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INTRODUCAO

Quando problemas envolvendo adsorcdo em particulas porosas sdo avaliados, a descricdo fenomenoldgica destes sistemas de difusdo/adsorcdo é
caracterizada por uma equacao diferencial parcial. A solucao numérica desta equacao envolve a utilizacao de um método numérico para a discretizacao da
variavel espacial e de uma rotina integradora para solucao o sistema de equacoes diferenciais ordinarias ao longo do tempo. Neste trabalho foram
comparados dois métodos para a discretizacao da variavel espacial: o método das diferencas finitas e o método da colocacao ortogonal. Este trabalho em
especial compara a aproximacao encontrada pelo método numérico com a solucao analitica de um problema hipotético de difusdo/adsorcao, permitindo a
comparacao dos métodos, ja que em problemas mais complexos a solucao analitica nao é possivel.

RESULTADOS

Para descrever uma particula de adsorvente inserida em banho infinito Nas figuras abaixo sao apresentados de forma sumarizada os resultados
(primeira hipdtese necessaria para que exista a solucdo analitica) obtidos nas simulagcdes em diversas rotinas, mantendo semelhantes
devemos realizar um balanco material diferencial. Neste problema a condicdes de simulacao. A figura 1 representa o erro médio na particula
isoterma de adsorcao é considerada linear (segunda hipotese necessaria para rotinas distintas ao longo do tempo adimensional, ja a figura 2
para que exista a solucao analitica). Abaixo encontra-se a equacgao representa o erro no calculo da integral que representa a concentragao
diferencial parcial, na sua forma adimensional. média dos poros no interior da particula para cada instante de tempo.
0,0050

C, 09°C, 2dC — e e

Cp _0Ce  20C, — o e

ok 8772 n 877 0,0005

Nessa equagao C,representa a concentracao de adsorbato dentro dos
poros da particula, 7 representa varidavel espacial adimensional limitada
no dominio [0,1] e T representa o numero adimensional de Fourier,
comum em problemas difusivos. Neste trabalho foi utilizada uma
transformacao na varidvel espacial, na forma u = 7°. O objetivo desta
mudanca é aproveitar o fato da solucao obrigatoriamente ser uma funcao
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par em relagdo a 7. O uso desse tipo de transformagao € comum na .
aplicacao do método de colocacao ortogonal, entretanto nesse trabalho - — — > — -
também aplicamos as rotinas de diferencas finitas. Usando esta :
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Estas duas equacoes sao resolvidas, usando condicao de contorno de
simetria no centro da particula e condicao de conveccao na superficie
externa da particula, e condicao inicial de onde a concentracao inicial no
interior dos poros é zero. Os métodos numéricos foram aplicados nas
duas equacdes, assim as equacoes diferenciais parciais tornam-se um
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conjunto de equacdes diferenciais ordinarias, estas sdo integradas o
utilizando a rotina integradora DASPK (Backward Differentiation). Foram sea || e omguna:g
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realizados testes para avaliar o erro em cada ponto de discretizacao e o 00 - - - — >,
erro na concentracao meédia no interior dos poros da particula. r

CONCLUSAO

Além dos resultados apresentados nas figuras, diversas simulacdes foram realizadas para avaliar qual método se aplica com maior fidelidade ao problema.
Foi observado que quando se deseja qualidade nos valores absolutos da funcao, a melhor alternativa é utilizar o método das diferencas finitas, em termos
de 1, entretanto o método da colocagao ortogonal superou o método das diferencgas finitas no calculo das concentragdes médias. Assim, a escolha do
melhor método depende do objetivo de sua utilizacao, mas pode-se adiantar que para o calculo em sistemas mais complexos onde a concentracao média
na particula é de interesse, a utilizacao do método da colocacao ortogonal deve ser considerada. Assim, em problemas com caracteristicas mais proximas
da realidade, onde deve ser considerado um banho finito (concentracdao externa a particula variando ao longo do tempo) e isotermas nao lineares, como
Langmuir e Freundlich, a utilizacao dos métodos avaliados aqui pode ser facilmente aplicada, com a garantia de obtencao de resultados com qualidade.
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