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O estudo e avaliacdo de adsorventes é feita utilizando diversos modelos matematicos,
gue muitas vezes sdo aproximacgoes de um estudo mais rigoroso envolvendo diversas etapas de
transferéncia de massa. O estudo de adsorventes é de grande interesse devido a sua aplicacao
em diversas areas, como para separacdo e purificacdo de gases, remocao de metais pesados em
efluentes liquidos entre outros. O estudo mais rigoroso em particulas de adsorventes envolve a
solucdo da equacdo da continuidade, apresentada na equacdo (1), classificada como uma
equacdo diferencial parcial, onde Cp é a concentracao no interior da particula de adsorvente, #
¢ a variavel 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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Neste trabalho foram avaliados dois métodos numéricos para discretizacao da variavel
espacial, 0 método das diferencas finitas e 0 método da colocacgdo ortogonal, sendo o sistema
de equacdes diferenciais ordinarias obtido com a discretizacao resolvido através de um método
de integracdo numérica. Para avaliacdo e comparacdo dos métodos de discretizacdo foi
considerado que a concentracdo externa a particula de adsorvente permanece constante
(hipétese de banho infinito), de forma que a equacdo (1) em conjunto com condi¢cdes de
contorno tipicas tivesse solucdo analitica. Ainda foi avaliada uma mudanca da variavel espacial
independente n para u =n?, ja que a solucdo é uma funcgio par em relacio a vaiavel espacial.
No método de diferencas finitas ainda foram consideradas diferencas centrais com 3 e 5 pontos,
de forma a ter um erro esperado da ordem de O(h?) e O(h*), respectivamente, sendo h o intervalo
de discretizagéo.
Os resultados obtidos mostraram que reescrever as equaces em termos da variavel g,
foi benéfico para as simulacdes para os dois métodos sem acarretar em aumento no tempo

computacional. A utilizagio desta mudanca de variavel, x=n?, apesar de ser comum para

simulages utilizando colocacgdo ortogonal, ndo é comumente utilizada quando o método das
diferengas finitas é utilizado. Também foi avaliado o efeito do nUimero de pontos de
discretizacdo utilizados para as rotinas e como era esperado o erro de simulagdo cai com o
aumento do numero de pontos, porém o tempo de simulacdo também aumenta. Foi possivel
perceber também que o método das diferencas finitas consegue aproximar com mais qualidade
o valor em cada ponto discreto do dominio espacial, enquanto a colocacao ortogonal, consegue
calcular o valor medio de concentracdo intraparticula, Cp, com exatiddo elevada, mesmo
utilizando poucos pontos de discretizacdo. Essa caracteristica do método da colocacao
ortogonal € interessante pois possibilita 0 uso do valor médio de Cp para calcular a quantidade
de soluto adsorvido no adsorvente que foi removida da fase bulk com boa exatiddo. Por fim, os
métodos serdo avaliados na simulacdo da adsor¢do em um banho finito, situacdo mais préxima
da realidade, sendo os principais resultados obtidos utilizados para a redacéo de um artigo.



