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NUMERICAL INTEGRATION OF DIFFERENTIAL RATE LAWS BY MEANS OF SCILAB. In this work, we applied the free 
open source SCILAB software for the numerical integration of differential rate law equations to obtain the concentration profiles of 
chemical species involved in the kinetics of some complex reactions. An automated method was applied to construct the system of 
ordinary differential equations (ODE) from the postulated chemical models. The solutions of the ODEs were obtained numerically by 
standard SCILAB functions. We successfully simulated even complex chemical systems such as pH oscillators. This communication 
opens up the possibility of using SCILAB in simulations and modeling by our chemistry undergraduate students.
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INTRODUÇÃO

A cinética química está relacionada ao estudo do comportamento 
das variações das concentrações das espécies químicas envolvidas 
em uma reação com respeito ao tempo.1-8 A velocidade de consumo 
ou produção das espécies é expressa a partir de equações diferenciais 
ordinárias (EDO) denominadas de leis de velocidade diferenciais 
(LDV).2 A obtenção dos perfis de concentração em função do tempo 
para as espécies químicas envolvidas na reação é realizada a partir 
da integração das leis de velocidade diferenciais, resultando nas leis 
de velocidade integradas (LVI), funções matemáticas que relacionam 
as concentrações das espécies com o tempo.1,2

É interessante destacar que os livros de físico-química 
empregados nos cursos de graduação em Química seguem, de modo 
geral, sempre o mesmo enfoque: aplicar as LVI linearizadas aos re-
sultados experimentais de concentração em função do tempo. Se foi 
obtido um ajuste desses dados às LVI, prossegue-se em determinar 
a ordem global da reação e a constante de velocidade.1-8 

Apesar de o grau da equação diferencial que compõe a LVD ser 
determinado pelo mecanismo da reação, as concentrações dos inter-
mediários que o compõe não devem aparecer na lei de velocidade, 
tanto em sua forma diferencial, quanto na forma integrada.1,2 Talvez 
por este motivo a abordagem feita pela maioria dos livros de gradua-
ção seja bastante simplista, negligenciando os perfis de concentração 
de intermediários, isto é, como variam as concentrações destes com 
o tempo. Este lapso de informação fica patente quando se introduz o 
conceito de mecanismo reacional. É fácil observar que, para nossos 
alunos de graduação, as espécies intermediárias são apenas compostos 
produzidos entre reagentes e produtos, sendo de pouca importância, 
esquecendo-se que fenômenos extremamente interessantes, como o 
das reações oscilantes, resultam de oscilações nas concentrações de 
intermediários no decorrer da reação.2,9,10

Para obtermos o perfil de concentração de uma espécie envolvida 
em um mecanismo de reação, devemos expressar sua velocidade de 
produção/consumo com as concentrações das espécies que participam 
das etapas elementares que resultem em sua produção ou consumo. 
Vamos considerar um mecanismo simples composto de duas reações 

elementares e consecutivas de primeira ordem: 

 A k1→ B k2→ C  (reação 1)

As velocidades de consumo de A, formação e consumo do inter-
mediário B e geração de C são dadas pelo sistema de EDO’s: 

  (1)

  (2)

  (3)

A integral da primeira equação diferencial do sistema é bem 
conhecida:

  (4)

e, quando substituída na segunda equação diferencial resulta:

  (5)

A solução analítica da Equação 5 é muito bem descrita na litera-
tura.11 A função que rege a concentração de B em função do tempo 
resulta em:

  (6)

A concentração do produto C pode ser encontrada pelo balanço 
de concentrações, isto é, [C] = [A]0 + [B]0 + [C]0 – [A] – [B], o que 
nos leva a: 

