EQE-358 —- METODOS NUMERICOS EM ENGENHARIA QUIMICA
Profs. Evaristo e Argimiro

EXEMPLO ILUSTRATIVO 1

A simulagdo da partida de um reator quimico pode ser obtida através da resolugdo de equacgdo

diferencial ordinaria (em forma adimensional): x(® =1-x(t) __5xm com x(0)=0.
dt 12 +4-x(t)

Esta EDO é resolvida pelo método do ponto médio, resultando na forma discretizada:

0, =uH+D- 1—Ui—5'—ui_ comu,=0 parai= 1, ---, N, sendo: u; o valor numérico de X(t) em
2 12+4.-G,
. t, u; +U,
t=i-h;h="l e g, =L = y=2.7,-u,, .
N 2

Com t. . =4 obtém-se os seguintes valores de Xx(t) para diferentes valores de N e tais valores sdo

final

tabelados abaixo:

Valores numéricos de
x(t)
t N=24 N=48 N=1000
(valores convergidos)
0 0,000000 0,000000 0,000000
1 0,546817 0,546023 0,545759
2 0,693506 0,693080 0,692938
3 0,734194 0,734018 0,733959
4 0,745570 0,745505 0,745483

(i) Mostre como foi obtida a forma discretizada da equacdo diferencial original;

O método do ponto médio quando aplicado no passo i da integragdo numérica da EDO: de(tt)z fltx(t)],

h u+u

da origem a equagdo discreta: u, =u_, +h-f [tH+ > SR

}, definindo-se o valor médio por: G, ==

ou seja: u; =2-T, -u,,, permitindo expressar o método na forma: g =uH+g- f [ti,ﬁg;ﬁi} . Identificando:

5-x(t)

—~— =7 resulta:
12 +4-x(t)

ftx(t)]=1-x(t)-

_ h _ 5-U; .
U =U_, +—-|1-U; ———— |, ou ainda:
2 12+4.0,

(ii) Baseado nos valores tabelados verifique que o método empregado é, essencialmente, de segunda
ordem;

(iii) Com N=24, efetue os trés primeiros passos de integracao.




EXEMPLO ILUSTRATIVO 2
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k.

. . . by 3 .
Considere o modelo cinético de reacdo: A==B-—>C conduzida em batelada em um

ks

reator de mistura, iniciando-se com o componente A puro. A variacdo da concentracao
de A e de B com o tempo é descrito (em forma adimensional) pelo sistema de EDO’s:

()

= () e () com () =1e
dx, (t) K k

Em que ki/k,=1000 e ks/k, = 2. Tal sistema de EDO ¢ resolvido numericamente pelo
método do ponto médio resultando nos seguintes valores:

tempo 0 0,001 0,002 0,003 0,004 0,005
Passo X1 | 1,000000 | 0,333555 | 0,111702 | 0,037849 | 0,013263 | 0,005077
h=0,0010 | x, |0,000000 | 0,665779 | 0,886080 | 0,958089 | 0,980737 | 0,986955
Passo X1 | 1,000000 | 0,360256 | 0,130193 | 0,047457 | 0,017703 | 0,007001
h=0,0005| x» |0,000000 | 0,639025 | 0,867553 | 0,948462 | 0,976288 | 0,985026

(@) Mostre o procedimento recursivo resultante da aplicacdo do método do ponto médio
ao sistema de EDO do problema;

(b) Sabendo-se que o método do ponto médio € um método de segunda ordem apresente
valores refinados de x; e x, fundamentados nos valores tabelados.

