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Os processos de adsorcdo em batelada e em leito fixo sdo comumente utilizados em
laboratdrios para avaliacdo adsorventes e em processos industriais de separacdo ou purificacdo
de gases, remocao de metais pesados de efluentes liquidos, entre outros. Nestes processos sao
utilizadas particulas de adsorvente, de forma que o processo de adsor¢do envolve uma série de
etapas de transferéncia de massa, 0s quais sdo descritos por uma equacéo diferencial parcial.

A solucdo analitica desta equacdo diferencial parcial s6 é possivel para isotermas
lineares (lei de Henry). Para isotermas n&o-lineares, como as isotermas de Langmuir e
Freundlich, a solucéo s € possivel com o auxilio de métodos numéricos: um método numérico
para discretizar a equacdo diferencial parcial ao longo da varidvel espacial e um método
numérico de solucdo de equacdes diferenciais ordinarias, originadas com a discretizacao.

Assim, para avaliar a qualidade dos métodos numéricos, principalmente dos métodos de
discretizacdo espacial, serd considera o modelo de difusdo intraparticula, sem o termo de
adsorcdo, conforme a Equacdo (01), onde Cp é a concentracdo, n € a varidvel espacial
adimensional, z o tempo adimensional (nimero de Fourier) e S uma constante de geometria,
sendo igual a 0, 1 ou 2, respectivamente para particulas planas, cilindricas ou esféricas.
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Esta possui solucdo analitica utilizando o método da separacdo de variaveis,
possibilitando assim a avaliacdo direta da qualidade dos métodos numéricos de discretizacao.
Inicialmente foi escolhido o método das diferencas finitas, por este ser mais simples e de facil
implementacdo computacional. Este método consiste na individualiza¢do da variavel espacial
em N pontos internos discretos com subintervalos igualmente espacados. As derivadas espaciais
sdo reescritas com por série de Taylor para cada ponto. Para solucdo do sistema de equacdes
diferenciais ordinarias foi usada a rotina integracdo DASSL, que usa 0 método de BDF
(backward differentiation formula).

Foram realizadas diversas simulacdes, onde foram variados os parametros de
transferéncia de massa e o numero de pontos internos, N. Também foram consideradas
derivadas com precisdo da ordem de o(h?) e o(h*). Devido & condigdo de simetria no centro da
particula, também foi avaliada a mudanga da varidvel independente de » para u, usando a
relacdo u = 52, ja que a solugdo em termos de # é obrigatoriamente uma func&o par.

Foi observado uma grande diferenca nos resultados entre as simulagdes em termos de u
e 77, onde as primeiras levaram a resultados mais préximos da solucdo analitica. O aumento do
namero de pontos de discretizacdo de 10 para 100, melhora um pouco a precisdo dos resultados,
mas aumenta em muito o tempo computacional. Ja 0 aumento da precisdo das derivadas da
ordem de o(h?) para o(h*), como esperado melhora a precisdo dos resultados, sem elevar o
tempo computacional significativamente.

Assim, foram escolhidas como condigdes de simula¢do o uso da variavel independente
modificada u, com 10 pontos internos de discretizacdo e usando derivadas com precisdo da
ordem de o(h?), condicdes que levam a resultados satisfatorios com baixo custo computacional.
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