 (7)
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No entanto, a maioria dos mecanismos reacionais é formada por 
inúmeras etapas elementares, muitas vezes de molecularidade supe-
rior a 1, resultando na necessidade de inúmeras EDO’s não lineares 
para descrever a evolução temporal da concentração de cada espécie 
envolvida no processo.9,10,12 O problema que advém desses casos é 
que a integração do sistema de equações diferenciais, que define as 
variações temporais das concentrações, se torna impossível de ser 
efetuada por métodos de cálculo elementar, tornando necessário 
o emprego de métodos numéricos para a obtenção dos perfis de 
concentração.12-14 Neste ponto, é importante frisar que a literatura 
empregada no ensino de cinética química negligencia este tipo de 
problema. Podemos apontar duas prováveis razões para tal omissão: 
o desconhecimento dos fundamentos da integração numérica pela 
maioria dos alunos dos cursos de graduação em Química e a falta de 
noções mínimas de linguagem computacional no uso de softwares 
de cálculo numérico. Alguns trabalhos na literatura evidenciam 
também essa falha presente no ensino de química e, de modo geral, 
utilizam de metodologias computacionais para auxiliar no ensino e 
aprendizagem desses problemas.15-18

Diante da perspectiva apresentada, desenvolvemos este trabalho 
com o intuito de apresentar exemplos de mecanismos de reações 
complexas, para os quais não há uma solução analítica para as equa-
ções diferenciais e, ao mesmo tempo, introduzir um método geral 
para a resolução desse tipo de problema através da plataforma de 
programação SCILAB.19 

Destacaremos casos pouco abordados nos cursos de graduação, 
como mecanismos envolvendo reações competitivas de segunda 
ordem e, com maior ênfase, reações oscilantes em sistemas fechados 
e em reatores agitados de fluxo contínuo (RAFC). Desta forma, espe-
ramos contribuir para a melhoria na qualidade dos cursos de cinética 
química em nível de graduação e a difusão do uso da plataforma de 
programação livre SCILAB em nossas Universidades.

FERRAMENTAS COMPUTACIONAIS

Integração numérica

De modo a deixar o assunto mais palatável ao leitor, é interes-
sante que este tenha algum conhecimento de cálculo numérico, no 
entanto, essa falta não implica em prejuízo no entendimento deste 
artigo. Resumidamente, o conceito de integração numérica pode 
ser entendido através do método de Euler, que usa uma forma da 
expansão em séries de Taylor, truncada na primeira derivada.2,12,13,20 
Se a concentração de um reagente A for uma função da variável 
tempo, [A](t), então a concentração no tempo t+Dt, [A](t+Dt), pode 
ser estimada pela derivada da concentração no tempo t, (d[A]t)/dt):

  (8)

Em outras palavras, o método consiste em encontrar aproxima-
ções para [A](t+Dt) a partir da extrapolação linear [A](t) ao longo 
da linha definida pela sua tangente no tempo t, conforme ilustra a 
Figura 1. O princípio é aplicado em várias etapas (iterações), desde o 
tempo inicial até o tempo final, e em cada iteração o valor estimado de 
[A](t+Dt) na iteração anterior é usado para estimar [A](t+2Dt) e assim 
por diante.20 Assim, o método de Euler permite calcular a concen-
tração de A ao longo do tempo. Os métodos de integração numérica 
modernos empregam outras técnicas, que incluem estratégias como 
a utilização dos termos de ordem superior da expansão em séries de 
Taylor ou o cálculo da primeira derivada em múltiplos pontos dentro 
de um intervalo de tempo.12,13,20

Para melhor ilustrar o método numérico como ferramenta na 

obtenção dos perfis temporais das espécies envolvidas num meca-
nismo reacional, vamos usar o exemplo apresentado na Introdução 
para reações consecutivas de primeira ordem (reação 1). Na Figura 2 
estão representadas as soluções analíticas previamente apresentadas 
(Equações 4, 6 e 7) bem como o resultado da integração numérica 
para este exemplo. Note que a simulação resulta em um perfil de 
consumo/produção das espécies em função do tempo que se ajusta 
perfeitamente às soluções analíticas. 

