a referén-
cia 8, pag. 207.

A figura 6 mostra a distribuigdo percentual das espécies
de AI** e Fe3* num sistema contendo [Al**]=[Fe3*] = 0,001
mol L1 e [EDTA] = 0,002 mol L-}, em fungio do pH do
meio. Pode-se observar nesta figura que apenas a formagdo
da espécie Al(OH); compete com o EDTA nessas condigées.
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