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Equilibrium Constant Determination Using Digital Images 

Abstract: Herein, analytical chemistry students determine the [Fe(H2O)6]3+ + CSN-   [Fe(H2O)5(SCN)]2+ + H2O reaction 
equilibrium constants. [Fe(H2O)6]3+  has a slight yellow color, CSN- is colorless and [Fe(H2O)5(SCN)]2+ are deep blood-red (λmax 
= 447 nm). Thus, the reaction is easily observed. Equilibrium constants were calculated using eight [Fe(H2O)6]3+ (0.002 mol L-

1) and SCN- (0.002 mol L-1) mixtures, [Fe(H2O)5(SCN)]2+ concentrations were determinate  using absorbance measured at 447 
nm and RGB values extracted from digital images, which were obtained with a flatbed scanner. The paired t test showed 
that equilibrium constants determine using absorbance and digital images were statistically equivalent, at 95 % confidence 
interval. Additionally, students evaluated how well a calibration curve follows a straight-line using correlation coefficient, 
analysis of variance (ANOVA) and residual plots. A Microsoft Excel spreadsheet was provided in Google Drive, this Table 
organize data, provides calibration plots and determine equilibrium constants in the eight Fe3+ and SCN- mixtures. This 
laboratory practice was carried out with 14 chemical engineering students working in pairs in Universidade Regional de 
Blumenau, it takes over 120-150 minutes. Extraction of RGB values from digital images and data analysis was carried out in 
a separate 50 minutes class. 

Keywords: ImageJ; equilibrium constant; Iron thiocyanate; digital image. 

 

Resumo 

Este experimento proporciona aos alunos a oportunidade de determinar a constante de equilíbrio da reação [Fe(H2O)6]3+ + 
CSN-   [Fe(H2O)5(SCN)]2+ , o [Fe(H2O)6]3+ tem coloração amarela pálida, o CSN- é incolor, enquanto o [Fe(H2O)5(SCN)]2+ tem 
coloração vermelha intensa (λmax = 447 nm). Portanto, a reação é facilmente observada. A constante de equilíbrio foi 
calculada utilizando oito misturas de Fe3+ (0,002 mol L-1) e SCN- (0,002 mol L-1). A concentração do complexo 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ foi determinada utilizando a absorbância mensurada a 447 nm e os valores de RGB extraídos de imagens 
digitais obtidas com um scanner de mesa. O teste t para duas amostras em par para a média mostra que as constantes de 
equilíbrio determinadas com a absorbância e com os valores de RGB são estatisticamente equivalentes em um intervalo de 
confiança de 95 %. Adicionalmente, os alunos tiveram a oportunidade de verificar a relevância do modelo linear da curva 
analítica utilizando coeficientes de correlação, análise de variância (ANOVA) e gráficos de resíduos. Uma planilha do 
Microsoft Excel é disponibilizada no Google Drive para organizar os dados gerar a curvas analíticas e determinar a constante 
de equilíbrio nas oito misturas de Fe3+ e SCN-. Este experimento foi realizado com alunos do curso de Engenharia Química 
da Universidade Regional de Blumenau, o tempo de execução desta prática foi entre 120-150 minutos. A extração dos 
valores de RGB e a análise dos dados foram feitas em uma aula separada de aproximadamente 50 minutos. 

Palavras-chave: ImageJ; constante de equilíbrio; tiocianato de ferro; imagem digital. 
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1. Introdução 

 

O equilíbrio químico é um dos conceitos 
fundamentais da química. Portanto, nós 

propomos um experimento, no qual os alunos 
podem estimar a constante de equilíbrio da 
reação:  

[Fe(H2O)6]3+ + CSN-   [Fe(H2O)5(SCN)]2+  
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Diversos conceitos são apresentados no 
decorrer deste experimento, como, por 
exemplo, a quantificação de um analito 
utilizando uma curva analítica, a 
espectroscopia de absorção molecular, na 
região do visível, a determinação de uma 
constante de equilíbrio e a utilização de 
planilhas eletrônicas para realizar cálculos. 

A reação escolhida para este estudo foi a 
reação entre o [Fe(H2O)6]3+  e o tiocianato 
(SCN-), porquê o [Fe(H2O)6]3+  tem uma 
coloração amarela pálida e o tiocianato é 

incolor, quando ocorre reação entre os íons, 
um produto de coloração vermelho-sangue se 
forma, [Fe(H2O)5(SCN)]2+. 

Existem inúmeros experimentos didáticos que 
estudam a constante de equilíbrio da Reação 
1.1-6 A reação é facilmente observada devido a 
coloração vermelho sangue do 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+. A simplicidade da reação 
permite que a concentração dos reagentes no 
equilíbrio seja facilmente calculada, desde 
que, a concentração do complexo 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ seja conhecida.  

