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Resumo 

Apresentam-se neste trabalho a modelagem e simulação de modelos bidimensionais 
de reatores catalíticos em leito fixo em estado estacionário, não-adiabático, não -
isotérmico f' com resfriamento contra corrente para a produção de acetaldeído. via 
oxidação do etano! sobre catalisador Fe-Mo (poroso), utilizando para isso os dados 
c a equação da taxa de reação apresentada na Tese de Mestrado de Maci<'l Filho :25. 

Os modc>]os considerados neste trabalho são o modelo pseudo-homogêneo (mo­
delo 1) P o modelo heterogêneo (modelo 11). No modelo heterogêneo os processos de 
transferéncia envolvidos são: 

• tran~feréncia intrareator - entre os espaços vazios do leito fixo 

• trnnsfen?ncia intrapartícula- dentro da partícula de ca.talisador 

• transferencia interfases- entre o seio do fluido e a superfície do catalisador. 

O sistema de equações diferenciais não-lineares dos dois modelos são resolvidos 
pelos métodos dos elementos finitos e das diferença.•:; finitas. 

São feitas comparações da performance dos dois modelos e a influência dos 
parâmetros mais importantes são escolhidos. tornando-se possível escolher as me­
lhores condições de operação do projeto. A otimização foi feita com o objetivo de 
oLter a melhor produtividade. 
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Abstract 

This work prcsents Lhe modelling and simulation o f the steady stale two-dimensional 
model of packed-bed, non-adiabatic and non-isothermics c-ountcrrurrenl cooled re­

actors for the production of acetaldehyde. via lhe oxidation of ethaTJol over iron­
molibdenium oxide ratalyst. using thc data and the ratc equation presented in 
Maciel Filho"s MsC Thcsis i25. 

Thc rcactor modcl considerC'd in this work consist of pseudo-homogcneous rnodcl 
(modcl I) and lwterogeneous model (model JJ). In tlw het.erogcncous model t.he 
transport process involved are: 

• intrareactor transport - through the voids betwen in the fixed beds 

• intraparticle transport -- within the catalyst pellet 

• interphase transport - betwecn üw mainstream of fluid and thc surface of the 
catalyst pellet. 

The systems of non-linear differcntial cquations of the two mode!s have been 
wlvcd by finite e\ement method and finit<' differences method. 

The performance of psf'udo-homogeneous model h as been c:ompared to the het.f'­
rogeneous model. Thf' influence of the rnost important parameters h a.•; been elf'ct<>d 
wich enable us t.o choose the project 's best. opcraiing conditions. An otimization 
ha.s been rorried 0111 to 1 h(' best productivity. 
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Capítulo 1 

Introdução 

O catalisador de óxido d<' ferro-molibdênio utilizado no processo de obtenção do ace­
taldeído, via oxidação do etano!, opera na faixa de temperatura inferior a 300°C, 
com rendimento em acetaldeído superior a 95% e conversão total dos reagentes, 
apresen1Cin<io nÍVf•is muito s11periores aos procf>ssos com qHP o a•et.ilklf'ído é produ­
zido at ualrnente. J\esse sentido o objetivo do presente trabalho é contribuir para 
o desenvolvimento e aperfeiçoamento de um novo processo mais ativo. estável e 

seletivo. 

O trabalho é apresentado da seguinte forma: 

I\ o capítulo dois. apresentam-se a revisão bibliográfica sobre a modelagem ma­
temática, a sensitividade pararnétrlca e as soluções numéricas com relação aos rea­
tores catalíticos em l<~ito fixo. 

No capítulo três. apresentam-se o modelo cinético e a dedução da equação da 
taxa de reação de etano! à acetaldcído sobre catalisador poroso de óxido de ferro­
molibdênio por um mecanismo do tipo Tenkim. proposta por :t-.-laciel Filho 125] em 
sua tese de mestrado. 

l\o capítulo quatro. apresentam-se os dois conjuntos de equações diferenciai.s 
parciais da modelagem - um para o reator e um para a partícula df' catalisador. 
Para o reator foram considerados dois casos: o modelo pseudo-homogêneo bidi­
mcnsional de reator catalítico em leit.o fixo. em estado estacionário, não isotérmico, 



não adiabálico C' com resfriamento contra-corrente (moddo I) c o modelo hctc­
rogi>nco bidimcnsional de reator cata\ítico em leito fixo. em estado estacionário, 
não isotérmico. nâo adiabático e com rcsfriarn<mto contra-corrente (modelo II). 
Para o catalisador foi adotado o modelo de partícula esférica porosa simples com o 
objetivo de evitar complicações geométricas. Apresentam-se ainda neste capítulo, 
as correlações de transferência de calor e massa intrareator, intrapartícula e inter­
fases hem como as propriedades físicas dos reagentes-produtos, do cat.alisador e do 
fluido de troca térmica. recomendadas pela literatura. 

No capít,ulo cinco, apresentam-se os métodos numéricos utilizados para resoh·er 
as equações difer('nciais parciais em duas variáveis espaciais não-lineares do modelo 
de reator e as equações diferenciais parciais elípticas não-lineares que surgem do 
modelo de partícula de catalisador. Utiliza-se o mPtodo dos C'lcmcnt.os finitos para 
resolver as equações diferenciais dos modelos 1 e li. O método das diferC'nças finitas 
é utilizado para o modelo 11, supondo partícula isotérmica. 

No capítulo seis, apresentam-se os re::;ultados da simulação e otimi;.;açâo com 
ambos os modelos de rea.tores, onde um desvio relativo foi definido. comparando-se 
as temperaturas máximas previstas pelos modelos I e II. A otimização foi feita, 
avaliando-se o comportamento do reator com relação à sensitividade paramétrica 
às variações de parâmetros tais como: razão molar dos reagentes, diâmetro interno 
dos tubos, vazão más5ica do5 reagentes e temperatura de entrada dos reagentes, 
com o objetivo d(' escolher o melhor conjunto desses parãmetros de modo a oferecer 
a melhor produtividade. São feitas análises com relação à estabilidade do método 
dos elementos finitos e uma comparação dos métodos numéricos utilizados. 

Finalment c. no capítulo sete. apresentam-se as conclusões do trabalho. baseando­
se em critérios definidos no capítulo anterior e sugestões para novos estudos. 
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Capítulo 2 

Revisão Bibliográfica 

:\este capítulo apresenta-se a rev1sao bibliográfica com relação aos modelos para 
estimativas dos parâmetros de transferência de calor, abordados na literatura e suas 

consequências na modelagem matemática de reatores catalíticos em leito fixo. É 
ff"i1a ainda 11ma sinopsf' da modo-lagf'm f' da sensit.ividadf> paramPtrica de rf'nt.ores 
ca.talíticos em leito fixo. 

2.1 O Problema da Transferência de Calor 

As dificuldades encontradas com os modelos heterogêneos surgem da transferência 
de calor. que em contraste com a transferência de massa, ocorre em ambas as fases 
sólida e fluida do Jeito fixo de partículas. 

Singer e Wilhelm (1950) publicaram um trabalho pioneiro, agrupando as contri­
buições para a transferência de calor das fases sólida e fluida. Coberley e Marshall 
(1951) identificaram uma resistência adicionaL chamando-a d~ c-oeficiente de trans­
ferência de calor na parede. 

Yagi e Kunii {1959) c Kunii e Smith {1960) apresentaram o modelo teórico mais 
preciso (e elaborado) para condutividade térmica efetiva radial. O modelo consi­
dera o fluxo de calor por condução efetiva como a resultante de duas contribuições: 
uma é estática e a outra é dinâmica. A contribuição estática é uma combinação da 
condução f' radiação entre o fluido e o sólido. Efeitos dinâmicos incluem convecção. 
A equação proposta é resultante da combinação das contribuições anteriores em um 
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arranJo apropriado. atrav6s de fórmulas básicas de transferência de calor, depen­
dendo se op<'ram em série ou paralelo. 

O mecanismo de transferência de calor na direção radial pode ser interpretado 
pelos seguintes modelos: 

• modelo de uma fase para ocorrer por ,.. condução efetka", ou seja. o empacota­
mento e o fluido são tomados como pseudo-homogêneo, sendo que na verdade 
contêm contribuições de condução no fluido e no sólido, convecção na direção 
radial e radiação em ambas as fases. Duas alternativas são possíveis: 

modelo contínuo unidimensional, pelo coeficiente global de transferência 
de calor. lJ: 

modelo contínuo bidimensional, podendo ser: 

a um parâmetro, pela condutividade térmica efetiva, k.T; 

_, a dois parâmetros, pela condutividade térmica efetiva, Àer e o co­
eficiente de transferência de calor na parede, a 1,, considerando que 
quando a condutividade efetiva é calculada em vários pontos da 
seção perpendicular ao fluxo verifica-se que seu valor diminui gra­
dualmente na região próxima à parede. 

• modelo de duas fases, que é mais realista, podendo trocar energia entre si, ha­
vendo uma equação de energia para cada fase vinculada através do coeficiente 
troca térmica entre as fases. 

De Wash e Froment (1972) correlacionaram os resultados experimantais para U, 
ker, Àer e o"~" 1 como funções do número de Reynolds. empacotamento e diâmetro dos 
tubos. As correlações~ com relação ao número de Reynolds. levam à linhas retas 
que interseccionam o eixo do coeficiente de transferência de calor. indicando que 
há uma contribuição estática e uma contribuição dinâmica. A contribuição estática 
é- independente do comprimento do leito e do número de Reynolds, exceto para 
leitos pequenos. mas claramente dependentes da condut.ividade da partícula. A 
contribuição dinâmica é uma função linear do número de Reynolds. As correlações 
------ -----------c---

j E~.~e:< coe/icÍeJlte,- n?.ú ,-ão constantes, em geral, seu.;; valores diminuem com o aumt>llt.o do com-
prunento du leitn 

·~correlilç<·•e<: hil:<e<lclil~ de dildo;; obt.ic\o;; de reilt.orts experimentais, sem reação química, oude a 
relação fi ~ re]iltivamente pe(jUena. 
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para n 1, estavam numa forma inteiramente diferente das apresentadas até então, 
mas confirmaram seu ajuste com as predições teóricas de Yagi e Kunii[48:. 

C. H. Li e B. A. Finlayson (1977), baseando-se em dados da lit.cratura 1 fixa­
ram valores assintóticos independentes do comprimentos do leito para o projeto de 
reatores, apresentando as melhores correlações assintótica.;; de hw e U para empa­
cotamento esférico e cilíndrico, fixando ainda um número de Biot. 

Dixon e Cresswell {1979) ba..c;eando-se em um modelo de duas fac;es relacionaram 
os parâmetros de transferência de calor efetivos com parâmetros que poderiam ser 
calculados independentemente, sem envolver constantes empíricas ou ajustáveis. A 
relação entrf> os parâmetros é feita pela equivalência entre os modelos de uma e de 

duas fases. 

2.2 Modelagem Matemática 

Somente a partir da década de sessenta começaram a surgir os modelos pseudo­
homogêneos bidimensionais de reatores catalíticos em leito fixo. Anteriormente o 
fenômeno de aquecimento ou resfriamento de um fluido em leito fixo, isto é, a troca 
de calor com a parede era explicado por um modelo contínuo unidimensional que 
considerava temperatura do fluido, uniforme na secção transversal perpendicular 
ao fluxo. A condição de uniformidade radial não é frequentemente encontrada, ou 
seja~ as predições da temperatura média através do modelo unidimensional difere 
significativamente da média radial verdadeira, como consequência da sensitividade 
da taxa de reação com a temperatura e da diferença entre a temperatura no reator 
e a temperatura do fluido refrigerante. Essa aproximação mais detalhada é impor­
tante quando for necessário verificar se a temperatura no eixo não excede um certo 
valor que tornaria o reator supersensível. 

Wilhelm {1962) interpretou a performance do modelo bidimensional de rea­
tor, quase contínuo de reator, envolvendo variação radial e axial de temperatura 
e composJçao. baseando-se em trabalhos anteriores com relação aos fenômenos de 
transferência. 

