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RESUMEN

El calculo de propiedades intensivas volimenes molares de mezclas etanol-agua a través de las densidades
experimentales y el método de la tangente en el Laboratorio de Fisicoquimica presenta el problema de realizar
manualmente la curva de volumen molar versus fraccion mol y el trazo de la recta tangente. La ventaja de usar
un modelo estadistico la Regresiéon Logistica en una calculadora-graficadora Texas VOYAGE permitié trazar la
curva y las tangentes in situ y evaluar el trabajo de los alumnos durante la sesion experimental. El error entre
los volimenes molares calculados con los datos de la literatura y los obtenidos con el método estadistico es
minimo, lo que valida el modelo. Se considera ventajoso el uso de la calculadora con esta aplicacion como
herramienta de apoyo a la docencia al reducir el tiempo de evaluaciéon de 3 semanas, al establecido por la parte
experimental que es de 3 horas.

ABSTRACT

The calculation of intensive properties molar volumes of ethanol-water mixtures by experimental densities and
tangent method in the Physical Chemistry Laboratory presents the problem of making manually the molar
volume curve versus mole fraction and the trace of the tangent line trace. The advantage of using a statistical
model the Logistic Regression on a Texas VOYAGE graphing calculator allowed trace the curve and the tangents
in situ, and also evaluate the students work during the experimental session. The error percentage between the
molar volumes calculated using literature data and those obtained with statistical method is minimal, which
validates the model. It is advantageous use the calculator with this application as a teaching support tool,
reducing the evaluation time of 3 weeks to 3 hours.
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INTRODUCCION

La regresion logistica es un método estadistico utilizado principalmente en el area de ciencias de la salud
(Magadi, 2011; Dominguez & Aldana, 2001; Silva, 2007), sociales (Navarro & Gonzalez, 2010; Salas, 1996) y
educacion (Prieto, 2009; Reyes et al, 2007). Es un tipo de analisis de regresion utilizado para predecir el
resultado de una variable categérica (una variable que puede adoptar un nimero limitado de categorias) en
funcién de las variables independientes o productoras (Texas Instrument, 2014). La funcién de enlace entre la
variable dependiente “y’ y la independiente "X’ es generada por una funcion logistica definida por la ecuacion 1.

_ £
r= 1+ ge % +d 1)

Dentro del estudio de las propiedades que caracterizan a los sistemas termodindmicos se aborda el concepto de
propiedades intensivas y extensivas y al hacerlo, se enfatiza la no aditividad de las primeras. Particularmente, la
densidad de las substancias es una de las propiedades medibles e intensivas de mayor utilidad, cuya magnitud
en una mezcla liquida varia por lo general en una forma no lineal con su composicion. Por ejemplo, si se deseara
preparar 100 cm® de una bebida alcohdlica mezclando 30 cm?® de etanol con 70 cm® de agua, solamente se
obtendrian 97.3 cm?® de mezcla y no los 100 requeridos (volumen ideal). Esto se debe a que el
empaquetamiento molecular de la mezcla cambia con respecto al de los componentes puros, es decir, los
volimenes molares parciales de los componentes puros en una mezcla cambian con la composicion ya que el
entorno de cada molécula también lo hace, al variar la composicion desde el componente puro A hasta el
componente puro B. Precisando, el volumen molar parcial del componente A en una mezcla binaria se define
como: el cambio diferencial en el volumen de la mezcla Vin al aumentar la cantidad de moles del componente A

(na), manteniendo constantes: la cantidad de moles del otro componente (ng), a temperatura y presion
constante como se muestra en la ecuacién 2a, y como se muestra en la ecuacién 2b

I
I = (—Fna AT (2a)
e =1 gfz lar ma (2b)

El volumen molar de mezcla y el volumen de mezcla Vi, se relacionan a través de la ecuacién 3

Vm = ﬁ—”; 3)

El volumen de mezcla y el molar a cualquier composicion molar se relacionan como se expresan en las
ecuaciones 4y 5

Ym = a4 L_":a + -"?EL?E (4)
b_’m=XAlJ_¢1 + X.s'll_".s' (5)

En mezclas etanol-agua los volimenes molares parciales de los componente A y B cambian con la composicidn.
El volumen molar de mezcla W~ para cualquier valor de x s se calcula mediante el método grafico de la

ordenada al origen (método de la tangente), al trazar la tangente sobre la curva que relaciona ¥~ versus x g
en la composicién deseada correspondiendo las intersecciones de la recta tangente Tg con los ejes verticales a
los volimenes molares parciales como se muestra en la Figura 1.

