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I.-Introduccién.

Desde que se preseptaron por primera vez loa diagraaas de
Pourbaix, se ha demostrado que resultan de gran utilided para
describir la cosplicada relacién de fases quimicas en los sistemas
redox (1).

Los sistemas redox se pueden representar de manera sencilla a
traves de ls relacion existente entre el potencial v la variacién de
1a energia libre del procesc y asl determinar la espontaneidad o no
espontaneidad del wmismo., Esto proporciena une muy impertante
informacién desde el punto de vista termodindmico del proceso, sin
embargo, no debe olvidarse que estos sistemas pueden encontrarse
fuertesente deterainados por efectos de orden cineétrico. En todo
caso, el conocimiento de las condiciones termodinsmices es,
indudablemeante, una importante herramienta paras abordar el estudio

de los sistemas redox.

Un disgrama de Fourbsix 1o podemom considersr basicamente como
un plano de potencial vs. pH, en el cual se hacen notar las zonas o
sreas de predosinancia de las distintas especies sélidas o en
solucién que se consideran para la construccisén del mismo. Estas
Areas son a su' vez' el resultado del trazo de las ecusciones de
Nernst para cada par de espacies consideradas, obteniéndose las
intersecciones de las distintas lineas que delimitan una zona donde
una espacie es 1ls estable o predominante, Esta determinacion

requiere de la aplicacién de los criterios dictados por la
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termodinamica para establecer la estabilidad o labiliénd de una

especie a ciertas condiciones de potencial vy pH.

La anterior es una descripcion muy somera del método tradicional
para la solucion de 108 diagramas. Cuando se comienzan & considerar
gran numero de especies, se presenta el inconveniente de que adenés
del gran pamero de lineas que pueden resultar involucradas se debe
tomar un cuenta las pruebas de estabilidad da cada zona, 16 cual

hace a este asétodo muy tedioso y largo.

Se han hecho varios intentos pars incresentar el uso de los
diesgramss de Pourbaix mediante el desarrollo de wmétodos nés
convenientes para su chlculo.En los Gltimos afios se ha intentado
geanerarlos de manera automAtica, msediante algoritmos que sesn

isplamentables en una computadora de capacidad moderada.

El proptsito de la presente tesis es la proposiciéon de un método
de célculo para la obtencién del diagrams de estabilidad
termodinémica del sistema Cu-Hp0, miswo que nc es limitativo del
sistema propuesto, pero que resulta por deass adecuado pera la

presentacion de la misma.
El metodo planteado emplea el concepto de especies virtuales, lo

cusl le permite llevar a cabo todas las combinaciones posiblas, asi

como la factibilidad de su existencia dentro del diagrama, de todos
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los pares de sustancias consideradas para la construccion de un

determinado diagrama.

Fosteriorsente, se presenta una rutina por medic de la cual se
unen los puntos interiores al diagrama, y despues hacia 1las
fronteras del mismo. Se cuenta ademas con un rotulador de regiones y

rutina de creacion de series de pantallas de gran valor didactico.

Cabe hacer notar que e] empleo de 1la computadora ha side
basicamente como harramjienta para el desarrolle detallado del
slgoritmo de célculo, por 1o que no se pretende qus el programa de
trabajo sea un ejemplo ' computacionalmente estricto de la
implementacion de este método, sino como un apoyo indispensable en
el desarrollo del mismo y como una guia de los aspectos a considerar

en futuros estudios.
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II.-Revision Bibliografica.

Al llevar & csbo 1la revision exhaustiva de la literatura
disponible, se encontraron reportados distintdés metodos que ae
Presentan para tratar de facilitar la construccidn de los diagramas
de Pouirbaix. A continuacidn se presenta un brave bosquejo de los

saAS relevantes.

Kl primerc de ellos (2) consiste en considerasr pars un valor
dado de E y pH, cual de todas lss especies sdlides y en solucidén es
la termodinsmicamente estable. Inicialmente se comienza por disponer
da todas las ec. de equilibrio en funcion de la concentracion, el
potancial, el pH v la constante de asolubilidad. Sa evalus cual de
todas las especies sdlidan cumple gue wsu concentracidén en dicho
puntc ses minima e inferior & 1la concentracién fitsda pars la
construccion del diagrasa; en caso de que ninguna de las especies
a6lidas cuspla con la condicidn impuesta se procede & calcular la
concentracidn de ias especies disueltss, vy ae considerars estadble
aquella especie disuelts que posea la mayor . concentracidh en laa
coordenadas consideradas. Si me obtiens que reslmente as estable una
de las especies soOlidas, se procede a averiguar, =mediante lows
equilibrios correspondientes, si me presents o no redisolucion del
precipitado. Esta mecsnica se lieva a cabo de maners sistematics a
fin de cubrir todo el plano de interes, dando incresentos al pH,
para todo el intervalo de un valor de E y luego, modificar el
potencial ¥ recorrer otra vez todos los valores de pH pars el nuevo

valor del E. Debe hacerse notar la cantidad extraordinaria de
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céalculos que se requieren, que inclusive, a velocidades de

comaputadora, el consumo de tiempo de ordenador es muy grande.

Otro métodc disponible (3) consiste en que una vez que se& han
slimentado los valores de las energias libres de formscion de las
distintas especias, asi como sus raspectivos valores de actividad
termodinamica considerada, mse procede a calculsr el numero posible
de ecuaciones que describan el equilibrio entre todas las especies
involucradas. Después se balancean todas las ecuaciones que
considaran todos los posibles pares de especies matélicas en
terminos de protones, electrones y wmoléculas de agua. Con las
scuaciones quimicas ya balancesdas se procede & determinar las
ecusciones de las lineas que describen el equilibric a través de lia

ac. de Nernst.

La deterainacién de ias éreas de predominancia en un diagrams de
potancial-pH, requiere de un adacuado antendiniento de la
inforsacion proporcionada pof cada linea. Cada linea representa el
equilibrio coexistente entre dos especies nmatslicas (con ciartas
lupolicionel're'pocto a las sctividades ionicas). Cuando se cruza
una linea se asule que una de las wespacies comienza a aser
energaticamante aés favorecida que otra. For lo tanto, una lines
delimita dos Arcas adyacantes en el diagrama. Cada érea rapresenta
une region (en coordenadas E va. pH), en la cual una deterainada
especie as estable y dominante. Al conaiderar simultdneamente todas
las lineas que correaponden a todos 1los equilibrios involucrados
pars yn conjunto dado de especies, se encuentra la zona donde esas

eapecias '"'no son excluidas’.
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Cuando cada una de las espacies es considerada de la forms antes
descrita, se obtienen un conjunto de zonas de predominancia, que al

colocarse de manera adecuada generan el diagrama completo E vs. pH.

En general, la mayoria de los ad¢todos encontrados, presentan
dificultades en cuanto & la forsa de balancear las ecuacionea, la
inclusién de varios datos termodinamicos, que an ocasiones nco es
posible encontrarlos en su totalidad, o ni aln parcialaente. Otro
inconveniente es que algunos emplean la técnica de evaluacién punto
por punto del diagrama, que comRo ya se apuntd, consuse una gran

cantidad de tiempo para obtener algun resultado,

En 1la bisqueda de un método mAs adecuado , se encontrdé una
técnica que emplea un huevo enfoque y que resultd ser 1la sés acorde
con los propésitos de esta tesis, puasto que alimina practicsmente
@l problema de un algoritmo de balanceo quimico de las reacciones y
tampocc emplea la técnica de barrido tradicional, para 1s

determinacion del diagrama (4).
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111.- Método Propuesto.

A continuacién se presenta el desarrollo del metodo propuesto
por Charles T. Angus (4), el cual spupone el esplec de 1la técnica de
las especies virtuales para las transiciones redox. E1 formalisso
resultante es particularmente simple y persite obtener una réapida

solucién en sistemas complejos.

Los procedimientos descritos estAn restringidos a siptemas que
involucran s6lo un elemento redox, M, v a las fases sdtlidas puras
Que contengan unicemente a M,H y.o. No se consideran otros sélidos,
tales como 1los carbonatoﬁ, sulfatos, cloruros y/o especies

complejas.

Analisis Termodinssico.

AnAlisis desde el punto de vista de la Regla de las fases.

Considerar un sistems en el cual se pressnten todas las especies
Que contengan el elemento activo que va a sufrir las transiciones

redox, por ejemplo para el cobre algunas de éAstas serian: Cu, CuO,

CuOH, Cu**, Cu*, CuGa~, Cu,, etc. Ademss, se deban considerar las
siguientes especies presentes HO, H* y los electrones e, 1los

. cusles son espacies virtuales. Entonces podemos escribir (k-1)

rescciones redox independientes,

La ragla de las fases para sistemas en los que se presenta

resccion quimica, pueden ser escritos:

f=C=~-P+2 (2)

METODO PROPUESTO



Si los OH- aparecen en las reacciones, entonces hay una especie
adicional; pero en definitiva existe ademés una ecuacion de
equilibrio entre el OH- y el H+. MAs aun, es necesario incluir una
ecuacién pars tomar en cuenta la electroneutralidad que deja
inslterable la regla de las fapes., La ecuacién (2) indica que se
pueden elegir un =mAximo de tres variables independientes, por
ejemsplo: pH, E, (M), esta Gltima corresponde a la concentracidén
total de elemento activo disuelto., Si se deses representar de una
saners ass cospleta 1los equilibrios se debe considerar el espacio
tridimensionsl. Es costumbre dibujar una grafica bi-dimensional que

represente la proyeccién en un planoc del equilibrioc tridimensional.

Calculo de la coaposicion en el squilibrio.

Especias Virtuales:

Se dispone actualmente de un numero considerable de tecnicas
para detersinar el sinimo numero de ecuaciones de reaccion
independiantes que describan adecuadamente la estequiometria de un
sistema reaccionsnte. Fara sistemas que involucran un gran numero de
especies quimicas, existen gran cantidad de conjuntos de reacciones
matemAticamente independientes. Sin embargo, algunos conjuntos
pueden resultar de gran ventaja conceptual y da célculo. Se propone
utilizar un conjunto de eacuaciones, escribiendo las k-1 ecuaciones

de formacién en la forma siguiente:

M= BMuhH® swHO + Z@— 3

Por ajemplo, para el CuOs~:
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Cu = CuO-- 4 4H- _ 2HeO + 2e~

La ecuacion (3) describe el equilibrio incluso cuando el sélido

puro M, no esteé fisicamente presante en la mezcla.

De 1a ecuacion {3) se tienen las ecuaciones de equilibrio de la

foras:

He = Bys + hipll® + W0 + Zi 0 (%)

La relacién entre el poté.ncial quimico y la concentracion de las

distintas espacies Mi esta dado por:

By = ui® ¢ RT*1InYi[M,] (5)

Definimos el potencial quimico estandar por #tomo de elemento

activo:

Be & py*Ja, ® PG (6)
Donde a. & 1/3, es el numerc de Atomos doi metal activo por

molécula de cualquier especie i. Combinando la ecuacion (a) y (8),

se encuentra:

(M) = 1/v) exp ((Hea ~ W - hiuli® - w0 - Zuwie} /BRT) (7)

METODO PROPUESTO
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El termino U, g8 @l potencial quimico del elemento activo. Si el
elemanto activo puro no se encuentra fisicaments presente en la
mezcla reactiva, i, aun tiene significado. En éste caso, el elemento

se considera una espacie virtual.

Las especies virtuales han sido usadas ya anterioraente con la
finalidad de simplificar los calculos al equilibrio. El1 ejemplo mids
comin es la separacién de las ecuaciones redox en dos medias celdas.
Los electrones que aparecen an las reaccilones de las medias celdas
no se encuentran como especies fisicamente detectables en la mezcla
de reaccion. Sin embargo, se acostumbra tratarlas como especies
virtuales y utilizar sus potencisles quimicos como una de las

variables termodinamicas.

Ahora, =i sumamos le ecuacién (7) sobre todas las especies
disueltas qua contienen al slemento activo y luego resolviendo para

Uy tenemos:

e = ={RT)ING + (RT)In L (vi[M))'8a (8}
Donde:
Q= L axp [(-H - hyul* - w0 - zge }/RT) (9)

Las ecuaciones (8) y (9) son de especial interés. Primaramente
se debe notar el parecido de la funcién Q a la funcién de particion,
En este caso la sumatoria es sobre todas las especies disueltas en

vaz de sobre los eatados cuAnticos permitidos. Més aun, nétese que

METODO PROFUESTO
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ia ecuacidn (8) puede ser expresada en la forma esténdar psra el

potencial quimico:

Ha = Ug* 4+ RT ln{aa) 1o
con

B % E(1 M1 (12}
y adenés

He® » - (RT)InG t12)

La suma E(Y,{M,]}“ puede ser interpretada como 1a actividad
total del elemento activo en 1la solucién. Notese que esta cantidad
estd definida incluso en ol caso de que el alemanto activo no exists

en su forsas elemantal en la mezcla reaccionante.

Criterios de astabilided.
Conmidere un par de aspecies cualeaquiers, i y k, sin isportar
si se trata de especias solidas o disusltas., Suponga que dichas

espacies coexisten en un punto dado del plano E y pH.

Primerc escriba lam expresiocnes formales para la estequiometria

de la transformacion entre 1 y k usando la ec. (2).

.

Ble « hil' ¢ Wil + Z)0= = (o + DK + Wplel + 2™ (13)

El cambjioc en la energia libre para dicha transicioéon eas:

AG = Bapy ~ Bysy + (Re~bhydpll* 5 (We-W) M0 + (Ze-2odpem {14)

METODO PROPUESTO
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Pero de la ec. (4):

(Uo)a = Bola + Neidh® + Wil + zaie™ (15)

(Mats = Bais + hwalt ¢ wlid + ziue™ . (16)

Combinando lam ecs. (14) y (16) tenemos:

AG = (Mo)s - (pahe (17)

La acuacion (17) muestra axplicitamente qru. el AG para la
transformacion antre cualesquiera especies, disueitas o sdélidas, es
igual a la diferencia de potencial quimico del elemento activo entre
el par de eapecies consideradas. Si AG < 0 , p.ed. (Made ¢ (Ha)y ,
la tranformacion (13) procede hacia el lado derecho de la expresion;
si AG>0, hacia la izquierda. Y en el equilibrio AG = 0 para todos

los pares de especies k, i.
(Ha)n = (Ha)s (18)

Para una especie s6lida cualquiera, se puesde obtaner

directamente escribiendo la ec. (4) para tal sélido:

(Ha)a & Buls + hotl' + Wil ¢ Zepla (19)

Para la fase acuosa, Ha puede ser obtenido a partir de la ec.
{(8). Por lo que la ec. (17) resulta util como una sencilla prueba de
estabilidad. La fase estable seré aquella cuyc valor de i, sea menor

en un punto dado. Un sélido se disolverdA en una fase acuosa si {ua),

METODO PROPUESTO
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? {Ha)ea . M&s aun, puesto que el valor de |, crece en forma monotona
con respecto &8 a, (vea la ec. 10), la fase séOlida con 1la msinima
solubilidad sera precisasente la fase estable. Esto va de acuerdo

con el comportamiento tipico de los no-electrolitos.

Diagramss de Predominancia

Ademass de dibujsr en un gréfico los limites de dos y tres fases,
se acostumbra dividir el planc E-pH en regiones que corresponden a
las especies predominantes en cada una de ellas. E1 criterio gue se

utiliza comunuente para deteminar los limites de tales regiones es:

Ya[Mi] = valth) ' (20)

Por otra parte, al criterio de :

YalMa)'Ba = vaulMy)op, (21}

a8 particularmente util pues es independiente de pa. ¥y por tanto
de la concentracien (ec. 8). Puesto que los limites determinados por
la wc. (21) s=son independientes de la concentracién, es posible
superponerios al diagrama que muestra Unicamente los limites entre
fanas sélidams y liquidas.

Aplicacién de la Teoria.

Supongamos que los potenciales estAndar de electrodo estan
disponibles para las reacciones con todas las especias en sus

estados estAndar. S1i los potenclales estandar no se encuentran

METODO PROPUESTO
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disponibles para todas las especies, éstos pueden ser obtenidos de

ia maners tradicional a través de combinaciones lineales.