 

Reação 1: [Fe(H2O)6]3+
(aq) + SCN-

(aq)  [Fe(H2O)5(SCN)]2+
(aq)  + H2O 

 

A técnica utilizada neste trabalho para 
determinar a concentração de 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+, no equilíbrio, é a 
espectrofotometria de absorção molecular. A 

relação entre a absorbância de uma solução e 
a quantidade de espécie absorvente, em um 
dado comprimento de onda é dada pela 

 
Eq. 1, na qual Aλ é absorbância em um 

comprimento de onda especifico, bλ é 
coeficiente de absortividade em um 

comprimento de onda especifico, a é o 
caminho óptico e C é concentração da espécie 
absorvente.1 

 

Eq. 1: Aλ = abλC 

 

A Eq.1 é conhecida como lei de Lambert-
Beer e propõe uma dependência linear entre 
a absorbância e a concentração das espécies 
presentes em uma solução. Por exemplo, um 
feixe de luz passa por uma cubeta contendo 
apenas água e [Fe(H2O)6]3+ e chega ao 
detector com uma intensidade I0, enquanto 
um feixe de luz de mesma intensidade passa 
através de uma cubeta contendo água e o 
complexo vermelho, [Fe(H2O)5(SCN)]2+, 

chegando ao detector com uma intensidade I 
(Eq. 2).  

O olho humano só é capaz de observar a luz 
na região de 400 e 800 nm, toda substância 
que absorve luz nesta região é “colorida” para 
os olhos humanos. Quando a espectroscopia 
de absorção envolve a absorção de radiação 
na região do visível está também é chamada 
de colorimetria. 

As metodologias analíticas que utilizam 
colorimetria para fins quantitativos são as 
mais usadas, devido a sua simplicidade e baixo 
custo.7 Portanto, a utilização desta técnica em 
aulas experimentais, durante a graduação, é 
de suma importância.8,9  

 

Eq. 2: −𝑙𝑜𝑔10 (
𝐼

𝐼0
) =  −𝑙𝑜𝑔10(𝑇) = 𝐴 =  𝑎𝑏𝜆𝐶 

 

O desenvolvimento de métodos 
quantitativos utilizando imagens digitais é 
cada vez mais utilizada para fins educativos e 

científicos.10-19 Neste experimento, a 
concentração do complexo vermelho 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ é determinada através da 
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absorbância, mensurada em 447 nm, e dos 
valores de RGB extraídos de imagens digitais, 
obtidos com um scanner de mesa. 

Uma imagem digital é uma representação 
gráfica em duas dimensões de uma figura e é 
formada por um conjunto finito de unidades 
básicas denominadas “pixels”, que contêm 
informações de localização espacial e 
intensidade luminosa, armazenadas na forma 
de uma matriz numérica.20 O modelo RGB é o 
modelo mais utilizado em imagens digitais, 
neste modelo as cores são compostas por 
combinações lineares das cores primárias, 
vermelho (Red), verde (Green) e azul (Blue), 
portanto, neste sistema toda cor pode ser 
definida como um vetor com três 
coordenadas (R, G, B) e os valores podem 
variar de 0 a 255, ou seja, são possíveis mais 
de 16,77 milhões (2553) de combinações 
diferentes de cores.20 

Imagens digitais obtidas com scanners e 
smartphones são utilizadas em substituição a 
absorbância mensurada com um 
espectrofotômetro,19 como, por exemplo, 
determinar a concentração de vitamina C em 
suplementos alimentares,10  determinação da 
constante de equilíbrio,13 determinação da 
concentração de proteínas,15 atividade da 
amilase,16 concentração de cobre na 
cachaça,21 diagnostico de dengue,22 
classificação de águas minerais,23 
quantificação de manganês em pilhas,24 
quantificação de fosfato em refrigerante,25 
dureza e alcalinidade da água,26 acidez de 
vinho tinto,27 determinação da concentração 
de ferro em água e em alimentos,28,29 
quantificação de estreptomicina em 
medicamentos,30 determinação da 
percentagem etanol em bebidas,31 
quantificação do corante (sunset yelloow) em 
alimentos,32 quantificação de ácido salicílico33 
e adulteração do álcool combustível.34 

2. Parte Experimental 

 

2.1. Materiais e reagentes 

Ácido nítrico 65 % da Synth, Fe(NO3)3.9H2O 
(404 g mol-1) e KSCN 99 % (97,18 g mol-1) da 
Sigma-Aldrich.  

 

2.2. Equipamentos 

 

As medidas de absorbância foram obtidas 
em um espectrofotômetro Shimadzu modelo 
1800 em 475 nm e as imagens digitais foram 
obtidas utilizando um scanner Canon LIDE 
120.  