La ecuacion de la recta tangente |4 — |z se describe en la ecuacion (6)
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Fig. 1: Grafica volumen molar de mezcla vs. fraccion mol

(L?m;'/:b_fﬂ+<b_f3—b_rﬁ1))(3 (6)

En donde la ordenada en el origen es el volumen molar parcial del componente A |4 y el valor de la
pendiente mas el de la ordenada corresponde al volumen molar parcial del componente B |4,

La ventaja de utilizar la calculadora-graficadora con respecto a una hoja de calculo como Excel (Aplicaciones
empresariales, 2015), implica en el caso de Excel el uso de una computadora y la necesidad de haber tomado
un curso especializado en el uso de la hoja de calculo. El error de célculo es mayor en la computadora usando
Excel donde ademas no hay la opcién de regresion logistica. Segun el articulo anterior, para algunas personas
“Los graficos son insuficientes o de mala calidad”, ya que presentan deformacion estructural, lo cual los hace
una imagen representativa y no un modelo de evaluacién algo en lo que una calculadora de tipo graficadora
puede ser Util en la capacidad de arrojar resultados a partir de la grafica y no de los calculos como tal. La
calculadora VOYAGE 200 es mas pequefia que un computador y de facil transporte. No tiene juegos ni internet
como en las computadoras en las cuales a veces el alumno entra y puede distraerse en el tiempo de la parte
experimental. Una ventaja de las calculadoras es su menor costo y facil mantenimiento. Para obtener los
graficos en papel de la regresion logistica la calculadora cuenta con conexion a la computadora e impresora (TI
Connect™). El espacio de los laboratorios de quimica no es adecuado para las computadoras por los vapores de
los quimicos, las calculadoras por ser pequefias pueden guardarse en un armario.

Segun Poveda y Murillo (2014), la computadora presenta algunas ventajas sobre la calculadora, el despliegue
visual del grafico es mejor en Excel y la velocidad de respuesta es mayor. Segun Fernandez y Gonzalez (2014) la
calculadora Voyage se tiene que manejar con manual en la mano. La calculadora actia a disposicion de
instrucciones solamente memorizables a costa de uso constante, y es casi imposible seguir adelante con nuevas
instrucciones si no es con el manual en mano (Fernandez & Gonzalez, 2014).

Las ventajas de utilizar hojas de excel es que se pueden emplear desde la web o Smartphone y las versiones
como la “Microsoft Excel mobile 2010” es una versién movil que comparte resultados de trabajo en equipo y su
version “Excel web App” permite editar hojas de célculo con personas en diferente ubicacién.

Las desventajas de Excel es que se maneja a través de una computadora y su costo es mas alto, los archivos
requieren mucho espacio y se puede presentar pérdida de datos en caso de cierre inesperado del programa, es
compatible solo con Windows y Mac. Se necesita actualizar las versiones de Excel a versiones mas modernas o
nuevas. Si no se utiliza de la manera correcta y no se tiene la experiencia para manejarlo y se comete algin
error hay que comenzar de nuevo. Tomar notas durante el manejo de Excel es también complicado.
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El objetivo del presente trabajo es incluir el uso de las tecnologias en la docencia experimental para facilitar el
trabajo de profesores y alumnos ademas de reducir el tiempo de tratamiento de datos; entrega y evaluacion de
resultados. Las materias experimentales de quimica en la Universidad Auténoma Metropolitana constan de 3
horas para el desarrollo de cada practica y es deseable que los alumnos alcancen los objetivos de aprendizaje
programados en ese tiempo. En la practica de Fisicoquimica de los Materiales “Volumen Molar Parcial” (Estrada
et al, 2008; De Paula & De Paula, 2008), los datos experimentales se grafican obteniendo la tangente
manualmente en determinadas fracciones molares. Los alumnos se llevan esta tarea a casa para elaborar el
informe y entregarlo una semana después para que los docentes entreguen el resultado de la evaluacion a la
semana siguiente. El uso de la calculadora Texas Voyage 200 con la aplicacion Regresion Logistica (Poveda &
Murillo, 2014; Fernandez & Gonzalez, 2014) permite el trazo de la curva y las tangentes in situ alcanzando el
objetivo: “Determinar en forma grafica (método de la tangente e interseccion sobre los ejes) el volumen molar
parcial del etanol y del agua, en mezclas de composicion conocida”

