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Resumo: A4 cinética quimica é o estudo da velocidade das reagoes quimicas. Avaliar a
velocidade das reagoes é um critério muito importante a ser medido no estudo das reagoes
quimicas. Nesse sentido, nesse trabalho serdo realizados experimentos envolvendo a
cinética quimica da reagdo de decomposicdo do Peroxido de Hidrogénio usando Cloreto
Feérrico como catalisador, realizando a modelagem desse processo. Para isso, serd
empregados equagoes diferenciais ordindrias de primeira ordem . O objetivo desse estudo
¢é criar um modelo matemdtico para descrever a cinética das reagoes de decomposigao,
observando o decaimento da concentragdo do reagente em fungdo do tempo. A modelagem
do modelo cinético chegou muito proximo dos dados obtidos experimentalmente, sendo
possivel descrever um modelo matematico que descreve o decaimento da concentragdo de
reagente em fun¢do do tempo para a reagdao de decomposi¢do.

Palavras-chave: Cinética quimica, Rea¢do de decomposi¢do, Peroxido de Hidrogénio,

Equacoes diferenciais ordinarias.

INTRODUCAO

O controle da cinética de reagdes quimicas ¢ exigido em diversas transformagdes
quimicas (ZHENG et al., 2023), por exemplo a sintese de amonia (ERISMAN et al., 2008),
comprovando a importancia do estudo da cinética quimica. A cinética quimica ¢ o ramo
cientifico na qual estuda a velocidade das reagdes quimicas (DA SILVEIRA, 2015; MOORE,

1976), analisando as diferentes varidveis que as influenciam como a temperatura, pressao,
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concentragdo, propriedades do catalizador, entre outros (DA SILVEIRA, 2015). O estudo da
cinética quimica pode ser dividido no estudo das reagdes homogéneas, que acontecem em
fase Unica, e ha as reagdes heterogéneas, que ocorrem em multiplas fases (MOORE, 1976).

Reagdes quimicas sao processos de reorganizacao das moléculas, resultando em um
novo rearranjo de a&tomos, elas podem ocorrer em uma unica etapa ou em varias etapas (DA
SILVEIRA, 2015). Algoritmos e softwares podem fazer processos de engenharia reversa
com seguranca, analisando uma ou mais reagdes quimicas para realizar modelos reacionarios
utilizando dados experimentais nos quais sao assunto de interesse relevante (SEARSON et
al., 2007). A cinética das reagdes quimicas ¢ descrita normalmente em uma Equagao
diferencial ordinaria de primeira ordem (AKIBA; MORII; MARUTA, 2023).

O estudo das equagdes diferenciais teve inicio no final do século XVII com Newton
e Leibniz, sendo aplicado a problemas fisicos e geométricos, pesquisadores como Jakob
Bernoulli e Halley utilizaram equagdes diferenciais para analisar movimentos planetarios e
tracar trajetérias de cometas; Euler, Lagrange, Laplace e outros expandiram o conhecimento
na Teoria das Equacdes Diferenciais Ordindrias, contribuindo para diversas areas como a
mecanica celeste, dindmica dos fluidos, entre outros, contudo, o estudo das equagdes
diferenciais ¢ fundamental para resolver problemas variados (LOUZADA; ALVES, 2022).

Nesse sentido, esse estudo visou analisar experimentalmente da cinética quimica da
reacdo de decomposi¢cdo e modelar matematicamente os dados coletados. A reagdo escolhida
foi a decomposicao do Peréxido de Hidrogénio, pois € de baixo custo e de facil manipulacao.
A decomposig¢do catalitica do Peroxido de Hidrogénio em agua e oxigénio molecular t€ém
um amplo ramo de aplicagdes (SANTHANARAIJ et al., 2021). Foram encontrados na
literatura diversos estudos, como os de Gregor ef al. (2010); Luo et al. (2002) e Abramovitch
et al. (2003), que deram foco em varios aspectos relacionados a cinética quimica e a cinética
da reacdo de decomposi¢cdo do H>O», enquanto Louzada et al. (2022), Guimaraes. (2016) e
Sehnem et al. (2018) realizaram modelagens matematicas, em especial para modelar a
cinética quimica das reagoes.

A modelagem matematica do decaimento da concentragdo de reagente em funcao do
tempo em uma reagdo de decomposicdo ¢ realizada por meio de Equagdes Diferencias

Ordinarias. A modelagem apresentada no trabalho sera valida para todas as reagdes que
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seguirem o padrio A - B + C, além da reagdo da decomposi¢do catalitica do Peroxido

de Hidrogénio.

METODOLOGIA

Parte Experimental

A reacdo de decomposi¢do do Peroxido de Hidrogénio ¢ interessante para faze-la
pois sem catalise a reacdo ¢ muito lenta, contudo, em catalise, ela ocorre de forma
significativa, sendo possivel calcular a concentracao em fun¢do do tempo.

