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1 Introducao

Em geral os métodos da andlise cinética de reacoes em fase condensada envolvem a
estimagao dos parametros cinéticos com base em uma equagao cinética geral que representa
um processo nao isotérmico simples. Entretanto, no caso de processos complexos podem
estar envolvidas duas ou mais reagoes sobrepostas sendo conveniente realizar a separacao
dos processos individuais [1,3]. Os procedimentos usuais de separagao (ou deconvolugao)
dos “picos” cinéticos utilizam o ajuste de uma fungao simétrica como por exemplo a fungao
gaussiana [2,4]. Este trabalho tem como objetivo apresentar um estudo detalhado sobre
a funcao de Fraser-Suzuki, que é uma modificacao da funcao gaussiana considerando-se a
assimetria caracteristica das curvas cinéticas nao isotérmicas. Como aplicacao apresenta-se
a deconvolugao de uma curva cinética para um processo nao isotérmico complexo.

2 A funcao de Fraser-Suzuki e suas aplicacoes

A funcao de Fraser-Suzuki é definida por [2]

FS(x)—aexp{—an[flyln (14_795;;0)]2}7 (1)

onde a é a amplitude, zy é o centro e dz é a meia largura em meia altura (“Half-Width
at Half Maximum” ou “HWHM?”). O parametro v esta relacionado com a assimetria da
curva, sendo que para v > 0 sdao observados “picos” com cauda e para v < 0 “picos” com
assimetria frontal [2]. Observa-se ainda que para v — 0 a func@o de Fraser-Suzuki resulta
na funcao gaussiana.
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Como aplicagao considerou-se a curva cinética do processo nao isotérmico dado por
da
dT

sendo « o grau de conversao da reacao, R a constante dos gases e T a temperatura

absoluta. A figura 1 mostra a curva cinética global ajustada pela soma de duas fungoes
de Fraser-Suzuki, isto é, da/dT = FS1(T) + FS2(T).
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Figura 1: Deconvolugao da curva cinética do processo definido pela equacao (2) .

3 Conclusoes

Devido ao parametro de assimetria a funcao de Fraser-Suzuki mostrou ser adequada
para ajustar curvas cinéticas de reagOes em fase condensada, quaisquer que sejam os mode-
los cinéticos. A metodologia de deconvolucao de curvas cinéticas com o emprego de funcoes
de Fraser-Suzuki foi dtil para identificar as reagoes individuais que compoem processos nao
isotérmicos complexos.
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