Carberry e \Vende! (1963) utilizaram o modelo pseudo-homogêneo bidimensional 
sem dispersão axial efetivamente. Apesar desse modelo englobar muitas proprie-
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dadcs importantes de reatores em k'it.o fixo, o ajuste quantitativo das prcdiçúcs da 
performance do modelo são através de ajustes em parâmetros, tais como, energia de 
ativação, fator pré-exponencial. condutividade térmica efetiva radial ou coeficientes 
de transferência. A princípio a cinética e os parâmetros de transferência deveriam 
ser tomados independentemente. resultando em uma predição bem sucedida das 
observações f'Xperimentais. 

McGreavy e Cresswell (1969) apresentaram o modelo pseudo-homogêneo em que 
o calor é transferido considerando-se a fase fluida apenas. 

Carherry e \\'hit.c· (1969) apresentaram um modelo heterogêneo. mas supondo a 
transferência de calor apenas na fase fluida e utilizando-se de parâmetros térmicos 
efc>tivos globais, estando portanto conceitualmente errada. 

De Wash e Froment (1 970) apresentaram o modelo heterogêneo em que são fei­
tas distinções entre as temperaturas e pressões parciais das fases sólidas e fluidas, 
sem as restrições dos modelos anteriores, ou seja. considera separadameJJte a .trans­

ferência de calor na parte sólida e fluida por meio de parâmetros de transferência 
de calor efetivos para cada fase. 

Patterson e Carberry (1982) atribuíram a discrepância das predições dos pon­
tos quentes pelo modelo pseudo-homogêneo devido às imprecisões dos valores dos 
parâmetros de transferência de calor utilizados 1 por dois motivos: 

• Primeiro, porque o parâmetro chave de transfência de calor >.~r diminui de 
valor com o aumento do comprimento do leito. A introdução de um termo 
de dispersão axial no modelo de transferência de calor, sem reação química, 
remove a anomalia da dependência do comprimento e ajusta melhor os resul­
tados experimentais estatisticamente. Em experimentos de transferência de 
calor, o gradiente de temperatura axial cai monotonicament.e com o aumento 
do comprimento do leito, a análise de resultados desprezando o termo de dis­
persão axialle'\·a erroneamente a baixos valores de >.~r e a 1, para uso no modelo 
pseudo-homogêneo e consequentemente em supcrprediçôes do,. ponto quente'', 
indicando que o modelo subestima a taxa de remoção de calor do leito. Por­
tanto. a inclusão do termo de dispersão axial no modelo pode> também dimi­
nuir a predição de temperatura para o ponto quente: 

6 



~- Tabela 2.1: Modelos de reatores catalíticos 
' modelo pseudo-homogêneo i modelo heterogêneo 

T -T·C'-C 1 T 'T·C-'C ~---- -:_ 1 __ - -~- _ •• ____ I r -· ' ' c~··--

Unidime_nxionqj UnidimenÚmJ_q_/ 
A.Básico ou ideal D. Gradiente interfacia] 
B. Mistura axial 
j3idimensional 
C. Mistura radial 

E. Gradiente interfacial e intrapartícula 
Ri dimensional 
F.Mistura radial 

-- -- --- ______ I 

• Segundo, para baixos valores de ,f,_. utilizados para reações com grandes efei­

tos térmicos, verificam-se altas taxas de transferência radial de calor com 
relação aos leitos de grande diâmetros utilizados em muitos experimentos de 
transfêrencia de calor. Este fenômeno pode ser relacionado à região de baixos 
gradientes de temperaturas observados em medidas do perfil de temperatura 

radial (altos valores de Àe,..)- Esta região tem um tamanho característico, rela­
cionado ao diâmetro de empacotamento, e então ocupa uma grande região do 
diâmetro do leito para baixos valores de ~, que possivelmente explica altos ,. 
valores para Àer· Portanto. a transferência de calor radial é função não apenas 

d R b ' d· . - D e _e1 .. mas tam em a razao i. ,, 

O procedimento geral para o projeto de reatores catalíticos requer considerações 
de gradientes de concentração e temperatura intrapartícula, intcrfases e intrarea­
tor. Fromen1. e Bishoff (1979) apresentaram um revisão dos modelos e discutiram 
sua aplicação, incluindo o."i parâmetros associados com os três tipos de processos 
de transferência. sumarizados na tabela 2.1 numa forma simplificada do arranjo 
geométrico, complexo e aleatório do leito fixo. 

2.3 Sensitividade Paramétrica 

No projeto e operaçâ.o de reatores químicos para reações fortemente exotérmicas, 
um dos maiores problemas enfrentados é o aparecimento de '"pontos quentes"'. Por 
razões de segurança. atividade do catalisador e seletividade do processo, a tem­
peratura do ponto quente deve ser mantido dentro de certos limites. Ainda. em 
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muitos casos a tnnpcrat ura do ponto quente é muito sensível a rdativamcntc pe­
quenas mudanças nas variáveis do processo. Urna leve mudança na temperatura de 
entrada dos reagentes podt• resultar em uma. grande mudança na temperatura do 
ponto quente com subseqüente ''runaway". 

Muitos estudos foram feitos para predizer este fenômeno. chamado sensitividade 
paramétrica, e estabelecer nitérios de "runaway". Eles t.ern sido revisados por Hla­
vacek (1970) e mais recentemente por Frornent- (1984). Bilous e Amundson (1956) 
foram os primeiros a referirem a esse estado corno "sensitividade paramétrica" e es­
tudaram por uma aproximação em estado transient.e, considerando o efeito de uma 
pertubação senoidal. Então, Barkelew (1959) integrou as equações de continuidade 
e energia para um grande número de casos, utilizando o modelo unidimensional 
em estado estacionário de reator tubular em leito fixo. Destes resultados ele ob­
teve diagramas em que para um determinado diâmetro de tubo D, a combinação 
requerida de C0 e te que poderiam ser obtidas para evitar '"runaway" ou vice versa. 
Agnew C' Pot.1er (1966) estenderam o trabalho de Barkelew para situações onde 
os gradient.e:; de t-emper.atura e concentração radiais são levados em consideração 
e também apresentaram diagramas para previnir "'runaway", incluindo a relação f, .. 

Yan Walsenaere e Froment (1970) seguiram diferentes aproximações para obter 
condições leYando à operação "runaway" (primeiro e segundo critério). Eles utili­
zaram a ocorrência de pontos críticos nas trajetórias na temperatura do reator T vs 
conYersão relativa X para definir critérios intrínsic:os. Chambré, semelhantemente 
Oroscar e St.ern (1982), e mais recentemente Morbidelli e Varma (1982), derivaram 
o método para reações de ordem simples baseadas nas isoclinas no plano (T, P). 
Rajadhyaksha e outros ( 197 5) e McGreavy e Adderly ( 1 973) consideraram situações 
em que ocorrem gradientes de temperatura interfacial e gradientes de concentração 
intrapart.ícula e indicaram que o modelo pseudo-homogêneo sâo apenas boas apro­
ximações quando a etapa controladora da taxa é a reação química. 

Todos os estudos acima foram restritos à cinética de primeira ordem e também 
a temperatura do fluido refrigerante foi considerada constante. 

Akella e Lee (1983) apresentaram um projeto aproximado para reator /trocador 
de calor contra-corrente para reações altamente exotérmicas com a inerente sensiti­
vidade paramétrica, através de diagramas de fases, definindo as regiôes de operação, 
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segundo um plano temperatura de entrada dos reagcnf.cs c fluido de troca t.hmica. 
Guirardello ( 19~8), utilizando um procedimento análogo, definiu diagramas de fases 
para a reação de etano! à acetaldeído sobre catalisador de cobre oxidado. 

2.4 Métodos Numéricos 

A solução numérica da modelagem matemática de reatores catalíticos em Jeito fixo 
em estado estacionário, não adiabático e não-isotérmico tem recebido considerável 
atenção nos últimos tempos. 

Finlayson (1971) resolveu as equações diferenciais que governam o reator ca­
talítico com gradientes radiais de temperatura e concentração pelo método da 
colocação ortogonal e utilizando o método de!:;eTIYolvido por Villadsen e Stev.·art 
(1967), mostraram que o método é mais rápido e preciso que o método das dife­

renças finitas. 

Hlavacek e outros (1971) publicaram uma série de trabalhos utilizando diferen­
tes técnicas para resolver o problema. Atkas e Stter (1977) classificaram as técnicas 
que podiam ser utilizadas e verificaram que o método das diferenças finitas apresen­
tava problemas de estabilidade. V arma e outros (1976) verificaram que a solução 
apresentava problema de rigidez para uma certa faixa de parâmetros do reator. 

Villadsen e Michelsen (1978) apresentaram o método da colocação ortogonal 
para resolver numericamente as equações diferenciais parciais e elípticas do ba­
lanço de massa e energia na partícula de catalisador e verificaram que o método é 
mais rápido e preciso que o método das diferenças finitas. 

Rao e outros (1981) utilizaram o método da colocação ort.ogonal em elementos 
finitos com funções de interpolações Hermit.~ e B-Spline, sendo resolvido sem difi­
culdades para uma grande faixa de parâmetros do reator. 
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Capítulo 3 

Cinética de Oxidação de Etanol a 
Acetaldeído sobre Catalisador de , 
Oxido de Ferro - Molibdênio 

Neste capítulo apresentam-se a equação da taxa intrínsica de reação para a oxidação 
de etano] a acetaldeído sobre catalisador de óxido de Fe-Mo (poroso), proposta por 
Maciel Filho j25j, que utilizou um modelo para a adsorçâo e reação química na su­
perfície de catalisador do tipo Tenkim e as equações das taxas para os compostos que 
participam dessas reações na interpretação dos dados cinéticos que foram coletados 
obedecendo aos critérios de um modelo de reator PFR, opera.do de modo integral 
e praticamente isotérmico, permitindo ajuste pelo método dos mínimos quadrados. 
No método de Tenkim as etapas não precisam estar em equilíbrio químico, mas em 
regime permanente e utiliza~se do conceito de rotas de reação. 

3.1 Modelo Cinético 

Foram proposta<> duas rotas de reação: 

]VPI: CH3CH20H + j 0 2 ~ CH3CHO + H 20 

As duas rotas acima são combinações lineares da<> seguint-es etapas: 
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Ni') Ni2) 

(1) CH,CH20H + z.o, ~ CH,CHO + H,O + z.o 1 1 

(2) z + o, b z.o, ! -4 o 2 

(2') 2 z.o ~ z + z.o, ! 1 2 

(3) CH3CHO + z 
K, 
~ 

~ Z.CH3CHO o 1 

( 4) Z.CH,CHO + H 20 ~ CH,CH20H + z.o o 1 

Etapa 2' é muito rápida. 

Etapa 3 é de equilíbrio. 

O modelo proposto supõe a adsorção do oxigênio molecular, sem dissociação em 
um único sítio ativo Z do catalisador. 

Admite-se que moléculas de etanol da fase vapor chocam-se com moléculas do 
oxigênio adsorvidas formando acetaldeído, água e oxigênio atômico adsorvido, con­
forme é mostrado na etapa 1. 

Considera-se que a ocupação de sítios ativos com ox1gemo atômico é acom­
panhada de reação rápida entre átomos adsorvidos, regenerando um sítio ativo e 
formando oxigênio molecular adsorvido no outro. A etapa 2' representa essa con­
sideração. Devido a rapidez dessa reação, a fração de sítios ativos coberta por 
oxigênio atômico é praticamente desprezível. 

A etapa 3 do mecanismo admite que parte do acetaldeído formado é adsorvido 
no sítio ativo, ficando em equilíbrio com o acetaldeído presente na fase gasosa. 
A obtenção do etano} a partir da reação do acetaldeído adsorvido com a água é 
mostrada na etapa 4. Essa reação não é termodinamicamente favorável, pms a 
variação da energia livre de Gibbs é positiva. 
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3.1.1 Equações das Taxas de Reação 

A taxi:l global de reação de um composto que participa de uma ou mais reaçô0s 6 
dada por: 

' r- = ,--... v(iJ ,fi) 
J LJ·· (3.1) 

t=l 

onde: 

r
1 

=Taxa de reação do composto j por unidade massa de catalisador 

r\ i) =Taxa de reação global i por unidade de massa de catalisador 

v?) =Coeficiente estequiométrico do composto j na reação global i. 