 

2.3. Preparação das Soluções de Fe3+ 

 

Nesta aula experimental foi utilizada uma 
solução estoque 0,2 mol L-1 de Fe3+ preparada 
em ácido nítrico 10 %.  

A solução de trabalho 0,002 mol L-1 é 
preparada pela dissolução de 10 mL da 
solução de estoque em um balão de 1 L. A 
concentração da solução estoque é calculada 
pela  

Eq. 3, e a concentração da solução de 
trabalho é calculada através da Eq. 4. Na Eq. 3, 
m é a massa medida em g, MM é a massa 
molar do Fe(NO3)3.9H2O (404 g mol-1) e V é o 
volume em L. Na Eq. 4, CT é a concentração da 
solução de trabalho, em mol L-1, VT é o volume 
da solução de trabalho em mL, VE é o volume 
da solução estoque em mL, e CE é a 
concentração da solução estoque, em mol L-1.  

Neste caso, a solução estoque (0,2 mol L-1) 
é utilizada para fazer a curva de calibração, 
enquanto a solução de trabalho (0,002 mol L-

1) é utilizada para preparar as misturas de Fe3+ 
e tiocianato, onde a constante de equilíbrio 
será determinada. 
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Eq. 3: 𝐶𝐸 =  
 𝑚

𝑃𝑀 𝑥 𝑉 
 

Eq. 4: 𝐶𝑇 =
𝐶𝐸𝑥𝑉𝐸

𝑉𝑇
 

 

2.4. Preparo da solução de KSCN 

 

Neste experimento, foi utilizada uma 
solução estoque de KSCN 0,2 mol L-1. 

A solução estoque de tiocianato foi 
utilizada para preparar duas soluções diluídas 
de tiocianato, com concentrações de 0,002 
mol L-1 e 0,0005 mol L-1. A solução 0,002 mol L-

1 é preparada pela dissolução de 10 mL da 
solução de estoque em um balão de 1 L. A 
solução 0,0005 mol L-1 é preparada pela 
dissolução de 25 mL de solução 0,002 mol L-1 
em um balão de 100 mL. 

2.5. Preparo da curva analítica 

 

A solução de KSCN 0,0005 mol L-1 é colocada 
em uma bureta e volumes de 0, 1, 2, 3, 4, 5, 
mL são adicionados a tubos de ensaio 
contendo 5 mL de Fe3+ 0,2 mol L-1, 
posteriormente, o volume é completado para 
10 mL utilizando uma bureta com água 
deionizada. A Tabela 1 mostra os volumes e as 
concentrações das soluções que devem ser 
misturadas para preparar a curva analítica. 
Observe que a concentração de [Fe(H2O)6]3+ é 
0,2/0,005 = 400 vezes maior que a 
concentração de KSCN, garantido que, todo o 
SCN- seja convertido no complexo 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+.34 

 

Tabela 1. Volumes de Fe3+ 0,2 mol L-1, KSCN 0,0005 mol L-1 e água deionizada utilizados para 
preparar as curvas de calibração 

solução KSCN; mL Fe3+; mL Água deionizada; mL 

0 0  5 5 

1 1 5 4 

2 2 5 3 

3 3 5 2 

4 4 5 1 

5 5 5 0 

 

As concentrações das soluções utilizadas 
para preparar a curva analítica podem ser 
calculadas utilizando as Eq. 3 e Eq. 4 como é 
mostrado abaixo. Presumindo que foram 

medidos exatamente 1,94 mg de KSCN em um 
balão de 100 mL, a concentração da solução 
de trabalho de acordo com a Eq. 3 é: 

 

𝑪𝑬 =  
m

PM x V
=  

1,94 g

97,18 g mol−1 x 0,1 L  
= 0,20 𝑚𝑜𝑙 𝐿−1  

 

Supondo que a solução estoque tenha 
concentração 0,20 mol L-1 e utilizando a Eq. 4, 

a concentração da solução de trabalho é: 
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𝑪𝑻;𝟎,𝟎𝟎𝟐 =
𝑪𝑬𝒙𝑽𝑬

𝑽𝑻
=  

0,20 mol L−1 x 10 mL

1000 mL
= 0,002 mol L−1 

 

Para preparar a solução 0,0005 mol L-1 é 
necessário diluir 25 mL da solução

 0,002 mol L-1 em um balão de 100 mL. 

 

𝑪𝑻; 𝟎,𝟎𝟎𝟎𝟓 =  
0,002 mol L−1 x 25 mL

100 mL
= 0,0005 mol L−1 

 

A solução 1 (Tabela 1) terá concentração 
de 0,00005 mol L-1 (Eq. 4). As absorbâncias das 
soluções 1 a 5 foram mensuradas, utilizando a 
solução 0 como branco.  

