COQ790 - Analise de Sistemas em Engenharia Quimica

Exemplo 1.1: (modelagem) tanque agitado com valvula na saida (Figura 1.1).
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Figura 1.1

Descricdo do processo: um liquido entra e sai de um tanque pela acdo da gravidade.
Deseja-se analisar a variacdo de volume, altura e vazdo do tanque
(resposta do sistema) frente a variacGes na alimentacédo (perturbacdo no
sistema).

Teoria: - conservacdo de massa

P (vpv)
- conservacgédo da quantidade de movimento
% = —[V.pw] -VP —[V.r] + pg
adveccio  forca depressio  transf.viscosa  forca gravitacional

- conservacao de energia

g{/?((ﬁr%vzﬂ = —(V.pv£U+%v2D -(Vg)

adveccao condugao

—plvvg) -y _(V.[t])

trab. forgas gravit.  trab. forgas de pressdo  trab. forcas viscosas

onde V$ = —g.

Consideracfes: - massa especifica constante




- isotérmico

- mistura perfeita

- F, =K\/Z
Equacionamento:
: dv
balango material:  F, - F, = p?
dimenséo: V=Ah

hidrodinamica: F,=K+\h

Consisténcia: - checar se 0 numero de equacdes € igual ao nimero de variaveis a
determinar (grau de liberdade zero).

variaveis: F,, F, p, V, A, h, K, t = 8
equacoes: 3

constantes: p, K, 4 = 3
especificages: t = 1

forgas motrizes: F, = 1

variaveis a determinar: V, h, F, = 3

graus de liberdade: 3 variaveis desconhecidas — 3 equacgdes = 0

- checar a consisténcia das unidades de medida de todos os termos
envolvidos nas equacdes.

Fo F (kg s)

(kg m3)
(m3)

(m?)

(m)

(kg m-0.5 S-l)
(s)

NOTA: para facilitar a busca por novas equacfes ou novas especificacdes e/ou
forcas motrizes, procurar sempre relacionar — mesmo que indiretamente —
cada variavel desconhecida a uma equacdo, apos eliminar da lista de
variaveis todas os parametros (ou constantes), especificacbes e forcas
motrizes. No exemplo acima, apos eliminar p, K, 4, t e F, da lista de
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variaveis, associa-se V' a equacdo de balango de massa, F, a equagdo
hidrodindmica e chega-se a conclusdo que se deve incluir a equacgéo de
dimensdo que relaciona ¥ com 4 para que a variavel a determinar 4 tenha
uma equagao para ser associada.

Solucdo desejada: dada uma condigdo inicial (2 ou V), deseja-se analisar A(V),
V(F,), F(h). Como h=fV)eV=AF,= h(F,)

Fy=fh) e h=fF,)= F(F,)

logo pode-se analisar todas as variagdes em fungéo de uma dada perturbacéo em F.,.

Matematica e computacio:

dVv
F.—-F =p*—
e L pdt

U v=uan e F=xn
dh _F, kh
dr pA
E.QO = h(t F.)

h(t) = hy

V=Ah =  V(,F)
F,=KJh =  F(F)

Solucdo e validacdo: comparar os resultados com dados experimentais (Figura 1.2).
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Figura 1.2




Exemplo 1.2: (escolha de um modelo matematico) reator tubular (Figura 1.3)
em escoamento turbulento de um fluido Newtoniano, com p, u, C, constantes e

escoamento da massa principal somente na direcdo axial (A+B+--- >R +S+---):

¥

Figura 1.3

considerages: p, p, C,constantes

simetria angular
Vo=V, =0

modelo microscopico:

escoamento turbulento v=v+v ; v =0
(Figura 1.4) C,=C +C; C =0
T=T+T : T =0

t+At

onde w= ~ jwdt é a média temporal de w.

vz

v

Figura 1.4




balango material
6p p cte
total: 5=—(v.pv) = (V.)=0, (V.¥)+(V.v)=0
(Vo) =0, (V.¥)=(V.¥) = (V.¥)=0

16, . 1oév, ov

Ay VI § =t A

ror - r 00 0Oz
0 —

ov,

1074

0 — Vv, ZVZ(I’,Z‘) (1.1)

componente: % =—(V.n)+r,

p cte
n,=p;v-pbVew, = n,=p;v—DVp,

P (V) +(VDVR)+y (+T)
oc, .