Le relacién entre 1los potenciales quimicos esténdar para una

madia celds estd dadas por la ec. (12}):
By = e = hput® - wiuid® - zym* (22}

Notese que el términco Ue* s el potancial quimsico de los
electrones en aquilibrioc con las especies quimicas Mj, H*'y HO,
todos an sus estados estandar. Los datos da energia libre en esstado
estaAndar para M{, H' y Hy0 se sncuentran tabulados y reportados comso

potencisles aestandar de electrodo.

La sigulente convencion se emplea pars relacionar el potencial

quimico con la variables practicas pH vy E:
(Ui* ~ ui®) = - 2,30259(RT}{(pH) (23)
(he - pye®) = - F(E - E,"} (24)

Los potencisles aparecen en las acuaciones unicamente como

diferencias E - Ei*. Por lo tanto, cualquier sejeccién consistente

de electrodo de referencia es peraisible.

El potencial quimico del agus en la Bolucién, D, estd
gobarnado por lo indicado en le ec. de Gibbs-Duhem y los

potenciales quimicos de todas las desss especies. Usualmente se

METODO PROPUESTO
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suele despreciar el efecto de las otras especies y reemplazar la ec.
de Gibbs-Duhem con la igualdad siguiente:

HiO = 0" (25)
Adeahks se asume que todas las easpecies sélidas

cuyo caso, podemos escribir:

son puras, en

He = 14,° (26}
La ec. (26)

es una suposicion .cerc.' de la

naturaleza del
sistena de interés y no una convencién,

Kcuacionas Principsles de Trabajo.
La concentracion total de metal activo disuelto,

[Mly, e»
enpleada como una medida practica de la concentracién:

[M]ls = Ca,(Ml 27)

Donde la suma as sobre todas las especies

disueltas. La
appecies disueltas

concentracion de las

expressda an foras
individual se obtiene por sustitucioén de 1la ecs. (22) a la (26) an
la ec. (8). '
[M) = 1/vs exp & (( ua - We®)/RT + 2.30259h, (pH) +
F/(RT)*2(E ~ E,")} (28)

METODO PROPUESTO
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Una axpresidnh para e - ue® puede ser obtenida sumando la ec.

(28) sobre todas las especies disusltas. Se encuantra entonces:

[(Ma - Ha®}/RT)ea = - 1n £ exp { 2.30259h.(pH}+
F/(RT) 24(E - E«*})} + In £ (velMad ) (29)

La ecuacioén (29) es la forma de trabajo de la ac. (20).

La expresién para el potencial quimico de un elemsento en fase

sdlida y puro, s, se obtiene de las ec. (22) a (26) y la ec.(19).

[{Me = La®)/RT)s = -2.3025%ha(pH) - F/RT*Za{E-Ee*) (30)

Linsas de Dos Fases.

Eliminando ua - Me® entre la ec. (30) vy la (28) se tiene:

[Mi] = 1/v. axp a¢ {2.20259(hs-he) (PH} + (F/RT)(24(E-E:*)
-~ 24(E~Es*) 1} {31)

La ec. (31) da la concentracion de cualquier especie disuelta,
s, an equilibrio con una fase molida pura, s . Usando la ac (31) en
la ec. (27) se obtiene la relacitn algebraica implicita entre el E vy
el pH a 1o largo de 1la linea de dos fsses para cualquier

concentracion M.
La linea de tres fases.

El criterio del equilibrio de fases para un par de sbélidos

cualesquiera c, v es:

METODO PROPUESTO
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[(pe ~ He"}/RT)a = [{Ha - Ha®)/RT]e (32}

Usando la ec. (32) ¥ la ec. (30) obtenemos la expresién para E ¥y

pH & 1o largo de la linea de tres fases:
E = (ZE, - 2E.")/(2Zy - 2« ) - 2.30259(RT/F)*pH (33)

En la derivacion de la ec. (33), el resultado general de que he
= Z,, para todos 1los moélidos no cargados electricamente que

contengan unicsmente H, O y M fue empleda en este caso.

Subtituyendo la ac. (33) en la ec. (30), se obtiene la exprasion
para el potencial quimico a 1o largo de la interseccion de tres

fases:

{(He - Ha')/RTJaw = -{F/RT}*(2%24)/ (2a-2v) * (Eu® - Eu®) (34)

Notese que (ps = pa®)/RT a8 constante a 10 1largo de 1la

interseccion.
La concentracion de cualquier especie, M,, en equilibrio con dos

fases soOlidas, c ¥ v, puede obtenerse de las ec. (33),(34) y (7). Se

ancuentra después de cierta sanipulecién que:

M) = 1/v. @xp {(F/RT) {01/ (Za=20) } *[Ze(ZioZe)Ee " ¢ Zu( Za~Z¢ ) Bu® +
Zelzw-Ze)Ee"] + 2.3025%a4{hi~-2,) *pH) (35}

METODO PROPUESTO
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Otro resultade de gran utilidad es el que se obtiene por
diferenciacién de la ec. (30) . Usando e] hecho de que para los

sélidos sin carga, h, =« z,;

[6E/8(pH) Jp.a = - 2.30259(RT/F) {36)

En otras palabras, el potencial quimico de cualquier espacie
sélida permanece constante a lo largo de una linea de pendiente

constante e igual al valor obtenido en la ec. (36).

Mediante comparacién con la ec. (33), es posible observar que el
potencial quimico de cualquier solido, s, persanace constante a 1o

largo de una linea donde dos mélidos, c y v , estan en equilibrio,

Implapentacién.

Los coeficientes estequiométricos B,, h,, z, ¥y los poteanciales
estandar de reduccién, E,°, se almacenaron en foraa permanente en el
disco. No se requieren célculos adicionales de energia 1libre o
balanceo de ecuaciones. El signo convencional de E,*, involucrado en
la @q. (25) es consistente con las publicaciones. Los datos
tarmodinémicos para la construccidén de los diagramas se presentan en
las tablas del apéndice A y fueron obtenidos de fuentes estandares
(5),{6). Los conjuntos de datos se incluyen Gnicamente Ccomo

referancia para los diagramas.

El primer paso para la construccion de los diagramas es la
determinacitn de la estabilidad relativa de 1los pares de sélidos;

esto se obtiene calculando (U., - |44°)/RT para un par de s6lidos c,v

METODO PROPUESTC
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de la ecuacion (34). Luego, se calcula el E para un valor
conveniente de pH, p.ej. pH=0 usando la ec. (33)., Posteriormente a
ese valor dado de E y PpH, se calcula {(y, -yu,*)/RT para todas las
fases solidas, s, mediante la ec. (30). El par de solidos c,v es
estable si y sblo sl para todos los demés sbdlidos se cumple:

{(ta - We*)/RTIew ¢ [(Ma - Ha*)/RT]e (37)

Puesto que el potencial quilico para cualquier sélido no cargado
es constante a lo largo de la linea de tre fases, no es necesario
repetir esta prueba para otro valor de pH. El procedimiento demcrito
se repite para todos los pares de sélidos posibles.

Los puntos extremos de la linea de tres fases se encuentra al
emplear la ec. (36) en la (2?). La ecuaci6tn resultante se resuelve,
paAra una concentracion dada [M]l,, mediante la técnica numérica de
Newton-Raphson. NOtese que Bi  (Ma), » (lg)e para todo valor de pH,.
entonces no existen valores extremos de la linea de tres fases,
dentro del rango considerado. La linea que separa la fase liquida y
la solida se traza mediante una rutina que siga el contorno da [M}],.
El etiquetado se lleva a cabo mediante la seleccién de un valor de E
¥ pH, donde el programa deteraina, de forma automética, cudl es la
fasa estable an tal punto, cuyo nombre es impreso en tal posicién en
la pantalla.

Diagranss de Predominancia.

Considere do; pares cualesquiera de especies disueltas (j,k).
Estamos interesados &n conocer la relacion entre el E y pH, que nom
garantice que se cumpla que:

(YaiMad )%t = (velMul) b (38)

Al usar la ec. (28) en 1la ec. (38), se encuentra que:

E = -2.30259(RT/F)*[(h,—tn)/(2Z,-2:) }5PH +

METODO PROPUESTO
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[(2,E,° -2’ ) / (2520} ) (39)

La e. (39) es la ecuacion que representa las lineas que
aparecen en @l diagrama de predominancia. Cabe notar quye la ec.
(39) es independiente de la concentracion. Las intersecciones entre
estas lineas deterainan aquellos puntos donde tres espacies tienen
el mismo valor de (v,(M;])*8,. Si me escribe la ec. (39) para dos
pares de especies (j,i) y (k,i) y se reasuelven en forma simultanea,
se obtienen las coordenadas de la interseccidn:

£ = [2,E,° (hv-he) ¢ zeEs®(hi-hs) ¢ Z.E* Chs-ha) 1/

(Zs(he~h4) + 2ulhe=hs) ¢ 2i(hi~ha)] (40)

PH = =[2,E," (2+s~2,) + ZeEL"(Zy~Zs) + ZE S (2Z4-Z0))/

izs(he=hi) + Za(he=hs) ¢ Zi(hs=ha)1*(F/RT)/2.30259 (41)

Es posibla demostrar de la ec. (39), que dos lineas ason
paralelas #i:

Z,(he-he) + 2alhs-hy) + Zolhe~he) = 0 (42)

Las ecuaciones antes expuestas permiten el uso de un algoritmo
muy simple para la construccion del disgrama de predominancia.
Primero, se calculan lias coordenadas de todas las posibles
intersecciones mediante las ecuaciones (40) y (41), Se aealiainan
aquallas que queden fuera del rango considerado, p. @j. -3¢ E ¢+3 ¥y
O« pH <14, Para cada una de las intersecciones que quedan, se
calcula el valor de (Y,(M,])', para todas las demss especies
disueltas usando la ec. (29). Ls interaeccioén (J,k,i) aparecera en

'
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el diagrama de predominancia si para todas las demAs especies

disueltas, n, se cumple que:

YalMa)) 4, > (valta))'8n (43)

El procedimiento deascrito se repite para todas las
intersacciones restantes, de tal maners que el resultado son las
coordenadas de todas las intersecciones que deben aparecer dentro
del diagrams. Posteriormente, se trazan lineas rectas que unen 1l1los
puntos que posesn un par de especies en comun.

Con lo anterior se logra Unicamante unir aquellos puntos dentro
del diagrama; adicionalmente se deben conectar tales puntos hacia
los extremos del diagrama., es decir, utilizando la ec. (39)
evaluada a p.ej. Es-3V, E=+3V, pH=0 y pH=14, la cual debe cumplir

ademss con le criterio de la ec. (43).
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1IV.- Célculos y Resultados.

El reporte de cAlculos se plantea a traves de descripcion
detallada del algoritmo obtenido:

1.- bDefinicién de eapecies que intervendrdn en el célculo del
diagrama.

2.~ Dimensionamiento de arreglos para accesibilidad de datos.

3.- Dimensionamiento de arreglos para llevar a cabo el
almacenamiento de la informacion tanto de las combinaciones de
espacies como los resultados de los calculos efectuados.

4. - CAlculo de 1los pares de sélidos termodinAmicamente
establea, este pasc implica la daterminacién de un parsmetro de la
energia libre la cual sirve de criterio de estabilidad. Se comienza
por seleccionar un par de sdlidos cualesqQuiera y compararloc contra
la energia libre de cada uno de los s¢lidos restantes, si el par
resulta tensr la minima energia libre, entonces y sélc entonces es
estable. Este procedimiento se repite hasta completar el nimero de
combinaciones posibles.

S.- Introduccion del valor de la concentracion total de metal
activo disuelto a la cual es de interés obtener el diagrama.

6.- Se da un valor inicial de pHe0 (extremo de diagrama)

7.~ Para ol priser par de sélidos termodinaAmicamente estable se
hace:

8.- Se calcula la suma de las concentracicnes de todas las
eazpecies en ese punto. Luego el valor de esta al restarle 1la
concentracion total de metal disuelto (S1).

9.- Se calcula la suma de las derivadas de las concentraciones

de las espacies as ese mismo punto (S2).

CALCULOS Y RESULTADOS
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10.- Se calcula el nuevo valor del pH como pH'=pH-51/S2

11.- Se repite este procedimiento hasta encontrar el valor que
satisfaga la igualdad de pH con una exactitud de 0.01 unidades. El
punto encontrado es transportado al valor de potencial
correspondiente, para obtenar las coordenadas E va. pH, mismas que
se almacenan en otro arreglo.

12.- Se repite este procedimiento para los subsiguientes pares
de sdlidos estables, & partir del paso 7.

13.~ Se establece pHs14 (Extremo del diagrama) y se repite desde
el paso (7).

14.- Una vez determinados los puntos anteriocres, que representan
el punto de equilibrioc entre la fase disuelta y dos fases solidas
tamsbién en equilibrio, a ambos extremos del diagrama, se emplea una
rutina que transforama estos datos a coordenadas de pantalla y los
une mediante el trazo de una linea recta, en caso de no existir un
valor dep pH que satisfaga la técnica de Newton-Raphson propuesta,
@l punto de interseccién se considera que coincide con el los
extreno del diagrama que corresponda.

15.- Trazado de los limites del diagrama en pantalla asi como el
etiquetado de los respectivos ejes.

16.- Se comienza con un barride horizontal dentro de los limites
PH=0 hasta pH=7 con incrementos de una unidad, para un valor inicial
de E=3. .

17.- Para realizar el burrida. primero me determina cual es el
metal estable a easas condiciones de E y pH. Posteriormente se
efectiua la suma de todas las concentraciones de las especies

disueltas para el punto considerado.

CALCULOS Y RESULTADOCS
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18.- S1 al llevar a cabo el barrido anterior existe un intervalo
tal que la suma de las concentraciones evaluadas en un punto dado y
el siguiente implican un cruce por la concentracién total de metal
activo disuelto considerada, entonces pasar al 19, de lo contrario
decrementar el E en 0.125 unidades v repetir el paso 16 hasta que el
E=Q

19.~- Se lleva a efecto una particién del intervalo de interes,
evaluando nuevamente la concentracion total de metal disuelto, con
decremantos de 0.05, si se encuentra que la suma a8 maAyor que el 60%
de la concentracién total de metal disuelto y adewas menor al 120%
de 1la concentraciéon seleccionada, se da por bueno el resultado, se
transforman estos valores a unidades de pantalla y se coloca un
punto en ese sitio. Si no se encuentra entonces se regresa al punto
16 hasta que E=0

20.~ Se realiza el procedimiento descrito en los incisos 16 al
19 para los intervalos E=0 a E=-3, variando al pH desde O & 7. Luego
para el intervalo E=3 a E=0, variando el pH 14 a 7. Fosteriormente
para el intervale E=0 a E=-3 y pH de 14 a 7,

22.~- Se continua con un barrido vertical dentro de los limites
Es3 hasta E»0 con decresentos de un cuarto de unidad, para un valor
inicial de pHs=0.

23.- Psra realizar el barrido primero se determina cual es el
Retal estable a easas condiciones de E ¥y pH. Posterioraente se
afactis la suma de todas 1las concentracicnes de las especies
disueltas para el punto considerado.

24.- Si al llevar a cabo el barrido anterior existe un intervalo
tal que la suma de las concentraciones evaluadas en un punto dado y

el siguiente implican un cruce por la concentracién total de metal
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activo disyelto considerada, entonces pasar al 25, de lo contrario
incresentar el pH en 0.20 unidades y repetir el pasc 22 hasta que el
pha?,

25.- Se lleva a efecto una particion del intervalo de interés,
avaluando nuevamente la concentracion total de metal disuelto, con
incremsentos de 0.01, si se encuentra que la suma es mayor que el 65%
de la concentracion total de metal disuelto y ademas menor al 135%
de la concentraciéon seleccionada, se da por buenoc el resultado, se
transforean estos valores a unidades de pantalla y se coloca un
punto en ese gitio. Si no se encuentra entonces sa regresa al punto
22 hasta Que pHs7.

26.- Se realizs el proce&lnlento descrito en los incisos 22 al
25 para los intervalos pH=14 a pHs=7, variando el E desde 3 a 0.
Luego para el intervalo pHs0 a pH=7, variando el E de 0 a -3.
Posteriormente para el intervalo pHs7 a pHsi4 y el E de 0 a -3,

27.- A continuacién, se comienza por buscar los puntos en que se
tiene cosxistencia de 2 especies disueltas, para lograr esto, se
aupieza svaluando las posibles intersecciones entre 3 especies que
estan dentro del plano considerado E vs. pH (0,-3) a (14,3).