Assim em regime permanente a reação global conduz a: 

(3.2) 

(3.3) 

(3.4) 

(3.5) 

ou eliminando rl 1l nas equações acima, teremos: 

(3.6) 

I 
TO~. = - -T('H,GHO 2 • (3.7) 

(3.8) 
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Utilizando o fll('('anismo proposto 1, 2, 2·. ~ <' 4 ac; taxas dP reação para cada 

composto são: 

(3.9) 

Tz (3.10) 

(3.ll) 

(3.12) 

onde 'Ul é a taxa da etapa j do mecanismo por unidade de massa de catalisador. 

As taxas de cada etapa do mecanismo são dadas por: 

onde O,_ é a fraçào de sítios ativos desocupada. 

As constantes da equaçào da taxa seguem a lei de Arrhenius: 

E, 
ki = k,,, x exp(·- R

9 

x T} 1: = 1,2,4 

A etapa 3 do me,anismo, em equilíbrio, fornece: 

I -- OcHJ·Ho 
\g = 

0 •.. PcH 3 CHU 

(3.13) 

(3.14) 

(3.15) 

(3.16) 

(3.17) 

A constante de equilíbrio K3 segue urna relação com temperatura dada por: 

(3.18) 
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onde Ei é a energia de ativação da etapa d<' reação i c !!:.11;., é a entalpia de adsorção 
do acetaldeído (etapa 3). 

Do balanço de sítios ativos, ocupados e desocupados temos: 

(3.19) 

As equaçoes da taxa de cada composto devem ser colocadas em função de 
variáveis facilmente mensuráveis, no caso, a pressão parcial de cada composto. 

Combinando as equações 3.6, 3.7, 3.9, 3.10, 3.13 e 3.15, temos: 

(3.20) 

Resolvendo o sistema de equações 3.20, 3.li e :::.19, chega-se às expressões para 

0,, Ou~ e OcH~cHo: 

onde: 

A~ CH,CH,OH 
B ~ 0 2 

C~ N, 

D = CH3CHO 
F~ H, O 

litilizando as equaçÕes 3.2, 3.22, 3.23, 3.13, 3.15 e 3.9 obtemos: 
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(3.22) 

(3.23) 

(3.24) 



onde 

nas unidades: 

6 15746 
k 1 -3.41492~10 xexp(-----) 

R, X T 

21793 
k, ~. 2.34757 x 10" x exp (-R, >: T) 

7 ( 13674 
k4 =- 1. 78585 x 10 x exp - ) 

R9 >- T 

G 934i 
K 3 ~ 1.19281 x 10'exp(-----) 

Rg X T 

Jkd = Jk,J = Jk,J = ---,-__:_N_:'I_:e.;cta"-n"éol:---c­
min x g catalisador x atm 

[Ks) = atm- 1 

1 -~-m~o_l_e_ta~n~o~l--~ 
JrA 1 ~ min x g catalisador 

ITJ~K 

(3.25) 

(3.26) 

(3.27) 

(3.28) 

com R, =- 1.987 "1"
1
K. foram obtidas mediante o método dos mínimos quadra-

m<> x 

dos dos dados experimentais. coletados por Maciel Filho [25] entre ISO'' C a 240ÚC, 
em uma instalação experimental para coleta de dados cinéticos esquematicamente 
construída. conforme figura 3.1. 

Supondo comportamento de gá."i ideal, lembrando que: 

• 
J\.1 = N1p +:L vYl .Ç, (3.29) 

•=l 

onde 
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I\'
1

,, =-- n~ d(' rnol<'S iniciais da espécie j 

1\'
1 

:;::: 11() de moles da espécie j após a reação 

~. = grau de conversão da reação i. 

Obteremos: 

onde: 

1 = 1 -i- 0.5 ,, X - Rm 

(l_~lp 
1 

(0.21 X Rm - 0.5 X X) p ,. 

F. 
_ 0.79 X Rm 

c- p 
') 

X 
Pv = -P 

') 

X 
Pp = -P 

' 

P
1 

=pressão parcial da substânciaj 

e onde conversão foi definido por: 

e rendiment.o fracionário global em acetaldeído por: 
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Figura 3.1: Diagrama de blocos da instalação experimental para coleta de dados 
cinéticos. 
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Substituindo os equações anteriores em 3.21, teremos a taxa global dr rca.çao 
em função da conversão(~ da pressão total no reator. 

Na figura 3.1: CSG- Coluna com sílica gel. Ri- Rotâmetro para N 2 ou H 2 • 

R;. R!1 - Rotárnctros para ar. ST - Saturador. BTA - Banho termostático com 
água como fluido. AE- Dispositivo para alimentação de etano!. SPA- Serpentina 
de J>r~-aquecimen1o. BTO- Banho termost.ático com fluido Mobit Oil. CTBTO -
Controlador de temperatura do DTO. CTBTA - Controlador de temperatura do 
RTA. RT- Reator tubular. CCT- Cromatógrafo de condutividade. IT- Integra­
dor eletrônico. RG- Registrador. RB- Rotámetro de bolha. IJG- Banho de gêlo. 
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Capítulo 4 

Modelagem Matemática, 
Propriedades Físicas e 
Correlações de Transferência 

Neste capítulo apresentam-se o modo de operação, os modelos pseudo-homogêneo 
e heterogêneo bidimensionais de reator catalítico em Jeito fixo, não-isotérmico, não 

adiabático c com resfriamento contra-corrente que foram utilizados na simulação, 
denominando-os de Modelo I e Modelo Il, respectivamente, bem como as equações 
que representam o modelo de partícula esférica e porosa de catalisador. 

Esses modelos matemáticos não são necessariamente utilizados apenas à reação 
em estudo, que é a oxidação de etano] a acetaldeído sobre catalisador poroso de 
óxidos de ferro-molibdênio, podendo ser facilmente estendida para outras reações. 

Apresentam-se também as correlações para a estimativa dos parâmetros de 
transferência de calor e massa interfase~ intrareator e intrapartícula e das propri­
edades físicas dos reagentes e produtos bem como as equações da taxa de reaçâo 1 

cntalpia de reação e propriedades físicas do catalisador e do fluido de troca térmica 
que são necessários na utilização desses modelos de reatores. 
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Figura 4.1: Diagrama esquemático de um reator /trocador de calor simplificado. 
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4.1 Características do Reator 

..;,of•l.o ol'"o 

l''"'"b""'" IT1I 

A reação de oxidação de etano! à acet.aldeído sobre catalisadores à base de óxido 
de ferro-molibdênio são altamente exotérmicas, portanto supõe-se neste estudo um 
reator multitubular, preenchido com partículas de catalisadores Fe-Mo finamente 
divididos (d1, = 0.1 em) e inertes com o mesmo diâmetro equivalente. a fim de 
diminuir a taxa de reação por unidade de volume de reator. formando um leito fixo 
de partículas. 

DE'\' ido à necessidade de remover ou adicionar calor, nã.o é po-ssível utilizar-se 
um único tubo de grande diâmetro preenchido com catalisador, justificando o uso de 
milhares de tubos com pequenos diâmetros, garantindo uma melhor transferência 
de calor e um melhor controle de temperatura. Os tubos são envolvidos por uma 
camisa anular na qual flui um óleo de troca térmica em contra-corrente, promo­
vendo a transferência de calor externa. Como fluido de troca térmica considerou-se 
o SYLTHERM-800 [18], utílizado industrialmente na faixa de operação de -40 a 
400°C sob forma líquida. 

O feixe de tubos são distribuídos num passo triangular e construídos assim como 
sua carcaça em aço inox 304. O comprimento dos tubos utilizados foram de 200cm e 
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um estudo do diâmetro do tubo foi realizado numa forma de verificar sua influência 
na performance do sistema. O sistema é representado esquematicamente na figura 
4.1. 

4.2 Modelos de Reatores Bidimensionais 

4.2.1 Suposições dos Modelos 

Em todos os modelos bidimensionais de reatores catalíticos em leito fixo, foram 
feitas as seguintes considerações: 

• Sistema bidimensional, considerando perfis radiais; 

• Estado estacionário; 

• Modelo de fluxo empistonado; 

• Efeitos desprezíveis de dispersão axial de calor e massa com relação aos gra­
dientes radiais e pelo fato da razão Í > 100 ser obedecida nas simulações; 

• A velocidade mássica superficial G f e número de Peclet. radial para transfêrencia 
de calor e massa foram considerados constantes numa determinada secção 
transversal do diâmetro de tubo; 

• Perda de carga ( ~) desprezível em comparação à pressão de operaçao do 
reator (P) no caso dos gases, estimada a partir da equação do balanço de 
quantidade de movimento da pag. 36 da reL [25]; 

• O balanço de massa foi feito em função apenas do reagente-limite (no caso o 
etano!), devido as interrelaçôes de estequiometria das substâncias que compõem 
o meio reacional: etano}, oxigênio, nitrogênio, acetaldeído e água; 

• Ausência de mudança de fase do fluido refrigerante ejou dos reagentes-produtos 
(evaporação ou condensação); 

• Volume V 1 do sistema reagente constante. supondo o meio reacional composto 
com ar em sua maior parte e baixa concentração de reagente limite (etanol). 

1 V = V,.(I + c_.1 .X). oude c .'I(::::; O) é a fraç;~o de cou\•er;:~o volumét.rica do sl:st.ema entre o início 
e a couvcrs~o complet.<t. 
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As Pquaçôes básicas para o modelos bidimensionais de reatores ca.talíticos em 
leito fixo são através de: 

• Balanço de massa dos reagentes e produtos; 

• Balanço de energia dos reagentes e produtos; 

• Balanço de energia na fase sólida do reator; 

• Balanço de energia no fluido refrigerante. 

Dentro do procedimento geral para o projeto de reatores catalíticos em leito fixo 
que também requer considerações de gradientes de temperatura e concentração in­
trapartícula. interfase e intrareator, e dependendo de como essas considerações são 
levadas em conta na interpretação do balanço de massa e energia podem resultar 
nos seguintes modelos: 

4.2.2 Modelo Pseudo-Homogêneo Bidimensional de Reator 
Catalítico em Leito Fixo (Modelo I) 

A característica básica desse modelo é que considera idênticas as condições das fases 
sólida e fluida, supondo que a etapa controladora da taxa é a reação química. 

Portanto temos: 

Para o balanço de massa: 

&C &'C I &C 
u .•. - = (j.Der·(-- +-.-)-r,. 

az Br2 r j)r 
( 4 .I) 

Para o balanço de energia dos reagentes-produtos: 

(4.2) 

Para o balanço de energia do fluido de troca térmica: 

(4.3) 
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Condições de contorno: 

Para z =O 

Para r= O 

Para r= R 

Onde: 

c:....: c,, 

a c --=o ar , 

ar 
Ôr =O. 

a c 
- =0. ar 

cp1=capacidade calorífica molar dos reagentes-produtos 

cp~=capacidade calorífica por unidade de massa de fluido de troca térmica 

C= concentração de etano! na fase fluida 

C0 :.. concentração inicial de etano! na entrada do reator /trocador de calor 

23 
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Der -difusidadf' efetiva radial 

JJ11 =diân)('tro externo dos tubos 

J\'1=nÚmPro de tubos 

u,.=velocidade espacial 

R=raio interno dos tubos do reator/trocador de calor 

r 11 =taxa de reação por unidade de volume do reator 

t.r=temperatura do fluido de troca térmica 

T:::::temperatura no seio da fase fluida 

TI'--- temperatura na parede interna dos tubos 

V =coeficiente global de troca térmica 

Wc=velocidade mássica de fluido de troca térmica 

a
1
,=coeficiente de película na parede interna dos tubos 

p1=massa específica dos reagentes-produt.os 

À,r=condutividade térmica efetiva radial 

E1=porosidade do leito 

1J=fator de efetividade 

(-.6.Hr)=variaçâo da entalpia de reação, por moi de etano!. 
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4.2.3 Modelo Heterogêneo Bidimensional de Reator Ca­
talítico em Leito Fixo (Modelo II) 

Esse modelo supõe gradientes interfasc c intrapartícula, ou seja, leva em conta as 
limitações da transferência de calor e massa sobre a taxa global de reação e considera 
separadamente a transferência de calor por conduçã.o efetiva na direção radial nas 
fases nólida e fluida do leito fixo do reator. 