EXEMPLO ILUSTRATIVO 3

Considerando o modelo cinético de reagao: A;> B conduzida em batelada em um reator de mistura,
2

iniciando-se com o componente A puro. A variagao da concentragdo de A e de B com o tempo, na forma

adimensional, é descrita pelo sistema de EDQO’s:

dxii(;) =_|I<(_2'X1(T)+X2 (t) com Xl(T)L:o -le
dx, (1) _ Ky

k
dr :k_~x1(r)_(1+é)'x2(f) com XZ(T)LzoZO

2
Em que k; / k, = 4000 e k3 / k, = 5. (a) Mostre qual método de integragdo, implicito ou explicito, é mais

apropriado para este problema; (b) Qual o maior tamanho de passo possivel para o método de Euler
explicito para que a solugdo numérica seja estdvel e ndo-oscilatdéria? (c) Qual o valor final de =

necessario para acompanhar a dinamica do reator? (d) Proponha um procedimento de cdlculo de

X (r) € Xy (r) aplicando o método de Euler implicito com intervalo de integracdo constante.
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EXEMPLO ILUSTRATIVO 4

A partida de um reator, no qual hd uma valvula instalada na saida, é descrito (em forma
adimensional) pelas equacg6es diferenciais ordinarias:

—dh(t)=1— h(t)

dt
dy(t) _1-y(t) .
{jt B h{t) ~ba-y'(y)

Sendo: h(t): altura (adimensional) da mistura reacional no tanque (cilindrico); y(t):

concentracdo do reagente (em forma adimensional) e Da: pardmetro adimensional
relacionado a velocidade especifica da reacdo e as varidaveis operacionais do reator. Estas

equagoes diferenciais apresentam as condigbes iniciais: h(O):O e y(O):l. A aparente

singularidade em t=0 da segunda equacdo diferencial é evitada aplicando-se o método de

1-y(t)

L'Hospital ao termo: h(t) , assim:
lim - y(t) =Y (0) = —y’(O) , resultando em: —dy(t) = —%.
0 h(t) h'(0) dt |, 2

Considerando Da =4, resolva este sistema de equac¢des diferenciais pelo método de Euler
explicito, caracterizando de forma inequivoca um passo de integracdo que assegure uma
solugcdo numeérica ndo oscilatéria. Execute os trés primeiros passos de integracdo. Quais os

valores finais atingidos por h(t) e y(t) ?

EXEMPLO ILUSTRATIVO 5

As equacdes diferenciais abaixo descrevem o comportamento dindmico da sobrevivéncia de
duas espécies animais em um mesmo habitat. A varidvel N; representa o numero de
elementos da espécie “1 “ que é um ser herbivoro para o qual ha abundancia de alimentos, a
varidvel N, representa o nimero de elementos da espécie “2” que é o ser pedrador que
alimenta-se da espécie “1 “. As equacdes diferenciais que descrevem esta dinamica é:

INWO) _ N (1) - BN, () N, ()
—deZt(t) =—v-N,(t)+3-N, (t)-N,(t)

sujeitas as condigdes iniciais: em t=0 (inicio da contagem do tempo) N; = N; o e N,= Nyp.

Com os valores de o= 0.3 ; f = 1/90 ; y=0.2106 e 6 = 0.0002632 e as condigBes iniciais: N1 =60
e N, =10, deseja-se simular o comportamento temporal das espécies até t=20 anos.



EQE-358 —- METODOS NUMERICOS EM ENGENHARIA QUIMICA
Profs. Evaristo e Argimiro

Nas Tabelas abaixo, a variacdo com o tempo do nimero de espécies 1 e 2 resultante da

integracdo numérica das duas equacgdes diferenciais através de um método de Runge-Kutta de

quarta ordem utilizando um passo de integragao:

(i) h;=2anos
Tempo 0 4 8 12 16 20
(anos)
Ny 60 145.86 413.59 1231.75 3317.84 1061.02
N, 10 4.76 2.68 2.54 10.63 104.75
(i) h,= 1ano
Tempo 0 4 8 12 16 20
(anos)
N, 60 145.89 413.85 1233.03 3316.56 1056.68
N, 10 4.76 2.68 2.54 10.67 104.06

1-)Baseado nestes valores e no fato do método de integracgdo ser de quarta ordem, construa

uma nova Tabela de valores de N; e N, que sejam mais precisos.

Tempo

(anos)

0

10

20

30

40

50

Ny

N

Justifique claramente o procedimento adotado.