O SCILAB como ferramenta no ensino de cinética química

Utilizamos a poderosa ferramenta computacional gratuita 
SCILAB por ser um ambiente de programação interativo de alto 
desempenho voltado para o cálculo numérico, cujas entradas de da-
dos são sempre feitas na forma matricial. O SCILAB dispõe de uma 
extensa biblioteca de funções para resolução de diversos problemas 
numéricos, além de vários módulos especializados para finalidades 
diversas como, por exemplo, processamento de sinais e de imagens 
e criação de interface gráfica ao usuário. A linguagem empregada na 
programação SCILAB é relativamente simples, facilmente compre-
endida por alunos de graduação. 

Do ponto de vista computacional, o primeiro passo na integração 
numérica é construir o sistema de equações diferenciais ordinárias 
que representa o mecanismo ou o modelo da reação. Se utilizarmos 
softwares como Mathematica® ou Mathcad®, o procedimento é manual 
e sujeito a equívocos, especialmente para mecanismos de reações 
complexas envolvendo várias espécies químicas e várias etapas 

Figura 1. Ilustração de integração numérica baseado no método de Euler

Figura 2. Perfis de concentração pelo tempo para uma reação consecutiva 
de primeira ordem (A → B → C). Comparação entre solução analítica e 
solução pelo método numérico
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elementares.18 Para facilitar o entendimento do leitor e tornar o método 
de integração mais acessível, empregamos uma versão modificada 
do algoritmo matricial proposto originalmente por Puxty et al.,12 
em que as equações diferencias são construídas automaticamente 
a partir dos coeficientes estequiométricos das etapas elementares 
que compõem o mecanismo de reação. Vale ressaltar que o software 
criado possui uma interface gráfica bastante amigável e o SCILAB19 
é apenas a “plataforma” para executar nosso software, não exigindo 
conhecimento de linguagem de programação por parte do usuário. Os 
fundamentos do método empregado serão apresentados na próxima 
seção e o software é distribuído livremente pelos autores deste artigo.

EXEMPLOS DE APLICAÇÕES

Reações consecutivas, competitivas de segunda ordem

As leis de velocidade do mecanismo de reação apresentado na 
Introdução são equações diferenciais lineares em que suas integrais 
podem ser escritas na forma analítica e, portanto, o uso do computa-
dor não oferece vantagem significativa, exceto pelo fato de facilitar 
a visualização dos perfis de concentração. A complexidade aumenta 
na medida em que o mecanismo apresenta etapas elementares de 
molecularidades mais elevadas, a exemplo das reações consecutivas 
e competitivas de segunda ordem: 
       

k1 A + B → C (reação 2)
       

k2 A + C → D (reação 3)

Esse mecanismo se aplica a reações de saponificação de diéste-
res, onde A representa o íon hidróxido, B o diéster, C o monoéster 
e D o ácido dicarboxílico.21 O sistema de EDO’s que resulta do 
mecanismo formado pelas reações elementares reações 2 e 3 não 
possuem solução analítica. Dessa forma, utilizaremos esse meca-
nismo para apresentar a entrada de dados para a resolução pelo 
método numérico. A metodologia empregada para esse exemplo será 
utilizada em outros mecanismos de maior complexidade discutidos 
nas seções seguintes. 

O método prático de declaração das equações diferenciais 
começa com a construção de duas matrizes, XR e XP, que armazenam 
os coeficientes estequiométricos dos reagentes e produtos, respec-
tivamente, das etapas elementares reações 2 e 3 que compõem o 
mecanismo.12 O elemento na posição (j,i) da matriz XR corresponde 
ao coeficiente estequiométrico (xrji) da i-ésima espécie química, que 
participa como reagente na j-ésima etapa elementar do mecanis-
mo; caso não participe como reagente, a posição correspondente é 
preenchida com zero. No exemplo em questão temos duas etapas 
(reações 1 e 2) com 4 espécies químicas no total: A, B, C e D. Os 
elementos presentes na 1ª e a 2ª linhas da matriz XR são represen-
tados pelos coeficientes estequiométricos (xrji) de cada espécie 
presente como reagentes nas reações 1 e 2, respectivamente. Para 
a espécie química A, que participa como reagente da etapa (reação 
1) do mecanismo, o coeficiente estequiométrico é 1, xr1A = 1, para 
B xr1B = 1; ao passo que para C e D os valores são nulos (xrjC = 0 e 
xrjD = 0), resultando na matriz XR:

 

Da mesma forma se procede na construção da matriz XP, onde os 
coeficientes estequiométricos das respectivas espécies como produtos 
nas etapas elementares correspondentes ocupam as posições (xpji):

 

Resumidamente, o número de linhas das matrizes é igual ao 
número de etapas elementares (nr) ao passo que o número de colunas 
equivale ao número de espécíes químicas (ne) que tomam parte no 
mecanismo ou no modelo da reação. 