Portanto temos: 

Para o balanço de massa: 

ac a'c 1 ac "-·--a = ,,.D,.(-a, +-.-a ) - k,.a,.(C- C.), 
z r r r 

( 4 .I O) 

(4.11) 

Para o balanço de energia na fase fluida: 

(4.12) 

Para o balanço de energia na fase sólida: 

) ,. (a
2
T, I aT,) ( 'H) (T" ') T = A~r- -a 2 +-.-a + -u r .'T].r,,- hr.a,. ; - T,: ' 
T T T 

(4.13) 

(4.14) 

Para o balanço de energia no finido de troca térmica: 

(4.15) 

CondiçÕ<~s de contorno: 

Para:::= 0: 

c= c .. = c.,. (4.16) 
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r~ r .. ~ T,,. ( 4 .17) 

Para r =- 0: 

a c ac, 
(4.18) -~o ar ar ' 

ar ar. 
(4.19) - =-· =0. ar ar 

Para r= R: 

a c a c .. 
ar ar =o, (4.20) 

f ar f -.\".ar = a, .. (r- r,), (4.21) 

(4.22) 

Onde: 

av=área superficial da partícula de catalisador por unidade de volume do reator 

a 11;=área superficial da partícula de inerte por unidade de volume do reator 

C,, =concentração de etano] na superfície da partícula de catalisador 

h1 --coeficiente de transferência de calor interfase 

h
1
,=coeficient.e de transferência de calor na película adjacent.e entre as partículas 

k9 =coeficiente de transferência de massa interfase 

Ti= temperatura no interior da partícula de inerte 
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r:-~=temperatura na superfície da partícula de inerte 

T,,=tempcratura no interior da partícula df' catalisador 

T;'=temperatura na superfície da partícula de cat.alisador 

n;",=coeficiente de película na parede interna do tubo para fasf' sólida 

a{=coeficient.e de película na parede interna do tubo para fase- fluida 

.\{r=condutividade térmica efetiva radial na fase fluida do leito 

À~r=condutividade térmica efetiva radial na fase sólida do leito. 

O segundo e o terceiro termos na equação 4.12 indicam a troca de calor entre a 
mistura gasosa e a fase sólida do leito diluído de partículas 1 enquanto que o último 
termo das equaçôe~ 4.13 e 4.14 refere-se à troca_ de calor por condução entre as 
partículas sólidas do leito. 

Adimensionalizando as equações acima de acordo com a tabelas 4.1 e 4.2, ternos: 

Modelo I: 

ax a' x 1 ax 
o- ~ ai-( o-" -e > o- ) - f3J .r,, 
uz ur~ r ur 

(4.23) 

az 
J.OiJt) ~a; r,. 
r r 

( 4.24) 
iJT 

( 4.25) 

Condições de contorno do modelo I: 
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Para Z = 0: 

Para r= 0: 

Para 't = 1: 

Tabela 4.1: Variáveis adimensionais. 

X= c,-c 
o .. 

X = C,--C, 
" c., 

--· T" 
T~~ 

.• T., 

C= G.!_::-~ 
C, 

r - I_ -H 

X= O, 

T=l. 

ax 
-=0 ar ' 

iJT 
- =o. ar 

ax 
-=0 &r , 

-- - T. T .. - -T 
" 

t = t 
T, 

- ' z =L 

X= !:..1:. 

'" 

iJT - -
- iJr = Bi.(T- T 1,). 
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Tabf'la i_.2: Constantes da modelagem matemática. 
Constantes do Modelo J: 

n' I 

Pem = c;,_d~. 
1'!-D .• 

Constantes do Modelo 11: 

O<JJ ~ Rl_p,,, 

' ~ ali R~.Pe1, 

(3" ~· 
(;J-Cl'J 

a, Cn.k11 .a., 

a, h 1,.av 

1.-=.l'.H,) 
U7 = T" 

Pem 0.:..~ 
PJ·D. • 

Bif = 
a{,.R 

>-.:'. 
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f]~ -

f3JJ 

/3; 1 

Pe, 

a, 

a, 

U(-; 

~ 

Bi .• 

!!.i.:!:_ 
c;_c,. 

L(-LlH.J 
(;f .cl',r 

Pr-L.a,. 

(;f 

L.h,.<l,. 

(; J-C1'J 

Gl.d, .. q>[ 

I' f·).!, 

hf.Uv 

h 1 .a,,-

,. 
R; 

1r.D,..N1 .f' .• b~.! 
"'···C/'· 

a~.R ,_ ., 



Modelo Il: 

ax 
iJz 

a' x 1 ax 
nu.( 

0
_, + c. a- ) + i3u.(X .• - X). 
r r r 

(4.32) 

a1.(X- X,)-·· -·rJ.r,. (4.33) 

aT I iP.T 1 ar , ---_.. - , -"-,. -
i)

- ~o JJ.( iJ··• + =· iJ-) + i3 11 .(T.- T) ~ i3 .(T, - T). (4.34) z r~ r r 

2- --- - a T. 1 ar. __ 
a,.(T.- T) ~ ac.( a-,· -t :·a-·)" a,.~.r,,- a,.(T,- T,), (4.35) 

r r r 

(4.36) 

( 4 .37) 

Condições de contorno do modelo JI: 

Para Z =O: 

X~ X,~ o, (4.38) 

T ~ T, ~ !. ( 4 .39) 

Para T =O: 

ax ax .. 
-~--~o. 

ar ar 
( 4.40) 

iJT aT. 
-~_.~o. 

ar ar 
(4.41) 
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Para r = 1 

ax 
ar 

ax. --::o, ar 

i!T - -- ar ~ Bí J-(T- T,,). 

aT. - -- a; ~ Bí .•. (T.- T, ). 

(4.42) 

(4.43) 

(4.44) 

4.3 Modelo para Partícula Porosa de Catalisador 

4.3.1 Suposições do Modelo 

• Estado estacionário; 

• Partícula de forma esférica; 

• Sistema reagente à volume constante, supondo o meio reacional composto de 
ar em sua maior parte e baixa concentração de reagente limite {etano!). 

4.3.2 Modelo de Partícula Porosa Esférica Simples de Ca­
talisador 

Fazendo-se os balanços de massa e energia e supondo-se o modelo de partícula 
esférica simples de catalisador com as hipóteses simplificadoras acima. obtém-se o 
seguinte sistema de equações diferenciais não-lineares e acopladas, que governa os 
mecanismos de transferência de calor por condução e difusão de massa na partícula: 

(4.45) 

>.,!! [_i__(r 2 .'}1_)' ~(-!!.H ).RA· ., . d ,. d ' ' r;. r,, r,. · (4.46) 
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Condições de contorno: 

Onde: 

de 
~o. 

dr,, 

dt 
-~o. 

dr1, 

..\~ff=condutividade térmica efetiva na partícula 

D,ff=difusídade efetiva na partícula 

RA= taxa dP reação por unidade de volume de partícula 

c::::concentraçâo de etanol na partícula 

r 0 =raio da partícula 

t=iempera.tura de reagentes-produtos na partícula. 

( 4.4 7) 

(4.48) 

( 4.49) 

(4.50) 

Adimensionalizando as equações acima de acordo com as tabelas 4.1 e 4.2, temos: 

I d ( 2 de 
1
. _ r,; R 

-.~-- X - i- - · A· 
:r2 'd:r dx Deff·Co 

(4.51) 
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d ., di ' ·1- (x· ), 
x 2 d:r dx ' 

Condições de contorno: 

Para :r - 0: 

Para :r= J: 

de 
dx 

=O, 

dt 
- =0. 
dx 

de _ k,.ro (X _ ) 
D 

. .• X, 
dx •f! 

dl 

dx 

h1.r0 -.' -
-.(T.-T). 
Àejj 

4.3.3 Fator de Efetividade 

(4.52) 

(4.53) 

( 4.54) 

( 4.55) 

(4.56) 

Com o objetivo de medir a eficiência com que a superfície interna de catalisador 
é utilizada, define-se o fator de efetividade ?] para o modelo li, a razão entre a 
taxa global de reação e aquela que seria observada se toda a superfície interna do 
catalisador estivesse disponível aos reagentes nas condições de temperatura e con­
centração da superfície externa do catalisador. 

Portanto, 

(4.57) 

Adimensionalizando. ternos 

n= 
( .rc ) r.p. J; x=l 

(X T'')' TA n _. 
( 4 .58) 
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x::::ofat.or de diluição 

3C,_ 4 - 16C,_ 3 + 36Ci-z- 48C1_ 1 + 25c, 

12.ó.x 

a,,=área superficial da partícula por unidade de volume. 

(4.59) 

(4.60) 

A equação 4.60 foi extraída das equações propostas por Guirardello [14] em sua 
tese d<' mestrado. onde os termos do numerador são valores obtidos numericamente. 

4.4 Equação da Taxa e Entalpia de Reação 

4.4.1 Equação da Taxa de Reação 

A equação da taxa de reação utilizada nos modelos acima é a mesma proposta 
por Maciel Filho [25! para a oxidação de etano! à acetaldeído sobre catalisador de 
óxidos de ferro e molibdênio (ver secção 3.1.1). 

A expressão da taxa de reação baseda no volume de reator é obtido pelo pro­
duto da expressão da taxa de reação por unidade de massa de catalisador e inerte 
(aço inox) e a densidade aparente do leito catalítico obtido experimentalmente no 
trabalho de Maciel Filho [25], ou seja: 

(4.61) 

A expressao da taxa de reação baseda no volume de partícula é obtido pelo 
produto da expressão da taxa de reação por unidade de massa de catalisador e 
inerte (aço inox) e a densidade da partícula, ou seja: 

(4.62) 
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4.4.2 Entalpia de Reação 

A variação da entalpia de reação em função da temperatura é dada por um processo 

em três etapas: 

reagentes a T e 1 atm produtos a T e 1 atm 

.i:>H H j r.c:.Hp 
reagentes a 298 K e 1 atm 

tJ.H;·~E 
_______. produtos a 298 K e 1 atm 

ou seja. 

• ilHR: Variação de cntalpia no resfriamento da massa reagente da tempera­
tura desejada T para uma temperatura de referência padrão (298 K). 

• b.H298 : Variação da entalpia de reação a 298 K, 

• !iH r :Variação da entalpia no aquecimento dos produtos da reação do estado 
padrã.o a 298 K para a temperatura desejada T. 

E como entalpia é uma função de estado: 

2 ],298 4 /,T 
b.H, =L v;.cp,.dT + b.H;,, +L v,.cp;.dT 

i=l T 1=3 208 

onde: . , 
ll.cp = L v; .cp; - L v; .cp, 

i=3 t=l 

nas unidades: 

icpi = kcal 
kmol.K 

As expressões para cp, são dadas na tabela 4.3. 
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Tabela 4.3: Constantes das propriedade físicas 
I j I !1'2 I O, I H,O I C/{gCJf,OH I CHoCHO I " 

cp:'l 7.440 6.713 7.701 2.153 I 1.843 
cp~2) >: 100 ' -3240. -0.879 459.5 51130. I 13530. 
cp,( 3 J x 10(; 6.4 4.170 2.521 -20.04 I -24.04 

cp;4) >. 10\J -2.544 
; 

-2.79 -0.859 0.328 i 5.685 

o, (A) 
' 

' 3.798 

I 
3.467 2.52 4.31 3.728 

! 
(<;/K) 71.4 106.7 775.0 431.0 I 592.3 i 

' 
T,, (K) 77.4 I 90.2 373.2 351.5 293.6 

' 
MM, 28.013 31.999 18.015 46.069 44.054 
6, 0.0 0.0 1.0 0.3 0.74 ' 

1 Jl., ( debyes) 0.0 0.0 1.85 1.69 2.5 

4.5 Propriedades Físicas 

Nesta secção são apresentadas a_<; correlações da literatura ]18, 31], utilizadas na es­
timativa das propriedades físicas dos reagentes-produtos, do catalisador e do fluido 

de troca térmica1
. 