Neste roteiro, está disponível como um link 
do Google Drive,35 uma planilha do Microsoft 
Excel que calcula automaticamente a 
concentração das soluções de trabalho e de 
estoque, das soluções utilizadas para preparar 
a curva analítica e os coeficientes da curva 
analítica.  

A Figura 1 mostra a planilha disponível 
como link do Google Drive para auxiliar nos 
cálculos. Por exemplo, a concentração da 
solução de estoque de [Fe(H2O)6]3+ poderá ser 
calculada utilizando esta planilha eletrônica, 
na célula B19 está a massa medida de 
Fe(NO3)3.9H2O, na célula B20 está a MM do 
Fe(NO3)3.9H2O, na célula B21 está o volume da 
solução que será preparado (0,25 L), a 
concentração da solução de [Fe(H2O)6]3+ é 
calculado na célula C16 utilizando aEq. 3.  

 

 

Figura 1. Planilha do Microsoft Excel disponível como um link do Google Drive para determinar 
a concentração do complexo [Fe(H2O)5(SCN)]2+ em cada uma das misturas 

 

Por sua vez, a concentração da solução de 
estoque de KSCN poderá ser calculada da 
mesma forma, onde a massa medida de KSCN 
está na célula B12, o MM do KSCN está na 
célula B13 (97,18 g mol-1) e o volume da 

solução que será preparada está na célula 
B14. A concentração da solução de estoque de 
KSCN é calculada na célula C11.  
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As concentrações das soluções diluídas de 
KSCN são calculadas nas células B4 e B5 
conforme a Eq. 4. A concentração de KSCN em 
cada uma das soluções da curva de calibração 
são calculadas nas células E3:E7, as 
absorbâncias mensuradas para cada uma 
destas soluções são inseridas nas células F3:F7 
e a equação da curva analítica é calculada 
utilizando a função proj.lin, (valores de y; 
valores de x; verdadeiro; verdadeiro). 

 

2.6. Determinação da constante de 
equilíbrio 

 

Para determinar a constante de equilíbrio 
foram preparadas diversas misturas de 
[Fe(H2O)6]3+ e SCN-, onde a concentração 
inicial dos reagentes era conhecida (Tabela2). 

Para determinar a constante de equilíbrio 
em cada uma das soluções a Planilha do 
Microsoft Excel mostrada na Figura 1 poderá 
ser utilizada.37 

 

2.7. Determinação da constante de 
equilíbrio utilizando imagens digitais 

As imagens foram obtidas colocando as 
placas de 96 micro-poços em um scanner 
Canon LIDE 120. As imagens foram obtidas 
com 600 dpi no formato Joint Photographics 
Experts Group (JPEG). As opções de correção 
automática da imagem pelo software foram 
desabilitadas e o software do scanner era o 
Canon IJ Scan Utility. 

Os valores de RGB foram extraídos das 
imagens utilizando o software ImageJ, este 
software poderá ser obtido gratuitamente na 
Web Page 
https://imagej.nih.gov/ij/download.html. Os 
valores de cada canal (RGB) de todos os poços 
da microplaca podem ser extraídos 
simultaneamente utilizando o plugin 
“ReadPlate” do ImageJ, disponível na Web 
Page 
https://imagej.nih.gov/ij/plugins/readplate/i
ndex.html  

Tanto o ImageJ quanto o ReadPlate são 
freewares, isto significa que ambos são 
softwares de uso livre. 

Uma descrição detalhada de como extrair 
os valores de RGB poderá ser obtida em 
Colzani et al.24 

 

Tabela 2. Misturas de [Fe(H2O)6]3+ 0,002 mol L-1 e SCN- 0,002 mol L-1  

mistura Fe3+; mL KSCN; mL 

1 4 1 

2 4 1,5 

3 4 2 

4 4 2,5 

5 1 4 

6 1,5 4 

7 2 4 

8 2,5 4 

 

 

https://imagej.nih.gov/ij/download.html
https://imagej.nih.gov/ij/plugins/readplate/index.html
https://imagej.nih.gov/ij/plugins/readplate/index.html
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Figura 2. Ilustração de uma placa de 96 micro-poços utilizada neste experimento para 
determinar a constante de equilíbrio da Reação 1 

 

A soluções da curva de calibração são 
colocadas nas laterais da placa. A solução 0 
(Tabela 1) é colocada nos poços A1, B1, G1 e 
H1, a solução 1 é colocada nos poços A2, B2, 
G2 e H2 e assim sucessivamente.  