Uma vez que as matrizes XR e XP são declaradas pelo usuário 
no próprio programa, XR é subtraída de XP resultando na matriz X:

 

A matriz X, resultado da operação algébrica de subtração de 
XR de XP, é utilizada para construção das equações diferenciais que 
representam as velocidades de consumo e produção de cada espécie 
e as velocidades de reações das etapas presentes no mecanismo 
reacional. De maneira generalizada, a construção de cada equação é 
feita através das Equações 9 e 10:

  (9)

  (10)

onde vj e kj representam a velocidade e a constante de velocidade da 
j-ésima etapa do mecanismo, respectivamente; e [u] a concentração 
da i-ésima espécie química.12 

O índice i presente nas Equações 9 e 10 indica a espécie química 
que participa como reagente da j-ésima etapa do mecanismo, isto 
é, i = 1 para A, i = 2 para B e assim por diante. Fazendo as devidas 
substituições, chegamos às leis de velocidade para cada etapa do 
mecanismo:

  (11)

  (12)

Para obtermos as equações diferenciais que representam a varia-
ção temporal de cada espécie envolvida no mecanismo, substituímos 
as Equações 11 e 12 na Equação 10, resultando no sistema de equa-
ções diferenciais ordinárias: 

  (13)

   (14)

  (15)

  (16)

É importante ressaltar que o processo de montagem das equações 
diferenciais é automático no software que criamos e que é necessário 
apenas declarar as matrizes dos coeficientes estequiométricos, além 
dos valores das constantes de velocidade nas janelas gráficas apropria-
das. Uma vez montado o sistema e de posse de informações sobre as 
condições iniciais (concentrações dos componentes no tempo t = 0), 
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o software resolve o sistema usando a função “ode”. A solução para 
o conjunto de EDO’s é o perfil temporal de concentração de cada 
componente, e os resultados são apresentados na Figura 3. Neste 
ponto, o próprio software gera um gráfico com a evolução temporal 
de cada espécie; mas também há a possibilidade de salvar os dados 
gerados para serem utilizados em qualquer programa comercial para 
visualização e tratamento de dados. (Maiores detalhes quanto ao uso 
do software constam no material suplementar).

Uma das vantagens do uso desse software está em explorar, por 
exemplo, o comportamento de cada espécie quando se variam as 
constantes de velocidade envolvidas bem como as concentrações 
iniciais de cada componente do mecanismo.

Reações em reatores de fluxo contínuo agitado (RFCA)

O exemplo que apresentamos acima diz respeito a uma reação 
conduzida em sistema fechado que, inexoravelmente, atinge o es-
tado de equilíbrio químico.9,10 Para observar comportamentos mais 
interessantes, devemos simular sistemas abertos, isto é, sistemas que 
podem realizar trocas de matéria e energia com suas vizinhanças, 
sendo, portanto, mantidos afastados do equilíbrio termodinâmico. 
Sistemas reacionais podem ser mantidos afastados do estado de 
equilíbrio através, por exemplo, de uma alimentação constante de 
soluções reagentes através de bombas peristálticas.9,10,22 Esses siste-
mas são conhecidos como reatores de fluxo contínuo agitado (RFCA) 
e uma agitação eficiente é fundamental para evitar a formação de 
gradientes espaciais.9

Um parâmetro fundamental dos reatores que operam em fluxo 
contínuo é a constante de fluxo, k0, tomada como o quociente do fluxo 
de entrada de reagentes, F, e o volume do reator, V:9,10,22,23

  (17)

O recíproco de k0 é o tempo médio em que uma molécula passa 
no reator e um fluxo alto em um reator de grandes dimensões é 
equivalente, em termos dinâmicos, a um fluxo baixo em um reator 
de pequenas dimensões.9 Devido ao fluxo contínuo de reagentes, as 
moléculas passam apenas um tempo finito no reator. Para manter o 
volume do reator constante, é óbvio que a solução reacional deve 
escoar continuamente, removendo não apenas produtos, mas também 
reagentes não consumidos.