4.5.1 Propriedades Físicas dos Reagentes-Produtos 

Massa molf>cular da mistura reagentes-produtos 

onde M .M; é peso molecular e y, a fração molar de cada composto, 
nas unidades: 

Massa específica 

3 J\'~;:I.e trabalho"." foi utilizado para indicar a parte decimal dos 11\Ímeroi:'. 
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Para uma mistura: 

nas unidades: 

P xMMt 
Pt = 

R, X T 

]Tj ~I< 

! P] "-- a.t.m. 

iMMt] = gfgmol 

iPt]- gfcm' 

IR11 j o::: 82.05 atm.cm3 jgmol.K. 

Capacidade calorífica 

Para uma mistura multicomponente: 

onde: 

5 

CPJ = LYi·cp, 
i=l 

(4.68) 

(4.69) 

(4.70) 

fi · Pl l21 l'l t•l d . d d b I e os coe ctentes cp; , CP; , cp, , cp; para ca a composto sao a os na ta e a 4.3, 
nas unidades: 

Difusividade 

]cPtl = caljgmol.I< 

]T =I<. 

Para mistura gasosa multicomponente, a difusividade de um composto j na mis­
tura é dado por: 

D f • '· 
1 '\'5 & 

- Yi·L..k=t N 
' (4.71) 
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Para uma mistura binária o cocf]çicntc> de difusão de um composto i em j é dado 

por: 

onde: 

D,i ~Di,= 1.8586 > w-'{]7' 3 (~ + ~)]'i'/(P.oii.nv)}. 
' J 

A C 
!1v(Lennard & Jones) = ---0 --t- --- + 

T· eD.T' 

T 
T 

("') 
' 

. . I ( ) 
alJ = -- a, + a i 

2 

' - (' ')'i'-Ot; - o1 .oJ , 

E G 

para gases polares: 

onde: 

p 
flv(Stockmayer) = flv(Lennard & Jone-') + 0.19;' 

A = 1.06036 
B = 0.15610 
c= 0.19300 
D = 0.47635 

E= 1.03587 
F= 1.52996 
G = 1.76474 
H = 3.8941, 

nas unidades: 

[T[ =K 

[D,1] = cm 2f.• 
[P] = atm 
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(4.72) 

(4.73) 

(4.74) 

(4.75) 

(4.76) 

(4.77) 

(4.78) 



!MM,] ~ gjgmol. 

E os parâmf'tros ('~), a, e /J; são daÇos 4 .3. 

Viscosidade 

Para mistura gasosa multicomponent.e: 

onde: 

[1 +(!Lo/ !Li )'i'.(M,JM,)li4
J
2 

[8.(1 + M;jM,)J 1i 2 

A C E 
O:v(Lennard&Jones) = ~+ DT· + FT;; 

r~ e - e . 

para gases polares: 

onde: 

nas unidades: 

p 
O,(Stockinayer) = O(Lennard & Jones) + O.Z;y. 

A = 1.16145 
B = 0.14874 
c= 0.52478 

[T]=K 
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D = 0.77320 
E= 2.16178 
F= 2.43787, 

(4.79) 

(4.80) 

(4.81) 

(4.82) 

(4.83) 

(4.84) 



[MM,; ~ gjgmo/. 

Condutividade térmica 

Para uma mistura mult.icomponentc: 

onde rj:J,1 é estimada pela equação 4.80. 

Para componente simples utilizou-se a correlaçâo de Eucken: 

nas unidades: 

com Rg = 1.987 caljgmol.K. 

>.,.MM, 5 
= cp, + 4.R!l 

i..\,]= caljcm.s 

[p;[ ~ g/cm.s 

[c,.[ = cal/ gmo/.K 

4.5.2 Propriedades Físicas do Catalisador 

( 4.85) 

( 4.86) 

As seguintes propriedades físicas do catalisador são os mesmos valores propostos 
por h·1aciel Filho 125]: 

• Área superficial do catalisador; 

• Volume total de poros: 

• Densidade aparente do catalisador. 

E através desses parâmetros foram calculados: 

• O raio médio de poro: 

• A porosidade da partícula. 
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Algumas propriedades foram calculadas <'XJlC'rim<'ntalrn<'niP, tais romo 

• A difusiYidadP thmica qu<' foi ('Stirnada no Laboratório de Efeito Fotoa.cüstico 

do IFGW-rNJCAMI' I:I!: 
' . 

• A composição do catalisador ('/I: m;bsica) foi estimada experimentalrncnlc por 

d·r - . X I.)· 1 raçao em ra1o _ !-. 

Atrnvés desses parâmetros foi estimada a condutividade térmica da part.(' sólida 

do cat.alisador Fc'~Mo. 

Raio médio d<> poro 

Porosidade da partícula 

v 
rk:;;;: 2.__!?_. 

s, 

Foram utilizados os seguintes valores para: 

• O volume total de poros 

• A superfície total do catalisador 

• A densidade aparente do ratalisador 

p1, ~ 0.654 g/cn/'. 

Arca superficial da partícula por unidade de volume 
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(4 .88) 

(4.89) 

(4.90) 

('L9l) 

(4.92) 



Ár('a snpt•rfit:ia] da partícula por unidad(~ de volume de reator 

a,= 
6.(1 - ,,) 

<P .•. d,, 
(4.93) 

onde; 

( 
superfíciP da e~fcra ) 

superfícic da partícula ambos de mesmo volume 

0.54. (4.94) 

Condutividade ténnica da parte sólida do catalisador 

A condutividade térmica da parte sólida de catalisador foi obtida a partir da 
relação; 

(4.9.1) 

onde: 

cp~ = capacidade calorífica do catalisador 

o: - difusividadf' térmica 

P." = densidade de empacotamento da pastilha de catalisador. 

A capacidade calorífica do catalisador cp .• , foi calculada da seguinte forma: 

(4.96) 

onde: 

cp~e2o~, cp~" 0 ~ = capacidades caloríficas por unidade df' massa, a 25"C, do 
óxido de ferro e óxido de molibdênio obtidos da literatura 137) 

xFe~o~ e xM<>Oc. = fraçÕes mássicas dos mesmos c foram obtidos experimental­

mente por difração em RX [2]. 
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Foram o~:; seguintes valores utilizados: 

1.22calfg.K ( 4 .97) 

cp';''0 " = 1.50calfg.K (4.98) 

(4.99) 

:rMoO;, = 86.51%. (4.100) 

Na estimativa da difusividade térmica da parte sólida do cat.alisador rx, utilizou­
se do experimento do Laboratório de Efeito Fotoacústico do IFGW-UNICAMP, 
onde os aparelhos utilizados são todos conhecidos e podem ser encontrados nos 
laboratórios mais simples, conforme figura 4.2. 

O efeito fotoacústico consiste, basicamente, na expansão e contração do gás em 
contato com a amostra, quando esta absorve luz modulada. Esse efeito baseia-se no 
fato que todo calor gerado na amostra, seja transferido para o gás. Somente urna 
pequena camada responde termicamente às variações de temperatura na superfície 

• do material. A expansão e contração do gás gera uma variação de pressão na célula 
fotoacústica, que é percebido facilmente mediante o uso de microfone sensível. 

A quantidade de calor depositada no material é proporcional à variação de 
pressão na célula. Isto implica em dizer que a intensidade do sinal acústico, detec­
tado por essa alteração de pressão. está diretamente relacionada com a quantidade 
de luz abson·ida pela amostra. ou seja o sinal acústico é gerado como consequência 
da oscilação térmica na superfície do material. 

Portanto conhecendo-se a absorção ótica da amostra, pode-se deteriifinar a di­
fusidade térmica. 

A teoria do efeito fotoacústico prediz que para baixa.<; freqüências de modulação 
- f- a amplitude do sinal traseiro tem o seguinte comportamento: 

e-•,fi 
s,"' -~-
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Figura 4.2: Diagrama de blocos para medida da difusividade t.érmica por efeito 
foto---ª-L6_s_tir_o_. ______________ _ 
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onde: 

b = \fi.Y' {4.102) 

"· 
E para altas frequências de modulaçao (f > 35Hz) que a fase frontal varia 

sPgundo as expressões: 

onde: 

1 
q,,. = A(2) + arctg[--] 

z- 1 

z = A{1).{J 

( ) t;F.I' A 1 = -. 

"·· 

{4.103) 

(4.104) 

(4.105) 

Portanto com o ajuste numérico do sinal traseiro e da fase frontal em função da 
frequência de modulação estima-se a difusidade térmica a. 

Foram obtidos os seguintes valores em função da densidade de empacotamento 
da pastilha de catalisador p_., que foi prensada uniaxialmente: 

~Qjcm 3 ~)~a~p~a~ra~b_a,~·x~a~s_f~(_m~f~s-'~)~a~p~a~r~a~a_l~ta~s~f_,(~m~;~·s~'~) __ a~(m~/~s~')~ 
!2.412 0.0015 0.00161 0.00156 
i 2.430 0.0020 0.00197 0.00199 

A reprodução dos resultados para altas c baixas frequências de modulação ga­
rantem o sucesso do método na estimativa da difusividadc térmica do catalisador 
de óxido de Fe-Mo. 

4.5.3 Propriedades Físicas do Fluido de Troca Térmica [18) 

Massa específica 

p, =A+ B.T (4.106) 
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onde: 

nas unidades: 

válida para: 

A = 9.\7.29 

B ~ -0.90194 

[Ptl = kgjm' 

[T] ="C 

O~ T :S 400 ~o C. 

Capacidadl" calorífica 

onde: 

nas unidades: 

válida para: 

Viscosidade 

onde: 

nas unidades: 

cp, =A+ B.T 

A = 1607.4 

B = 1.5184 

[cp,] = Jjkg."C 

[T] ="c 

O" C <; T <; 400"C. 

B C D 
ln!l,· =A+ T + T', T' 

A= -6.59078 
c= -9.96854 X 10'' 
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B = 4.7696 X 103 

D = 1.07523 X 108 

(4.107) 

(4.108) 



válida para: 
~45"'C < T < 375"C. 

Condutividad(' térmica 

(4.109) 

onde: 

A= 0.13943 

B = -1.5666 x w-• 
nas unidades: 

válida na faixa: 
0°C:::; T:; 400°C. 

Condutividade Térmica dos Tubos do Reator 129; 

A condutividade térmica dos tubos do reator, considerados como de aço inox 
304, é dada por: 

onde: 

nas unidades: 

válida para 

a=l.4031 

m = 0.410266 

!.Xd = Vv)m.K 

[Tj=K 
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4.6 Correlações de Transferência: 

Os parâmetros de transferência de calor e massa do~ modelos foram estimados das 
correlações semi-empíricas existentes na literatura [12, 25, 27] e utilizam os seguintes 
grupos adimensionais: 

Reynolds Re = ~i 
>J 

Prandtl Pr.:::: 9'{"PJ ,, 

Schmidt Se= -"L 
p.Di.f 

Nusselt Nu= hJ.d 
>..f f 

Sherwood Sh ~ ~ 
Di.f 

P I P G[<i 
ec et em= •l·i'r·D.,. 

Nos grupos adimensionais o comprimento característico - d - é escolhido de 
acordo com a geometria do sistema sendo que para a partícula não esférica de cata­
lisador, d é o diâmetro equivalente de uma esfera de mesmo volume que a partícula. 