METODOLOGIA

Los volimenes molares de mezcla etanol-agua se obtienen a partir de las densidades experimentales para las
fracciones molares de etanol xz = 0.2, 0.4, 0.5, 0.6 y 0.8 por el método del picndmetro, se registran en la Tabla
1. La regresion logistica se aplica a estos datos (considerando también los volimenes molares de los
componentes puros) la curva se obtiene utilizando la calculadora-graficadora de la Figura 2 y se registra en la
Figura 3. De la curva resultante se obtienen los volimenes molares parciales del agua y del etanol en las
mezclas a partir de la ecuacion de la recta tangente en la composicién deseada Figuras 4-8 y se registran en la
Tabla 2. Para la regresion logistica de los datos se usé la calculadora TEXAS VOYAGE™ 200 en las aplicaciones
Data/Matriz y Y =Editor. Durante la experimentacion se trabajo con guantes y cubreboca.

RESULTADOS Y DISCUSION

La Tabla 1 muestra la densidad experimental de las mezclas y el calculo de los ¥= en la referida fraccion mol
X g (se incluyen los volimenes molares de los componentes puros). La curva experimental se obtiene de la
regresion Im logistica experimental contra Xz (datos de la Tabla 1) usando la calculadora-graficadora VOYAGE
de la Figura 2 y la curva se muestra en la Figura 3. Las Figuras 4 a 8 exhiben los graficos y ecuaciones de las

rectas tangentes sobre la curva en la respectiva X5 obtenidas en segundos cuando se pide este calculo en Y
=Editor, F5 Math, A: Tangent.

Tabla 1: Volumen molar de mezcla etanol agua calculado a través de la
densidad experimental.

Fraccién mol de | Densidad experimental | Volumen molar de mezcla EE ©

EtOH de mezcla (experimental) s l ‘ o

Xp Pm (Xriz0 Miiz0)+(Xetort Meeors) . -4= =

[g/mL] ooy i e

(Om) (Xenzot Xeron) alitnt ns S5 = - -
[mL/mol] P

0 0.999* 18.03**

0.2 0.936 25.24

0.4 0.879 33.26

0.5 0.857 37.39

0.6 0.839 41.53

0.8 0.811 49.89

1 0.79* 58.31%* Fig. 2: Calculadora-graficadora TEXAS VOYAGE

*p de los componentes puros. **Volumen molar de los componentes puros. 200

Myz0 = 18.01 g/mol Meton = 46.07 g/mol
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Fig. 3: Grafica volumen molar de mezcla versus fraccion Fig. 4: Grafico Volumen molar de mezcla etanol-agua
mol de etanol, tomada de la ventana de la calculadora versus fraccion mol de etanol. Trazo y ecuacion de la recta
tangente en la composicion X = 0.2

VOYAGE 200. Se muestra la ecuacion de la curva
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Fig. 6: Grafico Volumen molar de mezcla etanol-agua
versus fraccion mol de etanol. Trazo y ecuacion de la
recta tangente en la composicién X = 0.5

Fig. 5: Grafico Volumen molar de mezcla etanol-agua
versus fraccion mol de etanol. Trazo y ecuacion de la
recta tangente en la composicién X = 0.4
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Fig. 7: Grafico Volumen molar de mezcla etanol-agua Fig. 8: Grafico Volumen molar de mezcla etanol-agua
versus fraccion mol de etanol. Trazo y ecuacion de la versus fraccion mol de etanol. Trazo y ecuacion de la
recta tangente en la composicion X = 0.8

recta tangente en la composicion X = 0.6

La Tabla 2 registra las ecuaciones de las tangentes, los I# parciales: del alcohol (pendiente méas ordenada) y del

agua (ordenada en el origen) y el valor del I/ calculado con los volimenes molares parciales.
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Tabla 2: Ecuacion de las rectas tangentes, volimenes molares parciales y volumen molar de mezcla de las fracciones mol 0.2
a 0.8 de las mezclas etanol-agua.

Xetanol Ecuacion de la recta Volumen molar parcial del |Volumen molar parcial | Volumen molar de mezcla
tangente agua del etanol calculado con los volimenes
de la regresion logistica (ordenada en el origen) (pendiente mas molares parciales*

ordenada)
[mL mol!] [mL mol!] [mL mol}]

0.2 Y=38.1789x +17.69 17.69 55.8689 25.33

0.4 Y=40.6019x+16.9785 16.9785 57.5804 33.22

0.5 Y=41.4369x+16.6050 16.6050 58.0419 37.32

0.6 Y=41.9878x+16.3044 16.3044 58.2922 41.50

0.8 Y=42.1835x+16.1879 16.1879 58.3714 49.93

* I/molar de mezcla = Xug Wie + Keron Veton

Tabla 3: Porcentaje de error entre la densidad experimental y la reportada en la literatura para muestras de etanol-agua.

