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Na analise de processos envolvendo reagoes em fase condensada estimuladas termicamente hé
interesse no ajuste de modelos as curvas cinéticas da/dT, sendo a, 0 < a < 1 o grau de conversdo
da reacao e T a temperatura absoluta. Embora o ajuste possa ser realizado utilizando-se a funcao
gaussiana, em processos nao isotérmicos as curvas da/dT’ apresentam caracteristicas assimétricas
e os melhores resultados sao obtidos com a fun¢ao assimétrica de Fraser-Suzuki, definida por

FS(x)zaexp{—anEIn <1+7$;$0>r}, (1)

sendo a a amplitude, xg o centro e w a meia largura em meia altura (“Half-Width at Half Maximum”
ou “HWHM”). O parametro ~ é tal que (1/7)In (1 + vy(z — x0)/w) — (x — 29)/w, quando v — 0
isto é, a fungao de Fraser-Suzuki torna-se a fungao gaussiana [1-4].

Este trabalho tem como objetivo analisar a deconvolucao de curvas cinéticas da decomposicao
térmica de biofilmes obtidos do mesocarpo do melao (Cucumis Melo L.).

Foram realizados ajustes de modelos constituidos pela soma de funcoes gaussianas e de trés
fungoes de Fraser Suzuki a dados de obtidos de experimentos nao isotérmicos executados em trés
razoes lineares de aquecimento, 8 = 5, 10 e 20 °C/min.

A Figura 1 mostra, para § = 10 °C/min, os valores experimentais da/dT (pontos), a sobre-
posicao das curvas cinéticas intermediérias (linhas pontilhadas) e o ajuste da soma das funcoes
intermediarias (linha solida), tanto no caso gaussiano (Figura la) quanto no caso de Fraser-Suzuki
(Figura 1b). Também sdo apresentados os coeficientes de determinagdo R? e os gréficos quantil-
quantil (qg-plot) para os erros residuais definidos pelos desvios entre os valores experimentais e os
ajustados. Foram obtidos resultados semelhantes para § =5 e 20 °C/min.

Ljorge.capela@unesp.br
?marisa.capela@unesp.br
3digignes@gmail.com
4clovis.ribeiro@unesp.br

010031-1 © 2022 SBMAC



Proceeding Series of the Brazilian Society of Computational and Applied Mathematics. v. 9, n. 1, 2022.

o o
3 2
S| @ ST o
é) - B=10°C/min ﬁ - B=10°C/min
S R®=0.9992 S R®=0.9999
o - o 4
53 ] 53]
ER=l ER=l
T o T o
R R
8 g
s s
o o
o i . - o i o4 e
g T T T T T T T T T T T T = T T 1 1 1111111 1 17 7 T 171
200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400
Temp/°C Temp/°C
QQ Plot QQ Plot
K] * 5} @
© - © -
gz 3 z 8
£ 11 e 8]
s T~ 5 v |
2 - 2 <4
2 g 3
S 1 S &
(€] - o g 7 e}

-3e-04

Quantis teéricos

Quantis tedricos

Figura 1: Valores experimentais da/dT (pontos) obtidos na razao de aquecimento 8 = 10 °C/min, curvas
cinéticas intermediarias (linhas pontilhadas) e ajuste da soma das fun¢des intermediarias (linha solida),
além dos graficos quantil-quantil (qg-plot) para os erros residuais: (a) Modelo gaussiano, (b) Modelo
Fraser-Suzuki

Em todas as razoes de aquecimento foi possivel observar que as curvas cinéticas sao constituidas
pela soma de trés curvas intermediarias, da/dT = doy /dT+dos /dT+das /dT . Tsto sugere tratar-se
de um processo complexo onde estao envolvidas trés reacoes intermedidrias sobrepostas.

Os coeficientes de determinacio R? = 0.9992 para o caso do ajuste gaussiano e R? = 0.9999
para o caso de Fraser-Suzuki indicam que a qualidade do ajuste é um pouco melhor para este
ultimo modelo, o que também foi confirmado pela andlise da dispersao dos residuos dos residuos.
Além disso, verificou-se nos graficos quantil-quantil que o modelo de Fraser-Suzuki possui residuos
com uma distribuicao mais préxima da normal.

Conclui-se que a deconvolucao das curvas cinéticas de biofilmes obtidos do mesocarpo de melao
com a utilizagdo de um modelo gaussiano assimétrico como o de Fraser-Suzuki produz resultados
com melhor qualidade de ajuste. Futuramente pretende-se avaliar também a deconvolucao de
curvas cinéticas de outros tipos de biofilmes.
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