O esquema reacional estd descrito na Equacdo 1 conforme Angelucci e Godoi (2010)
e na Equac¢do 2 conforme Bewley (1960) e Angelucci e Godoi (2010) . Esta reacao envolve
a transferéncia de elétron do metal, nesse caso o ferro, para o peroxido, formando grandes
quantidades do ion OH ™, e o radical OH -, levando a produgao de dgua e gas oxigénio (R.

PETIGARA; V. BLOUGH; C. MIGNEREY, 2002; SANTHANARAIJ et al., 2021).

1 1
H;0, > Hy0 + 50, )
2Fely + Hy0, = 0, + 2Felfy + 2HE, 2)

H,050aq) + 2Fe(2;q) + 2H,,) = 2H, 0y + 2Fe(3;q)

Coloca-se 5,0 mL da solug¢io de Acido Sulfarico em dez Erlenmeyers de 125 mL,
depois adicionam-se 100,0 mL da solu¢do de Perdxido de Hidrogénio no Béquer de 250mL
(frasco reacional). Acrescenta-se, no frasco reacional, 10 mL da solu¢do de Cloreto Férrico,
utilizando uma pipeta graduada. Acionar o crondmetro quando 5 mL da solu¢do do
catalisador (Cloreto Férrico) tiverem sido adicionados. Misturar constantemente € manter o
cronometro funcionando até o final da experiéncia. Ao colocar todo o catalisador, retirar
uma aliquota de 5,0 mL da mistura reacional. Colocar nos Erlenmeyers contendo a solugdo
de Acido Sulfiirico e tituld-la com a solugdo de Permanganato de Potassio. Anotar o volume

gasto em cada titulagdo. Repetir o procedimento descrito na etapa anterior, apds 5 minutos.
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Modelagem Matematica

Equagdo diferencial ordinaria (EDO) contém uma ou mais derivadas ou diferenciais
de uma ou mais vaidveis dependentes em relagdo a uma unica variavel dependente (ZILL;
CULLEN, 2000). Para a modelagem da cinética quimica da decomposi¢cao do H>O», sera
usada a EDO de primeira ordem, na qual descreve a velocidade das reacdes para as reagdes
de decomposi¢do. Mesmo que a reagdo ocorra sob catalise, a ordem da EDO nido sera
alterada porque se for realizada a reacao global sera obtida a reagdo de decomposigao.

Nesse caso a modelagem possui um problema de valor inicial, a concentragdo no
tempo inicial A(0) ¢ igual a concentra¢do inicial A,. A Equagdo diferencial que sera

utilizada esta descrita na Equacdo 3, conforme Zill e Cullen (2000) e Moore (1976).

M = —k[A] sujeitoa A(0) = A4, )

Essa Equagdo Diferencial Ordinaria pode ser resolvida pelo método das variaveis
separaveis. Primeiramente, isola-se cada variavel da equagdo, passando a concentracao [A]
para junto com o d[A] e o dt para o outro lado, junto com a constante k, como nessa
Equagdo diferencial tudo ¢ multiplo, a concentragdo sera passada dividindo enquanto o dt
serd passado multiplicando. A solucao do problema de valor inicial acima ¢ apresentada na

Equagao 4:
[4] = Age @)

No laboratério, foram realizadas as solugdes necessarias de Per6éxido de Hidrogénio
(H207), Permanganato de Potassio (KMnO4), Cloreto Férrico (FeCls) e Acido Sulfurico
(H2S04) para obter a disponibilidade das solugdes durante a pratica.

Procedimento

Primeiramente, foi colocado H2SO4 nos Erlenmeyers, em seguida, foi montado o
sistema para realizar as titulagdes, o titulante sera a solucdo Permanganato de Potassio ja

preparada e o titulado sera as amostras de Peroxido de Hidrogénio que foram retiradas ao
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longo do tempo, o permanganato nio reagird com o Acido Sulfurico pois esse acido reage
com o Cloreto Férrico quando a aliquota do meio reacional ¢ colocada nos Erlenmeyers com
H>SOq4.

Posteriormente, foi colocada a solu¢do de H>O, em um béquer e depois foi
adicionado o Cloreto Férrico, iniciando a contagem no crondmetro, o meio reacional ficou
amarelado e soltando bolhinhas de ar, levando ao inicio da rea¢do. Assim que ¢ colocado
totalmente o FeCls, € retirada a primeira aliquota. Sdo extraidas aliquotas do meio reacional
a cada 5 minutos, até completar 10 aliquotas, essas aliquotas sdao colocadas nos Erlenmeyers
que contém o Acido Sulférico. Depois de ter-se retirado as fragdes do meio reacional, titula-

se as aliquotas de Peréxido de Hidrogénio.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A partir da andlise experimental, foram obtidos os volumes gastos de Permanganato
de Potassio, através dos calculos estequiométricos, foi possivel descobrir o nimero de mols
de Peroxido de Hidrogénio e a concentragdo molar de Perdxido de Hidrogénio em cada
Erlenmeyer, a Tabela 1 mostra a concentragao molar de H2O2 em cada amostra titulada de

cada titulacao.