As misturas, nas quais as constantes de 
equilíbrio foram determinadas, foram 
colocadas nos poços no centro da placa. Por 
exemplo, a mistura 1 (Tabela 2) é colocada nos 
poços C4, D4, E4 e F4.  

Neste experimento é disponibilizada uma 
planilha do Microsoft Excel que organiza os 
dados extraídos com o plugin ReadPlate do 
ImageJ de maneira a construir as curvas 
analíticas e determinar as concentrações e as 
constantes de equilíbrio em cada mistura 

descrita na Tabela 2 (veja a planilha do 
Microsoft Excel disponível como link do 
Google Drive).35,36 

A função de cada célula na planilha está 
explicada como caixas de texto. Nesta planilha 
os valores de R, G e B são normalizados e a 
absorbância é calculada.  

A Tabela disponível no Google Drive para 
organizar os valores de RGB extraídos das 
imagens digitais têm três abas R, G e B, onde 
os valores de RGB devem ser importados do 
ImageJ. Em plan4 são feitos os cálculos para 
determinar a concentração dos produtos da 
reação no equilíbrio como é mostrado na 
Figura 3. 

A 

H 

1 12 
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Figura 3. Planilha do Microsoft Excel utilizada para organizar os dados extraídos das imagens 
digitais com o ImageJ 

 

Os valores de R, G e B extraídos da Figura 2 
com o plugin ReadPlate foram normalizados 
utilizando a Eq. 5, Eq. 6 e Eq. 7, 
respectivamente. Posteriormente os valores 

normalizados de R, G e B foram convertidos 
em reposta analítica através das equações Eq. 
8, Eq. 9 e Eq. 10, respectivamente. 

 

Eq. 5: 𝑹̅ =  
𝑹

√𝑹𝟐+𝑮𝟐+𝑩𝟐
 

Eq. 6: 𝑮̅ =  
𝑮

√𝑹𝟐+𝑮𝟐+𝑩𝟐
 

Eq. 7: 𝑩̅ =  
𝑩

√𝑹𝟐+𝑮𝟐+𝑩𝟐
 

Eq. 8: 𝑨 = −𝒍𝒐𝒈𝟏𝟎(𝑹̅ 𝑹𝟎
̅̅̅̅⁄ ) 

Eq. 9: 𝑨 = −𝒍𝒐𝒈𝟏𝟎(𝑮̅ 𝑮𝟎
̅̅̅̅⁄ ) 

Eq. 10: 𝑨 = −𝒍𝒐𝒈𝟏𝟎(𝑩̅ 𝑩𝟎
̅̅ ̅̅⁄ ) 

 

Por exemplo, na Figura 2, o valor 
normalizado do azul no branco (𝐵̅0) é 

151 √(1532 + 1482 + 1512)⁄  = 0,579 (Eq. 7), 
de maneira análoga 𝐵̅ no poço A2 é 0,552. 
Desta forma, a resposta analítica obtida para 

o valore normalizado do azul (𝐵̅̅ ̅) no poço A2, 
de acordo com a Eq. 10, é A = -

log10(0,552/0,579) = 0,022. 

3. Resultados e Discussão 

 

Os valores reportados na literatura para a 
constante de equilíbrio para a Reação 1 
variam devido a uma série de fatores como, a 
força iônica.37 Nós podemos observar que a 
constante de equilíbrio mensurada varia em 
função do sal de Fe(III) utilizado devido a força 
iônica. Neste ponto, devemos destacar que 
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neste experimento se utiliza apenas a 
concentração e não a atividade.  

Este experimento deve ser realizado em pH 
1, para evitar a hidrolise do Fe3+, conforme a 
Reação 2,37 na qual o volume do ácido 
utilizado afetará a força iônica e a 

concentração de SCN- (Reação 3). O tempo 
que se espera para fazer a determinação do 
complexo [Fe(H2O)5(SCN)]2+ também 
influência o valor da constante de equilíbrio, 
devido a formação do complexo 
[Fe(H2O)4(SCN)2]+

 (Reação 4).37 

 

Reação 2: Fe3+
(aq) + H2O  Fe(OH)+

(aq) + 2H+ 

Reação 3: SCN-
(aq) + H+  HSCN(aq) 

Reação 4: [Fe(H2O)5(SCN)]2+
(aq) + SCN-

(aq)  [Fe(H2O)4(SCN)2]+
(aq) 

 

Este experimento foi dividido em três 
partes. Na primeira parte, as curvas analíticas 
foram obtidas e a qualidade dos modelos 
lineares propostos para as curvas analíticas 
foram testadas. Na segunda parte, as 
concentrações de [Fe(H2O)5(SCN)]2+ foram 
determinadas através da curva analítica e as 
constantes de equilíbrio foram determinadas. 
Na terceira parte, as constantes de equilíbrio 
obtidas através da absorbância mensurada a 
447 nm foram comparados com as constantes 
de equilíbrio obtidas através dos valores de 
RGB extraídos das imagens digitais.  