Xetanol Densidad de mezcla *Porcentaje de error
[g mL™] entre las densidades
reportada en la literatura experimental

0.2 0.937 0.936 0.11 %

0.4 0.884 0.879 0.57 %

0.5 0.863 0.857 0.70 %

0.6 0.847 0.839 0.94 %

0.8 0.810 0.811 0.12%

Porcentaje de error promedio 0.49%

valor experimental-valor de la litaratura |
Valor de |a literatura

* Porcentaje de error = ¥ 100

En la Tabla 4 se presenta el porcentaje de error entre los volimenes molares de mezcla calculados con la
densidad de la literatura y los calculados a través de los volimenes molares parciales (método de la tangente).

Tabla 4: Porcentaje de error entre los Vi calculados con la densidad de la literatura y el calculado con los volimenes
Molares parciales Y% . Porcentaje de error promedio

Xetanol Volumen molar de mezcla Porcentaje de error entre
[mL mol™] los volimenes molares
calculado con la densidad de la | calculado con los volimenes molares
literatura parciales (método experimental)

0.2 25.21 25.33 0.48 %

0.4 33.07 33.22 0.45 %

0.5 37.13 37.32 0.51 %

0.6 41.14 41.50 0.88 %

0.8 49.95 49.93 0.04%

Porcentaje de error promedio 0.47%

El porcentaje de error entre las densidades experimentales y las reportadas en la literatura (Tabla 3) es menor
del 1% (error promedio 0.49%) lo cual indica que el desarrollo experimental fue adecuado.

Los puntos experimentales volumen molar de mezcla versus fraccion mol (Tabla 1) generan la ecuacion (9)
producto de la regresién logistica:
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139.95687
1 + 2.42035eH2070%

+ —22.918525 9)

Los datos experimentales muestran un buen ajuste con la curva generada por la ecuacion 9 como se observa en
la Figura 2 donde los puntos experimentales caen sobre la curva.

El porcentaje de error entre los volimenes molares de mezcla etanol-agua calculados con datos de la literatura y
los calculados con los volimenes molares parciales (regresion logistica, método de la tangente con interseccion en
los ejes), es menor del 1% Tabla 4 (error promedio 0.47%) lo cual valida el modelo logistico.

El tiempo de tratamiento de datos en la calculadora graficadora es de aproximadamente 10 minutos, los
estudiantes (por equipo de trabajo) cuentan con una. Los docentes proporcionan una guia rapida para que el
estudiante realice eficientemente el tratamiento de datos. Al final de la clase se discuten las experiencias. Lo
importante de esta actividad es que los alumnos son los que estan trabajando con la calculadora; estan
construyendo su conocimiento con la guia del profesor. Las calculadoras pueden conectarse a una computadora
para imprimir los graficos y sus ecuaciones o a un proyector de pantalla para que el grupo de alumnos visualice los
resultados de su trabajo experimental y el profesor discuta y corrija, de ser necesario, el reporte final. Como
herramienta docente, las calculadoras-graficadoras son instrumentos de cambio en la educacién para las carrera
de ingenieria y particularmente en la materia de Fisicoquimica. El uso de guantes de latex evita alterar el peso del
picndmetro por la grasa natural de las manos y poder tener mejores pesos de las sustancias, también evita
contaminar el material de vidrio ya que el alumno acostumbra a tocar las pipetas en la punta, la cual introduce en
las sustancias liquidas como el alcohol que solubiliza facilmente a las grasas y lo cual hace a la mezcla binaria
etanol-agua una mezcla ternaria. El uso de cubrebocas evita en el mismo sentido contaminar las sustancias o a la
persona misma con las sustancias.

Para que el docente incorpore exitosamente este tipo de herramientas deben considerar los siguientes puntos

(Meza, 2001):

¢ Los educadores deben de capacitarse adecuadamente para poder implementar la tecnologia en el aula

e Propiciar un buen ambiente de trabajo, para el logro de aprendizajes significativos

e Tomar en cuenta que la implementacion tecnoldgica debe de fundamentarse en un proceso analitico, critico,
creativo y riguroso, que debemos de apoyar con la investigacion educativa permanente.

¢ Introducir la tecnologia cuando realmente sea necesaria para facilitar el proceso de ensefianza-aprendizaje.