Tabela 1 — Concentragdo de Peroxido de Hidrogénio em cada amostra

N° de amostras [H202] 1° [H202] 2° [H202] 3° [H202] Média
Titulacao Titulacao Titulacao Titulacao
1° 0,09120 0,08480 0,08080 0,08560
2° 0,05080 0,05600 0,04960 0,05213
3° 0,03240 0,03680 0,03360 0,03427
4° 0,02260 0,02320 0,02280 0,02287
5° 0,01640 0,01800 0,01600 0,01680
6° 0,01220 0,01280 0,01160 0,01220
7° 0,00920 0,01040 0,00880 0,00947
8° 0,00760 0,00800 0,00760 0,00773
9° 0,00600 0,00660 0,00600 0,00620
10° 0,00480 0,00520 0,00460 0,00487

Fonte: Autoria propria (2023)
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A partir do célculo das concentragdes molares e tendo conhecimento do tempo, ¢
possivel analisar o decaimento da concentracdo de Peréxido de Hidrogénio em fungdo do
tempo, nesse artigo, serd tomado como medida a concentracao das médias das trés titulacoes,
e logo, sera usado o tempo médio gasto em cada aliquota de cada titulagao.

O valor da constante & foi calculada a partir da Equagdo 4, onde foi isolado o k e
depois foi calculado o valor de & para cada amostra (amostras 1-2, 1-3, 1-4, ...). Considerou-
se amédia dos valores de k (k= 0,062) para calcular todos os valores da concentragdo através

do modelo matematico e esses dados foram inseridos na tabela 2.

Tabela 2 — Concentragdo de Perdxido de Hidrogénio em cada instante

N° de amostras Tempo (min) [H202] [H202] modelado
1° 0,38367 0,08336 0,08336
2° 5,37717 0,05900 0,05900
3° 10,38561 0,04172 0,04172
4° 15,38550 0,02952 0,02952
5° 20,38394 0,02089 0,02089
6° 25,38494 0,01478 0,01478
7° 30,38539 0,01045 0,01045
8° 35,05911 0,00756 0,00756
9° 40,38378 0,00523 0,00523
10° 45,38489 0,00370 0,00370

Fonte: Autoria propria (2023)

Os valores de concentragdo calculados e os dados experimentais foram utilizadas
para a construcdo da curva apresentada na Figura 1, na qual mostra a variagdo da
concentracdo em relacao ao tempo e a curva de tendéncia do modelo matematico. Na Figura

1, também ¢ apresentado a equacgdo que descreve o modelo matematico.

Anais do VII WCTI SOVERNO FEDERAL 321

ISSN 2594-4541 M ueachs “.rl_

UNIAO E RECONSTRUGAO



VII Workshop de Ciéncia,
, Tecnologia e Inovagéo
19 e 20 de setembro de 2023

Francisco Beltrao = =
VIl Workshop de Ciéncia, Tecnologia e Inovacao CAMPUS FRANCISCO BELTRAO

UNIVERSIDADE TECNOLOGICA FEDERAL DO PARANA

Figura 1 — Comparagao entre o grafico da modelagem e o grafico dos valores experimentais
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Fonte: Autoria propria (2023)

Inicialmente, ha bastante variagdo nos primeiros instantes da rea¢do. Apos alguns
minutos, a concentracao de Peréxido de Hidrogénio estabiliza-se e as trés titulagdes seguem
esse padrao. Logo, existe coeréncia nos dados obtidos no experimento, conforme exposto na
Figura 1, que mostra os dados experimentais do decaimento da concentracdo em fun¢do do
tempo. O modelo matematico com o problema de valor inicial aplicado a esse estudo ¢ a
funcdo que ¢ apresentada na Figura 1, onde também sao apresentados os valores modelados.

Os valores calculados e os dados experimentais se aproximam entre eles, levando a
inferir houve um pequeno erro experimental ou aleatério. Contudo, € possivel utilizar o
modelo matematico para calcular o decaimento da concentragdo de Perdxido de Hidrogénio

em Fung¢ao do tempo bom bastante exatidao.

CONSIDERACOES FINAIS
A partir dos dados experimentais foi possivel adaptar uma Equagdo Diferencial
Ordinaria para criar um modelo para a reagdo quimica considerada com valores proximos

dos valores experimentais, com erro relativo considerado aceitavel.
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Algumas limitagdes no experimento, incluem falta de monitoramento da temperatura
ambiente, auséncia de agitagdo constante e testes limitados em relacdo a concentracdes € a
variedade de reacoes.

Para futuros estudos, ¢ recomendado realizar mais experimentos, a fim de minimizar
erros experimentais. Explorar fatores adicionais que influenciam a cinética, como a
temperatura e diferentes concentragdes, bem como realizar reacdes de decomposi¢do
adicionais, por exemplo a decomposi¢ao do Pentoxido de Nitrogénio, pode auxiliar para
validar ainda mais o modelo proposto. Além disso, ¢ possivel considerar outras classes de

reacdes e analisar como a cinética se comporta em relacdo a elas.
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