 

3.1. Obtenção das curvas analíticas  

 

Para determinar a concentração de 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ nas misturas de [Fe(H2O)]3+ e 
SCN- são preparadas soluções de 
concentração conhecidas de SCN- e a 
absorbância é mensurada a 447 nm para que 
se obtenha uma relação linear entre a 
concentração e absorbância, este gráfico é 
mostrado na Figura 4. A concentração de 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ vs absorbância pode ser 
expressa através de um modelo linear (Eq. 11), 

na qual y é a absorbância, x é a concentração 
do complexo [Fe(H2O)5(SCN)]2+ em µmol L-1, a 
é o coeficiente linear e b é o coeficiente 
angular. A equação da curva analítica é 
rearranjada para determinar a concentração 
do analito (Eq. 12). Por exemplo, em uma 
mistura, [Fe(H2O)]3+ e SCN- que apresenta uma 
absorbância de 0,347 a concentração de 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ é (0,347+0,0433)/3805,7 = 
1,03 x 10-4 mol L-1. 

Neste caso é necessário que todo o tiocianato 
seja convertido no complexo 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+, ou seja, que o equilíbrio na 
Reação 1 seja deslocado para a direita. Para 
deslocar o equilíbrio para direita basta utilizar 
uma concentração de [Fe(H2O)]3+. da ordem 
de 100 a 400 vezes maior que a concentração 
de tiocianato e todo o tiocianato é convertido 
em [Fe(H2O)5(SCN)]2+. Por esta razão, soluções 
de tiocianato com concentrações da ordem de 
0,0005 mol L-1 a 0,002 mol L-1 são misturadas 
com soluções de [Fe(H2O)]3+ 0,2 mol L-1. 

A concentração do complexo 
[Fe(H2O)5(SCN)]2+ foi determinada utilizando a  
absorção do complexo em 447 nm, porque os 
reagentes não absorvem neste comprimento 
de onda.38  

 

Eq. 11: y = a + bx 

Eq. 12: 𝑥 = (𝑦 − 𝑎) 𝑏⁄  
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Figura 4. Curva analítica obtida com a absorbância mensurada a 447 nm com um 
espectrofotômetro 

 

A curva analítica também pode ser obtida 
através dos valores de RGB extraídos das 
imagens digirais. A Figura 5 mostra as curvas 
analíticas obtidas com os valores 
normalizados de RGB extraídos dos poços da 
imagem digital da placa de 96 micro-poços. 
Neste ponto, o aluno pergunta “Qual destas 
três curvas analíticas é a mais apropriada para 
determinar a concentração de 

[Fe(H2O)5(SCN)]2+ nas misturas de [Fe(H2O)6]3+ 
e SCN-?”. Observando a Figura 5 fica evidente 
que a curva analítica obtida a Eq. 10, 
apresenta um coeficiente angular maior que 
as curvas analíticas obtidas Eq. 8 e Eq. 9, 
portanto é a mais indicada para determinar as 
concentrações, pois quanto maior o 
coeficiente angular menor o erro associado à 
concentração.39 

 

Figura 5. Curvas analíticas obtidas com a Eq. 8, Eq. 9 e Eq. 10 
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Quanto aos modelos lineares mostrados na 
Figura 4. e Figura 5, como podemos avaliar a 
qualidade destes modelos? Uma maneira de 
verificar a linearidade das curvas analíticas é o 
coeficiente de regressão,39 R2. O R2 é dado 
pelo Microsoft Excel, quando se utilizada a 
opção “Adicionar linha de tendência”. O valor 
de R2 também é obtido pela função proj.lin do 
Excel.  

O INMETRO (Instituto Nacional de 
Metrologia, Qualidade e Tecnologia) 
recomenda um valor R2 maior que 0,90.40 
Como na Figura 4. e Figura 5 as curvas 
analíticas apresentam R2 maior que 0,9, 
podemos concluir que os modelos lineares 
propostos para as curvas analíticas são 
lineares. 

Na Figura 5, o maior valor de R2 é obtido 
para a curva analítica obtida com a Eq. 10, isto 
indica que dentre os valores normalizados de 
RGB, os valores de 𝐵̅ fornecem uma curva 
analítica melhor que as curvas analíticas 
obtidas com a Eq. 8 e Eq. 9. 