Vamos aplicar esse raciocínio a um mecanismo de reação 

constituído de uma etapa de autocatálise cúbica representando um 
processo de retroalimentação positiva, seguida por uma etapa em 
que a espécie autocatalítica B é removida, representando a retroali-
mentação negativa:
       

k1 A + 2B → 3B (reação 4)
 

k2   B → C (reação 5)

Aplicando os conceitos apresentados anteriormente, substi-
tuímos os valores da matriz XR correspondente (não mostrada) à 
Equação 9 e chegamos às leis de velocidade para cada etapa do 
mecanismo:

  (18)

  (19)

As variações nas concentrações de A, B e C são obtidas subs-
tituindo-se os valores da matriz X correspondente na Equação 10 e 
adicionando-se a cada equação diferencial um termo para que leve 
em conta a entrada contínua dos reagentes A e B e a saída contínua 
tanto dos reagentes não consumidos, resultando no sistema de ODE’S:

  (20)

  (21)

  (22)

onde [A]0, [B]0, e [C ]0 representam concentrações iniciais de A, B, 
e, C, no reator, após mistura das soluções, mas antes que qualquer 
reação aconteça. Em outras palavras, as concentrações iniciais são 
os valores das concentrações das soluções que alimentam o reator 
divididos pelo número de canais da bomba peristáltica, considerando 
vazões iguais para cada canal. 9

Os resultados da integração numérica do sistema de EDO’s repre-
sentado pelas Equações 20-22, utilizando-se dois valores para a razão 
de fluxo, são apresentados nas Figuras 4 e 5. Podemos verificar que a 
condução da reação em um sistema em fluxo muda completamente o 
comportamento da reação. Para razão fluxo k0 = 0 s-1 (Figura 4), con-
sistente com a simulação de uma reação em um reator em batelada, o 
sistema comporta-se como uma reação-relógio, com um curto período 
de indução, seguido de um salto na concentração de B, seguido por 
um decréscimo exponencial na concentração deste componente. Sob 
condições de fluxo (Figura 5), a mesma reação apresenta oscilações 
e biestabilidade, bem descritas na literatura.23

Sistemas químicos oscilantes 

Os sistemas químicos oscilantes (SQO’s) consistem em reações 
em que as concentrações dos intermediários variam periodicamente, 
tanto com o tempo, quanto com a posição.9,10,22,23 Portanto, as concen-
trações de alguns componentes aumentam com o tempo até atingirem 
um valor máximo, quando diminuem a um valor mínimo, para então 
aumentarem novamente, oscilando ao longo do tempo. Dependendo 
da cinética e, também, das condições experimentais, os SQO’s tanto 
podem apresentar oscilações periódicas bem comportadas, onde a 
mesma forma de onda se repete ao longo do tempo, quanto oscilações 
mais complexas.9,10,24

Figura 3. Perfis de concentração pelo tempo para uma reação consecutiva 
de segunda ordem. [A]0 = 1 mol L-1; [B]0 = 0,5 mol L-1; [C]0 = 0 mol L-1; 
[D]0 = 0 mol L-1; k2 = 5⋅k1
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Os SQO’s possuem certas características em comum, como 
aparecimento das oscilações apenas em condições afastadas do 
equilíbrio; presença de etapas de retroalimentação positiva, na 
forma de uma reação autocatalítica, quando o produto de uma etapa 
elementar atua como catalisador na mesma etapa da reação; além 
de apresentarem o fenômeno de biestabilidade, que possibilita ao 
sistema assumir dois estados diferentes para o mesmo conjunto de 
condições iniciais, dependendo da história pregressa do sistema. 
Outro fator sempre presente nos SQO’s é a não linearidade em suas 
leis de velocidade.9,10,22-24