Para o espaço entre a carcaça e os tubos, onde escoa o fluido de troca térmica, 
d é o diâmetro equivalente para transfência de calor definido por: 

D' 
' 

onde: 

Área de escoamento 

Perímetro molhado 

' !\' D' Dê- I· li 

Nt.Do 

De= Diâmetro da carcaça do reator/trocador de calor, 

Du = Diâmetro externo dos tubos reator/trocador de calor. 
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4.6.1 Correlações para Estimativa dos Parâmetros de Trans­
ferência de Calor e Massa lntrareator 

Os parâmetros de transferéncia de massa como Der e de calor tais como .\" ).,! , af 
e r' e r /'' 

o.;',, Àer e o:1, nas fases sólida e/ou fluida são dadas a seguir: 

Difusividadp efetiva radial Der --

É dada pela correlação proposta por Dorrweiler e Fahien j22]: 

(4.112) 

onde: 

(4.113) 

(4.114) 

c onde: 

D=diâmetro interno dos tubos do reator-trocador 

d"=diâmetro equivalente da partícula 

i1r=velocidade mássica dos reagentes-produtos 

t:1=porosidade do leito fixo (do reator) 

PJ=massa específica dos reagentes-produtos. 

Condutividade térmica efetiva radial da fase sólida >.;r -

Foi calculada da correlação proposta por Yagi e Kunii j48] e 1\unii e Smith [20], 
supondo que as contribuições de radiação são desprezíveis por que na simulação a 
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t.empcra.t.ura no reator não excedeu a 100"C c' considerou-se o leito do reator com­
posto de partículas com diâmetros equivalentes menores que 0.6 em ]16]. 

Foi utilizado também o método de Singer e \\'ilhelm [311 que distingue as con­
tribuições para a condutividadc efetiva para a fase sólida, ).:r, e para fase fluido, 
).{r. 

onde: 

1 
l ~ 3 

(4.115) 

,B=coeficientc que depende da geometria da partícula e da densidade do empa­
cotamento, entre 0.9 e 1.0 

ci>=fator que depende da densidade de empacotamento dado por: 

f/- 0.260 
q,, + (</>,- q,,) 0.216 

q,, ,, :> 0.4 76 

é.j :'5 0.260 

0.260 <: ,, <: 0.4 76 (4.116) 

(4.117) 

( 4.118) 

ondP $ 1 e <j> 2 são obtidos através de gráficos desenvolvidos por K uni i e Smith ]20;. 

O modelo de Yagi e Kunii ;48] e Kunii e Smith 120: considera o fluxo de calor 
radial por condução efetiva decorrentes de duas contribuições: uma é estática e a 
outra dinâmica. 

A contribuição estática supõe ausência de fluxo de fluido c considera os seguintes 
mecanismos para a condução efetiva: 

1. Transferência de calor através do fluido nos espaços vazios do leito; 

(a) Por condução: 

(b) Por radiação. 
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2. Transfcrt'nria de calor onde a fa"ic sólida do leito está envolvida; 

(a) Por condução at.ravés da superfície de contato entre as partículas; 

(b) Por condução através da película estagnante na vizinhança da superfície 
de c-ontato; 

(c) radiação entre as partículas; 

(d) conduçâ.o através das partículas. 

A contribuição dinâmica supõe fluxo de fluido e corresponde ao fluxo de calor 
devido à mistura turbulenta de porções do fluido. descrita pela difu!)ividade efetiva 
radial. 

Condutividade efetiva radial da fase fluida )..f -
" 

De acordo com o modelo de Yagi e Kunii [48]. Kunii e Smith [20] e Singer e 
VVilhelm [34]. Foi estimada por: 

>.f = < (' + dp.CPJ·G) 
er l-"f p 

Cm.fl 
(4.119) 

Coeficiente de transferência de calor na parede para fase fluida a.{, -

Foi calculada da correlação de Yagi e Wakaoi12;: 

o{, .dr, 

{ 
0.6.Pr 113.Re '1 2 

1 para 1 < Re :; 40; 

= 
Àj 0.2.Pr 113 . Re0

·F-, para 40 S Re < 2000 
(4.120) 

onde: 

Re= (4.121) 

(4.122) 

e onde: 
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Jl 1 ~ vis<"osidadc dos reagentes-produtos 

cp1....::capacidade calorífica dos reagent.cs-produtos 

À1::::condutividade térmica dos reagentes-produtos. 

Coeficiente de transferência de calor na parede para fase sólida lY' ,. 
Foi utilizada a correlaçâ.o proposta por Olbrich IJ2] 

!.' 
n·' = 2.12_____!!-

" d ,. (4.123) 

Condutividade ténnica efetiva radial g]oba] para o modelo I Àer -

Foram calculados somando-se os parâmetros efetivos e individuais de cada fase: 

' - ' ' d .1'\er - .1'\er + A_,r (4.124) 

CoeficiPnte de transferência de calor na parede para o modelo I o:1, -

Foram calculados somando-se os parâmetros efetivos e individuais de cada fase: 

(4.125) 

4.6.2 Correlações para Estimativa dos Parâmetros de Trans­
ferência de Calor e Massa Intrapartícula 

A difusividadc combinada intrapartícula, Knudsen e molecular, bem como os parâmetros 
efetivos de transferência de calor Àeff· e de massa Deff são dados por: 

Difusividade Knudsen Dk -

(4.126) 

nas unidades: 
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onde: 

Tk = raio médio do poro, 

[r,i c- À 

ITI ~ K 

M AJA = peso molecular do etano!. 

Difusividadc combinada na partícula porosa de catalisador D,. 

onde: 

I I 
-+~ 

D, Du 

DiJ = difusividade molecular dada na equação 4.72 

Dk = difusividade Knudsen definida no item anterior, 
nas unidades: 

Difusividarl<> efetiva na partícula porosa de catalisador Deff -

(4.127) 

É calculada pelo modelo de poro aleatório de \Vakao e Smith [42]. ou seja: 

(4.128) 

onde: 

D~ = difusividade combinada dada pela equação 4.72. 

(p = porosidade da partícula dada pela equação 4.88. 

Condutividade tPrn1ica efetiva na partícula Àeff ·-

Dada pela correlação proposta por Woodside e Messmer [47]: 

(4.129) 



onde: 

>-. 1 = condutividadP t.6rmira dos reagenteswprodutos, 

>. .• ::::- condutividade térmica da parte sólida de cat.alisador. 

A rondutivida.de térmica efetiva do catalisador a 25"G, ÀcJJ· obt.ida a partir das 
equações 4.85 e 4.95 está dentro da limitada faixa em que se encontra a maioria 
dos cat.alisadores porosos utilizados na indústria química, ou seja, entre 0.1 a 0.4 

Btu/h.ft.'F l16l. 

4.6.3 Correlações para Estimativa dos Parâmetros de Trans­
ferência de Calor e Massa Interfase 

Os coeficientes de transferência de calor hc, e de massa k9 , entre as duas fases do 
modelo heterogêneo são dadas pelas correlações abaixo: 

Coeficiente de transferência de calor fluidowpartícula h 1 -

Foi utilizada a correlação de Petrovic e Thodos !16]: 

onde: 

e onde: 

0.357 
fi.Jh = Re0.359' 3 < Re < 2000, 

Se= 111 

PJ·D,J 

Nu= h IA· 
Àf , 
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(4.131) 
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(4.133) 



D,,~=--difusividadc molecular de etano! na mistura. 

CoPfiriente de transferência de massa fluido-partícula k9 -

Foi utilizada a analogia Chilton-Colburn: 

onde: 

)d ;~]h 

s - k,.d,, 
h- D . 

•.! 

( 4.134) 

(4.135) 

(4.136) 

CoPticicnte dl" transferência de calor por condução na película estag­
nante entre partículas adjacentes h, [35] 

onde: 
Àeff log >.,, = -1.76 + 0.0129--

'' 

(4.137) 

4.6.4 Correlações para o Cálculo do Coeficiente Global de 
Troca Térmica U 

O coeficient.e global de troca térmica na parede do reator, baseado na área externa 
de tubo é dado por: 

1 1 1 1 
(4.138) -=----t--u h;" ' ht h,, 

Com as seguintes correlações para o cálculo dos coefici<'ntes de transferência hi,,
1 

h1, e ho: 
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CocficieutP dP pPlírula do lado da carcaça h,, 

onde: 

. .,( Jl )() 14 
)h =)h ---

~,. 

D ' IV D' D'' = c - !• a 
~ lU 

J~t.Du 

R e= Gc.D~ 
p, 

e onde: 

L 
- >60 
D' 

' 

(4.139) 

(4.140) 

(4.141) 

(4.142) 

(4.143) 

( 4.144) 

( 4.145) 

(4.146) 

(4.147) 

cp,.=capacidade calorífica por unidade de massa do fluido de troca térmica 

Gc=velocidade rnássica superficial do fluido de troca térmica 
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>.,.:-::-condutividadC' t.<'rmica do fluido de troca térmica 

Jlc:::.viscosidade do fluido de troca térmica. 

Co<~ficiente dC' película h;,, -

É dado pela multiplicação do valor obtido da f'quaçâo 4.125 e a razão f}_ por D, 
que Ué baseado na área externa de tubo, ou seja: 

h,,= a 1,. 
D 
D, 

Coeficiente de transferência de calor na parede do tubo h1 -

onde: 

onde: 

{ 

_c_> _ "(T("~";'--''-c"'--,''1 
D!n(DD'). (m+l)(TJ tJ) 

h,~ 

"' D In( f~') 

>.,(T) ~ a.Tm 

t,, = t-+ 
u 
-(T-tc) 
h, 

Tl'=t1,-l 
U (T­
h, 

te) 

>. 1(T) é a condutividade térmica dos tubos do reator ,f trocador de calor. 

(4.148) 

(4.149) 

(4.150) 

(4.151) 

(4.152) 

T,. e t
1
, são as temperaturas na parede interna e ext.erna nos tubos do rea­

tor /trocador de calor, respectivamente. 

O sistema acima é resolvido pelo método das substituições sucessivas, obtendo­
se h,, e h1 simult.aneamente para o cálculo de ll e supondo como estimativa inicial 

T, = Te t.,. = te. 
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Capítulo 5 

Métodos Numéricos para 
Resolução de Sistema de Equações 
Diferenciais Parciais 

Neste capítulo são apresentados: 

• o método dos elementos finitos, aplicado à resolução do sistema de equações di­
ferenciais do modelo pseudo--homogêneo bidimensional de reator catalítico em 
leito fixo, nã.o isotérmico, não adiabático e com resfriamento contra-corrente 
(modelo I). Neste modelo não foi considerado gradientes de temperatura e/ou 
concentração intrapartícula; 

• o método dos elementos finitos, apllcado à resolução do sistema de equações 
diferenciais do modelo heterogêneo bidimensional de reator catalít.ico em leito 
fixo, não isotérmico, não adiabático e com resfriamento contra-corrente (mo-­
delo II). Neste modelo considera-se gradientes de temperatura<' concentração 
intrapartícula, onde o método dos elementos finitos é aplicado à resolução do 
sistema de equações diferenciais do modelo de partícula. obtendo-se então um 
fator de efetividade T}, não isotérmico; 

• o método das diferenças finitas, aplicado à resolução do sistema de equações 
diferenciais do modelo Il. Neste caso considera-se o modelo de partícula 
isotérmica. onde o método das diferenças finitas é utilizado para resolver a 
equação da difusão de massa na partícula porosa de catalisador, obtendo-se 
um fator d<> ef<'tividade 1), isotérmico. 
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5.1 Método dos Elementos Finitos 

Na formulação de Galcrkin na técnica dos elementos finitos ]33], as equações di­
ferenciais dos modelos de reator ou partícula esférica de catalisador que em uma 
forma genérica podem ser escritas por: 

L.u ·· f = O (5.1) 

onde L=! %,.(r %r) ejou L;:::;. ~ ffr("r2 g,:) são operadores diferenciai::. dos modelos. E 
depois da discretizaçã.o em elementos conforme a figura 5.1 ~aproxima a solução da. 
equação anterior pela seguinte relação: 

M 

u = I:"'') (5.2) 
e= l 

onde M é o número de elementos. 

Na discretização das equações diferenciais, utiliza-se elementos com funções de 
interpolações lineares. 

Para um elemento simples definido no intervalo fechado ir, ri], temos que 

onde 

{u) = [ :; ] 

Onde das figuras 5.1 e 5.2 as funções moldadas são definidas por: 

-(<) -
N{e)- ri -r 

i - -(el -(d' 
r i - r; 

- -(e) 
1\rJel = r - r,- . 

