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Introducao

Nesse trabalho desenvolvemos um estudo sobre Reacdes
Quimicas Homogéneas via Equacbes Diferenciais
Ordinarias (EDO’s) de primeira e segunda ordens. Uma
vez que as EDOs estudadas sdo passiveis de serem
resolvidas analiticamente, utilizamos técnicas de resolucao
de equacdes diferenciais ordinarias para obter as solucdes
das mesmas. Em seguida, realizamos uma analise
qualitativa das solucdes sem resolver as EDOs. Para tal
utilizamos conceitos como pontos criticos, estabilidade,
retratos de fases, etc. Em tal analise qualitativa, no caso
de EDOs néo lineares, analisamos o comportamento das
solugcdes (mesmo sem resolver as EDOs) proximas dos
seus pontos criticos, classificando-as quanto aos seus
comportamentos e estabilidades.

Resultados e Discusséao

Comecamos nossos estudos pelas reacbes de primeira
ordem, A — P. As equag0es diferenciais que representam
as velocidades de consumo do reagente A e de formacao
do produto P sdo: [A] = -k[A] e [P] = k[A]. Onde, k é uma
constante quimica que depende, entre outros fatores, da
temperatura, pressdo e umidade. A unido dessas
equacdes forma um sistema de equacbes diferenciais
lineares homogéneas com coeficientes constantes de
primeira ordem. Os coeficientes constantes geram uma
matriz quadrada 2x2, a partir da qual, obtemos os
autovalores 0 e —k associados, respectivamente, aos
autovetores linearmente independentes £ = (0, 1) e €? =
(1, -1). Ao analisar a solucdo geral do sistema, X(t) = C; *
¢M +C, * €@ * ek, verificamos que alguns dos valores
das constantes C; e C, ndo correspondem a realidade, pois
determinam concentragBes negativas, o que € um
absurdo. Além disso, alteragcbes em seus valores e na
constante quimica k modificam pouco o comportamento
dos retratos de fases e dos graficos das concentracbes
versus tempo, entretanto, a mudan¢a nos sinais dessas
constantes alteram completamente o comportamento das
representacdes graficas.
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Figura 1. Retrato de fase A - P, k=1,| C;| =] C;]|.

Em seguida, passamos ao estudo das reacdes de
segunda ordem, A + B — P. Nesse caso, o sistema é
formado pelas equagdes: [A] = -k[A][B] e [B] = -K[A][B],
entretanto, por ser um sistema de equac¢des nédo lineares,
devemos primeiramente aproxima-lo por um sistema
guase linear. Sendo assim, estudamos o sistema préximo

aos seus pontos criticos: (0, 0), (Ao, 0), (0, Bp), obtemos
assim, trés solucbes gerais para o sistema inicial.
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Figura 2. Retrato de fase A+ B, k=1, | C;| =| C,]|.
Por fim, encontramos os autovalores 0 e — (k; + Kky)
associados, respectivamente, aos autovetores linearmente
independentes, §(l)= 1, ki / ko) e §(2): (1, -1), da matriz
quadrada 2x2 dos coeficientes do sistema formado pelas
equagles: [A] = ky[P] — ki[A] e [P] = ki[A] — k;[P], da
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Figura 3. Retrato de fase A : P,ki=k,=1,|Cy| =|Cy]|.
Conclusbes

Nosso trabalho ainda esta em fase de desenvolvimento,
por isso, discorreremos acerca das nossas consideragdes
e perspectivas. Assim, salientamos que a analise
gualitativa de (sistemas de) EDO através de conceitos
como estabilidade, pontos criticos, dentre outros, € uma
ferramenta poderosa para obtermos informacbes do
comportamento das solugbes dos sistemas, sem mesmo
conhece- los. Tal andlise, no caso de EDOs lineares, é
feita diretamente, analisando- se o0s autovalores das
matrizes associadas a cada sistema. Por outro lado, no
caso de sistemas ndo lineares, foi preciso encontrar um
sistema quase linear associado, para s6 entéo calcular os
autovalores associados ao sistema de EDOs. Em ambos
0S caso, 0s sinais dos autovalores determinam o
comportamento das solugfes dos sistemas de EDOs (isto
€, a dinamica das concentragdes) proxima aos pontos
criticos. Por fim, esperamos implementar uma andlise
guantitativa via integracdo numérica utilizando o método de
Runge-Kutta de 42 Ordem, com o intuito de aprofundarmos
nossas analises de sistemas que reagem quimicamente.
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