Al respecto en cuanto al ultimo punto se compararon los datos experimentales de este reporte con otros trabajos
en cuanto al proceso experimental, el uso de diferentes regresiones estadisticas y la diferencia entre una hoja de
calculo aplicando la regresion polindmica de tercer grado (Rodriguez et al., 2002; Kestin, 1979; Perrot, 1998) y el
uso de la calculadora-graficadora aplicando la regresion logistica. En la Tabla 5 se contrastan los errores entre (A)
los datos experimentales y calculos de la literatura (Jiménez et a/., 2004) y (B) los presentados en este trabajo.

El error promedio entre los volimenes molares de mezcla calculados con (B) el método de regresion logistica
usando la calculadora-graficadora Texas VOYAGE 200 y los calculados con las densidades de la literatura es
menor en 1% con respecto al error promedio (A) entre los volimenes molares calculados con el modelo de
regresion polindmica de tercer grado aplicada por Jiménez ef a/. (2004) y los calculados con las densidades de la
literatura. La regresion polindmica se confirmd realizadndola en una hoja de célculo Excel con los datos
proporcionados en el articulo y las densidades reportadas en la literatura (Belda et a/, 2004). El modelo de
regresion logistica fue ligeramente mejor que el modelo de regresion polindmica de tercer grado. El tiempo de
calculo de los voliumenes molares parciales realizados a mano es de aproximadamente 1 h, el método de
regresion polindmica realizada en una hoja de calculo Excel y la derivada de la ecuacion polindmica para la
obtencion de dV/dX en cada punto de concentracion molar deseada para calcular los volimenes molares por el
método de Bakhuis-Roozeboom es de aproximadamente 0.5 h, el tiempo de célculo de los volimenes molares
parciales por el método grafico de la tangente e intersecciones es de aproximadamente 10 min.
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Tabla 5: Método estadistico y herramienta de calculo para (A) y (B)

A) Regresion polindmica de tercer grado (Volumen de
mezcla experimental versus fraccion mol de etanol)

y=-2.739%% + 8.5573x> + 34.467x + 18.047

Hoja de calculo Excel de un ordenador

B) Regresion logistica (Volumen de mezcla experimental
versus fraccion mol de etanol)

139.95687
1 + 2.42035e~ 12076
Calculadora-graficadora Texas VOYAGE 200

y= + —22.918525

Error promedio entre los volimenes molares de mezcla:
calculado con los volimenes molares parciales* y los de
la literatura a 20°C

1.47%

Error promedio entre los volimenes molares de mezcla:
calculado con los volimenes molares parciales** y los de
la literatura a 20°C

0.47%

"_‘Calculados por el método clasico de Bakhuis-Roozeboom
k4 = V mezcla experimental + Xagua(dV/dXetanol)
Ve = V mezcla experimental — Xetanol(dV/dXetanol)

** Intersecciones de la recta tangente en el eje ¥
ka interseccién en XB = 0, ordenada en el origen
ke interseccion en XB = 1, pendiente + ordenada en el origen.

dV/dXetanol) es la segunda derivada de la regresién polinémica
de tercer grado del volumen experimental vs. fraccidon mol de
etanol XB.

CONCLUSIONES

Se prefirid el uso de la calculadora-graficadora Texas VOYAGE 200 como opcion entre ésta y las computadoras
por: facil traslado, ofrece un menor costo y pueden comprarse varias para un grupo de alumnos, facil
mantenimiento no muy costoso (revision del estado de las pilas y el programa main), tiene la aplicacion
estadistica del modelo de regresidn logistica que mejor ajusta los datos de volumen molar de mezcla contra
composicion con respecto a otras regresiones (por ejemplo la polindmica) y esta funcién es facil de aplicar,
requiere menor tiempo de célculo y la Unica necesaria en el desarrollo de la practica “Volumen molar parcial”, se
puede proteger mejor de los quimicos del laboratorio que a las computadoras y no provoca distraccion por la
adiccién de los alumnos a juegos y redes sociales.

La regresion logistica mejord los porcentajes promedios de error entre la comparacion de los volimenes molares
de la literatura y experimentales (0.47%) con respecto a las densidades de la literatura y experimentales
(0.49%).

El despliegue de los graficos y el trazo de las tangentes ayudan a los estudiantes a construir imagenes mentales
y facilitan sus procesos de conceptualizacion (Gomez, 1997; Murillo, 1997).

La observacion de las medidas de higiene y seguridad como el uso de guantes y cubreboca permite tener datos
experimentales mas confiables al evitar la contaminacion de material y reactivos, practica donde la exactitud de
los pesos es necesaria.
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