28.- Al encontrar un punto de interseccion, a ese valor de E y
PH, se avaliua cuadl es la especie s6lida estable.

29.,- Se calcyla la concentracion de la primera especie y se
compara contra todas las concentraciones de las especies restantes
en ese punto, 8i el 100.05% de 1la concentracién de 1la primera
espacie es menor a cualesquiera de las dem&s concentraciones se
considera como dato viable.

30.- Lo anterior se repite para 1las otras 2 especies de la

terna, si existen éstas a se vez como datos posibles, se establece
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entonces qua los datos de la terna son iguales entre si Yy mayores a
cualesquiera concentraciones en tal punto Yy por ende éste ultimo
existe en el diagrama.

31.- Se repite el procedimiento anterior desde al punto 27 hasta
agotar las posibles ternas. Una vez que se obtienen las ternas que
existen dentro del plano considerado se almacenan en un arreglo.

32.~ Se procede a evaluar todas las combinaciones posibles de
pares de datos, derivados de cada teérna y ahora se efectuan las
respectivas intersecciones c¢on 10s limites del plano a fin de
encontrar las posibles intersecciones con estos Ultimos, los datos
obtenidos se almacenan en arreglos.

33.~ Cada interseccion es a continuacién evaluada desde el punto
de vista de la concentracion de las especies involucradas. Para lo
cual, se comienza por eatablecer cudl esp la especie sdlida estable
an tales ccndiciones.

34.- Se calcula 1la concentracion de la primera especie y se
compara contra todas las concentracionas de las especies restantes
en e8¢ punto, si el 100.05% de la concentracién de la primera
espacie es menor & cualesquiera de las demés concentraciones se
considera como dato viable,

35.- Lo anterior se repite para la otra especie, si existe esta
a su vez comoc dato posible, se establece entonces que los datos del
par son iguales entre si y mayores a cualesguiera concentraciones en
tal punto y por ende existe tal punto en el diagrama.

36.- Se repite el procedimieénto anterior desde &l punto 34 hasta
agotar los pesibles pares. Una vez que se obtienen los pares que

existen dentro del plano considerado se almacenan an uh arreglo.
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37.- contando ya con los puntos interiores al diagrama. asl como
con los puntos Jlimitrofes, se procede a emplear una subrutina que
compara todas las combinaciones posibles entre sus respectivas
coordenadas. ' -

38,- Al encontrar dos parejas de coordenadas cuyas especies
presentan al menos 2 de ellas iguales, B8Be procede a establecer la
ecuacioén de la recta que los une.

39.~ Para cada punto de la recta se calcula la suma de las
concentraciones de todas las eapecies disueltas.

40.- Un punto existe en el disgrama, si y sdlo si dicha suma ea
menor a la concentracién total de metal activo disuelto, considerada
como parametro del diagrams.

41 .- Si el punto existe, se transforma a coordenadas de pantalla
vy se localizs en tal ajtio. Se repite esate procedimiento desde el
paso 37, hasta acabar con todas las posibles combihaciones.

42.~ A continuacion, se emplea una subrutina capaz de etiquetar
las distintas regiones generadas, para lo cual se pide al usuario
dar las coordenadas de uh punto dentro de una region de predominio,
antonces se calcula cual es la especie sélida estable en tal punto.

43.- Se calcula ademss cusl es la espacie disuslta de wmayor
concentracion, si esta especie disuelta posees una concentracién
mayor a la concentracion total de metal activo disuelto conasiderada,
entonces la elpeéie estable es la especie disuelta.

44 .~ Si la espacie disuelta de mayor concentracién resulta ser
menor que la de la concentracién.total de metal activo, entonces el
80lido estable, as a su vez, la fase que predomina en tal region.

45,- A partir de Jlos datos de un arreglo que contiene los

nombres de las distintas especies, se selecciona 1la apropiada, Yy
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después de transformar las coordenadas & datos de pantalla, se
posicions en tal punto.

46.- Por altiuo se propone una rutina capaz de grabar la
informacién de la pantalla a disco, para su almacenaje y posterior
impresion y/o empleo en una demostracion secuencisl de pantallas.

Nota: [Este algoritmo emplea 1las ecuaciones expuestas en el
capitulo II1 de la presente tesis. FPars informacion sés detallada
sirvase consultar el listado del programa en sl apéndice D.

Los resultados obtenidos podran ser consultados en el apéndice

El1 apendice C presenta un manual para el manejo del programa de

trabajo que se anexd a la presente tesis.
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V.- Conclusionas.

El presente trabajo plantea el uso de un algoritmo cuyos
fundamentos lo hacen implementable en una computadora. Aun y cuando
la técnica se aplictd al ejemplo especifico del sistema Cu-Hao (7),
ésta es susceptible de ser utilizada en otros sistemas, puesto que
las bases tedricas son totalmente generales; 8in embargo cabe
sefialar que se requiere la determinacién especifica de algunos
parémetros numéricos, presunibiemente caracteristicos de cadas
sistema, para que el programa aqui presentado sea capaz de

cslcularlos y desplegesrlos.

Se ha comprobado dque 1la técnica propuesta es factible de
aplicarse de forma concreta para el sistesa Cu-Hz0, lograndose
adenas, obtenarse una serie de graficos a diferentes
concentraciones, considerando al total de especies posibles, a fin

de verificar su funcionamiento en sistemas complejos.

La descripcioén detallada del algoritmo, constituye la parte
central del presente trabajo, pues gracias a esa investigacion es
posible considerar operativo el metodo propuesto. Tanto el algoritmo
como el listado de programs sientan un precedente en el desarrollo
de técnicas propias, a partir de informacién de dominio publico, en
el campo de la simuiacion del comportamiento termodindmico de 1los
sistemas Redox. Se sugiere retomar este topico en trabajos
posteriores y lograr desarrollar técnicas mAs refinadas y eficaces

en la resolucion de los equilibrios involucrados en los sisteass
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Redox, indispensables para la obtencién de 1los diagramas de

Pourbaix.

La fipnalidad esencial de este trabajo fue la de proporcionar un
naterial didéctico de apoyo a profescres vy estudiantes
peraitiéndoles la simulacion del comportamiento de estos Bistemas
complejos y lograr con ello una mejor comprensién de los conceptos
fundamentales, asi como el efecto de cada una de las variables
involucradas dentro del sistema que as =motivo de estudioc. No se
descarta, sin embargo, la posibilidad de despertar el interés entre

los investigadores de esta rama.

Cabe aclarar que los célculos y resultados obtenidos mediante el
método propuesto, 8e basan en datos termodinsmicos habitualmente
obtenidos en condiciones estandar, por lo que se sugiere la
corroboracion experimental, en agquellos casos en que la
concentracion total de metal activo sea baja, pues en estas
condicionas es muy posible que se presenten fendmenos diversos, como
la solvatecion, complejacion, etc. los cuales en definitiva, no s=se
han contemplado en el presente trabajo v por tanto puedan ocasionar

una interpretacion errénea de los resultados obtenidos (7),(8).

Cabe sefialar ademds que la temperatura a la que se consideran
los diagramas, @3 en este caso, la mismp a la que se obtienen los

datos termodinamicos que se emplearon, es decir 25 grados
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centigrados. En caso de desear el calculo del diagrama a otras

tenperaturas, se debe incluir la correcion correspondiente (9).
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Simbologia. -
8, actividad global del elesanto activo en la solucién

E potencial electroquimico

3 grados de libertad

he coeficiente estequiomatrico para H*

numero de espacies que contienen el elemento activo
M asimbolo para el elemento active
M, simbolo para la iésima especie que contiene el elemento M
{Mi] concentracién molar de la especie M,

{M]e concentracitn total del elemento activo disuelto

P numero de fases

Q definido por la ec..(9)

r numero de reacciones indapendientes

R constante de los gases

[ ] niumero de especies

Wy coaficiente estequiométrico para Hy

2s coeficiente estequiométrico para los electrones

Qg adtomos del elemento activo en la especie M, (a, = (3,*-1)

Ta coeficiente da actividaq de la especie M,

He potencial quimico de los electrones

Ms potencial quimico de la especie M,

He® potnnci,l quimico estAndar de la aspecie M,

L Het /oy

He potencial quimico del alemento activo

He® potencial quimico esténdar del elemento activo

Ha® un potancial quimico estandar definido por la ec. (12)

B, coaficiente estequiomeétrico para la especie M, {3, ¥ a*-1)
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Especie

Solidan

Ccu

T Cuxo
Cuo

. CUa0m
Cu(OH)
Cu(OH)

Risuaitas

Cu~*

cu -
CuQx——
HCuOx~
cU -
CuO,~

TABLAS

Tabla de datos ampleados en los diagramas.

B

P

REWRLO

POWEOCO

PN O

WWROD D

E*

6.000

0.470"

0.570
0.929
0.5868
0.609

0.520
0.337
1.818
1.127
1.049
1.250
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DIRGRAMA DE PCURBAIX ¥ EREDOMINANCIA PARA Cu/H20 ESPEC, SELEC,
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DIAGRANA DE POURBAIX ¥ PREDOMINANCIA PARA Cu/H20
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DIAGRAMH DE PUURBBIX ¥ PREDONINANCIA PﬁRﬂ Cu/ha0
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Manual del Usuario del Prograsa PBAIX 27

El presente prograpa tiene como finalidad el calculo vy
graficacién del diagrama de Pourbaix para el sistema <Cu-H,0. Consta
de varios menus que permiten al usuarioc la pesibilidad de manejarlo
de manera sisilar a otros paquetes. Este programa consta de 2
discos, el primero contiene el programa principal y los datos
termodinamicos, el segundo contiene las pantallas grabadas,

Se emplearon figuras que faciliten 1la comprension del
funcionasiento del programa, las cuales ase encuentran intercaladas
en el presente manual. (Disponible unicamente en la versién

impresa).

IMPORTANTE : Considere siempre por lo menos dos especies sbdlidas

Y 4 o maés en solucién para el calculo de cualquier diagrama.

La descripcioén siguiente es aplicable si Ud. posee los 2 discos
de 5% pulgadas del programa:

Cologque el disco numero uno en la unidad A, encienda la
computadora en 1a forma habitual y estara ya dentro del  programa
PBAIX 27. Si estaba Ud. ya trabajando, inserte el disco ¥ oprime
RESET pars comenzar de nuevo.

IMPORTANTE : En general se describen en este manual las
pricipales f{fuentes de error que pueden ocasionar ﬁn nal
funcionamiento del programa, sin embarge existen condiciones

espaciales que pueden - provocar problemas. En tales casos se
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recomienda reiniciar el programa, ya sea mediante la tecla RESET o

apagando y encendiendo de nuevo la computadora.

La descripcién siguiente es independiente de si Ud. tiene los
discos o no:

El programa mnmuestra inicialmente una portada de presentacion
ganeral (Fig :i). Aparece entonces el menu de ayuda (Fig 2) que le
presenta 4 opciones a saber: 1) MANUAL COMPLETO; le muestra este
manual pAgina por pAgina en su pantalla. 2) MANUAL SINTETIZADO; le
presenta una resuyaen de la operaciédn de este programa. 3) INICIO DE
SESION; lo envia al primser =ment del PBAIX27. 4) TERMINACION DE
SESION; finaliza el prograni y lo devuelve al sistema operativo. En
el caso de haber seleccionado la opcidon 3) 1le desplegara a
continuacién en la pantalla el primer meni del programa, el cual

consta de 9 opciones distintas (Fig. 3):

La cpcién no. 1 (DEFINICION DE ESPECIES), Se utiliza para cargar
datos que se enpcuentran previazente almacepados, para poder
activarlos y emplearlos en el cAlculo del diagrama.

La opcion no. 2 (CONSTRUCCION DE DIAGRAMA}, permite el acceso al

método propuesto e inicia al calculo del diagrama.
) La opcion no, 3 (CREACION DE ARCHIVO DE DATOS), Esta disefada
para la expansign futura del léiodo, cuando se amplie su uso a otros
sistemas con distintos elementos, por 1o que en este momento, ho as
de utilidad.

La opcion no. 4 (MANEJO DE ARCHIVOS DE DATOS), se utiliza parsa
incluir nuevas especies, actualizar datos termodindmicos, correcidon

de errores, etc., todo elloc mediante un submenu.
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Fig., 1 .

{ DIAGRAMAS de POURBAIX SISTEMA Cu/HZ?;}—————-—————J

TESIS DE LICENCIATURA

INGENIERIA QUIMICA

Asesor : Dr. Juan GehescA Llongueras

Sustentante : Alejandro Gardufio Laguna

FEBRERO DE 1990
FACULTAD DE QUIMICA

UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE MEXICO

Fig. 2

PROCESAMIENTO DE AYUDAS

1) MANUAL COMPLETO (15 PAG.) .
2) MANUAL SINTETIZADO :
3) INICIO DE SESION

4) TERMINACION DE SESION

MUY IMPORTANTE: Al seleccionar las opcicnas 1 o 2 se debe cambiar de

hayan pasado todas las pantallas, o presione a la vez

«CONTROL> ¢BREAK)>; en amboms casos regresars a éste ament.

de pAgina tecleando <«RETURN> y continuar hasta que "
|

|

NUMERO DE OPCION DESKADA 7 !
|

1

|

i
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La opcion no. S (LISTADO DE ARCHIVOS), proporciona un listado en
pantalla de cuales son los archivos de elementos disponibles.

La opcién no. 6 (LISTADO DE PANTALLAS), ﬁ;esenta la lista de las
pantallas almacenadas, vy puede ser utilizado para establecer 1la
posible secuencia, en que se desea, sean presentadas éstas.

La opcion no. 7 (PRESENTACION DE PANTALLAS), permite la
colocacion de pantallas en el orden deseado, ademas de poder
controlar la velocidad de presentacién de las mismas,

La opcioén no. B8 (REGRESO A MENU AYUDA), lo regresa a la pantalla
que le permite solicitar el manual completo © simplificado del
PBAIX27.

La opcion no. 9 (FINALIZAR EL PROGRAMA), protege la informacién

que se ha modificado y origina la terminacién del programa.

A continuacién se harad una explicacion datallada de cada una de
estas opciones y las distintas posibilidades que presentan para el
usuario. Todas las opciones se seleccionan respondiendo con el
nimero de la opcion a la pregunta: "NUMERO DE OPCION SELECCIONADA" y
presionando la tecla de ENTER o RETURN, para que el dato sea

aceptado por la computadora.

1) DEFINICION DE ESPECIES:

Se 1inicia ;sta opcién con la pregunta '"NOMBRE DE ARCHIVO A
PROCESAR (MAXIMO 7 LETRAS)", la unica respuesta por el momento seré
siempre "COBRE"” e inmediatamente se presiona ENTER o RETURN. El
programa ofrece la posibilidad futura de aplicar este método a otros

elementos.
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Fig. 3
PROCESAMIENTO DPE DIAGRAMAS
1) DEFINICION DE ESPECIES
2) CONSTRUCCION DE DIAGRAMA
3) CREACION DE ARCHIVO DE DATOS
4) MANEJO DE ARCHIVO DE DATOS
S) LISTADO DE ARCHIVOS
6) LISTADO DE PANTALLAS
7) PRESENTACION DE PANTALLAS
. 8) REGRESO A MENU DE AYUDA
9) FINALIZAR PROGRAMA
NUMERO DE OPCION DESEADA ?
Fig. 4
SELECCION DE ESPECIES
LISTADO DE CLAVES
1 Cu
2 Cu20
3 Cu0
4 Cu203
S CuQH
6 Cu(OH)2
7 Cu+
8 Cuse
9 Cuo2--
10 HCuO2-
11 Cusss

12 Cu02-

PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER TECLA
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Entonces ae presenta una pantalla titulada "SELECCION DE
ESPECIES” (Fig. 4), luego un listado de las distintas especies, cada
una con su respectivo numero, y la leyenda siguiente "PARA CONTINUAR
PRESIONA CUALGUIER TECLA" (Fig. 4), sa debe presionsr alguna tecla
para continuar. Y enseguida se genera la pregunta 'INTRODUZCA EL
NUMERO DE ESPECIES ‘A CONSIDERAR” (Fig. S}, la respuests puede variar
de "6" hssta el total de especies mostradas. Inmedistamente se
presenta la segunda pregunta:"” INTRODUZCA LA CLAVE DE ESPECIE", en
aste punto se deben proporcionar al programa cada uno de los numeros
que identifican a cada una de las especies que ase desean considerar
@] diagrama.{(No olvide presionar ENTER o RETURN después de escribir
cada pumero de identificacién).