8tl =—(V.C;v)+(V.DVC,) + R,

oG o vl O
L= ~(V.G) - (V.G) + (V.DOVE) + R

com DY = £(C)

(Vo)=0 = aaczi = (F.VC)—(V.CV) +(V.DOVC) + R
%:—Vz(r,f)%—(V.@)+(V.D(')V(_;)+Ri (1.2)

balanco energético:

a(pU) - _ (V.pvl}) -(Vgq) - P(V.V) —(z: V) +8,

o
adveccao condugdo  compressdo  dissipagdo viscosa  reacdo
oU A A0
P = (VD) —U[a—’;+(v.pv)}—(v.q) —P(V.v)=(1:Vv)+S,
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p(%—lz+ (v.vﬁ)j =—(V.q) = P(V.v)=(1:Vv) + 3,

A

DU

= (V.q)-P(V.v)—(1:VV) +S

P, (V.q)= P(V.v)=(t:Vv) +5,

dU:(a—l_]) dl7+[a—Uj dT = —P+T(8—PJ dV +C, dT
o), or) or/

OP DV ~ DT
—P+T(—j = 4pC, —=—(V.q)-P(VV)=(t:VV)+ S
p{ GTV}Dt pVDt (V.g)—P(V.v)—(z:Vv) +5,

DV D1 1 Dp
—_— — — | = = V.V
P, th( j (V)

o Dt
~ DT oP
C, == = (V. —T(—) V)= (1:Vv)+ S
PG, (V.q) aTV(V)(T v)+S,

pC, or _ —»C, (V.vT)—(V.q)—T(a—P) (V.v)—(t:Vv) + S,

(V.9)=0

fluido Newtoniano: (t:Vv) =—u¢, , onde ¢, é a fungdo dissipagéo.

v !

P constante: dH = C,dT (fluido incompressivel)

dU =dH-d(PV)=C, dT-PdV

dU =|-P+ T(a—Pj
oT/

. oT .
pCPE:_pCP(V'VT)_(V'q)_M(I)V +3S,

q=—kVT



(V.7) =0

U

T oGV —pCa(V T~ (VKO VT) = (6 +9) 4,

C
ppat

pCp Z—f?pép v, (r,t)aa—T—pép(v.v' T) = (V.k© VT)—pu($9 +¢{7) +5,
zZ
(1.3)

balango de quantidade de movimento:

a(gtv)_ [V.ovv]-VP-[V.t]+pg

p constante: p% =—p[V.vv]-VP-[V.1]+pg

p‘Z—‘f—p[Vw] o[V v~ VP - [V.1¥]+ pg

oV V- VP -[V.19]+pg (1.4)

V.5)=0
(V.v) = D1

modelos de turbuléncia:  v'¢/ = J) =D V(,

A

pCov'T'=q" =k VT

pv v —T(t)
8@? . 66(3,- —(V.DVC)+(V.DYVC)+R,
/4
58(; _ ~(v.(2” +D9)VC) + R,

modelo de gradientes multiplos:

D = DY 4+ p® 5 coeficiente de difusdo efetivo

%_——v (r, t)——(V DVC)+R,|(1.5)




da mesma forma para o balanco energético, desprezando a dissipacéo viscosa:

a

A - a -
pC, 5 :—pCPvZ(r,t)E—(V.kVT)jLS, (1.6)

onde k =k® 4+

e para o balan¢o de quantidade de movimento:

Dv — _
= _VP_[V.T]+ 1.7
P, [V.i]+pg (1.7)

onde 7=tV +1t¥ e uw=p®+p®
(Vv)=0 = [V.1i]=-uVH

Dy - o
PE=—VP +RV*V +pg| (Navier-Stokes) (1.8)

Removendo a notacdo da média temporal e aplicando as condi¢bes de contorno,
com as consideracOes adicionais:

D.=D.(r) € Dy=Dy(r0)

v, =0 (inclui os efeitos de v, # 0)
kZ:kZ(I’,t) e kRZkR(V,t)

balanco material:

a, o*C, 10 ac, ac,
3= DZ(I’,Z‘)7+;5( DR(r’t);j_vZ(r’t)E+Ri (19)

condigdes de contorno (Figura 1.5):

vz, Cio, To ~
—> zona de reacédo —
v z=0 v z=L
z=0" z=0+ z=L" z=L+
Figura 1.5




1) G(0,r,1) = Cio (1)

oun| o =nl_o = v.(rn0C,0- 0=v.(r0)C,(0.r1) =D, (rn)—"=

aC.(0,r,t)
10 &
(sem difusdo em z < 0)

difusdo: geracédo de calor = VI e consumo de reagente = VC

2) C,-|Z:L-=C,-|Z:L+ = v, (rt)C(L,r,

=v,(r,t)G(L"r,1)

Z =17

aac" (L,r,t) =0 (sem reacdo)
z

3) oG (z,0,1) = 0 (simetria)
or
oC; : .
4) 3 L(z,R,t) =0 (parede impermeavel)
s

condicdo inicial: C;(z,7,0) = C,(z,r)

balanco energético:

s OT T 10 oT ~ oT
pC,— (rk (r,1) j pCpv. (r,t)—+AH, R,| (1.10)
ot r or or 0z

AH, = Z(Uﬁ)prod _Z(Uﬁ)reag (por mol de A)

condigdes de contorno:

1) 7(0,r,1) = Ty(1)

k_(r,t) oT(0,r,1)

ou = L= v.(r,t)T (t)-0=v_(r,t) T(O,r,t)—
d._y =dl._y )T, (0)=0=v.(r0) T(0,r,1) o .
(sem difusdo em z < 0)
_ k. (r,t) oT .
2 T,_, =T, = v.(nOT(L ,rt)-—5———  =v.(r,t)T(L"r1)
z= z= pCP aZ -



?(L,r,t) =0 (sem reacéo)
z

3) ?(z,o,t) = 0 (simetria)
r

4)q|_,=U[TL,-T(z,R1)]= kR(R,t)g—f(z,R,t) (transf. de calor pela parede)

condicéo inicial: 7(z,r,0) = T'(z,r)

balanco de quantidade de movimento:

&, P 10( o
S N A 1.11
a & 'uré}’[ré}f] (1.11)

condigOes de contorno:

1) ov, (9(;), t)

=0 (simetria)

2) v_(R,t) =0 (parede imovel)
condigéo inicial: v_(r,0) = v_(r)

Exercicio 1.1: escrever os balangos material, energético e de quantidade de
movimento da forma de modelo de gradientes multiplos para a seguinte seqiéncia
de consideracdes:

a) estado estacionario

2 _ 2
b)aﬁ_f:%:ae = Vz(r)—vZ(O){l—(%) } vz(()):%ujlz—M

c) coeficientes de difusdo efetivos constantes

d) velocidade constante

Usando o modelo resultante do exercicio 1:
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2
VZQZDLOF’ e +DR é(’”%l}+Ri
&

& r oa\ a
v.C, =v. C(0.r) ~p, 2501
oz
%(L,r)zO
aaf’ (z,00=0
aaf’ (z,R)=0
pCy Vz%=kLg+kTR§(r%)+AH, R,
v. T, =v. T(0,r) - kf oT(0,r)
pCp, Oz
%(L,r):o
%(2,0):0
%(z,R) = %[Tw ~7(z,R)]

e ignorando os gradientes radiais, tem-se:

dc,

d*C,
vZ
dz

dz®

= DL +R1-
dG;(0)

szio:szi(O)_DL d
Z

dC,
l L :O
. (L)

A dT dZT
pCpv _Z:kL o

z

2
+AH, R, +UE(TW_T)

k
v. 7, = v, 7(0) - —£- 1O
pCp, dz
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dT
£(1)=0
dZ()

que € resultado da integracdo das equacdes dos balan¢os na direcao radial, obtendo-
se valores médios das variaveis nesta diregéo:

jiCl. (r,z)rdr TT(r,z)rdr
C()=2—F—— & T()=7F——
jrdr jrdr

T(z)= %TT(z,r)rdr

6R 62 R R 8T R
Cov.— TG rdr=k, — | T(z,r)rdr+k 8(—)+AHR d
pLpv: az'([ (z,r)rdr Lazgl (z,r) rdr R_([ ”ar , A{r ¥

_ - 2
A d_T:de T+ikR(ra_Tj

+AH R
dz®>  R? or roA

0

oT
& (z,00=0
ar(z )

oT U
E(Z,R) = E[TW —T(z,R)]

NOTA: por simplicidade, neste modelo foi considerado 7'(z, R) ~ T(z) .

modelo de gradientes maximos: desprezando todas dispersoes.

dG; _

% R C(0)=C,
ZdZ 1 ()
A T 2
pCov. Lont R, +US(T,-T) ,  TO=T,
dz R

modelo macroscdpico: supondo conversdo conhecida.

C,v,S-C,v.S=RV (area da secdo transversal: S, volume do reator: V)
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pCpv. T, S—pCov. T, S=UA, (T,-T)+AH, R,V

(&rea de troca térmica: 4,)

Alguns numeros adimensionais:

C
Pre Hey v _ _ mec. molec. de transf . q. m. (Prandil)
k, a mec.molec.de transf.de calor
oo M _ v __ mec molec. de transf . q. m. (Schmidt)
pD, D, mec.molec.de transf.de massa
Re— Lvp _ Ly _ forca zn.erczal (Reynolds)
U y  forga visCOSa
C (T, - T, 5 .
Pe = Re'Pr — HC (T, =T)) _ transf . calor adeecgfzo (Peclet energia)
k (I, -T,) transf . calor difusdo
bL
Pe, = ReSc = v(C, —-C,) _ transf. massa advecgdo (Peclet massa)

D (Co—C,)  transf.massa difusdo
L
L

_k.L _T.M.convecgdo

Sh =
D, T.M. difusao

(Sherwood)
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