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RESUMO 

LIMA, Diego Sarmento Duncan, Projeto do Curso de Bacharelado em Química. Universidade 
Federal de Viçosa, novembro de 2021. Estudo cinético das reações fotoquímicasdo 
acetaldeído para a formação do ozônio troposféricoutilizando redes neurais 
artificiais.Orientador: Prof. Emílio Borges. 

A alta concentração de ozônio na troposfera é um grave problema ambiental. Seu elevado 

poder oxidante causa danos a plantações e à saúde humana. Tendo em vista que sua produção 

está relacionada com a emissão de gases poluentes na atmosfera, destacando-se os óxidos de 

nitrogênio (NOx) e os compostos orgânicos voláteis (COVs), este trabalho teve como objetivo 

promover um estudo cinético das reações fotoquímicas de formação da molécula de ozônio a 

partir de um importante poluente atmosférico, o acetaldeído. Nesta perspectiva, determinou-se 

de forma teórica a constante de velocidade de cada etapa da reação de formação de ozônio 

troposféricopor meio de um método numérico fundamentado na Rede Neural Artificial do 

tipo Hopfield, modelandomatematicamente o sistema como um problema inverso mal-

colocado. Apesar dos mecanismos de formação de ozônio envolvendo o acetaldeído já serem 

bem fundamentados na literatura, suas constantes de velocidade são difíceis de serem 

determinadas experimentalmente. Desta maneira, desenvolveu-se no presente trabalho uma 

abordagem alternativa que a partir de dados experimentais para apenas uma das etapas 

foipossível estabelecer todas as outras constantes de maneira numericamente robusta. Além 

disso, foram calculadas as energias livres de Gibbs de ativação para cada etapa do 

mecanismo. 

Palavras-chave: poluição, ozônio, COV, reações fotoquímicas, estudo cinético, rede neural 

artificial. 

  



 

ABSTRACT 

LIMA, Diego Sarmento Duncan, Undergraduate Final Paper Submitted to the Department of 
Chemistry in Partial Fulfillment of the Requirements for the Degree of Bachelor in 
Chemistry, Universidade Federal de Viçosa, november, 2021. Kinetic study of 
photochemical reactions of acetaldehyde for the formation of tropospheric ozone using 
artificial neural networks.Advisorr: Prof. Emilio Borges. 

The high concentration of troposphere ozone is a serious environmental problem. Its high 

oxidant power causes damages to vegetation and human health. In view of the ozone 

production is connected to the emission of polluting gases, mainly nitrogen oxides (NOx) and 

the volatile organic compounds (VOCs), this work had the objective to make a kinetic study 

about the photochemistry reactions and the formation of ozone molecule from an important 

polluting gas, the acetaldehyde. In this way, the rate coefficients of each step of formation 

tropospheric ozone hasbeen determined by a numerical method based on Hopfield Artificial 

Neural Network, mathematically modeling the system in an inverse problem perspective way. 

Despite the ozone formation mechanisms, that include the acetaldehyde, are already well 

based in literature, their rate coefficients are hard to be determined. Thus, an alternative 

approach has been developed in this study from the experimental data of only one step 

waspossible to establish all the others coefficients in a numerically robust way. Furthermore, 

the activation Gibbs free energies has been calculated for each step of the mechanism.   

Keywords: Pollution, ozone, VOC, photochemical reactions, kinetic study, artificial neural 

network. 

  


