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Estabilidade de Rea¢gdes Quimicas Homogéneas Reversiveis de Primeira
Ordem: uma analise generalizada

Luis Miguel dos Santos Gomes!
Nemésio Matos de Oliveira Neto?
Resumo

Este trabalho analisa a cinética da reacado quimica homogénea e reversivel A = B por
meio de equacdes diferenciais ordinarias. O modelo baseado na Lei da Ag¢ao das
Massas permite determinar pontos de equilibrio, autovalores e estabilidade do sistema.
Mostra-se que, para reacodes k, k™ > 0, existe equilibrio estavel na reta [A] + [B] = [C],
com um autovalor nulo e outro negativo. Também foi implementada simulacéo
computacional em Python, com visualizagdo grafica das trajetorias e impacto dos
parametros. O estudo destaca a relevancia das EDOs e da analise de estabilidade para
compreender sistemas quimicos e suas aplicacbes em processos industriais e
ambientais.

Palavras-chave: EDOs ; Lei da Agao das Massas; Reagdao Quimica

Stability of First-Order Homogeneous Reversible Chemical Reactions: A
Generalized Analysis

Abstract

This work analyzes the kinetics of the homogeneous and reversible chemical reaction A
= B using ordinary differential equations. The model, based on the Law of Mass Action,
allows the determination of equilibrium points, eigenvalues, and system stability. It is
shown that for reactions k, k™ > 0, there is a stable equilibrium along the line [A] + [B] =
[C], with one zero eigenvalue and one negative eigenvalue. A computational simulation
in Python was also implemented, with graphical visualization of trajectories and the
impact of parameters. The study highlights the relevance of ODEs and stability analysis
for understanding chemical systems and their applications in industrial and
environmental processes.
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Introducao

A compreensdo da cinética de reagdes quimicas é essencial em areas como
modelagem climatica, processos industriais, tratamento de aguas e deterioragdo de
alimentos. Nesse contexto, as equagbes diferenciais ordinarias (EDO) destacam-se
como ferramenta central para descrever a evolugao temporal das concentragdes, a partir
das leis da cinética quimica. Este estudo analisa, em um sistema fechado, a reacao
homogénea e reversivel A = B, na qual os produtos podem regenerar os reagentes,

estabelecendo equilibrio dindmico.
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Materiais e Métodos

Esta pesquisa foi realizada no Laboratério de Fisica Il e no Laboratério de
Informatica |l da Universidade Estadual do Sudoeste da Bahia (UESB). Foram utilizados
softwares de codigo aberto e de livre acesso, além do sistema operacional Windows 11
e do ambiente de programacgédo PyCharm, com a linguagem Python para geracao de

graficos, retratos de fase e campos de direcdes.

As simulacbes foram executadas em um Asus VivoBook GO 14/15, equipado
com processador AMD Ryzen 7000 Series, 8 GB de memdria RAM, SSD de 256 GB e
placa gréfica integrada, o que garantiu desempenho adequado para os processamentos

necessarios.

O sistema estudado corresponde a uma reagao quimica homogénea, elementar,
de primeira ordem e reversivel, envolvendo as espécies A e B, que atuam como
reagente e produto, respectivamente. A modelagem matematica baseia-se na Lei da
Acao das Massas, que relaciona as taxas de consumo e formagdo das espécies

quimicas as suas concentragoes.

O processo ocorre em um sistema fechado, no qual a soma das concentragoes
das espécies permanece constante ao longo do tempo, refletindo a conservagéao da
massa total. Dessa forma, as concentracdes iniciais coincidem com a soma das

concentracdes no estado de equilibrio.

A partir do modelo matematico formulado, procede-se ao estudo do
comportamento das solugdes de equilibrio por meio da analise de estabilidade linear.
Esse método envolve a determinagao dos pontos de equilibrio, o calculo dos autovalores
e autovetores da matriz associada e, em seguida, a interpretacao dos resultados para
caracterizar a reacdao quanto a estabilidade assintotica, instabilidade ou possiveis

oscilagdes.

Por fim, realiza-se uma analise geométrica e grafica, com a representacao de
campos de diregdes e retratos de fase, permitindo visualizar a evolugdo temporal do

sistema e confirmar as conclusdes obtidas pela analise algébrica.
Concentragodes Finais via Pontos de Equilibrio

Para determinar os pontos de equilibrio do sistema, impde-se que as taxas de
variacdo temporal das concentragdes sejam nulas. Esse procedimento conduz a um
sistema linear no qual se observa uma relagdo entre as constantes cinéticas e as

concentragoes no equilibrio. A razdo entre essas constantes define a chamada
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constante de equilibrio quimico, a partir da qual as concentragdes finais podem ser
expressas em funcéo das condic¢des iniciais, respeitando a conservacao da massa total
no sistema fechado.

Autovalores e Interpretagao

A analise da matriz associada ao sistema mostra que os autovalores encontrados
sdo zero e negativo. O autovalor nulo corresponde a uma diregéo neutra, indicando que
perturbagcbes levam o sistema a novas condicées de equilibrio ao longo da reta de
conservagdo da massa. O autovalor negativo estd associado a uma direcdo de
estabilidade, garantindo que, diante de perturbagdes, as solugdes retornem

assintoticamente ao ponto de equilibrio.

Os campos de diregbes obtidos em simulacdo ilustram o comportamento
dinamico do sistema em fungao da relacdo entre as constantes cinéticas. A reta que
representa a soma constante das concentragdes confina as trajetérias a uma linha no
plano de fase. O ponto de equilibrio é a interse¢do dessa reta com a direcao definida

pelos autovetores do sistema.

Dessa forma, independentemente dos valores das constantes positivas, o
sistema converge para um ponto de equilibrio estavel na reta de conservagédo da massa.
A analise revela trés situagdes distintas: quando a constante da reacao direta é maior,
o equilibrio é deslocado em favor do produto; quando a constante da reacao inversa
prevalece, favorece-se o reagente; e quando ambas sao iguais, ocorre um equilibrio

simétrico, com concentragdes iguais de reagente e produto.
Considerag¢oes Finais

O estudo da estabilidade linear aplicada a sistemas de reagdes quimicas
mostrou-se uma ferramenta poderosa para compreender o comportamento dinamico da
reacado reversivel analisada. A utilizacdo de conceitos de estabilidade de sistemas
lineares revelou grande potencial tanto para a interpretagdo dos resultados em cinética
quimica quanto para a compreensao qualitativa das solugcbes das equagdes diferenciais

ordinarias.

Além da relevancia cientifica, esta investigacdo também possui valor
pedagdgico, pois pode auxiliar no ensino de disciplinas de Matematica que envolvem
equacgdes diferenciais, bem como em cursos de Quimica que utilizam calculo e
modelagem matematica, oferecendo um exemplo concreto e interdisciplinar de

aplicacao dos conceitos.
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Como perspectiva, propde-se ampliar o estudo para reagdes mais complexas,

, Sera necessario empregar

lineares. Nesses casos

ao

diferenciais n

com equagodes

ferramentas adicionais, como a linearizagao do sistema, o calculo da matriz Jacobiana

e, possivelmente, métodos avancados de analise, incluindo os expoentes de Lyapunov,

para avaliar estabilidade e potenciais comportamentos cadticos.
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Figura 1: Campos de dire¢des para diferentes k,k”
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