O INMETRO recomenda que a qualidade do 
modelo linear proposto para a curva analítica 
seja testado por outro método além do valor 
de R2, outra opção para verificar adequação 
do modelo linear proposto para acurva 
analítica é o valor F-Snedecor  na análise da 
variância (ANOVA) da regressão, onde quanto 
maior o valor de F mais preciso o modelo 
proposto.40 

O teste F na análise da variância (ANOVA) 
da regressão podem ser feitos rapidamente 
utilizando a ferramenta regressão do 
Microsoft Excel, esta ferramenta está no 
menu “análise de dados”, para acessa-la basta 
clicar em dados e no ícone “análise de dados” 
localizado no canto a direita da aba. Uma 
descrição completa de como se faz ANOVA de 
uma regressão pode ser encontrada no 
trabalho de Pimentel e Neto 41.  

O valores de F obtido utilizando a 
absorbância mensurada em 447 nm (Figura 4) 
é de 197, enquanto os valores de F para as 
curvas analíticas obtidas com as Eq. 8, Eq. 9 e 
Eq. 10 (Figura 5) foram 114, 61 e 462, 
respectivamente. O maior valor de F obtido 
com a Eq. 10 mostra que esta apresenta maior 
linearidade que as curva analíticas obtidas 
com a Eq. 8 e Eq. 9. Por esta razão, a 
concentração de [Fe(H2O)5(SCN)]2+ , nas oito 
misturas de [Fe(H2O)6]3+ e tiocianato, foi 
determinada utilizando a Eq. 10.  

A análise do gráfico dos resíduos permitirá 
detectar problemas no ajuste da curva como, 
por exemplo, desvios da linearidade, presença 
de amostras atípicas (quando resíduo para um 
ponto da curva analítica é maior que os 
demais), heterocedastidade (quando os 
resíduos aumentam ou diminuem ao longo da 
curva analítica) e dependência entre os erros 
(quando os resíduos apresentam tendência). 
Uma curva bem ajustada deverá apresentar 
resíduos com distribuição uniforme, 
homocedastidade, e ausência de amostras 
atípicas.42 

As Figura 6a e 6b exibem as distribuição 
dos resíduos para as curvas analíticas obtidas 
com a absorbância mensurada a 447 nm e 
com a Eq. 10, respectivamente. Estes gráficos 
apresentam distribuição uniforme, 
homocedastidade, e ausência de amostras 
atípicas.  

As Figura 6b e 6c exibem a distribuição dos 
resíduos das curvas analíticas obtidas pelas 
Eq. 8 e  Eq. 9, respectivamente. Estes gráficos 
apresentam desvio da linearidade, cabe 
ressaltar, que estas curvas analíticas 
apresentam valores de R2 e F-Snedecor 
aceitáveis, mas somente através dos gráficos 
de resíduos podemos observar o desvio da 
linearidade que ocorre com a Eq. 8 e Eq. 9 
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Figura 6. Gráficos dos Resíduos para a curva analíticas obtida com: a) a absorbância mensurada 
em 447 nm b) Eq. 8 c) Eq. 9 e d) Eq. 10 
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3.2. Cálculo das constantes de equilíbrio 
através da concentração de [Fe(H2O)5(SCN)]2+  

 

Uma vez que as curvas analíticas foram 
obtidas a concentração de [Fe(H2O)5(SCN)]2+, 
poderá ser determinada. Por exemplo, na 
Figura 2, nos poços C5, D5, E5 e F5 que contém 
a mistura de 4 mL de [Fe(H2O)6]3+ e 2,5 mL de 
SCN- ( ambas as soluções 2,12 x 10-3 mol L-1), a 
Eq. 10 fornece um valor A = 0,08, utilizando a 
curva analítica (y = 1275,7x – 0,0488, na Figura 
5) a concentração de [Fe(H2O)5(SCN)]2+ é 
determinada utilizando a Eq. 12, (0,08-
0,0488)/1275,7 = 1,02 x 10-4 mol L-1.  

Para ilustrar como a constante de 
equilíbrio pode ser calculada, são 
apresentados os cálculos para a mistura 
[Fe(H2O)6]3+ e SCN-, descrita no parágrafo 
anterior. O volume final da mistura é 6,5 mL (4 
+ 2,5 mL), como a concentração de 

