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Introduccion al tratamiento de datos experimentales en Quimica.
Dr. Ricardo Herndndez

Prof. Asistente — Facultad de Ciencias - ULA

1. Conceptos importantes

a. Variables discretas y continuas

La variable se representa mediante un simbolo, por ejemplo X, Y, Z, H, X, y, z, h. La variable
puede asumir cualquier valor dentro de un conjunto de valores prescrito denominado
dominio de la variable. Si la variable so6lo puede asumir un valor, entonces se la denomina
constante. Una variable que puede asumir cualquier valor entre los valores extremos del
dominio se denomina variable continua, de lo contrario se llama variable discreta. Por
ejemplo, el cantidad de personas en el salon de clase puede asumir valores de 0, 1, 2, 3, 4, 5,
etc., y hasta su maxima capacidad, pero no puede tener valores fraccionarios; por ejemplo
2,5 o0 3,678. Esta es una variable discreta. Por el contrario, la cantidad en gramos de una
sustancia en un recipiente, cuya capacidad maxima es de 2 gramos, puede tener valores
fraccionarios limitados solo por la sensibilidad del instrumento empleado para determinarla;
asi puede tomar valores desde 0 g, 1,1002 g, 1,50 g, etc.

En general las mediciones generan datos continuos mientras que los conteos generan datos
discretos.

b. La notacidn cientifica o exponencial v uso de cifras significativas

Cuando se escriben cantidades, especialmente aquellas que expresan medidas muy grandes o
muy pequeflas, conviene expresarlos como potencias de 10. Asi por ejemplo, el Numero de
Avogadro — cantidad de particulas contenido en un mol- se expresa como 6,02 x 107
particulas —atomos o moléculas; es decir: 602.000.000.000.000.000.000.000,0 particulas. El
multiplicar al numero 6,02 por la potencia de diez, 107, tiene el efecto de desplazar la coma
o indicador decimal del cantidad, veintitrés espacios o ceros hacia la derecha.

Resulta pues evidente la conveniencia de expresar esta constante mediante la notacidon
cientifica.

Como un mol de 4tomos de carbono pesa 12,0107 g, entonces 1 4&tomo de carbono habra de
pesar:

1x12,0107

- = 0,0000000000000000000000199513 g ; es decir: 1,99513 x 10> g.
6,02x10

De nuevo, evidentemente, el uso de la notacion cientifica resulta mas conveniente. Imagine
el tamafio que habra de tener la pantalla de una calculadora que no exprese estas cantidades
empleando la notacidn cientifica.




El peso de un atomo de carbono es 1,99513 x 10> g. Esta cantidad contiene seis digitos;
entendiendo por digito a cada uno de los diez nimeros basicos del sistema decimal (0-9).
Una cifra significativa es un digito que denota un valor discreto en el lugar de la cantidad en
la que se encuentra. El digito 0 (cero) es una cifra significativa excepto cuando esta ubicado
delante de los restantes digitos basicos del sistema decimal (1-9) o puede ser incorporado en
una potencia de diez. De esta forma, el peso del &tomo de carbono sefialado anteriormente
contiene seis cifras significativas, atn si no se usa la notacion cientifica. De igual forma, el
valor del peso de un mol de atomos de carbono sefialado arriba, contiene seis cifras
significativas. Se debe tener presente que se presentan dudas cuando varios digitos con valor
de cero preceden al indicador decimal; por ejemplo, el Nimero de Avogadro, ;Contiene tres
o veintitrés cifras significativas? Siendo que esta cantidad es una constante aceptada como
6,02X1023, el nimero de cifras significativas es 3. En otros casos, el numero de cifras
significativas estara dado por la incertidumbre o apreciacion del instrumento de medida.

El numero de cifras significativas puede ser definido como el nimero de digitos necesarios
para expresar la incertidumbre asociada a una medida. De esta forma, las cantidades o
valores observados deben ser recogidos hasta la primera cifra significativa con
incertidumbre; es decir, hasta donde la apreciacién o limite de deteccion del instrumento
indique. Asi, en la mayoria de los andlisis los pesos se determinan hasta la décima de
miligramo, por ejemplo, 1,0234 g; esto significa que el peso medido es menor que 1,0235 y
mayor que 1,0233. Si este peso se expresa como 1,023 g, significa que se ha determinado el
peso con una incertidumbre en el digito correspondiente al miligramo (0,001 g) y que el peso
medido se ubica entre 1,022 gy 1,024 g.