• -(<) -(<) 
r -r 
' ' 
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( 5.3) 

(5.4) 

(5.5) 

(5.6) 

(5.7) 



__ _____Ei_gura 5.1:_Funçôcs de intcrpolac;_Õcs lineares no elemento. 

---• 
I 
I 

Então a solução aproximada pode ser colocada na seguinte forma: 

onde: 

• para o ponto nodal i = 0: 

N 

u ~ LN,.u,, 
i=O 

No~ I 

• para o ponto nodal 1 <i :S N- 1: 

!v' _ Jlr(e+l) , lu(<) 
' - I T H2 

• para o ponto nodal i = N: 

onde 

N é o número de pontos nodais. 
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(5.9) 

(5.!0) 

(5.11) 



,-----~-- ~---'F'-·,ig"'ura 5.2: .funçÕes moldadas nos pontos nodais: __ . _____ _ 

I 

i t 
!1', 

E supõe-se que o desvio ou resíduo resultante entre a solução aproximada e 

verdadeira. dada por: 

E~ (.C.u- f) - (.C.u- !), (5.12) 

ou seja, que 

E~ .C.u- f (5.13) 

seja minimizado, através da condição de ortogonalidade entre esse resíduo e as 
funções de interpolações utilizadas na aproximação numa determinada região de 

integração R: 

h INj .c.dR ~O, (5.14) 

onde R. a região de integração. é o volume do reator. 

A aplicação da formulação de Galerkin resulta em um sistema de equações 

algébricas não-lineares, que é resolvido pelo método iterativo de IS"ewton-Raphson. 
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5.1.1 Análise em Elementos Finitos para o Modelo I 

O método exige que coloquemos as equações do modelo 1 em sua forma implícita 
'26'· : J' 

(5.15) 

(5.16) 

Resultando em um caso unidimensional da forma da equação 5.1, cuja solução 
é dada pela formulação de Galerkin. 

Portanto para o nosso caso teremos: 

• para o balanço de massa: 

' r ,_ a axk+' 
/, ; [ *)] Ü.].L.l.Z __ - - k+l rk~- - _ I\ ]-_-.-_(r a )+.C.z.f3J.r"-X +X .r.dr-0. 

r, r ar r 
(5.17) 

• para o balanço de energia: 

- , A- a "Tk+' 

!.'; [ r(e)]T a 1 .LJ.Z _ _ U --'-- _ 1 -k+l -k __ _ 
I\ [ . _(r ) . /;.z.f31.r,- T + T ].r.dr- O, 

r, T Jr Jr 
(5.18) 

ou seja, 

• para o balanço de massa: 

1
r T a axk-~-J 
I •(<') _ - , -- - rk+l - •k: - _ [N l ]<>J . .C.z.--::(r ) -, .C.z.r.f3J.T,- r .• \ o· r.À ,,dr- 0(5.19) .-, ar ar ' 

• para o balanço de energia: 

- o !JT'+l 

/,

'; [ r(e)]T 1 t _ U ,.. ) __ 1 _ -·k+J -k 
I\ [<> 1 . .C.z.--c: r + .C.z.r.f31 .r,- r.T + f.T ].dr ~ 0.(5.20) 

r; ar ar 

Integrando por partes e incorporando as condições de contorno teremos: 
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• para o balanço de massa: 

- --f [Ni'IJ' .X" 1 r.dr + f [Ni'IJ' .X'-r.dr ~ o. 

( 5.21) 

• para o balanço de energia: 

dT ,, f.'' d [NI')] T dT f.'' T - 1 r( e) - 1 _·_ - - -i- - (e) k+l - -t>z.(a1 .[11 J.r.--:c - _ o.1 . d . d- .r.dr) , tlz. _ [N J .G .r.dr 
dr - r, r r r, 

'· 

onde F= fJJ.rv e G = fJ;.rv. 

Substituindo as seguintes equações que representam as interpolações lineares de 
todas as funções que aparecem nas equações anteriores, ou seja: 

v( e) - N(e} X + JIT(e} X 
-1.-J·l 2•2 

T {e) _ 1\r(e) T + JH(e) ?' 
- I • l 1\:z, • 2 

F ( e} - N(e) F c. ]I,( e} F 
- t·I• z·2 

G lel ~ Ni'l G -'- ,.(<} G 
1 . l 1\2 . l· 

onde N~") e NJel foram definidas pelas equações 5.6 e 5.7. 
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(5.23) 

(5.24) 

(5.25) 

(5.26) 

(5.22) 



Ter<•JJJos 

(5.27) 

(5.28) 

I\ as equações 

l
,, d [NI<i] T d [NI•IJ 

I ,_d(•l[ - - d-
I\ - O] , .T. T 

0 
r, dr dr 

(5.29) 

'; d [NI•IJ T d [NI•IJ 
I ul(<)j -l • -d-,.na' ~ - QJ· . d .í. í 

f, dr r 
(5.30) 

(5.31) 

onde {X}"""', ff}*-t' são vetores colunas da conversão e temperatura no fluido, 

respectivamente nos pontos nodais de um elemento: [Nie)r é a transposta de [N(eJ]. 
O vetor coluna {K1 } é diferente de zero apenas no último elemento e {Kc} é nulo 
para todos os elementos. Fazendo-se os cálculos nas equações anteriores, as matrizes 

são dadas por: 

a1.(r,+r;)[! -1] 
2.(r1 - r,) I I 

' 

= (5.32) 
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!J{I'i] . ! l -

e 

a' dT ( -) [ o l 
di' i':::: I . 1 , para o último elemento 1 

[ ~ l , para os outros elementos. 

Onde das condições de contorno temos: 

e onde: 

--::: = - Bi.(T- T,,) (dT) - -
dr i'==I 

B' _ a,.R 
1 - \ ' 

A" 

n
1
,=coeficient.e de película do lado interno dos tubos 

R=raio interno dos tubos 
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(5.33) 

(5.34) 

(5.35) 

(5.36) 

(5.37) 



À,-ro::-condutividad(' térmica efetiva radial do leito. 

Depois de algumas manipulações algébricas teremos as seguintes equações em 
elementos finitos em forma matricial para um único elemento: 

(5.38) 

(5.39) 

Por sua. vez as matrizes elementos podem ser combinadas montando-se o sistema 
para cada equação: 

M.{K,}- JS.).{T}k+' + l>z.[KI].{G}'+' + [K,j.{T} =O. (5.41) 

Desenvolvendo o sistema matricial acima chegaremos num sistema acoplado da 

seguinte forma: 

[KC].{X}'+l = ([} (5.42) 

[KT[.{T)'+' = {g}, (5.43) 

onde: 

.M, .Mi'l o o o o o o 
.M [1 I M~2l .Mi'l o o o o 
o o o o 

o o o 
[KC 1 = o o M(e~J) .M\'l .M [<) o o 

o o o 
o o 

o o M(M-1) M~MJ ,MIM I 

o o o o o o .MIMI M:~ 
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onde: 

.M 1 = f'.z.D~Ill + Alll 

_M(e) = ___ !:ü:.JJ~(e) + H(e) 

.M\'1 = f'.Z.(D!i'· tJ c D~l<l) + (WI' t) + Ai'i) 

.M3 ::::. .ó.Z.fl~(M} + W(M). 
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Similarmente. 

Tl Til! 

Til I T, 12) 

o 
o 

IKT] ~ o 

o 
o 

para e= 2, ... ,.M -1, 

onde: 

o 
Ti'l 

o 

o 

T - A- Dl(l) 4(1) 
1 - L.l.Z. a' T , 

o o 
o 

o 

Tie-1) T21~J 

o 
o 

o o 
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o 

o 
o 

Ti'l 

o 
o 

o 

o 

TIM-1) 

o 

o 
o 

o 

T}MI 
TIM) 

o 

o 
o 
o 

TIM) 

(T, + c.'.Llz.Bi) 



{[}= 

A -z (BIM) pk+i _,_ uf[M) pk+i) + BIM) vk . I" IM) X'' 
.:....:.. · · N-1 , n · N . ./\N-1 ~ " · N 

para i= 2, ... , N - 1. 

para i= 2, ... ,N -1. 

A- 'B"Tk+i 
+~z.o:. z. 1' 

Portanto para o nosso caso ficaremos com um sistema de 2x (N+l) equaçoes 

não-lineares: 
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• Para o ponto nodal i = O : 

fih.Xo + .MIIJ.x,- L'.z.(Ai'i.F~+' + Bi!J.F,'+ 1)- Al'i.X~- Blnx; =o 

(5.44) 

T1.To + y(ll.T 1 - ,6.Z.(Afl).G~+ 1 + B(ll.c~-+ 1
)- Af 1 l.f~- B(ll.T~ =O 

(5.45) 

• Para o ponto nodal 1 ~- 1. < A·' - 1 : 

.M I•-'1 ,. + .MI•I X-+ .Mi•l X· _ A> [BI•-1) Fk+' + ('vl•-1) + 
.A-,-1 2 •· , · •+I L..J.-. • 1 -1 ~ 

Ai'l) FH1 + BI•J pk+1[- B(c-J) x' - (wlc-1) + Al'l) x'- Bi•l x' =o 
• 1 • 1+! • 1-l • I • 1+! 

(5.46) 

T (c-1) T· + yleJ T· +' yl•l T - A-z [B(e-1) cH• + (lvl•-1) 'Al'l) c'+l • 1-1 2 • I . 1+l L.l. • • j-] T • j 

+BI•I c'+'j- Bi<->1 T' _ (WI•-•1 , Ai'l) T' _ Bl•l T' 
• t+l • 1-1 l . I • t+l =0 

(5.47) 

• Para o ponto nodal i = .l\r : 

.M IMJ x· ~ .M x· _ 'z (BIMJ F'+'+ priMJ F'+')_ I-,IMI x' · N-1 , 3· N L.l. • • N-1 ·~ · t. :J • t.-1 

- n·IMI.X~ =O (5.48) 

yiMI.TN-> + (T3 + L'.z.a'.Bi).TN- L'.z.(BIMJc~+.\ 

+WIMJ c'+') - BIMJ r' - wiMI r' - A' 'B ·r'+' =o, • N · N-1 · N u ... o · l. 1, 
(5.49) 

onde r;+ I é obtido das equações 4.37, 4.151 e 4.152. 
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5.1.2 Análise em Elementos Finitos para o Modelo li 

A formulação fraca das equações diferenciais do modelo Il, resultante da aplicação 
da formulação de Galcrkin na técnica de elementos finitos tem um procedimento 
análogo, descrito anteriormente, obtêm-se as seguintes equações não-lineares resu­
midas abaixo. 

As equações diferenciais do modelo li (ver secção 4.2) são colocadas em sua 

forma implícita: 

Xrlr+t _ vir a iJXk+l 
"' -- '"

11 .-(r ) + f3II-(x'+'- x'+') 
~z f ar ar ·' 

(5.50) 

I -k+l 

= "11 iJ_(_iJr ) (3' (r'"- r'+') {3" (rk+'- r>+') _ .
8

_ T i) + JI• ! + • 1 
T T r 

(5.51) 

-k+l 
-k+1 -k+1 ac, a ~ar.. -k+l -k+l 

a2.(T. -r ) = -=-·a_(r iJ ) + a 7 .~.r,- a3 .(T, -r, ). 
r r r 

(5.52) 

A formulação fraca resultante das equações diferenciais parciais € formada multiplicando­
se as equações por funções testes definidas nas equações 5.6 e 5. 7. 

{'" T d 8Xk+l 
},,' [Ni'i] [a11 .b.z.iJr(r----af-) + b.H.f3 11 .(X~+'- Xk+') 

(5.53) 

__ , (-Ir+ i -t-t-1) _ r1r...-1 _ --k; d-
+b.z.r.(J. T,. - T -r. + r.T J· r= O (5.54) 

(5.55) 
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]ntcgrando por partes os primeiros termos das equações 5.53 a 5.55, resultam 

Jtas seguintes equações em elementos finitos para um único elemento em sua forma 
matricial: 

(5.56} 

{ L" } - I L+ I; {T)'+I - [K(')I {T )k+l ~ fK(d[ {T)k+l -1- IKI:J·I {RR)'+I 
Jlq2 1 Jl ,,(> r ~ n2 • -' ' I ,,2 • • 1 <I/ • 

onde RR = r;.r,. 

