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Introducéao

A guimica dos halogénios (cloro, bromo, iodo), em
solugdo aquosa, é muito rica de fendbmenos néo
lineares, tais como reacBes relégio e reagles
oscilantes. Dessa forma sdo conhecidas reacdes
relégio e reacdes oscilantes para 0s sistemas,
clorito-iodeto, clorito-iodo, didxido de cloro-iodeto,
dioxido de cloro-iodo, bromito-iodeto, bromato-iodeto,
clorato-iodo, bromato-iodo e iodato-iodeto, estas trés
Ultimas apenas como reagdo relégio.

Para os sistemas bromato-iodeto e bromito-iodeto
que sdo conhecidos apresentarem o0 comportamento
de reagdo reldgio e reagéo oscilante, foi desenvolvido
o mecanismo FLEK' formado por 21 reacdes e 14
espécies independentes que reproduz 0
comportamento  experimental observado. Mais
recentemente, quando da descoberta da reacéo
relégio bromato-iodo por Chinake e Simoyi’, foi
proposto o mecanismo CS, composto por 17 reacdes
e 10 espécies independentes. Apesar de ambos 0s
modelos considerarem a formacdo do IBr como
intermediario, o modelo FLEK considera que o IBr é
formado pelas reagbes do HOBr com iodo e com
iodeto, enquanto o modelo CS n&o considera essas
reacoes e propde que o IBr se forme pela reacéo
direta entre bromo e iodo.

Assim, o objetivo deste trabalho é o de investigar o
desempenho destes dois modelos na simulagéo dos
resultados experimentais® da reaco relégio bromato-
iodo.

As equacbes diferenciais que descrevem 0s
respectivos modelos foram integradas pelo método de
Runge-Kutta de 4* ordem codificado em Turbo
Pascal. A absorvancia em 390 nm foi calculada
considerando-se as concentragdes de IBr (e= 346 M*
cm™) e Br,(e=161M*cm™).

Resultados e Discussao

Pelas Figs. 1 e 2 observa-se que os resultados dos
modelos sdo bem diferentes. Uma vez que os
resultados experimentais (nédo mostrados)
apresentam um maximo de absorvancia em 26 s nas
condicdes da Fig. 1 e comportamento de reacao
relégio nas condicdes da Fig. 2, fica claro que o
modelo FLEK se mostra bem superior ao CS.
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Figura 1. Modelos FLEK @42) e CS #4). [BrOs]o =
0,01 M, [I']o = 0,001M, [L]o=2" 10™* [H'], = 1,0 M.
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Figura 2. Modelos FLEK @4) e CS {4). [BrOs]o =
0,01 M, [l]o = 0,0035 M. [H']o= 1,0 M

Conclusoes

Os resultados obtidos mostram que o modelo FLEK
tem um comportamento consistente, sendo assim o
modelo mecanistico capaz de simular o maior
namero de reacgdes reldgio e sistemas oscilantes até
hoje produzido.
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