Una vez que se ha terminado de alimentar las claves, el programa
regresa al ment principal, donde se presentan las 9 opciones
iniciales.

Nota: Si olvidé incluir slguna especie, no trate de volver a
entrar a la opcién 1, pues obtendrd un menasje de error de la
computadora. Lo que debe hacer es empezar nuevaaente la sesion,
mediante la colocacion del disco 1 en la unidad Ay presionar RESET

o encenderla nuevamente.

2) CONSTRUCCION DE DIAGRAMA:

a.~ Muestra una pantalla que dice "ESPECLES SOLIDAS
SELECCIONADAS”, junto con aquellos datos elegidos de fases solidas,
luego 1la leyenda "ESPECIES  DISUELTAS SELECCIONADAS", y a
continuaciédn cuales sustancias en solucién -fueron‘elegidns. Luego
presenta el texto "PARES DE SOLIDOS TERMODINAMICAMENTE ESTABLES" y a

continuacion laa parejas de 86lidos que resultan ser estables,
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Fig. 5

SELECCION DE ESPECIES
LISTADO DE CLAVES

Cu
Cuz20
Cu®
Cuz203
CuOH
Cu(OH)2
Cus
Cu++
Cuo2--
10  HCuO2-
11 Cuses
12 Cuoz-

VONOU L LN~

INTRODUZCA EL NUMERO DE ESPECIES A CONSIDERAR ? 12
recuerde seleccionar por 1o menos 2 especies sdlidas y 4 disueltas

Fig. 6
ESPECIES SOLIDAS SELECCIONADAS:....
Cu Cuz20 Cuo Cu203 CuOH Cu(OH)2
ESPECIES DISUELTAS. SELECCIONADAS:.... ’

Cus - Cu++ Cyo2~~ HCuO2- Cus++ Cuo2-~

Cu /Cu20 Cu20 /Cud Cuo /Cu203

DAME LA CONCENTRACION MOLAR TOTAL DE METAL DISUELTO 7
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considerandc todas las especles sélidas seleccionadas . Se presenta
la pregunta "DAME LA CONCENTRACION MOLAR TOTAL DE METAL DISYELTO"
(Fig. 6); la respuesta depende exclusivamente del usuario, pues es
uno de los parasetros importantes del diagrama. (Se sugiere
proporcionarla en notacién cientifica). (No olvide presjionar 1la
tecla de ENTER o RETURN al terainar de anotar cada dato).

b.~- Entonces el programa procede a desplegar en la nmisma
pantalla el letrero "CALCULO DE LOS EXTREMOS DE LAS LINEAS DE
ESTABILIDAD ENTRE SOLIDOS",asi como los limites de que linea esta
calculando (Fig. 7). En cuanto termina esta tarea, borra la pantalla
Y presenta los ejes coordenados, juntamente con las lineas que
dividen las regiones &n las que dos s6lidos son astables.(Fig. 8)

c.- La parte siguiente del programa consume la mayor porcién del
tiempo de cAlculo. Si se dispone de un coprocesador, tal vez sean 5
o 10 min,, de lo contrario tomara mas tiempo.

d.~ Esta demora corresponde al trazo de la linea que divide la
solucién de las fases sélidas, posteriormente el programa genera las
lineas que representan el equilibrio entre tres fases disueltas.

@.~- Por ultimo, al terminar de trazar el diagrama, se obtiene la
pregunta "ETIQUETADO...DAME COORDENADAS E Y PH " (Fig. 9), en este
punto se seleccionan coordenadas, de preferencia 2l centro de cada
region, donde el programa imprimirs el nombre de la especie estable
en dicha zona, para lo cual se alimentan datos de E y pH, separados
con una coma y luego se presiona la tecla ENTER o RETURN. Se repite
este prodedimiento hasta cospletar 1la rotulacion del diagrama. Una
vez terminado, se alimentan datos ‘falsos”, eas decir fuera del
diagrama (Fig. 10) y entonces el programa procede a formular la

siguiente pregunta:"DESEAS GRABAR EN DISCO LA PANTALLA (S/N)", (S/N
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Fig. 7 c-9

ESPECIES SOLIDAS SELECCIONADAS:....
Cu Cu20 Cuo Cu203 CuOH Cu{OH)2
ESPECIES DISUELTAS SELECCIONADAS:....

Cue Cues Cu02=~ HCuO2~- Cu++s Ccuoz-

Cu /Cu20 Cuzo /Cuo Cuo /Cu203
CALCULO DE LOS EXTREMOS DE LINEAS DE ESTABILIDAD ENTRE SOLIDOS:....

LIM. INF. LINEA
LIM. INF. LINEA
LIM. INF. LINEA
LIM. SUP. LINEA
LIM. SUP. LINEA

N wp e
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DIRGRAMA DE POURBAIX Y PREDOMINRNCIR PARA Cu/H20
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DIRGRAMA DE PCURBAIX Y PREDOMINANCIA PARA Cu/H20 ESPEC. SELEC.
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significa que se debe escoger entre "S" de "si" o "N" de 'no"), si
se responde que si, entonces pregunta ademas "NOMBRE PARA ARCHIVO DE
PANTALLA (MAX. 8 LETRAS)" (Fig. 11), 1la respuesta puede ser
cualquier combinacion de numercs y/o letras sin espacios entre si,
de esta manera la pantalla queda alnacenada de forma permanente en
@) disco. IMPORTANTE: Se sugiere cclocar el disco 2 en la wunidad A
antes de teclear ENTER o RETURN a fin de que sea grabado en éste
ultimo., Si la respuesta fue negativa pasar al parrafo f.

f.- Imprime en la parte mi&s baja de la pantalla la leyenda "SI
DESEAS IMPRIMIR LA PANTALLA PRESIONA PrtSc", al oprimir esta
sacuencia de "printacreen", es poBible obtener una copia impresa en
papel, de la pantalla que se muestira es ese momento.

g.~- La ultima pregunta generada es "DESEAS RECALCULAR A OTRA
CONCENTRACION (S/N)" (Fig. 12), sl la respuesta es afirmativa, le
solicita la nueva concentracion y se repite lo descrito desde el
parrafo a. Si la respuesta es negativa procede a llevar a efecto la

sacuencia de terminacion del programa.

3) CREACION DE ARCHIVO DE DATOS:

Eata modalidad se encuentra presente para la inclusién futura de
otras sustancias a las que se les aplique el mismo meétodo, para lo
cual se sugiere que aquellos usuarios avanzados, profundicen en el
programa e 1-plal;nten las modificaciones necesarias para soportar
otrop elementos. Si se elige la opéién, se muestra una pantalla con
la pregunta "NOMBRE DE ARCHIVO A PROCESAR (MAXIMO 7 LETRAS) ". TENGA
MUCHO CUIDADO. SI TECLEA LA PALABRA '"COBRE" ENTONCES PROVOCARA LA
DESTRUCCION DEL ARCHIVO ACTUAL Y LA CREACION DE UNO NUEVO CON EL
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DIAGRANA DE FCURBAIX Y PREDOMINANCIA FARA Cu/H20 ESPEC. SELEC.
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DIAGRAMA DE POURBAIX Y PREDOMINANCIA PARA Cu/H2D ESPEC SELEC.
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MISMO NOMBRE PERO VACIO! .La manera de salir de esta opciéon es

tecleando ENTER o RETURN.

4) MANEJQO DE ARCHIVO DE DATOS:

Se genera la pregunta 'NOMBRE DE ARCHIVO A PROCESAR " (Fig.
13) ,teclear la palabra "COBRE" y presionar la tecla ENTER o RETURN
(Fig. 14).

Entonces se presenta un submend, con las opclones siguientes
(Fig. 15):

1) AGREGAR DATOS DE REACCION
2) ACTUALIZAR DATOS DE REACCION

3

~

ELIMINAR DATOS DE REACCION
4) LISTAR REGISTROS
S

~

LISTAR CLAVEsS
6) IMPRESION DE CLAVES

?

~

REGRESO A MENU PRINCIPAL
La opcién 1, despliega una pantalla titulada “AGREGAR DATOS
DE REACCION" (Fig. 16). Para disponer de los datos que se le
solicitaran debe, primero, llevar a cabo una serie de calculos
axternamsnte, de la forma siguiente:
por ejemplo si se desea incluir HCuOZ2-, se establece 1la
siguiente ecuacion de balance de materia:
Cu = 1% HCUO2- +3* H* -2°* HaO -2°* a- (1A)
Ahora sustituyendo los valores de la derecha por los G's de
HCuO2-, y H®O, puesto que los protones y electrones sus estados
estandar nos reportan cero, en esta ecuaciéon se obtiene:
4G del HCuO2~ es -61.42 kcal/mol

4G del H20 es -56.69 kcal/mol
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Fig.

13

NOMBRE DE ARCHIVO A PROCESAR (MAXIMO 7 LETRAS)?

14

NOMBRE DE ARCHIVO A PROCESAR (MAXIMO 7 LETRAS)? cobre



ACCESO A ARCHIVOS

1) AGREGAR DATOS DE REACCION

2) ACTUALIZAR DATOS DE REACCION
3) ELIMINAR DATOS DE REACCION
4) LISTAR REGISTROS

$) LISTAR CLAVES

6) IMPRESION DE CLAVES

7) REGRESO A MENU PRINCIPAL

NUMERO DE OPCION DESEADA 7

AGREGAR DATOS DE REACCION

ENTRADA DE DATOS

ESPECIE ?



Lo cual da una valor de -51.96 kcal/mol

Puesto que se sabe que 4G= - nFE*, donde n e&s el nimero de
elactrones intercasbiados, F es 1la cte. de Faraday y E* es el
potencial estandar, se resuelve para E°:

E* = AG/(-nF) y sustituyendo valores se tiene:

E* = -56.69 kcal/mol/(-2%23.0623 kcal/mol/volt)= 1.127 V.

Los datos solicitados seran entonces:

ESPECIE HCUO2-

COEF EST 1
COEF H+ 3
NO. E 2
ESTADO (Osa6lido, 1= en solucion), en este caso sera 1.

E CERO 1.127

En caso de duda comparar con la ecuacion propuesta (1A).

Posteriormente se pregunta "DESEAS INTRODUCIR MAS DATOS
(S/N) " (Fig. 17), si la respuesta es afirsativa se repite el
procedimiento descrito en el inciso opcién 1, =i es negativa

regresa a ment principal (Fig. 3).

2) ACTUALIZAR DATOS DE REACCION:

Esta opcion presenta una pantalla titulada "MODIFICACION DEL
CONTENIDO DE UN REGISTRO" y en seguida 1a pregunta "“INTRODUZCA
CLAVE DE IDENTIFICACION", Esta es 1la formula quimica de 1la
sustancia a la que se le desea cambiar algun dato o corregir un
error, por ejemplo:

CuQ, Cu203, Cu++, etc, Una vez alimentado este dato aparece
la pregunta "INTRODUZCA EL NUMERO DE CAMPO A CAMBIAR (1-6), que

corresponden exactamente al total de Jlos datos de cada
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Fig. 17

Fig. 18

(NP ANE N

c-20

AGREGAR DATOS DE REACCION

ENTRADA DE DATOS

ESPECIE 7 HCuO2-
COEF EST 7 2
COEF He ? 3

NO. E- ? 2
ESTADO 7 1
E CERC 7?7 1.127

DESEAS INTRODUCIR MAS DATOS (S/N)7?

MODIFICACION DEL CONTENIDO DE UN REGISTRO

INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION ? HCuOZ2-
INTRODUZCA EL. NUMERO DE CAMPO A CAMBIAR (1-6)7?

ESPECIE HCuO2-

COEF EST 1
COEF H+ 3
NO. E- 2
ESTADO 1

E CERO 1.127
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sustancia. Una vez dado el numero, p. ej. 4, (Fig. 18) el cursor
se posiciona en 1la opcidn seleccionada y entonces se escribe
encima el nuevo valor, p ej. 4 (Fig. 19), o se borra con la
tecla BACKSPACE o DELETE. dna vez terainada 1l1la modificacion
presione 1la tecla ENTER o RETURN. Se borra la pantalla y se
presenta nuevamente la pregunta "INTRODUZCA CLAVE DE
IDENTIFICACION", si es necesario hacer mas correciones repita el
procedimiemto anterior, si no entonces a esta pregunta responda
solamente ENTER o RETURN y regresars al menu principal.

Nota: S1 1a clave de identificacion es errénea o no existe
se desplegara por unos segundos la Jleyenda "IDENTIFICACION NO

HALLADA" ¥y volverad a pre:uhtar por otra identificacion.

3) ELIMINAR DATOS DE REACCION:

Presenta la pantalla “ELIMINACION DE REGISTRO", y 1la
Pregunta "INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION", ubn vez
alimentada 1la clave en forma de férmula quimica. p.ej: HCuO2-,
Cu02--, se presiona ENTER o RETURN y entonces se despliegan
todos los datos de dicha sustancia y se presenta la pregunta
“DESEAS ELIMINAR LA INFORMACION (S/N)" (Fig. 20),1a respuesta
puede wer S de £i o0 N de no. DEBE TENERSE EXTREMO CUIDADO AL
EMPLEAR ESTA OPCION, PUES LOS DATOS SE PIERDEN EN FORMA
DEFINITIVA. éi la respuesta es 5i, 8e eliminan los datos de
forma persanente, si se responde no, entonces se plantea otra
vez la pregunta "INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION", 8i no
existe otro registro que se desee eliminar teclee ENTER o RETURN

y regresarad al menu principal (Fig. 3)
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Fig. 19

U WUN-

Fig. 20

MODIFICACION DEL CONTENIDO DE UN REGISTRO

INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION 7 HCuO2-

INTRODUZCA EL NUMERC DE CAMPO A CAMBIAR (1-6)7 4

ESPECIE HCuO2-

COEF EST 1
COEF H+ 3
NO. E-~ ? 4
ESTADO 1

E CERO 1.127

ELIMINACION DE REGISTRO

INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION 7 HCuO2-

ESPECIE HCuO2-

COEF EST 1
COEF H+ 3
NO. E-

ESTADO 1

E CERO 1.127

DESEA ELIMINAR LA INFORMACION (S/N) 7
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Nota: Si la clave de identificacion es errénea o no existe
el programa deaplegara per unos segundos el texto
"“IDENTIFICACION NO HALLADA" vy luego volverA a la pregunta

descrita en el primer pérrafo de este inciso.

4} LISTAR REGISTROS:

Presenta la pantalla titulada "LISTADO DE REGISTROS" y en
seguida presenta los datos completos del regiastro de la primera
sustancia (Fig. 21), aparacienpo la pregunta "DESEAS VISUALIZAR
EL SIGUIENTE REGISTRO (S/N) ", la respuesta puede ser 5 para si
O N para no (No olvide presionar la tecla de ENTER o RETURN,
despuas de ascribir su respuestal. si se responde
afirmativamente, entonces aparecersn los datos de la segunda
sustancia (Fig. 22) y asi sucesivamente. Si la respuesta os

negativa se regresa al menu principal.

5) LISTAR CLAVES:

Presenta 1la pantalla "LISTADO DE CLAVES" y a continuaciéon
s0lo la formula quimica de todas las aespecies existentes para el
eleaento considerade. Se genera la leyenda “PARA CONTINUAR
PRESIONA CUALQUIER TECLA" y al presionarla se regresa al menu
principal (Fig. 23).

6) IMPRESION DE CLAVES:

Envia las claves de las sustancias (sus formulas quimicas) a
la impresora para obtener una copia en papel, Cercitérese que la
impresora se encuentra activada, pues de lo contrario arrojara

un mensaje de error en inglés que indica que no estdA habilitada
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Fig., 21

LISTADO DE REGISTROS

CLAVE Cu
ESPECIE Cu
COEF EST
COEF He
NO. E-
ESTADO
E CERO

[=R-R+N-3 4

DESEAS VISUALIZAR EL SIGUIENTE REGISTRO (S/N) 7 s

Fig, 22

LISTADO DE REGISTROS

CLAVE Cu20
ESPECIE Cu20

COEF EST .5
COEF H+ 1
NO. E- 1
ESTADO 0

E CERC L7

DESEAS VISUALIZAR EL SIGUIENTE REGISTRO (S/K) 7 s
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ésta. En tal caso presione F5 y si no es posible reestablecer el
programa, se aconseja lo comience nuevamente, encendiendo 1la
computadora con el disco 1 en la unidad A. Una vez terminada la
jimpresién Bse Obgervara en pantalla e)] texto "PARA CONTINUAR
PRESIONA CUALGUIER TECLA'" y haciendo esto Gltimo, se regresa al

menu principal (Fig. 2).

