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1 Introdução

Em geral os métodos da análise cinética de reações em fase condensada envolvem a
estimação dos parâmetros cinéticos com base em uma equação cinética geral que representa
um processo não isotérmico simples. Entretanto, no caso de processos complexos podem
estar envolvidas duas ou mais reações sobrepostas sendo conveniente realizar a separação
dos processos individuais [1, 3]. Os procedimentos usuais de separação (ou deconvolução)
dos “picos” cinéticos utilizam o ajuste de uma função simétrica como por exemplo a função
gaussiana [2, 4]. Este trabalho tem como objetivo apresentar um estudo detalhado sobre
a função de Fraser-Suzuki, que é uma modificação da função gaussiana considerando-se a
assimetria caracteŕıstica das curvas cinéticas não isotérmicas. Como aplicação apresenta-se
a deconvolução de uma curva cinética para um processo não isotérmico complexo.

2 A função de Fraser-Suzuki e suas aplicações

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

FS(x) = a exp
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, (1)

onde a é a amplitude, x0 é o centro e dx é a meia largura em meia altura (“Half-Width
at Half Maximum” ou “HWHM”). O parâmetro γ está relacionado com a assimetria da
curva, sendo que para γ > 0 são observados “picos” com cauda e para γ < 0 “picos” com
assimetria frontal [2]. Observa-se ainda que para γ → 0 a função de Fraser-Suzuki resulta
na função gaussiana.
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Como aplicação considerou-se a curva cinética do processo não isotérmico dado por

dα

dT
= 1016e−

200000
RT (1− α) + 107e−

100000
RT (1− α)2, (2)

sendo α o grau de conversão da reação, R a constante dos gases e T a temperatura
absoluta. A figura 1 mostra a curva cinética global ajustada pela soma de duas funções
de Fraser-Suzuki, isto é, dα/dT = FS1(T ) + FS2(T ).

Figura 1: Deconvolução da curva cinética do processo definido pela equação (2) .

3 Conclusões

Devido ao parâmetro de assimetria a função de Fraser-Suzuki mostrou ser adequada
para ajustar curvas cinéticas de reações em fase condensada, quaisquer que sejam os mode-
los cinéticos. A metodologia de deconvolução de curvas cinéticas com o emprego de funções
de Fraser-Suzuki foi útil para identificar as reações individuais que compõem processos não
isotérmicos complexos.
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