Tal importância no estudo e compreensão de SQO’s está na varie-
dade das situações onde estes sistemas se apresentam, que vão desde 
sistemas biológicos (ciclos hormonais, funções cardíacas)13,25 a rea-
ções de interesse comercial, como reações em reatores em batelada13,26 
e reações eletroquímicas presentes em dispositivos conhecidos como 
célula a combustível.27 A maioria desses exemplos está longe de ser 
completamente compreendida, mas sistemas modelos podem trazer 
informações fundamentais que auxiliem compreender as diversas 

facetas dinâmico-matemáticas de sistemas complexos, bem como 
requisitos para interpretação química desses sistemas. 

Para explorar as potencialidades do SCILAB19 na simulação dos 
perfis de concentração das espécies químicas envolvidas em SQO’s, 
apresentaremos um exemplo envolvendo oscilações no pH.

Osciladores de pH 
A família dos osciladores de pH consiste em SQO’s nos quais são 

observadas grandes variações de pH, ao mesmo tempo em que são 
a força motriz das reações, conduzidas em RFCA.22,28 Obviamente 
as oscilações são suprimidas em sistemas tamponados. Para haver 
oscilações de pH, são necessários dois processos envolvendo os íons 
H+: produção autocatalítica de H+ fazendo a vez da retroalimentação 
positiva e, após a devida defasagem temporal, consumo do H+, re-
sultando em retroalimentação negativa.22,28

Soluções ácidas contendo íons bromato e sulfito, quando combi-
nadas com uma espécie que consome próton, como o íon ferrocianeto, 
exibem oscilações de pH sob condições de fluxo.22,28 Para ilustrar o 
comportamento desse sistema, empregaremos um modelo proposto 
por Luo e Epstein28 que envolve quatro variáveis e cinco reações não 
elementares. Diferente de um mecanismo de reação, um modelo de 
reação é composto por processos não elementares e, eventualmente, 
não estequiométricos, no sentido que cada reação captura as caracte-
rísticas de várias etapas elementares do mecanismo real, identificando 
as etapas limitantes do mecanismo e assumindo que as demais etapas 
são arbitrariamente rápidas.10

Um elemento-chave do modelo é a produção autocatalítica de 
H+, representada pelas reações 6 e 7:

 A + HX + H → Y (reação 6)
 HX + Y → 3H (reação 7)

onde A corresponde ao íon BrO3
–, H representa o íon H+, X representa 

SO3
2– e Y, um ou mais intermediários, como HBrO2, HOBr ou Br2.

22,28

A retroalimentação negativa, responsável pela remoção do inter-
mediário Y e íons H+, fica a cargo das reações:

 Y → P (reação 8)
 B + H → Q (reação 9)

em que P representa o íon Br- e B e Q representam os íons ferrocia-
neto e ferricianeto, respectivamente.22,28 Outro elemento-chave é o 
equilíbrio rápido de protonação, representado por

 H + X  HX (reação 10)

que reduz a concentração de H, reduzindo assim a velocidade do 
processo autocatalítico e, por consequência, produzindo a defasagem 
temporal necessária entre as etapas de retroalimentação positiva e 
negativa.28 Os resultados da simulação são apresentados na Figura 
6, mostrando as oscilações periódicas de pH e a concordância entre 
nossa simulação e os cálculos apresentados no artigo original.28 Vale 
ressaltar que na Figura 6 está representado apenas o logaritmo nega-
tivo da concentração de H+ (-logH+), os perfis de concentração para 
os 7 componentes restantes (X, HX, P, B, Q e A) foram suprimidos 
de modo a deixar o gráfico mais compreensível. Outros osciladores 
de pH mais interessantes surgem, por exemplo, do sistema contendo 
H2O2, Na2SO3, Na2CO3 e H2SO4 em RAFC, onde é possível simular 
uma sequência de comportamentos complexos como a transição de 
um regime de oscilações periódicas a oscilações caóticas, passando 
por cascatas de dobra de período, a depender da razão de fluxo,29 mas 
este tema será abordado em trabalho futuro. 