7) REGRESO A MENU PRINCIPAL:
fermite el regreso al neny principal al seleccionar esta
opclién . (No olvidar de presionar la tecla de ENTER o RETURN al

terminar de escribir se eleccidn) (Fig. 3).

S) LISTADO DE ARCHIVOS:

Presenta la pantalla titulada "L1STADO DE ARCHIVOS" y a
continuacion los titulos de los archivos que contienen toda 1la
informacioén referente a las distintas especies sdlidas y disueltas
del elemento que da su nombre a tal archive (Fig., 24) y a
continuacion la frase "PARA CONTINUAR PRESIONA CUALGQUIER TECLA", al

hacerlo se regresa al mend principal (Fig. 3).

6) LISTADO DE PANTALLAS:

Presents la pantalla titulads "LISTADO DE PANTALLAS" (Fig. 25) vy
en seguida muestra la relaciétn de pantallas alamacenadas disponibles
de ser racuperadas e impresas ¢ en su defecto utilizadas en la
presentacion de uns secuencia de éstas, y presenta ademas la leyenda
"PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER TECLA" , al hacerlo se regresa al

ment principal (Fig. 3).
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Fig. 23

LISTADO DE CLAVES

Cu
Cuzo
CuQ
Cu203
CuOH
Cu(OH)2
Cu+
Cu++
CuQ2Z=--
10 HCuO2-
11 Cuses
12 Cuo2~

OVONGU MWN -

PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER TECLA

Fig. 24

LISTADO DE ARCHIVOS

C:\H (=\PROGRAM
COB. .PBA
7620608 Bytes free

PARA CCNTINUAR PRESIONA CUALQUIER TECLA



Fig. 28
LISTADO DE PANTALLAS
N\ = )
CuUl PIC Ccuo9 .PIC cuos .PIC
cvoe .PIC Cuos .PIC Cug4 .PIC
cuo2 PI1C Cuoo PIC cuo3 .PIC

7639040 Bytes free

Fig. 26

PRESENTACION DE PANTALLAS

DAME EL NOMBRE DE LA PANTALLA NO.

cuo7
cuol
cu1

PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER TECLA

CUANTAS FANTALLAS DESEA PRESENTAR 7 1

1

.PIC
PIC
.PIC

7 Cuao
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7) PRESENTACION DE PANTALLAS:

Muestra una pantalla titulada "PRESENTACION DE PANTALLAS", v a
continuacion la pregunta "CUANTAS PANTALLAS DESEA PRESENTAR ', se
introduce el nimero deseado, que puede varlar desde "1'" hasta el
total de las pantallas disponibles.

IMPORTANTE: Se debe colocar inmediatasente en la unidad A el
disco 2, el cual contiene 1as pantallas, pues de lo contrario se
generara un error que provocara que se deba reiniciar el programa,
colocando el disco 1 en la unidad A y presionando la tecla RESET o
apagando y volviendo a encender la computadora.

Enseguida aparece la pregunta "DAME EL NOMBRE DE LA PANTALLA i
", donde "i" toma el valor desde 1 hasta el numero dado en 1lia
pregunta anterior, es decir, se generaréd la pregunta tantas veces
como pantallas se desean presentar (Fig. 26). IMPORTANTE: Escriba
sobre el nombre de la pantalla anterior. Una vez que se han incluido
todos los nombres, entonces el programa borra la pantalla y presenta
un submenui.

Este submend ests titulado "AVANCE DE PANTALLA" (Fig. 27) vy
presenta las siguientes opciones:

1) MEDIANTE TECLA, es decir el avance de las distintas pantallas
sa llevaréd a efecto cuando se pulse alguna tecla. Esta opcién
permite el andlisis de cada pantalla esin limitacion de tieapo.

2) RAPIDO, permite una visualizacion veloz de todas las
pantallas, produciendo la sensacion de que el usuario se mueve a
través del tercer eje de estos diagramas, la concentracion total de
las especles disueltas.

3) NORMAL, mismo efecto que el anterior a menor velocidad.

4} LENTO, misac efecto que el anterior a velocidad aun mas baja,

MANUAL del USUARIO
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S) REGRESO A MENU PRINCIPAL, precisamente regresa al menu
principal (Fig. 3}.

Después de imprimir en pantalla las opcicnes antericres el
programa presenta la pregunta * ELIJA UNA OPCION *. Si esta es
distinta de S, entonces procede a la siguiente pregunta "DESEA
ADEMAS PRESENTACION REGRESIVA (S/N) " (Fixg. 28), esta opcion permite
que una vez presentadas las pantallas en el orden establecids, se
presenten nuevamente de manera automatica, pero a partir de Jla
ultima a la primera.

A continuacién se presentan todas las pantallas en el orden
indicado y con las wmodalidades seleccionadas. Al finalizar 1la
presentacién se genera la piezunta "DESEAS REPETIR LA PRESENTACION
(S/N) *, =8i la respuesta es afirmativa, 8e muestra 1la pregunta
"MISMOS PARAMETROS DE AVANCE (S/N)} ", nuevamente, si la respuesta es
afirmativa entonces se repite la presentacion de exactamente la
misma forma, si la respuesta fue negativa entonces regresa al
subment "AVANCE DE PANTALLA", que le permite modificar los
parémetros de éste. Si la respuesta a la primera pregunta “DESEAS
REPETIR LA PRESENTACION', es negativa, el programa regresa al menu

principal (Fig. 3).

Manual de referencia rapida por objetivos.

Este breve l;nual tiene 1la finalidad de indicarle 1lcs pasos a
seguir para llevar a cabo 1las funciones principales del presente
programa. Las frases en mayusculas se refieren siempre a opciones

que se encuentran en el menu principal.
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fig. 27

Fig. 28
NOTA:
NOTA:

AVANCE DE PANTALLA :

1} MEDIANTE TECLA

2) RAPIDOQ

3} NORMAL

4) LENTO

5) REGRESO AL MENU PRINCIPAL

ELIJA UNA OPCION 7?7 1

AVANCE DE PANTALLA :

1) MEDIANTE TECLA

2) RAPIDO

3} NORMAL

4) LENTO

5) REGRESQ AL MENU PRINCIPAL

ELIJA UNA OPCION 7 1

DESEA ADEMAS PRESENTACION REGRESIVA (S/N) ? S
Si Ud. usa la unidad de disco A para correr
el PBAIX27, entonces coloque el la unidad A el .
disco de pantallas, sl Ud. lo corre desdes disco
duro, verifique que las pantallas estén ahi,

No olvide colocar nuevamente el disco 1 en la
unidad A antes de regresar al MENU PRINCIPAL
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Si Ud. quiere leer el manual del usuario incluide en el disco
seleccione la opcion MANUAL COMPLETO o MANUAL SIMPLIFICADO en el
meny ayuda.

Si Ud. desea construir un diagrama: Elija INICIO DE SESION,
luego defina las especies a considerar en DEFINICION DE ESPECIES,
luego seleccione CONSTRUCCION DE DIAGRAMA y suministre el dato de
concentracion molar total de metal activo disuelto.

Si Ud. desea modificar, afadir nuevas especies, eliminar 1las ya
definidas ¢ simplemete revisar los valoras establecidos, entonces:
Seleccione INICIO DE SESION y después elija "MANEJO DE ARCHIVO DE
DATOS" y seleccione la opclon correspondiente (1, 2, 3 o 4).

Si Ud. desea revisar de cuiAles especies se dispone en el archivo
actual de trabajo, entonces: Escoja INICIO DE SESION, luego elija
""MANEJO DE ARCHIVO DE DATOS" y la opcitn 5, si ademAms le interesa
obtener una impresién en papel, seleccione la opcién 6.

Si Ud. desea ver de que elementos quimicos se dispone, entonces
elija: "LISTADO DE ARCHIVOS" del menu de programa.

Si Ud. desea sabar de cusles pantallas se dispone, entonces
elija: "LISTADO DE PANTALLAS" del menu de programa.

Si Ud. desea imprimir una pantalls Que grabd anteriormente o
trata de implementar una secuencia de ellas, entonces alija:
“PRESENTACION DE PANTALLAS" del menu de programa.

NOTA IMPORTANTE: En caso de duda, favor de referirse al MANUAL

DEL USUARIO, al inciso correspondiente del menu principal.
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3 REM 2881 PROGRAMA PBAIX27 snss2

4. REM

S REM »3»> INICIO DE AYUDAS «<<¢c¢

10 KEY OFF:CLS

20 REM 353> PROCESAMIENTO DE AYUDAS c«<cc¢

30 WHILE AYUDA <> 4

40 REM * DESPLIEGA MENU Y SELECCIONAR OPCION ¢
50 GOSUB 110

60 REM CLS

70 REM * PROCESAMIENTO DE SELECCION *
80 GOSuUB 300

90 WEND

100 REM % CERRAR ARCHIVO *®

102 GOSUB 2540

104 GOSUB 2580: REM * ESCRITURA A DISCO *

106 CLS: SYSTEM

108 REM »3>3> FINAL DE PROGRAMA <¢<cct

110 REM »> DESPLIEGUE DE MENU Y ELECCION DE OPCION <<

115 CLS:SCREEN 0,0,0:LOCATE 3,23:COLOR O,7:PRINT " PROCESAMIENTO DE
AYUDAS " :COLOR 7,0

120 LOCATE 5,20:PRINT " 1) MANUAL COMPLETO (15 PAG,. )”

125 LOCATE 6,20:PRINT " 2) MANUAL SINTETIZADO

130 LOCATE 7,20:PRINT " 3) INICIO DE SESION *

140 LOCATE 8,20:PRINT " 4) TERMINACION DE SESION '

150 LOCATE 12,3 :PRINT "MUY IMPORTANTE: Al seleccionar las opciones
1 o 2 se debe cambiar de"

155 LOCATE 14,1 :PRINT * de pagina tecleando ¢RETURN»
¥y continuar hasta que”

160 LOCATE 16,1 :PRINT ™ hayan pasado todas las
pantallas, o presione a la vez

180 LOCATE 18,1 :PRINT * <CONTROL)» <BREAK); en ambos

CascB regresaras a éste ment.'

190 LOCATE 22,20:INPUT "NUMERO DE OPCION DESEADA ";AYUDA

200 IF AYUDA>0 AND AYUDA«5 THEN RETURN

210 LOCATE 22,20:COLOR 23,0: PRINT “"RESFUESTA NO VALIDA., TRAYE OTRA
VEZ" :COLOR 7,0:FOR I=1 TO 3000:NEXT I

220 LOCATE 23,20:PRINT SPC(40):LOCATE 22,20:PRINT SPC(40)

230 GOTO 190

300 REM »>» PROCESAMIENTO AYUDA <<

310 ON AYUDA GOSUB 350, 360 , 400 : REM SLLAMA A SUBRUTINA -
APROPIADA®

320 RETURN

350 SHELL’HANDL.BAT':RETURN

360 SHELL'"HAND2.BAT":RETURN

400 REM »y> INICIO DE PROGRAMA <<t

410 CLS

420 REM »23) PROCESAMIENTO DE DIAGRAMAAS tcc¢

430 WHILE ELECCION <«» 9

440 REM * DESPLIEGA MENU Y SELECCIONAR OPCION *
450 GOSUB 550

%60 REM CLS

470 REM * PROCESAMIENTO DE SELECCION *

480 GosUB 700

490 WEND

S00 REM #% CERRAR ARCHIVO ®®



510 GOSUB 2540

520 GOSUB 2580: REM * ESCRITURA A DiIsCO *

530 CLS: SYSTEM

540 REM 13322 FINAL DE PROGRAMA «<c¢«cc¢

550 REM »» DESPLIEGUE DE MENU Y ELECCION DE OPCION <<

560 CLS:SCREEN 0,0,0:LOCATE 3,25:COLOR 0,7:PRINT " PROCESAMIENTO DE
DIAGRAMAS " :COLOR 7,0

570 LOCATE 5,20:PRINT " 1) DEFINICION DE ESPECIES "

580 LOCATE 6,20:PRINT " 2) CONSTRUCCION DE DIAGRAMA "

590 LOCATE 7,20:PRINT " 3) CREACION DE ARCHIVO DE DATOS

600 LOCATE 8,20:PRINT " &) MANEJO DE ARCHIVO DE DATOS"

610 LOCATE 9,20:PRINT " 5) LISTADO DE ARCHIVOS"

620 LOCATE 10,20:PRINT ' 6) LISTADO DE PANTALLAS '

630 LOCATE 11,20:PRINT ' 7) PRESENTACION DE PANTALLAS "

640 LOCATE 12,20:PRINT " 8) REGRESO A MENU DE AYUDA"

645 LOCATE 13,20:PRINT ' 9) FINALIZAR PROGRAMA "

650 LOCATE 15,20:INPUT "“NUMERO DE OPCION DESEADA " ;ELECCION

660 IF ELECCION>O AND ELECCION¢10 THEN RETURN

670 LOCATE 20,20:COLOR 23,0: PRINT "RESPUESTA NO VALIDA. TRATE OTRA
VEZ'" :COLOR 7,0:FOR I=1 TO 3000:NEXT I

680 LOCATE 15,20:PRINT SPC(40):LOCATE 20,20:PRINT SPC(40)

690 GOTO 650 )

700 REM >> PROCESAMIENTO DIAGRAMAS «¢

710 ON ELECCION GOSUB 730, 3360 ,1000, 1000, 2890,2930,3030,725 :
REM SLLAMA A SUBRUTINA APROPIADA®

720 RETURN

725 GOTO 5

730 REM »> DEFINICION DE ESPECIES «¢

740 REM

750 GOSUB 1150:REM * SE LLAMA A ARCHIVO ALEATORIO *
755 IF NOM$="" THEN GOTO 1130

760 GOSUB 1190:REM ® SE LLAMA A INICIALIZAR h
770 GOSUB 1240:REM * CARGAR ARCHHIVO INDICE A RAM *
780 GOSUB 810: REM ® DEFINICION DE ESPECIES .
790 GOSUB 2540:REM * CERRADO DE ARCHIVOS *
800 RETURN

810 CLS:LOCATE 1,30:COLOR 0,7:PRINT " SELECCION DE ESPECIES " :COLOR
7,0

820 GOSUB 2660

830 LOCATE 23,8:COLOR 0,7:PRINT "recuerde seleccionar por lo menos 2
especies 8" ;CHR$(162);"lidas y 4 disueltag”:COLOR 7,0:LOCATE
22,20:PRINT SPC(S9):LOCATE 22,20:INPUT "INTRODUZCA EL NUMERO DE
ESPECIES A CONSIDERAR " ;ESP:LOCATE 22,20:PRINT SPC(59)

840 DIM S$(ESP),SS(ESP,S)

850 FOR L=i TO ESP

860 LOCATE 22,20:INPUT "INTRODUZCA LA CLAVE DE ESPECIE ";IDS:LOCATE
22,20:PRINT SPC{69):LOCATE 23,8:PRINT SPC(69)

870 FOR CT=1 TO LONGIND:IF IDS=(CT) THEN GOTO S00

880 NEXT CT

890 LOCATE 22,20:PRINT SPC(69):LOCATE 22,20:COLOR 0,7:PRINT
IDENTIFICACION NO HALLADA " :COLOR 7,0:FOR I=1 TO 3000:NEXT I:LOCATE
22,20:PRINT SPC(69):00TO 860