Calculos v cifras significativas

Existen una serie de reglas que deben ser tomadas en cuenta al momento de manipular las
cifras significativas cuando se efectian célculos:

1. Se deben recoger los valores hasta la primera cifra significativa con incertidumbre.
ii. Se deben redondear cantidades hasta el numero correcto de cifras significativas.

iii. La suma o diferencia de cualesquiera cantidades no puede ser mds precisa que la
cantidad que tenga la mayor incertidumbre: 122,2 + 12,345 + 1,01 = 135,5

iv. El porcentaje de precision del resultado de una operacion de multiplicacion o division
no puede contener mas cifras significativas que el porcentaje de precision de la variable
con la menor cantidad de cifras significativas, y el menor valor absoluto sin tomar en
cuenta el indicador decimal (variable clave). Asi, por ejemplo, en el calculo siguiente:

25,63(=0,6481)3,301 _ 7 15491899
11579

La variable clave es 25,63; pues es la que posee la menor cantidad de cifras
significativas y el menor valor absoluto; por lo tanto, el resultado debe expresarse
como -47,35

Sin tomar en cuenta el indicador decimal, 2563 es menor que 3301; de aqui se tiene
que la incertidumbre porcentual para la primera cantidad sera (1/2563)100 = 0,039; es
decir 0,04. Por otro lado, la incertidumbre porcentual de la segunda serd (1/3301)100
=0,03. La incertidumbre que debe tomarse es la mayor, 0,04




c¢. Redondeo

- Si el digito que sigue a la ultima cifra significativa es mayor que 5, ésta debe ser
redondeada a el cantidad proximo mayor. Si en el célculo anterior el resultado
fuese -47,35691899, deberiamos redondear a -47,36

- Si el digito es menor que 5, entonces la ultima cifra significativa queda inalterada
y se eliminan todos los digitos que la siguen. Ver el resultado del redondeo en el
calculo anterior.

- Si el digito que sigue a la ultima cifra significativa es 5, la ultima cifra
significativa es redondeada al cantidad par més cercano:
-47,35591899 = -47,36
-47.36591899 = -47,36
-47,37591899 = -47,38

2. Nociones de Estadistica
Poblaciéon

Conjunto de todos los individuos, objetos en estudio. Como regularmente resulta imposible, o
nada practico, recoger los datos de una poblacidn, especialmente si ésta es muy numerosa, se
recurre a la toma de una pequeiia porcion representativa denominada la muestra.

Tipos de datos, arreglos v frecuencias

Los datos pueden ser de dos tipos: datos en bruto o sin procesar y datos organizados o
procesados. Un arreglo es un conjunto de datos organizados; la diferencia entre el mayor y el
menor valor (limites superior e inferior) se denomina rango o intervalo de datos. Cuando se
organizan grandes cantidades de datos, generalmente aparecen conjuntos de datos similares a los
que se denomina clases o categorias. El nimero de datos pertenecientes a una determinada clase
define la frecuencia de la clase. Al conjunto organizado de frecuencias se le denomina
distribucion de frecuencias y generalmente se representa mediante un grafico de barras.

Promedios

Un promedio, es un valor que es tipico o representativo de un conjunto de datos. Los promedios
tienden a ubicarse de manera central dentro de un intervalo de datos. Se pueden definir varios
tipos de promedios, de los cuales, los mas comunes son: la media aritmética, la mediana y la
moda. Cada uno tiene ventajas y desventajas dependiendo de los datos y del propdsito de los
calculos.

a) La media aritmética

La media aritmética, o media, de un conjunto de N datos, X, X2, X3, X4,...XN, S€ denota por x
y se define como:

- X, X, XX 1 &
R B B N:_ij

N N



b)

