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3) Discretizacédo de EDPs

Consideremos o0 modelos do PFR com disperao axial:
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Para r(t,z) ndo-linear, a EDP pode ndo apresentar solucdo analitica. Assim, um
metodo numérico pode ser necessario para a resolucdo da mesma. Como possivel
abordagem, o dominio z, continuo, pode ser discretizado:
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Em cada ponto z=z;, as derivadas podem ser aproximadas, por ex.:
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Assim, a EDP é transformada em um sistema de EDOSs:
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para i=1,...,N

Equac0Oes validas apenas para o interior do reator!



Agora, a discretizacao das condicOes de contorno (usando 12 ordem para simplificar):

74y, Zq ZN IN+1

dC(t,Z) -~ Cl_CO dC(t,Z) N CN+1_CN
dz |, _, AL dz |, AL
dC(t, _
c(to)- 292 ¢ D Cne1=Cn
Vz dz 7=0 V5 AL
CO_D Cl—CO:Cf °.°CN+1:CN
v, AL
5 1 o Se usassemos aproximagéo de 22 ordem:
~{Co =1+ Cq+Cs dC(t,z) —-3Co +4C1-C>
V,AL V,AL — ~
dz |, 2AL
dC(t, Z) _3Cn+41—-4CN —Cnaa
dz |, 2AL




Portanto, na forma discretizada final, temos:
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Observe, agora, que, mesmo para o caso distribuido, podemos representar o
sistema dinamico por:

Oclti_ct: =f(C) com C(0)=Cy




Exemplo: Reacéo de primeira ordem (r=kC)
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4) Adimensionamento de Equacdes

O adimensionamento de variaveis e equacOes de modelos de processos tem 0s
seguintes objetivos basicos:

« Simplificar a notacéo;

« Dar um significado as variaveis que nao seja atrelado a um determinado
sistema de unidades;

* Introduzir grupamentos adimensionais relevantes;

* Facilitar, em alguns casos, a implementacdo de métodos numericos para a
resolucao das equacoes.

Deseja-se que o adimensionamento do modelo facilite sua analise e ndo o
contrario, e que os grupos adimensionais possam dar uma ideia mais clara
de ordens de grandeza entre os termos presentes em uma dada equacao ou
entre equacoes.



Exemplo: O modelo do CSTR néo-isotérmico

V(?j—(f =09C; —qC - VKk(T)C (D)
dT
VCpE =qCp(T¢ —T)+(—AH) VK(T)C — Ah(T - T¢¢) (2)
com: _E
k(T)=kge RT

Observe que este modelo apresenta:

4 variaveis de entrada potenciais (q, Cy, Ty, T,
8 parametros (V, kg, Cp, E, R, AH, h, A).

Sejam C* e T* a concentracao e temperatura de referéncia,

respectivamente, usadas para adimensionar a concentracao e temperatura
no modelo do reator.



Tabela 1. Unidades das variaveis e parametros no Sl.

Variavel/Parametro Unidade no SI
C, C, mol/m3
T, T, Ty K
t S
V m3
Q m3/s
K, K, 1/s
Cp J/(m3 K)
AH J/mol
h J/(m3 K 's)
A m?
E J/mol
R J/(mol K)




O primeiro passo € dividir a Equacéao (1) por qC* e a Equacao (2) por qCpT?,

isto é:
Vd(cj_(cf_cJ_vk(T*)k(T )c
gdt\c*) \c* ¢/ ¢ k(T*)C*
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Observe também que: =

Podemos, agora, definir novas variaveis e parametros adimensionais para o

roblema:
P C T Vv ‘ T Tos
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Assim, o sistema de equacdes do modelo fica:
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Observe, agora, que modelo o adimensional apresenta:

S, Modelo original:
2 variaveis de estado (u, v),

3 variaveis de entrada (us, Vi, V), 2 variaveis de estado (C e T),

4 parametros (D,, B, v, B). 4 variaveis de entrada (q, Cp, T, Te)),
) ) ’ 8 parametros (V, kg, Cp, E, R, AH, h, A).

Além disso, com uma escolha conveniente dos valores de referéncia, C* e
T*, por exemplo, C*=C; e T*=T,, teriamos u=1 e v,=1, 0 sistema apresentaria:

2 variaveis de estado (u, v),
1 variavel de entrada (v),
4 parametros (Da, B, v, B).