900 GET #1,INDRAN(CT)

910 S$(L)=ESPECIES

920 SS(L,1)sVAL{COEFES)

930 SS(L,2)=VAL(COEFHS)



940 SS(L,3)=VAL(COEFZ$)

950 SS(L,5)=VAL(EDOS)

960 SS(L,4)sVAL(DELTAGS)

970 IF LsESP THEN RETURN

980 NEXT L

990 RETURN

1000 REM ») PROCESAMIENTO DE ARCHIVOS <«
1010 KEY OFF

1020 GOSUB 1150 : REM * ABRIR ARCHIVO ALEATORIO *
1025 IF NOM$=''" THEN GOTO 1130

1030 GOSUB 1190 : REM * INICILIZAR *

1040 GOSUB 1240 : REM * ABRIR ARCHIVO INDICE *
1050 REM

1060 WHILE MENU «<» 7

1070 GOSUB 1390 : REM * DESPLIEGA MENU *

1080 CLS
1090 GOSUB 1540 : REM * PROCESAMIENMTO *
1100 WEND

1110 GOSUB 2540 : REM * CERRAR ARCHIVO *

1120 GOSUB 2580 : REM * ESCRITURA A DISCO *

1130 RUN 400

1140 REM

1150 REM »>» ABRIR ARCHIVO ALEATORIO <«

1160 CLS:LOCATE S5,10:INPUT "NOMBRE DE ARCHIVO A PROCESAR (MAXIMO 7
LETRAS)";NOM$:IF NOM$="" THEN RETURN

1165 OPEN NOMS+'.PBA" AS #1 LENe31

1170 FIELD #1, 1 AS DELS,10 AS ESPECIES,4 AS COEFES ,4 AS COEFHS, &
AS COEFZS$, 1 AS EDOS$,7 AS DELTAGS

1180 RETURN

1190 REM »» INICIALIZAR <<

1200 DIM INDRAN(2000):DIM INDRANS(2000)

1210 REM * SE ESTABLECE LONRAN = NUMERO DE REGISTROS DE
ARCHIVO *

1220 LONRAN=LOF(1)/31,
1230 RETURN
1240 REM >> CARGAR ARCHIVO INDICE A RAM <«
1250 LL=1i
- 1260 1F ELECCION=3 THEN GOTO 1380:REM IF A$="5" OR A$="8" THEN
GOTO 8395
1270 OPEN NOM$+".FBI" FOR INPUT AS #2 :OPEN NOM$+'' . PBC" FOR INFUT AS
#3
1280 CT=1
1290 REM * SE PRUEBA SI SE TIENE END-OF-FILE *
1300 IF EOF(2) THEN 1360
1310 INPUT #2, 1D:INPUT #3,1IDS$
1320 INDRAN(CT)=ID
1330 INDRANS(CT)=ID$
1340 CTeCT+1
1350 GOTO 1300
1360 LONGINDsCT-1
1370 CLOSE #2 :CLOSE #3
1380 RETURN
1390 REM »> DESPLIEGUE DE MENU Y ELECCION DE OPCION <«
1400 CLS:LOCATE 3,25:COLOR 0,7:PRINT " ACCESO A ARCHIVOS " :COLOR
7.0
1410 LOCATE 5,20: PRINT " 1) AGREGAR DATOS DE REACCION™
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1420 LOCATE 6,20: PRINT ACTUALIZAR DATOS DE REACCION"
1430 LOCATE 7,20: PRINT " 3) ELIMINAR DATOS DE REACCION "
1440 LOCATE 8,20: PRINT LISTAR REGISTROS "

1450 LOCATE 9,20: PRINT LISTAR CLAVES "

1460 LOCATE 10,20:PRINT " 6} IMPRESION DE CLAVES"

1470 LOCATE 11,20:PRINT " 7) REGRESO A MENU PRINCIPAL®
1480 REM * SE RECIBE SELECCION DE MENU *

1490 LOCATE 15,20:INPUT "NUMERO DE OPCION DESEADA “;MENU
1500 IF MENU>0 AND MENU¢8 THEN RETURN

1510 LOCATE 13,20:COLOR 23,0: PRINT "RESPUESTA NO VALIDA. TRATE OTRA
VEZ" :COLOR 7,0:FOR Isl TO 3000:NEXT I

1520 LOCATE 15,20:PRINT SPC(40):LOCATE 13,20:PRINT SPC(40)
1530 GOTO 1490

1540 REM >» PROCESAMIENTO DE ARCHIVOS <«

1550 ON MENU GOSUB 1570, 1800, 2250, 2380, 2660, 2800

1560 RETURN

N

(L3

1570 REM » AGREGAR ARCHIVOS DE REACCIONES «

i580 REM

1590 CLS:LOCATE 3,20:COLOR 0,7:PRINT " AGREGAR DATOS DE REACCION"
:COLOR 7,0

1600 LOCATE 6,20:PRINT "ENTRADA DE DATOS"

1610 LOCATE 10,20:INPUT "ESPECIE " ;ID$:ESPECIEBS=IDS

1620 IF ID$="" THEN GOTO 1610
1630 LSET ESPECIE$S=ESPECIEBS
1640 LOCATE 11,20:INPUT "COEF EST " ;COEFEBS : LSET COEFE$=COEFEBS$
1650 LOCATE 12,20:INPUT "COEF H+ " ;COEFHBS : LSET COEFH$=COEFHB$

1660 LOCATE 13,20:INPUT "NO. E- ' ; COEFZBS LSET COEFZ$=COEFZBS
1670 LOCATE 14,20:INPUT "ESTADO " ; EDOBS LSET EDO$=EDCBS
1680 LOCATE 15,20:INPUT "E CERO " ;DELTAGBS

1690 LSET DELTAG$=DELTAGBS

1700 LSET DELS$="

1710 PUT #1 , LONRAN+1

1720 LONRANsLONRAN +1

1730 REM & IDENTIFICACION Y NO. DE REGISTRO 3

1740 LONGINDsLONGIND +3

1750 INDRANS(LONGIND)=ID$

1760 INDRAN(LONGIND)=LONRAN

1770 LOCATE 22,20:INPUT "DESEAS INTRODUCIR MAS DATOS (S/N)":KK$
1780 IF KKS = “N" OR KK$ = "n" THEN RETURN

1790 FOR I=9 TO 15 :LOCATE I,28:PRINT SPC(40):NEXT I:LOCATE
22,20:PRINT SPC(59):GOTO 1610

1800 REM * MODIFICACION DEL CONTENIDO DEL REGISTRO *
1810 REM

1820 CLS:LOCATE 2,20:COLOR 0,7:PRINT " MODIFICACION DEL CONTENIDO DE
UN REGISTRO ":COLOR 7,0

1830 LOCATE 5,20:INPUT "INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION ";:ID$
1840 IF 1D$="" THEN GOTO 2000

1850 GOSUB 2010 :FOR 1=10 TO 15:LOCATE I,15:PRINT I-9:NEXT I:REM

* SE DESPLIEGA REGISTRO *

1860 IF ENCONTRADO$='NO" THEN CLS:GOTO 1830

1870 LOCATE 7,20:INPUT "INTRODUZCA EL NUMERO DE CAMPO A CAMBIAR (1-
6)";LG

1880 IF LG ¢1 OR LG »>6 THEN LOCATE 22,20:COLOR 23,0:PRINT "RESPUESTA
NO VALIDA":COLOR 7,0:FOR I=1 TO 3000:NEXT I:LOCATE 22,20:PRINT
SPC(40) ; LOCATE 7,20;PRINT SPC{59):G0TQO 1870

1890 ON LG GOTO 1$00,1910,1920,1930,1940,1950



1900

LOCATE 10,20:INPUT "ESPECIE " ;ESPECIEBS:LSET

ESPECI1ES=ESPECIEBS:GOTO 1970

1910
1970
1920
1970
1930
1970
1940
1950
1960
1970
1980
1990
2000
2010
2020

2030

2040
2050
2060
2070
2080
2090
2100

LOCATE 11,20:INPUT “COEF EST ";COEFEBS:LSET COEFE$=COEFEBS$:GOTO

LOCATE 12,20:INPUT “COEF H+ ' ;COEFHBS:LSE1 COEFH$=COEFHBS$:GOTO

LOCATE 13,20:INPUT "NO. E- " ;COEFZBS$:LSET COEFZ$=COEFZB$:GOTO
LOCATE 14,20:INPUT "ESTADO " ;EDOBS :LSET EDO$=EDOBS$:GOTO 1970
LOCATE 15,20:INPUT "E CERO " ; DELTAGBS

LSET DELTAGS$=DELTAGBS .

REM * SE ACTUALIZA EL ARCHIVO *

PUT #1,INDRAN(CT)

CLS:GOTO 1830

RETURN

REM »> HALLAR Y DESPLEGAR ARCHIVO <«

REM

REM * SE BUSCA INDRAN PARA IDENTIFICACION *®
FOR CT=1 TO LONGIND

REM PRINT "*=";INDRANS(CT),CT,"1I=";ID$

IF ID$=INDRANS(CT) THEN GOTO 2140

NEXT CT

REM STOP

REM * IDENTIFICACION NO HALLADA *

CLS:LOCATE 10,20:COLOR 23,0:PRINT "IDENTIFICACION NO ENCONTRADA

EN ARCHIVO INDICE " :COLOR 7,0:FOR I=1 TO 3000:NEXT I

2110
2120
2130
2140
2150

ENCONTRADOS»"'NO"
CLOSE #2:CLOSE #3

GOTO 2240
REM * IDENTIFICACION HALLADA *
ENCONTRADOS$="S1"

2160 GET #1, INDRAN(CT)

2170 IF DEL$w™*" THEN GOTO 2070

2180 LOCATE 10,20:PRINT "ESPECIE ";ESPECIES

2190 LOCATE 11,20:PRINT “COEF EST ";COEFE$

2200 LOCATE 12,20:PRINT “COEF H+ " ;COEFHS

2210 LOCATE 13,20:PRINT "NO, E- " ;COEFZ$

2220 LOCATE 14,20:PRINT "ESTADO  *;EDOS

2230 LOCATE 15,20:PRINT "E CERO " ;DELTAGS

2240 RETURN

2250 REM >> ELIMINAR REGISTROS LOGICAMENTE «<:¢

2260 REM

2270 CLS:LOCATE 3,20:COLOR 0,7:PRINT " ELIMINACION DE REGLSTRO
":COLOR 7,0

2280 LOCATE 6,20:INPUT “INTRODUZCA CLAVE DE IDENTIFICACION ";ID$

2290
2300
2310
2320
2330
2340
2350
2360
2370
2380

IF ID$="" THEN GQTO 2370

GOSUB 2010 : REM * HALLAR Y DESPLEGAR REGISTRO *

1F ENCONTRADOS$a""NO" THEN GOTO 2260

LOCATE 22,20:INPUT "DESEA ELIMINAR LA INFORMACION (S/N) ";RP$
IF RP$ = "n" OR RP$ = "N" THEN GOQTO 2260

LSET DEL$="*" : REM *SE ESTABLECE BANDERA DE ELIMINACION *
PUT #1, INDRAN (CT)

GOTO 2260

RETURN

REM »» LISTADO DE REGISTROS ¢:¢
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2390 CLS:LOCATE 2,20:COLOR 0,7:PRINT " LISTADO DE REGISTROS '':COLOR
7,0

2400 FOR CT=1 TO LONGIND

2410 ID$=INDRANS(CT) :NUMREG=INDRAN(CT) :GET #1 ,NUMREG :IF DELS$="*"
THEN GOTO 2520

2420 LOCATE 9,20: PRINT "CLAVE " ;ID$:LOCATE 10,20

2430 LOCATE 10,20:PRINT "ESPECIE ';ESPECIES

2440 LOCATE 11,20:PRINT "COEF EST ' ;COEFES

2450 LOCATE 12,20:PRINT "COEF H+ '';COEFHS$

2460 LOCATE 13,20:PRINT "NO. E~- " ;COEFZS$

2470 LOCATE 14,20:PRINT "ESTADO ";EDOS

2480 LOCATE 15,20:PRINT "E CERO ' ; DELTAGS

2490 LOCATE 22,20:INPUT "DESEAS VISUALIZAR EL SIGUIENTE REGISTRO
{S/N) ";AS$

2500 IF AS$=''n" OR AS$="N" THEN GOTO 2530

2510 FOR 1=9 TO 15:LOCATE I1,29:PRINT SPC(49):NEXT I

2520 NEXT CT

2530 RETURN

2540 REM »» CERRADO DE ARCHIVO ««

2550 REM

2560 CLOSE #1

2570 RETURN .

2580 REM »> ESCRIBIR INDICE-RAM A ARCHIVO INDICE <<
2590 IF LL<¢>X THEN GOTO 2640

2600 OPEN NOMS$+".PBI" FOR OUTPUT AS #2:0PEN NOMS$+" ,PBC" FOR OUTPUT
AS #3

2610 FOR CT=1 TO LONGIND

2620 WRITE #2, INDRAN(CT):WRITE #3, INDRAN${CT)

2630 NEXT CT

2640 CLOSE #2:CLOSE #3

2650 RETURN

2660 REM »» LISTADO DE CLAVES <<

2670 REM

2680 LOCATE 2,32:COLOR 0,7:PRINT " LISTADO DE CLAVES ":COLOR 7,0
:K=5:J=10

2690 FOR CT=: TO LONGIND

2700 1ID$=INDRANS(CT) :NUMREG=INDRAN(CT) :GET #1 ,NUMREG :IF DEL§="2"
THEN GOTO 2740

2710 IF J>70 THEN LOCATE 23,20:INPUT "DESEAS VER LA PAG. SIGUIENTE
":SP$:1F SP$a"S" OR SP$="s" THEN FOR I=5 TO 23:LOCATE I,1:PRINT
SPC{79) :NEXT I1:J#10:Ks5 :ELSE 2790

2720 LOCATE K,J:PRINT CT;" " ;ID$:K=K+1:IF K>20 THEN J=J+15:K=5
2730 REM IF SP$s="s" OR SP$a"S" THEN GOTO 7210

2740 NEXT CT .

2750 REM GQTO 7260

2760 REM FOR 1=5 TO 23:LOCATE 1,10:PRINT SPC(69);NEXT 1:J=10 :K=5
2770 REM GOTO 7160

2780 LOCATE 22,20 :PRINT "PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER
TECLA" : A$sINPUTS(1)

2790 RETURN

2800 REM >> IMPRESION DE CLAVES ¢«
2810 REM
2820 CLS:LPRINT " LISTADO DE CLAVES " :LPRINT

2830 FOR CT=1 TO LONGIND
2840 ID$=INDRANS (CT):NUMREG=INDRAN(CT):GET #1,NUMREG :IF DEL$="*"
THEN GOTO 2860



2850 LOCATE CT+4,20:LPRINT " CLAVE " IDS:

2860 NEXT CT

2870 LOCATE 22,20 :PRINT "PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER

TECLA" :A$=INPUTS$(1)

2880 ERASE INDRAN, INDRANS:RETURN

2890 CLS:LOCATE 3,20:COLOR 0,7:PRINT "LISTADO DE ARCHIVOS":COLOR
7.,0:PRINT :PRINT :PRINT

2900 FILES''*.PBA

2910 LOCATE 23,20:PRINT "PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER

TECLA" :A$=INPUTS$(1)

2920 RETURN

2930 REM ** LISTADO DE PANTALLAS **®

2940 CLS:LOCATE 3,20:COLOR O,7:PRINT "LISTADO DE PANTALLAS " :COLOR
7,0:PRINT :PRINT :PRINT

2945 LOCATE 5,10:PRINT "NOTA: Si Ud. usa la unidad de disco A para
correr "

2946 LOCATE 6,10:PRINT " el PBAIX27, entonces coloque en la
unidad A el"

2947 LOCATE 7,10:PRINT " disco de pantallas, si Ud. lo corre
desde disco"

2948 LOCATE 8,10:PRINT " duro, verifigue que las pantallas

est" ;CHR$(130);"n ah";CHR$(161);"."

