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Introducéao

O sistema oscilante bromato-acido oxdlico-acetona-
Ce é uma das variantes da reacdo Belousow-
Zhabotinsky. Oscilagbes em regime de batelada
foram observadas iniciaimente por Noszticzius® e,
posteriormente, por Field e Boyd.”? Em regime de
fluxo, a primeira observagdo experimental foi feita por
Pereira e Faria® e a primeira modelagem cinética por
Machado e Faria®.

A modelagem, porém, feita a partir do modelo GTF?®,
acrescentando-se as reagdes envolvendo acetona do
modelo FB? produziu um padrdo de oscilacdo bem
diferente do experimental®.

Assim, este trabalho apresenta um novo modelo
mecanistico para a reacgéo titulo o qual corresponde a
um avango significativo do nosso modelo anterior,
uma vez que agora os resultados experimentais sao
reproduzidos corretamente.

As equagBes diferenciais que descrevem o
mecanismo da reacdo foram integradas pelo método
de Runge-Kutta de 4* ordem, codificado em Turbo
Pascal, permitindo calcular a absorvancia produzida
pelo Ce* em 340 nm (e= 5098 M cm™).

Resultados e Discussao

Nosso ponto de partida foi o modelo GTF®
considerado o mais completo para o sistema BZ,
mas sem acetona. Além de incluirmos as eacdes
envolvendo acetona do modelo FB? alteramos as
seguintes constantes de velocidade:

(R7) Ce(lll) + BrO,» + H" « HBrO, + Ce(lV)

k, de 6,2 x 10* para 6,2 x 10% e k_; de 7 x 10° para 2
(R9)Ce(IV) + (COOH), ® Ce(lll) + CO, + HCOp + H"
ko de 10 para 2,2

e retiramos as reacdes da espécie tribrometo, Br; :
(R21) Br " + Br, « Brsy

(R24) Brg- +CH2:COHCH3 ® BrCH2COCH3+ZBr + H+
(R25) Br+BrCH,COCH,® BrCH,COCH,Br +Br = +H"
(R26) Bry+BrCH,COCH® BrCH,COCH,Br+2Br "+H"
produzindo um novo modelo com 22 reacbes e 14
espécies independentes.

A Fig. 1 é o resultado do modelo anterior para:
[bromato] = 0,047M, [ac.oxdlico] = 0,025M, [acetona]
= 0,112M, [Ce(lll)] = 0,001M, [H] = 1,432M. A Fig. 2
€ o resultado do novo modelo, exceto para [bromato]
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= 0,01M, cuja concentragdo € agora igual a
experimental®. A comparagdo com os resultados
experimentais (ndo mostrados), em 340 nm, mostra
excelente concordancia em amplitude, freqiiéncia e
formato das oscila¢des para o novo modelo.
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Figura 1. Modelo anterior baseado no GTF/FB.
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Figura 2. Novo modelo. Ver concentra¢des no texto.

Conclusoes |

Foi construido um novo modelo mecanistico para o
sistema titulo, o qual reproduz corretamente os
resultados experimentais.
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