[Fe(H2O)5(SCN)]2+ é 1,02 x 10-4 mol L-1, o 
número de mol de [Fe(H2O)5(SCN)]2+ 
provenientes da Reação 1 foi determinado 
como 1,02 x 10-4 mol L-1 x 6,5 x 10-3 L = 6,63 x 
10-7 mol. O número de mol inicial de 
[Fe(H2O)6]3+ presentes antes da reação ocorrer 
era (12 x 10-3 mol L-1) x (4 x 10-3 L) = 84,8 x 10-7 
mol, por analogia, o número de mol de SCN- 
presentes antes da reação acontecer era 53 x 
10-7 mol. Desta forma, no equilíbrio, o número 
de mol de [Fe(H2O)6]3+ é (84,8 x 10-7) – (6,63 x 
10-7 mol) = 78,2 x 10-7 mol, por analogia, o 
número de mol de SCN-, no equilíbrio, era 46,4 
x 10-7 mol. No equilíbrio, a concentração de 
[Fe(H2O)6]3+ é determinada como C = n/V, 8,48 
x 10-6 mol/6,5 x 10-3 L = 12 x 10-4 mol L-1, por 
analogia a concentração de SCN- , no 
equilíbrio, é 7,13 x 10-4 mol L-1. Por fim, a 
constante de equilíbrio foi calculada 
utilizando a Eq.13: 1,02 x 10-4 /(12 x 10-4 x 7,13 
x 10-4) = 119. 

 

Eq. 13: 𝐾 =
[[𝐹𝑒(𝐻2𝑂)5(𝑆𝐶𝑁)]2+]

[[𝐹𝑒(𝐻2𝑂)6]3+][𝑆𝐶𝑁−]
 

 

Observe que o cálculo das constantes de 
equilíbrio poderá ser realizado de uma 
maneira simples e descomplicada através das 
planilhas do Microsoft Excel que estão 
disponíveis como links do Google drive.35,36 

 

3.3. Comparação entre as constantes de 
equilíbrio determinadas com a absorbância 
mensurada a 447 nm e com os valores 
normalizados B 

 

No início, o objetivo deste trabalho, era 
determinar a concentração de 
[Fe(H2O)6(SCN)]2+ nas soluções utilizando 
imagens digitais obtidas com um 
smartphone.11,29 No entanto, a influência da 
luz ambiente não proporcionou resultados 
estatisticamente equivalentes aos resultados 
obtidos utilizando um espectrofotômetro,24,25 

por esta razão, a comparação das constantes 
de equilíbrio, obtidas através da absorbância 
mensurada a 447 nm e com os valores 
normalizados de B (Eq. 10), através de testes 
estatísticos é importante.  

O teste t, para duas amostras em par para 
a média, é o método utilizado para comparar 
métodos, por exemplo, comparar as 
constantes de equilíbrio utilizando a 
absorbância e a Eq. 10.  

A comparação entre os resultados foi feita 
através do teste t, para duas amostras em par 
para a média, de acordo com a Eq. 14, onde 

m é a média das diferenças dos resultados. n 

é o número de observações e s é o desvio 
padrão das diferenças. Este teste pode ser 
realizado utilizando o Microsoft Excel clicando 
em “Dados” e em “teste t para duas em par 
para a média”. 

 

Eq. 14: 𝑡 = (∆𝑚 𝑥 √𝑛) ∆𝑠⁄  
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A Tabela 3 mostra as constantes de 
equilíbrio determinadas utilizando a 
absorbância mensurados a 447 nm e a Eq 10. 
O valor de t calculado com a Eq. 14 utilizando 
os valores mostrados na Tabela 3 é t calculado = 
0,16, como o valor de t crítico uni-caudal é 1,89 (para 

um intervalo de confiança de 95 %, com 7 
graus de liberdade), temos t calculado < t crítico uni-

caudal. Portanto, podemos concluir que as 
constantes de equilíbrio obtidas com ambos os 
métodos são estatisticamente equivalentes, 
em um intervalo de confiança de 95 %. 

 

Tabela 3. Constantes de equilíbrio para a Reação 1 utilizando a absorbância mensurada a 
447 nm e com a Eq. 10 

solução K UV 447 nm K      𝐁̅  

1 141 120 21 

2 133 120 13 

3 135 119 16 

4 119 120 -1 

5 120 134 -15 

6 113 120 -8 

7 103 121 -18 

8 107 122 -15 

m 
  

-0.88 

s 
  

15.54 
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Adicionalmente, os valores das constantes 
de equilíbrio mostrados na Tabela 3 são 
próximos dos valores reportados na 
literatura.1-6 

 

4. Conclusão 

 

Este experimento poderá ser realizado em 
qualquer escola, em virtude do baixo custo e 
toxicidade dos reagentes utilizados.43 

O uso de imagens digitais em análises 
químicas é uma alternativa para a 
quantificação de substâncias coloridas. Neste 
trabalho, a constante de equilíbrio da Reação 
1 foi determinada através da absorbância 
mensurada a 447 nm e da Eq. 10, as 
constantes de equilíbrio obtidas com ambos 
os métodos se mostraram equivalentes em 
um intervalo de confiança de 95 %. 

Os alunos se mostraram interessados em 
desenvolver um método calorímetro 
utilizando imagens digitais, bem como, 
calcular as constantes de equilíbrio utilizando 
planilhas do Microsoft Excel. 
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