2949 LOCATE 10,20:PRINT "PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER

TECLA" :AS=INPUTS$(1)

2950 PRINT :FILES"*.PIC

2960 LOCATE 23,20:PRINT “PARA CONTINUAR PRESIONA CUALQUIER

TECLA" :AS=INPUTS(1)

2970 RETURN

2980 REM *** RUTINA PARA OBTENER EL E CERO DE UNA ESPECIE *&*
2990 IF COEFZ$="0" THEN DELTAG=0:GCTO 3010

3000 DELTAG=~VAL{DELTAGBS)/VAL(COEFZS$)/23.06

3010 DELTAGBS$=CHRS$(DELTAG)

3020 RETURN

3030 REM ®*** PRESENTACION DE PANTALLAS PREVIAMENTE GRABADAS ****
3040 CLS

3050 LOCATE 1,22:COLOR 0,7:PRINT "PRESENTACION DE PANTALLAS":COLOR
7,0

3060 SCREEN 0,0,0:LOCATE 3,20:INPUT "CUANTAS PANTALLAS DESEA
PRESENTAR ;NP

3070 DIM NPS(NP)

3080 FOR I=1i TO NP

3090 LOCATE 5,20:PRINT "DAME EL NOMBRE DE LA PANTALLA NO, ";I;"
*:LOCATE 5,60:INFUT AS

3100 NP$(1)=AS

3110 NEXT I

3120 CLS

3130 LOCATE 3,20:PRINT '"AVANCE DE PANTALLA :"

3140 LOCATE 5,20:PRINT " 1) MEDIANTE TECLA":LOCATE 6,20:PRINT " 2)
RAPIDO":LOCATE 7,20:PRINT " 3) NORMAL ":LOCATE 8,20:PRINT " 4) LENTO
" :LOCATE 9,20:PRINT " 5} REGRESO AL MENU PRINCIPAL "

3150 LOCATE 11,20:INPUT " ELIJA UNA OPCION ";NR

3160 IF NR=S THEN RETURN

3165 LOCATE 15,10:PRINT "NOTA: Si Ud. usa la unidad de disco A para
correr

3166 LOCATE 16,10:PRINT " el PHAIX27, entonces coloque en la
unidad A el”
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3167 LOCATE 17,10:PRINT " disce de pantallas, 51 Vd. lo corre
desde disco”
3168 LOCATE 18,10:PRINT duro, verifique que las pantallas

est" ;CHR$(130);"n ah";CHR$(161);"."
3169 LOCATE 20,10:PRINT “NOTA: No olvide tolocar nuevamente el disco
1 en la"

3170 LOCATE 21,10:PRINT * unidad A antes de regresar al MENU
PRINCIPAL"

3175 LOCATE 13,20:INPUT "DESEA ADEMAS PRESENTACION REGRESIVA (S/N)
";C$

3180 1IF C$="5" OR C$="5" THEN RVs-i

3190 NR={NR)*~2*100

3290 CLS:SCREEN 2

3210 DEF SEG=&HBEOO

3220 STs1:IN=1:CTPa0:NTaNP

3230 IF CTP>1 THEN GOTO 3320

3240 FOR I=IN TO NT STEP ST

3250 BS=NP$(I)

3260 BLOAD Bs$+".PIC”

3270 IF NR#100 THEN D$=INPUTS$(1):G0TO 2290

3280 FOR J«1 TO NR:NEXT J

3290 NEXT X

3300 CTP=CTPes1

3310 IF RVs~1 THEN ST=-1:INsNT:NT=x3:GOTO 3230

3320 LOCATE 23,40:INPUT "DESEAS REPETIR LA PRESENTACION (S/N) “;F$
3330 IF F8$»"S" OR F$»"s” THEN LOCATE 23,40:INPUT '"MISHMOS PARAMETROS
DE AVANCE (S/N) ";FF$ ELSE 3350

3340 IF FF$="S" OR FF$="8" THEN GOTO 3220 ELSE GOTO 3120

3350 ERASE NPS$:RETURN

3360 REM *INICIO DE CALCULO DE DIAGRAMA®
3370 REM * METODO: ESPECIES VIRTUALES *
3380 REM

3390 CLS

3400 REM >> CARGAR DATOS A ARREGLOS ««

3410 DIM KS$(ESP),E{ESP,5),C(ESP):G=l:KLMa0O

3420 FOR I=1 TO ESP

36430 IF SS(1,5)s0 THEN KLS=KLM+1:E$(KLM)»S$(I):FOR J=1 TO
S:E(KLM,J)=SS5(1,J):NEXT J

3440 NEXT 1

3450 ESPS=KLM:ESFD=ESPS+1

3455 IF ESPS<2 OR ESP-ESPS<2Z THEN CLS:LOCATE 10,20:PRINT ™ RESPUESTA
NO VALIDA ":FOR DMs1 TO 1000:NEXT DM: CLS: RUN 400

3460 FOR Isl TO ESP

3470 IF SS{1,S5)»1 THEN KLM=KLM+1:E${KLM)=S8{I):FOR J=1 TO
S:E(KLM,J)»SS{1,J}:NEXT J

3480 NEXT I

3490 PRINT “"ESPECIES SOLIDAS SELECCIONADAS:....":PRINT
3500 FOR I=1 TO ESPS

3510 PRINT B${I);" ";

3520 NEXT 1
3530 PRINT :PRINT :PRINT "ESPECIES DISUELTAS
SBLECCIONADAS: .. ..";FRINT

3540 FOR l«ESPD TO ESP

3550 PRINT E${(1);" ";

3560 NEXT I

3570 REM »» SELECCION DE SOLIDOS ESTABLES <«
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3580 DIM

D(150) ,D$(150) ,F(150),G(150),5(50,2),T(150),¥(150) ,U(150),R(150} ,XP(
150),YP(150) ,XA(200),YA{200),IA({200),JA(200):D=0 :T=1

3590 PRINT :PRINT :PRINT "PARES DE SOLIDOS TEKMODINAMICAMENTE
ESTABLES:....":PRINT

3600 FOR I=1 TO ESPS

3610 Jwi

3620 IF J=¢I THEN GOTO 3730

3630 DEsE(I,3)-E(J,3):1F DE=0 THEN DE=1E-18

3640 PHa0;MUAB = -38,92565*(E{(I,3)*E(J,3))/(DE)*(E(1,4)-E(J,4})
3650 EE=(E(J,3)*E(J,4)-E(I,3)*E(I,4))/(-DE)~.059*PH: REM PRINT
wE="EE

3660 K=1

3670 IF (K=I OR KeJ) THEN GOTO 3700

3680 MUSs-2.30259°E(K,2)*PH-38.92565%E(K,3)* (EE-E(K,4) ) :REM PRINT
1,J,K

3690 IF MUAB > MUS THEN GOTOQ 3730

3700 IF K<ESPS THEN KsK+1 :GOTO 3670

3710 D(D)=I:D(D+1)sJ:D$(D)=ES(I1)}:D$(D+1)=ES(J) :D=D+2:PRINT

ES(I);"/";E$(J);" *; :NU=CSRLIN
3720 K=1

3730 IF J<ESPS THEN JaJ+1:GOTO 3620
3740 J=1

3750 NEXT I

3760 IF ESPS=1 THEN D(D)=l1:D(D+1)=I:NU = CSRLIN

3770 LOCATE 23,10:COLOR 0,7:INPUT "DAME LA CONCENTRACION MOLAR TOTAL
DE METAL DISUELTO ";MT:ST$=STR$(MT):COLOR 7,0 :LOCATE 23,10:PRINT
SPC(59)

3760 LOCATE NU,1:PRINT :PRINT :PRINT "CALCULO DE LOS EXTREMOS DE
LINEAS DE ESTABILIDAD ENTRE SOLIDOS:....":PRINT

3790 REM GOTO 7900

3600 SS=0;:PH=0

3810 GOSUB 3850

3820 SS=1:PH=14

3830 GOsSUB 3850

3840 GOTO 4310

3850 FOR M=0 TO D-1 STEP +2

3860 CC=0

3870 REM * CALCULO DE SUMA DE CONC. DE IONES *

3880 S=0:I=D(M):JsD(M+1) :REM PRINT 5$(I),58(J)
3890 FOR L=ESPD TO ESP

3900 DE=sE(I,3)-E(J,3):1F DE=0 THEN DE=1E-10
3910 PRI=38.92565/E(L,1)/DE

3920 SEC«E{I,3)*E(I,4)*(E(L,3)-E(J,3))

3930 TERsE(J,3)*E(J,4)*{E(I1,3)-E(L,3))

3940 CUASE(L,3)*E(L,4)*(E(J,3)-E(I.3))

3950 CIN=SEC +TER +CUA

3960 SEX=PRI*CIN

3970 SEP=2.30259/E{(L,1)*(E(L,2)~E(L,3))*PH
3980 C(L)=SEX + SEP

3990 IF C(L)»>85 THEN 4270

4000 C(L)=1/G*EXP(C(L)):REM PRINT "[";E$(L);"I= *;C(L)
4010 S=3+1/E(L,1)*C(L)

4020 NEXT L

4030 REM PRINT "Si= ";5

4040 IF S¢MT*1.1 THEN 4270
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4050 S1wS-MT

4060 Pi=PH

4070 REM ® CALCULO DE SUMA DE CONC. DE IONES *

4080 S=0

4090 FOR L=ESPD TO ESP

4100 DE=E{1,3)-E(J,3):1F DE=0 THEN DE=1E-10

4110 PR1=38.9256S/K(L,1)/DE

4120 SECeE{I,3)*E(I,4)*(E(L,3)-E(J,3))

4130 TER=R(J,3)¢E(J,4)*{E(],3)~E(L,3))}

4140 CUASE(L,3)*E{L,4)*(E(J,3)~E(1,3))

4150 CINsSEC +TER +CUA

4160 SEX«PRI*CIN

43170 SEP=2.30259/E(L,1)*(E(L,2)-E(L,3})*PH

4180 C{L)=SEX + SEP

4190 C{L)=1/G*EXP{C(L}}*2.30259/E(L,1)*{E(L,2)~E(L,3))

4200 SaS+1/E(L,1)*C({L)

4210 NEXT L

4220 REM PRINT " S2 = " ;S,PH,CC

4230 S2«3

4240 PHePH -{51)/(S2):P2=PH:1F ABS(P1-P2)¢<.QL THEN GOTQ 4270
4250 CCeCC+1:1IF CC>50 THEN GOTO 4290

4260 GOTQ 3870

4270 IF SS=0 AND PH¢14 THEN F({M)=aPH:PH»Q:PRINT “LIM. INF. LINEA
*;:COLOR O,7:PRINT M/2+1 :COLOR 7,0

42B0 IF SSml AND PH>O THEN F(M+1)=PH:PH«24:PRINT "LIM, SUP. LINEa
"3 :COLOR 0,7 :PRINT M/2+1:COLOR 7,0

4290 NEXT M

4300 RETURN

4310 REM ** CALCULO DE COORDENADAS DE GRAFICA **

4320 KEY OFF:CLS:SCREEN 2

4330 FOR M=0Q TO D-~1 STEP 2

4340 1eD(M) :JxD(M+1)

4350 DE#E(I,3)~E(J,3):1IF DE«(} THEN DE«1E-10

4360 G(M)={E(J,3}*E(J,6)~E{1,3)"E(],4})}/(-DE)~.05915*F(#H)

4370 0(M+1)»(E{J,3)%*E(J,4)~E(1,3)%E{1,4))}/{~DE)~.05915%F(M+1)
4380 REM PRINT
S$(I1);"/";S8{J},"El=";G{M) "E2=" ;G(M+1) ;"Pi=";F(M)};"P2Zs" ;F(M+1}
4390 NEXT M

4400 FOR X=0 TO D~1 STEP 2:X1x68+32°F(X):X2u68+32°F(X+1):Y1%83~
2462G(X) : Y2w83-245G(X+1):LINE (X21,¥3)-~{X2,Y2):NEXT X

%410 REM STOP

%420 REM snaan GRAFICACION DE ESCALAS bt

“430 LINE {68,11}~(68,155) LINE (516,11)-~(516,155) :LINE (68,11)~
(516,13) :LINE {68,155)-(516,155)

4440 FOR N=68 TO 516 STEP 32:LINE (N,151)~(N,155):NEXT N:FOR N=68 TO

516 STEP 8:LINE (N,153)~(N,155):NEXT N

4450 FOR Ne68 TO 5i6 STEP 32:LINE (N,12)-(N,16):NEXT N:FOR N=68 TO
$16 STEP B:LINE (N,11)~(N,13):NEXT N

4460 FOR N«11 TO 155 STEP 24:LINE (68,MN)-(78,N):NEXT N:FOR N=11 TO
155 STEP 6:LINE (68,N)}~(73,N):NEXT N

4470 FOR N»11 TO 155 STEP 24:LINE (506,N)~(516,N):NEXT N:FOR N=11 TO

155 STEP 6:LINE (511 ,N)~(516,N):NEXT N

4480 LOCATE 2,5:PRINT "+3":LOCATE 5,5:PRINT "+2"”:LOCATE 8,5:PRINT
"+1": LOCATE 11 ,6:PRINT "0":LOCATE 14,5:PRINT "-1":LOCATE 17,5:PRINT
"-2" : LOCATE 20,5:PRINT “~3":LOCATE 1,10:PRINT "DIAGRAMA DE POURBAIX
Y PREDOMINANCIA PARA Cu/HZO'
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4490 LOCATE 10,2:PRINT "E":LOCATE 12,1:PRINT "(V)":LOCATE 23,1:PRINT
"{MIts":LOCATE 23,6:PRINT USING “"##.##""~*" MT:LOCATE 23,15:PRINT "
Molar"

4500 LOCATE 21,9:PRINT "0":LOCATE 21,17;:PRINT "2":LOCATE 21,25:PRINT
"4 : LOCATE 21,33:PRINT "6":LOCATE 21,41:PRINT "8":LOCATE 21,49:PRINT
10" :LOCATE 21,57:PRINT "12":LOCATE 21,65:PRINT "14":LOCATE
22,36:PRINT "pH"

4510 LOCATE 1,67:PRINT "ESPEC. SELEC.":LOCATE 23,70:PRINT
"CALCULANDO"

4520 FOR I=1 TO ESP :LOCATE I+2,70:PRINT E$(I1):NEXT I

4530 REM %* RECORDAR UN MAXIMO DE 20 ESPECIES SELECCIONADAS 2***
4540 REM GOTO 7350

4550 SCREEN 2

4560 HH=3 :HI=0 :HK= -, 125:VV=0:VB27:VNue+ 1:VM=-.05:GOSUB 4650
4570 GH=0:GJ=7 :GK=,2:CB=3:CN=0;:CM=-,25;CV=+,01:00SUB 4940

4580 HH®3:HJ#0:HKm~,125:VVe14:VBas 7:VYN=s- 1:VM=+,05:G0SUB 4650
4590 GH®14:GJ=7:GKn=-.2:CB»3:CNa0:CMe~.25:CVa+ . 01:GOSUB 4940
4600 HHe0 :HJ=-3:HK=-,125:VVe0:VBe7:VN=+ 1:VMe-.05:G0SUB 4650
4610 GH=0:GJ=7:GK= ,2:CB=0:CNm-3;CH=~,25:CVa+.01:G0SUB 4940
4620 HH= O:HJ»-3:HKe-.125:VVei4:VBe 7:VN=~ L:VM=+,05:G0SUB 4650
4630 GH=e7:GJs14:GKe  2:CBo0:CNa-3:CMe=-,25:CVu+ ., 01:GOSUB 4940

4640 GOTO 5630

4650 FOR EE«HH TO HJ STEP HK

4660 C=0

4670 FOR PHsVV TO VB STEP VN

4080 MMIN=+1E+37

4690 FOR I=0 TO D-1

4700 MUS = -2.30259*E(D(1),2)*PH-38.92565%E(D(1),3)*(EE-E(D(I},4))
4710 IF MUS<MMIN THEN MMINsMUS:DDaI

4720 NEXT I

4730 REM ® SUMA DE CONC. DE 1ONES *

4740 5=0

4750 FOR J=BESPD TO ESP

4760 MI=1/E(J,1)*(2.30259*(E(J,2)~

E(D(DD),2) ) *PH+38,92565% (E{(J,3}*(EE-E(J,4))-E(D(DD),3)* (EE-
E(D(DD},4))))

4770 IF MI>85 THEN 4900

4780 MI=1/GSEXP(MIL):REM PRINT ES$(J);" =";MI

4790 S5=S+MI

4800 NEXT J

4810 1IF S<MT*1E-10 THEN GOTO 4800

4820 IF C=0 THEN S1s=S:EJsEE:REM PRINT "Sl1s":S1:" PH=';PH;"
EEs=";EE;" Cs";C

48B30 IF Cel THEN S2=5:EK=EE:REM PRINT ''S2s";S2;" PH=";PH;"