Si los mismos datos ocurren con cierta frecuencia f, entonces la media aritmética sera:

N
5
Sixi+ %, + fixs+ fyxy _ =l ’

fitfotfotfy O f

X =

La media aritmética ponderada

En ocasiones se asocia a los datos con ciertos factores ponderados (o pesos), w, que
definen la importancia de los mismos o su significacion. En estos casos la media
adquiere un valor que difiere de la media aritmética y se define como:

Lo WX WX, W Wy Xy

w ZW

La mediana y la moda

La mediana de un arreglo de datos (conjunto de datos acomodados) es el valor de en
medio —si el numero de datos es impar- o bien la media aritmética de los dos valores
centrales —si el nimero de datos es par. Asi, por ejemplo, el arreglo de niumeros 3, 4, 4, 5,
6, 8, 8, 8, 10, tiene una mediana igual a 6; mientras, el arreglo 5, 5, 7, 9, 11, 12, 15, 18,
tiene una mediana igual a (9+11)/2 = 10.

La moda de un conjunto de niimeros es el valor que ocurre con mayor frecuencia; es

decir el valor mas comun. La moda puede no existir en ciertos conjuntos, y si existe
puede no ser Unica. Un conjunto que tiene una sola moda se denomina unimodal.

Dispersion de datos vy error de una medida

El grado con el cual los diversos datos tienden a esparcirse respecto de un valor promedio se
denomina dispersion, variacion o precision. Existen varias formas de calcular la dispersion
de los datos, siendo las mas comunes: el rango, la desviacion estindar y la varianza.

a)

b)

c)

El rango es la diferencia entre el limite superior y el limite inferior de un arreglo de
datos.

La desviacion estandar se define de la siguiente manera:

Generalmente se remplaza N por (N-1) cuando el nimero de datos es pequefio —como
suele ocurrir van de 3 a 5 — ya que el valor resultante es una mejor estimacion de la
desviacion estandar de los datos.

La varianza se define como el cuadrado de la desviacion estandar.



Es imposible realizar un andlisis quimico sin que los resultados estén totalmente libres de
errores. Sin embargo, es la funcion del quimico minimizarlos y estimar su magnitud con una
exactitud aceptable. Cada medicion esta sujeta a muchas imprecisiones (errores) que cuando se
combinan producen una diversidad de resultados alejados, en mayor o menor grado del valor
verdadero. Sin embargo es posible determinar de imprecision definiendo un intervalo de valores
dentro del cual se encuentra centrado el valor verdadero. En los andlisis quimicos es comun
encontrar al menos dos tipos generales de errores: (a) errores aleatorios o indeterminados y (b) los
errores sistemdticos o determinados. Los errores aleatorios surgen como consecuencia de
variaciones no controladas de variables experimentales; por ejemplo variaciones del voltaje de la red
de energia eléctrica o las vibraciones causadas por vehiculos al paso. Estos errores no tienen una
magnitud o signo definido o constante. Por el contrario, los errores sistematicos tienen un valor y
signo definidos, y por tanto una causa comun. Este error suele ser de mayor magnitud que el error
aleatorio y ocasiona la mayor desviacidon respecto al valor real. En las técnicas en las que la
apreciacion del investigador es necesaria, este error es, generalmente, el de mayor importancia; por
ejemplo, al estimar el color de una solucion, o la posicion de una aguja entre dos divisiones de la
escala de un instrumento, o la posicion del menisco de un liquido en un matras aforado.

El término precision se emplea para describir la reproducibilidad o concordancia de las medidas. Un
conjunto de medidas con alto grado de precision implica un conjunto de valores poco dispersos y
con valores de error aleatorio bajos. El término exactitud indica que tan cercano esta una medicion
de su valor verdadero o aceptado. La exactitud se expresa en términos de error absoluto y error
relativo. El error absoluto es la diferencia entre el valor hallado experimentalmente y el valor
verdadero o aceptado como verdadero.

E=x,-x,

Donde x; es el valor verdadero y x; es el valor encontrado. El error relativo suele ser una medida mas
empleada y mas util, generalmente expresada en términos de porcentaje:
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