Figura 4. Perfis de concentração pelo tempo para uma reação constituída 
de uma etapa de autocatálise cúbica representando um processo de retroali-
mentação positiva, seguida por uma etapa em que a espécie autocatalítica B 
é removida. Processo realizado em batelada (Razão de fluxo: k0 = 0 s–1) [A]0 
= 0,3 mol L-1; [B]0 = 0,05 mol L-1; [C]0 = 0 mol L-1 k1 = 500⋅k2

Figura 5. Perfis de concentração pelo tempo para uma reação constituída 
de uma etapa de autocatálise cúbica representando um processo de retroa-
limentação positiva, seguida por uma etapa em que a espécie autocatalítica 
B é removida. Processo realizado em fluxo contínuo (Razão de fluxo: k0 = 
0,1 s–1): [A]0 = 0,3 mol L-1; [B]0 = 0,05 mol L-1; [C]0 = 0 mol L-1 k1 = 500⋅k2
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Figura 6. Variação do pH pelo tempo para o mecanismo de reação encontrado 
no oscilador bromato-sulfito-ferrocianato descrito pelas reações 6 a 10; [H]0 
= 0,02 mol L-1; [X]0 = 0,06 mol L-1 , [HX]0 = 0,0 mol L-1; [A]0 = 0,065 mol 
L-1; [B]0 = 0,02 mol L-1; [Y]0 = 0,0 mol L-1; k1 = 5×1010 mol–1×L⋅s–1; k–1 = 
3×103 s–1; k2 = 3.077×106 mol–2×L2⋅s–1; k3 = 1×106 mol–1×L⋅s–1; k4 = 11 s–1; 

k5 = 2,5 mol–1×L⋅s–1
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 Limitações do modelo de cálculo utilizado

Empregamos sistemas de equações diferenciais de primeira ordem 
para descrever as variações temporais nas concentrações das espécies 
químicas nos sistemas estudados. Nossas simulações são válidas 
estritamente para sistemas homogêneos isotérmicos, isto é, onde a 
agitação é eficiente para evitar gradientes espaciais e a temperatura 
é mantida constante. Para simular sistemas em que a temperatura é 
uma variável, seria necessário o emprego de equações transcenden-
tais que levem em conta a dependência das constantes de velocidade 
com a temperatura, ao passo que para a simulação de sistemas não 
agitados, onde a presença de gradientes de concentração é certa, seria 
necessário o emprego de equações diferenciais parciais ao invés das 
equações diferenciais ordinárias que empregamos. 

CONCLUSÕES

O uso de ferramentas computacionais é de extrema importância 
quando se trata de mecanismos reacionais compostos por inúmeras 
etapas, ou ordens superiores: as comumente apresentadas nos livros 
tradicionalmente utilizados no ensino de cinética química. Para isso 
utilizamos o SCILAB19 para escrever um software que auxiliasse 
aqueles que têm pouca familiaridade com métodos computacionais. 
Demonstramos sua aplicação em diversos exemplos de mecanismos 
reacionais, desde os mais simples até aos mais complexos como 
reações oscilantes, gerando gráficos dos perfis temporais de cada 
componente do mecanismo ou modelo reacional. A simulação cinética 
a partir do uso do software apresentado pode prover significantes 
discernimentos a respeito dos mecanismos de reações, que certamente 
se mostram um auxílio no ensino e no aprendizado desse tema.

MATERIAL SUPLEMENTAR

Para o auxílio do uso do software produzido disponibilizamos 
um tutorial onde o leitor encontrará o link para o Scilab, bem como 
o código de programação necessário para simular os mecanismos 
reacionais. Todo o material está disponível gratuitamente em http://
quimicanova.sbq.org.br, em arquivo pdf com acesso livre. 