EE=";EE;" C=";C
4840 REM IF S)>.85°MT AND S5<1.05*MT THEN PSET (68+32°*PH,91-
24°EE) :BEEP

4850 IF ((S1>MT AND S2¢MT) OR (S3{MT AND S2>MT)) AND EJ=EK THEN
GOSUB 5420
4860 REM PRINT “Ss";5;" PH='";PH; " EE=";EE:" C=x";C

4870 1F C=0 THEN C=1:GOTO 4890
4880 IF Cal THEN C=0

4890 NEXT PH

4900 NEXT EE

4910 RETURN

4920 REM *** BARRIDO VERTICAL ***



4930 REM

4940 FOR PH=GH TO GJ STEP CK

4950 C=0

4960 FOR EE=CB TO CN STEP CM

4970 MMIN=+1iE+37

4980 FOR I=0 TO D-1

4990 MUS=-2.30259*E(D(I),2)*PH-38.92565%E(D(I),3)*(EE-E(D(I),4))
S000 IF MUS<MMIN THEN MMIN=MUS:DDsI

5010 NEXT I

5020 REM * SUMA DE CONC. DE IONES *

5030 5=0

5040 FOR J=ESPD TO ESP

S050 MI=1/E(J,1)*(2.30259*(E(J,2)-
E(D(DD),2))*PH+38.92565*(E(J,3)*(EE-E(J,4))}-E(D(DD), 3) *(EE~
E(D(DD),4))))

5060 IF MI>85 THEN 5190

5070 MI=1/G®EXP(MI):REM PRINT E${J);" =";MI

5080 S=Se+MI

5090 NEXT J

5100 IF S¢MT*1E-15 THEN 5190

53110 IF C=0 THEN S1sS:PJ=PH:REM PRINT "S1i=";S1;" PH=";PH;"
EEs";EE;" C=";C

5120 IF C=1 THEN S2=5:PKsPH:REM PRINT "52=";52;" PHs";PH;"

EEs":EE;" Ca";C
5130 REM IF S)>.95*MT AND S¢1.05*MT THEN PSET (68+32°PH,91-
24°EE) : BEEP

5140 IF ((51>MT AND S2<MT} OR (S1<MT AND S2>MT)) AND PJ=PK THEN
GOsuB 5210
5150 REM PRINT "Ss";5;" PH=";PH; " EE=";EE;" C=";C

5160 IF Cu0 THEN Ce1:GOTO 5180
5170 IF C=) THEN C=0

5180 NEXT EE

5190 NEXT PH

5200 RETURN

5210 REM =% GRAFICACION DE PUNTO EN PANTALLA =**
5220 REM PRINT "»>>)>EE=";EE
5230 EP=EE

5240 FOR EEsEP TO EP-CM+CV STEP GV
5250 MMIN=+1E+37
5260 FOR I=0 TO D-1
© 5270 MUS®~-2.30259%E(D(I),2)"PH-38.92565'E(D(1),3)*(EE-E(D(I),4))
5280 IF MUS<MMIN THEN MMIN=MUS:DDsI
5290 NEXT 1
5300 REM * SUMA DE CONC. DE IONES *
5310 Sa0 )
5320 FOR J=ESPD TO ESP
5330 MI=1/E(J,1}*(2.30259*(E(J,2)-
E(D(DD),2)}*PH+38.92565* (E{J,3)* (EE-E(J,4) )-E(D(DD) ,3)*(EE~
E(D(DD),4)}))
5340 IF MI»>85 THEN 5410
5350 MI=1/G*EXP(MI):REM PRINT E$(J);" =";MI
5360 S=aS+M1

5370 NEXT J
S380 REM PRINT "$%S=";5,"EE= ";EE
5390 IF S>.65*"MT AND S«<1.35*MT THEN PSET (6B+32%PH,83-

24*EE) :EEsEP :RETURN
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5400 NEXT EE
5410 RETURN

5420 REM *®* GRAFICACION DE PUNTO EN PANTALLA ***
5430 REM PRINT "3»>>PH=";PH
5440 PP=PH

5450 FOR PHsPP TO PP-VN+VM STEF VM

5460 MMIN=+1E+37

5470 FOR I=0 TO D-1

5480 MUS=-2.30259*E{(D(I)},2)*PH-38.92565%E(D(1),3)*(EE-E(D(1),4))
5490 IF MUS¢MMIN THEN MMIN=MUS:DD=I

5500 NEXT I

5510 REM * SUMA DE CONC, DE IONES *

5520 Sx0

5530 FOR J=ESPD TO ESP

5540 MI=1/E(J,1)"(2.30259*(E(J,2)~

E(D{DD),2) ) *PH+38,92565"(E(J,3)*(EE-E(J,4))-E(D(DP) ,3) " (EE-
E(D(DD),4))))

5550 IF MI»>85 THEN 5620

5560 MIel/GYEXP{MI):REM PRINT ES$(J);" =";MI

5570 S=S+MI

5580 NEXT J
5590 REM PRINT "**S=";S;" PH=";PH
5600 IF 5».8%MT AND S<1.2*MT THEN PSET (68+32*FH,83~

24*EE) : PH=PP: RETURN

5610 NEXT PH

5620 RETURN

5630 REM >» SELECCION DE SOLIDOS ESTABLES «<¢
5640 FOR I=ESPD TO ESP

5650 J=ESPD

5660 IF Js¢I THEN GOTO 5810

5670 K=ESPD

5680 IF (K=J OR K=]) THEN GOTO 5790

5690 DIV=E(J,2)*(E(I,3)-E(K,3))+E{K,2)*(E(J,3)~
E(I,3))+E(I,2)*(E(K,3)~E(J,3))}

5700 IF DIVaO THEN GOTO 5790:REM PRINT "I=";I;" Ja";J;" K=" ;K;"
NO INTERSECTION ":GOTO 430

5710 EE=(E(J,3)*E(J,4)*(E{(K,2)-E(I,2)}+E(K,3)*E(K,4)"(E(I,2)-
E(J,2))+E(I.3)*E(I,4)"(E(J,2)-E(K,2)))}/DIV

5720 PH=(E(J,3)°E(J,4)*(E(1,3)-E(K,3})+E(K,E)*E(K,4)*(E(J,3)-
E{(I,3))+E(I,3)%E(1,4)*(E(K,3)-E(J,3)))/DIV*38,92565/2.30259
5730 IF (PH<0 OR PH>14) OR (EE«-3 OR EE»3) THEN GOTO 5790
5740 GOSuB 5850

5750 IF (INDI=1 AND INDJ=J) AND INDK=K THEN GOTO 5770
5760 GOTO 5790

5770 R{T)=1:¥{(T)uJ:U(T)=K:XP(T)=PH:YP(T)=EE:T=T+1

5780 REM PRINT "I= “';I;" Ju";J;" Ka";K;" EE="{;EE;" PH=";PH
5790 IF K<ESP THEN K=K+l :GOTO 5680

5800 K«ESPD

5010 IF J<ESP THEN J=J+1:GOTO 5660

5820 J=ESPD

5830 NEXT I

5840 GOTO €110

5850 REM s CALCULO DE SUMA DE CONCENTRACIONES **"*

5860 MMIN=+1E+37

S$870 FOR L=0 TO D-1

5880 MUS=-2,30259*E(D(L),2)*PH-38,92565'E(D(L),3)* (EE-E(D{L} ,4)})



5890 IF MUS(MMIN THEN MMIN=MUS:DD=L
5900 NEXT L

5910 REM * SUMA DE CONC. DE IONES *

5920 M=Il:ML=I:GOSUB 6090;IF MMII=0 THEN INDI=-1:RETURN

5930 GOSUB 5990:ML=0

5940 M=J:MJ=J:GOSUB 6090:1F MMII=0 THEN INDJ=-2:RETURN

$950 GOSUB 5990:MJ=0

5960 M=K:MK=K:GOSUB 6090:IF MMII=0 THEN INDK=-3:RETURN

$970 GOSUB 5990:MK=0

5980 RETURN

5990 FOR M=ESPD TO ESP

6000 MIsl1/E(M,1)*(2.30259*(E(M,2)~

E(D(DD),2) ) *PH+38,92565% (E(M,3) * (EE-E(M,4) ) ~E(D(DD),3) * (EE-
E{(D(DD},4))))

60310 IF MI>8S5 THEN 6080

6020 MI=1/G*EXP(MI):REM PRINT ES$(M);" =";MI:PRINT MMII

6030 IF MMII*1.0005¢MI THEN RETURN

6040 NEXT M

6050 IF I=ML THEN INDI=I:REM PRINT INDI,I,ML:BEEP

6060 IF JeMJ THEN INDJ=J:REM PRINT INDJ,J,MJ:BEEP

6070 IF K=MK THEN INDK=K:REM PRINT INDK,K,MK:BEEP

6080 RETURN

6090 MIs1/E(M,1)*(2.30259%(E(M,2)~
E(D(DD),2))*PH+38,92565%(E(M, 3) *(EE-E(M,4))-E(D(DD},3) * (EE-
E(D(DD),4)))):MMII«1/G*EXP(MI)

6100 RETURN

6110 REM ** CALCULO DE PUNTOS EXTREMOS DEL DIAGRAMA **

6120 REM

6130 Fx1

6140 PH=0:GOSUB 6190

6150 PHs14:GOSUB 6190:PHe?

6160 EE=3:GOSUB 6190 :PHe?7

6170 EEs-3:GOSUB 6190

6180 GOTO 6350

6190 FOR Z =1 TO T

6200 IsR{Z):JuY(Z):IF PHx0 OR PH=14& THEN GOSUB 6250 ELSE GGSUB 6300
6205 IF ESP<4 THEN GOTO 6230

6210 I=R(Z):J=U(Z):IF PH=0 OR PH=14 THEN GOSUB 6250 ELSE GOSUB 6300
6220 I=Y{(2):J=U(Z):IF PH=0 OR PH=14 THEN GOSUB 6250 ELSE GOSUB 6300
6230 NEXT 2

6240 RETURN

6250 IF E(I1,3)=E(J,3) THEN RETURN

6260 EEw~2.30259%.02569° (E(J,2)~E(1,2))/(E(J,3)-E(I,3))"PH +
(E{J,3)"E(J,4)~E(I,3)"E(1,4))/(E(J,3)-E(I,3));REM PRINT "EE=";EE;"
PHa"iPH;"  I=3L3"  Jar;d

6270 IF EE»3 OR EE<-3 THEN RETURN

6280 YA(F)=EE:XA(F)=PH:IA(F)al:JA(F)=J:FaFs1

6290 RETURN

6300 IF E(I,2)=E(J,2) THEN RETURN

6310 PHe(E(I,4)=E(J,4))/(E(I,2)=E(J,2))%E(I,3)*38.92565/2.30259:REM
PRINT "PH=";PH;" EE=";EE;" Is=";I;" J=";J

6320 IF PH>14 OR PH<O THEN RETURN

6330 YA(F)=sEE:XA(F)aPH:IA{F)=sI:JA(F)aJ:FaF+1

6340 RETURN

€350 FOR Z=1 TO F-1

6360 GOSUB 6400
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6370 IF (ML=l AND MJ=J) THEN
XP(T)eXA(Z) :YP({T)=YA(Z) :R(T)eIl :U(T)=J:Y(T)=0:T=T+1 :REM LPRINT

"ees" EE;" ph="{PH;" " E$(I),E$(J)

6380 NEXT 2

6390 GOTO 6720

6400 REM 213 CALCULO DE SUMA DE CONCENTRACIONES ***

6410 EE=YA{Z):PHaXA{Z):REM PRINT EE,PH

66420 MMIN#®+1E+37

6430 FOR Le«0 TO D-1

6440 MUS=-2.30259*E(D(L},2}*PH-38,92565"E(D(L),3)* (EE-E(D(L),4))
6450 IF MUS(MMIN THEN MMINaMUS:DD=aL

6460 NEXT L

6470 REM * SUMA DE CONC, DE ICONES *

6480 I=IA(Z):Mul:MLal:GOSUB 6680:IF MMII=0 THEN MLw=-1:RETURN
6490 MW=1:GOSUB 6580

6500 IF MW=0 THEN ML=-1

6510 1IF l=ML AND MMILI=Q THEN ML=-1

6520 JuJA(2) :M=J:MI=J:GOSUB 6680:IF MMII»0 THEN MJ=-2:RETURN
6530 MW=1:GOSUB 6580

6540 IF MW=0 THEN MJ=-2

6550 IF J=MJ AND MMIl1=0 THEN MJ=-2

6560 REM LPRINT ML; " =a "I, MI;" == Mg

6570 RETURN

6580 FOR M=ESPD TO ESP

6590 MI=1/E(M,1)*(2,30259*(E(M,2)~
E{(D(DD),2))*PH+38.92565*(E{M,3) *{EE-E(M,4))-E(D(DD) ,3)*(EE-
E(D(DD},4)))):MS=MI

6600 IF MI>85 THEN 6670

6610 MI=1/G*EXP(MI):REM LPRINT ES(M);" =";MI, MMII

6620 IF MI=0 THEN GOTO 6640

6630 IF MMII*1,0005 «MI THEN MW=0:REM LPRINT "&& ";MMII MI
6640 NEXT M

6650 IF I»ML AND MMII»>O0 THEN INDIs=I:REM P

6660 IF JaMJ AND MMII>0 THEN INDJ=J:REM PRIN INDJ,J .M
6670 RETURN

6680 MI=1/E(M,1)"(2.30259*(E(M,2)-
E(D(DD),2))*PH+38.92565° (E(M,3) *(EE-E(M, 4))-E(D(DD),3)*(EE~
E(D(DD),4)))) :MMI1=1/G*EXP(MI)

6690 REM

6700 REM LPRINT "®ssanssssns " .Hg(M) MMII

6710 RETURN

€720 REM s84 ESCALAS EN PANTALLA ***®

6730 REM ®%* GRAFICACION EN PANTALLA DE PUNTOS INTERIORES ***
6740 REM

6750 TeT-1

6760 FOR YY=1 TO T

6770 FOR KK=1 TO T

6780 IF KK=«YY THEN GOTO 6960

6790 REM PRINT YY , KK:PRINT R(YY),R(KK):PRINT Y(YY),Y(KK):PRINT
UlYY) ,U(KK) : PRINT XP(YY) ,XP(KK):PRINT YP{YY),YP(KK)

6800 IF (R(YY)=R{KK) AND Y(YY)=Y(KK)) AND Y(YY)<»>0 THEN GOSUB
€980

6810 IF (R(YY)=R(KR) AND U(YY)=U(KK)) THEN GOSUB 6990

6820 IF (Y(YY)=Y(KK) AND U(YY)»U{KK)) AND Y(YY)<>0 THEN GOSUB
6990

6830 IF (R(YY)=U(KK) AND U(YY)=R(KK)) THEN GOSUB 6990
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6840 IF (Y(YY)=R(KK} AND U{YY)=sU{KK)) THEN GOSUB 6950

6850 IF (R(YY)=R(KK) AND Y{(YY)=U(KK)) THEN GOSUB 6990

6860 IF (R(YY)=R{KK) AND U{YY}=Y{KK}} THEN GOSUB 69390

6870 IF (R{YY)=Y(KK] AND U(YY)=U(KK)} THEN GOSUB 6930

6880 IF (R(YY)=aU(KK) AND Y{YY)=Y{(KK))} AND Y(YY)<>0 THEN GOSUB
6990

6890 IF (U(YY)=R(KK) AND Y(YY)=Y{KK)) AND Y(YY)¢>0 THEN GOSUB
6990

6900 IF (Y{(YY)=U(KK) AND U(YY)=Y{KK)} THEN GOSUB 6950

6910 IF (RUYY)=Y(KK}) AND Y(YY)=R(KK})} THEN GOSUB 6990

6920 IF (R(YY)sU(KK) AND U(YY}=Y(KK)) THEN GOSUB 6%90

6930 IF (R(YY)=Y[KK) AND U{YY)}=R(KK)}) THEN GOSUB 699Q

€940 IF (R(YY)=U{KK} AND Y{YY)=R{KK)]} THEN GOSUB 6390

6950 IF (R(YY)=sU(KK} AND U{YY)=sY(KK}) THEN GOSUB 6990

6960 NEXT KK

6970 NEXT YY

6980 GOTO 7330

6990 IF XP(YY)>XP(KK) THEN S5G=-1:G0TO 7010

7000 SGa1i

7010 FOR A