Depois de algumas manipulações algébricas nas equações anteriores, temos: 

(5.59} 

[KTI'l[.{T)'+1 ~ {FT) (5.60} 

(5.61} 

onde: 

(5.62} 

(5.63} 
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(5.G1) 

onde: 

. !.'' d [NI•I] T d [Ni•l] 
IKII['); - - d-

o 1 - O:JJ. . .r. r 
r, dr dr 

(5.68) 

!.
,, d [NI•I] T d [NI•I] 

IK II[c)l - ' - d-a' - a 11 • • .r. r 
r; dr dr 

(5.69) 

!.
'; d [NI•I] T d [Ni•l] 

1K 111 '11 - - d-1 aG - lJu. d · .r. r · r; r dr 
(5. 70) 

IJ'II[c)l ~ f'' fJ [1\r[•J]T [1\ri'J] - d-
1 \(-! Jr li· . .r. r 

'· 
( 5. 71) 

(5.72) 

IK;;i'il =f fJ"- [élj'. [Ni•l] r.dr. 
' 

(5. 73) 

onde {X}k+I, {X .• }k+\ {T}k+l, {T,}k+I são vetores colunas da conversâo e tempe­
ratura no fluido e superfície do catalisador, respectivamente nos pontos nodais de 

um único elemento; [N(e)]T é a transposta de [N(elJ. Os vetores coluna."' {Kqi} e 
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{Kq2} são diferentes de zero apenas no último elemento e o vetor {Kc} é nulo para 
todos os elementos. 

Fazendo-se os cálculos, nas equações anteriores, as matrizes são dadas por: 

nu.(r;+r;) [ 1 -1] 
2.(r;- r;) -I I 

[ 

DII(•) -DII(•) l 
-D~Ift:) n(ir,) , 

as. (r; + r;) [ 1 -I ] 
2.(r;- r;) -I I 

[ 

DII(•) - DII(•) l 
a6 a6 

-DI/(e) DII(t:) ' 
a6 a6 

- Bl•l l l•l 
wl•> = [K, [, 

[ 
Ai•) -BI•l l 

f3u. -BI•l wl•l 
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(5.74) 

(5.75) 

(5. 76) 

(5.78) 

(5. 77) 



[ 

Alei 
[K~~)[ --- {i". - Blei 

[ 

Alei -BI'I l 
:o:: (I" (!" 

-B(e) ur(e) ' 
A" n fi" 

, para o último elemento 

, para os outros element-os 

í5 

(5.79) 

(5.80) 

(5.81) 

(5.82) 

(5.83) 

(5.84) 



{I .[, I} ---\ ., -,. 
o' (.JT.) [ 0 

] , para o último <•l('lflCnto 
dr ~ 1 • ] 

[ 
0

] . para o~ outros f'kmcnto~. o 

ond(' das condiçõrs dP contorno 1<>mos: 

onde: 

- Hi .. (T, ( d'J'_.) 
de _ 

' ' 

a{,.R 
>.{r. 

a;,.R 
Bi_. = À' , 

" 

'r,) 

o;',=coeficif'nlf' dt: transferêiJCia de calor na parede para fasf' sólida 

o{=-=roeficiPntr de transfer€ncia de calor na parede para fase fluida 

.,\-·- =condut.ividade térmica efetÍ\'a radial na fase sólida do leito fixo 
" 

' 
V -=-=condutividade térmica efetiva radial na fase fluida do leito fixo. 
" 

(5.8'>) 

(,,_86) 

(5.87) 

(5.88) 

(.\.89) 

Depois de combinadas as matrizes elementos. o sistema global de matrizes aco-­
pladas não-lineares resultante pode ser escrita corno: 

(5.90) 
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[1\Tj.{T}"' ~{FI} (5.91) 

[KTS[.{T,j'+' ~ {FTS) (5.92) 

onde: 

A, J11ll o o o o o o 
J1Pl (2) 

A, Ai') o o 
o o 

o o o 
!J{Af• ~ o o _A(e-1) Jll•l 

2 
Jil<l o o 

o o o o 
o o 

o o AIM-l) A~M) JIIM) 

o o o o o o JI(M) As 

parae=2, ... ,M -1, 

onde: 

A -I!.' Dlllll ~ !!.' Alllll , Ai'l 
1 -- '-• a ' .-.. fi T 

fi!"l = -b.Z.D~I(e) + ~z.B~l(e) + Bí~l 

í7 



Símilarmcntc 1 

8, 3lll o () o o o o 
8 [I) (2) 8, 81'1 o o 

o o 
o o o 

[KT[ ~ o o 8 [<~~I I 8)'1 31'1 o o 

o o o o 
o o 

o o 81M-l) BJMl B{M) 

o o o o o o BIM) (83 + !!.z~n'~Bi 1 ) 

para e~ 2,~ .. ,M -I, 
onde: 

B, CC M.D;I,1'1 -t !!.z.(A~~''i +A~'.!)+ Ai'l 

Bl') ~~ . !!. 'Dll[e)-!!.- (BII[<) + si•)) ~ st<J 
-- "-• n 1 ' z. fi' fi" ' 

8 
[c) _ A~ (J)II[c-1) ~ DII[•J) ~' A 0 ; (J"II[e-1) 0 All[e)) + (J'![e~ 1) + A[d)J , ]'"[c-1) ~ 
2 - Ll-· a' ' a' -,- D'-·1 ., il' ' fi' 'I fi" ' fi" , 1 

., ' 

A!d 

B ~ Ao DII[M)- A- (l"H[M) + A[M)) + li'(MJ 
3 D-· n' - DZ. '~fi' 1 {3" . 
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[, [I>) o o o o o o 
[i> I E!'l (' (2) 

c o 
o o 

o o o 
i]{TSj ~ o o [IH) Eiel [(e) o o 

o o o o 
o o 

o o [(M-1) [jMI [IM) 

o o o o o o [IM) (E,+ 'jf) 

para e = 2, ... 1 M - 11 

onde: 

[ (>) I>) I>) 
t = D,17 + A,t2 + A,.3 

[1'1 ~ -Did + Bl'i + Bl;) 
<t7 a2 .~ ... 

E(')_ D("..-'l _ D(•) + H,(.e-1) + wl;-tJ + A(eJ _j_ Al:} 
2 '" ' <17 u2 ,,3 a2 1 <l" 
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{FM) = 

A- {BJJ(.:-1) v k+l + (u1 II(e--l) + AII(e)) v k+1 + BJJ(e) X ~+l uz. fJ ,.I'\ s,~ 1 n fi fj .As, 13 • S1 +1 

,.. ~ (BJJ(M) -v 5k;-1 + urll(M) Xsk+I) ~ B(M) X' + l"i(M) X'' 
.:...Jo~. f' ·A 1'\'-l nfl · N ' · JV-1 1 • N 

para 1 :- l, .... N- 1. 

A., (Ail(I) Ts k+I + Bll(I) -Ts k+I) , A -z (A(!) T ·>+I 
L.l.-. fl' · O fi' · l T L.l. • fill. Zu 

fl.- {Bll(<'-1) T ~+1 + (\::t!Jl(e-1) AII(e)) T k+l + BIJ(e) T k+I) 
Z. W • S,_ 1 "t fi' + fi' . S, fi' · S;+I 

{FT} = A- {Bi'l y·k+I ~ (l''[<-1) A(')) y·k+I Bl•) -·k+I) 
+.:...l.Z. f!U• li-l I 'I fi" + fl" . t, + f!"'Tt,+l 

A~ (BII(M) Tsk+I __._ 11,II(Ml Tsk+l) , .~.-;:; (B(M) y 1·k+I -l- ul(M) y·k+I) 
L...l.:.. fi' ' N-1 1 fi' · N --r-Ll..<.. B" · N-1 'nf!" · lN 

B (MJ r' . 1P(MJ r' _ , B. ~k+l + . N-J--. 't • }\"-I~ .Ó.Z.O:. lJ.T,. 
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para t = 1, ... , N 1. 

(A li I -r>+' " Bl'l r'+') ·.(AI' I RR'+' nl'i R ) 
.. 2 • 1 ' a2 • 2 --t •l7 • -I --! ,~7 .R 2 

+A (li T ·k-,-l + B(IJ -T- ·k+l 
a3' l1 <13' 1~ 

B (~-1) Tk+l (llr(:-t)---+-- A'. ) Tk~ 1 . B(<) -T--kt 1 
a2 • i-1 + <12 ' <I2 ' 1 ; <12 • i--'-1 

. 8 (MJ RRk+l + w(MJ RRk+l + B(M) r,·k+l + H'(MJ r,·k+l 
' a7 • N- 1 ,~7 · N a3 • N -1 <13 • N 

para i= l, ... ,N -1. 

Portanto para o nosso caso teremos um sistema acoplado de 5x (N+l) equações 

não-lineares 

• para o ponto nodal i = O : 

+ x>+l + 11{1) X'k+I- A-;;; (Ali(!) vsk+l __;___ BJJ(l) '\.' k-t-1) 
.1\J· (I .1\ • 1 L.l."". f1 .A (I , /l .ASI 

-A(IJ X'- HPI vk- O • (I ·AI- (5.93) 
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B 1,k·1 Bli)1'kil_ A-;.:;(A/J(Jj•7•,_ktl Bl/(J)T·--,k-t-1)· A(J)'7--,k __ Hii)7'' 
J • 11 "'1 • 1 Ll,;... ~~ · So i fi' • '~l • fl • I 

,_(AiiJ-r·''i sliJ-r·'+i) o f- LlZ. (i". t 0 i f!". 11 = 

(5.94) 

(5.95) 

[ 1 -, 5 ~r+'..~- [li) 7-- lr+l _ (API 1 --,k~l + B(~J 7 ~·+1) _Ali) Rpk+t 
I· (I ' • 5! a2' (I <l2 ' ] 117' -"'1.1 

(5.96) 

(5.97) 

• para o ponto nodal 1 S i S N - 1 : 

Jl (e-1) ,._ Jlld X·+ Jll<) X· _A- [BIJ(e-1) X' k+l + (t_ull(e-1) .A, 1--, 2 . , . 1-t-l uz. fj • s,_ 1 n fi + 

4111'1) x h i . 8 111,1 x k+il _ sl•-il x' _ (Wr'-11 . Ai'l) x·' • fi .. s, T /3 - SHl . t-1 T . ' 

B(e-1) Tk-t-1 _.L /3(e) Tk-+ I + B(e) Tk+l _ fj.. _ IBJJ(.--1) T k+! + (WJJ(e-1) 
· i-I ' 2 • , · z-t-1 2 -, ,<!' • s,_l !3' 

'·AJJ(e)) -T-<:k+I , Bll(e) -Tst+t[ -- ,._z [B(.:-tJ T--sk+J ~- (W(e-tJ + Al'l) Ts'" 
' (!' ' '-; T fi' ' t-t-1 L...l. ' fi" ' J-] ' fi" fi" ' i 

B !d T- .i::+ I'- [B(e-tJ Tk+l + (W!r-Il + A!"l) Tk+t + B(eJ Tk+l =O 
-+- f!"' s,+tl · t-1 · · , · · z-t-1 

(5.99) 

(5.100) 
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[ [c~ l) '1'. O. [~<'~1' • [1<1 ~1, '• ~ [Br'~J) r'" (l''r'~ I)" Al'lj r'" J 
• Ôt-1 I :.1 • 5, ' • .5,~ J <12 ' z J -t t <12 ' <12 ' I 

(5.101) 

(5.102) 

• para o ponto nodal i = N : 

JI IMI vk+J + Jl X''"'_ A- (B/J[M) X .k+l + 1"/JIMI X' .k+l) 
.. '\,'\'-! 3. N u.Z. {3 • 3Jv-1 t fi · SN 

BIMJ r'" (B , - ~ J r"' _ ( /JIMJ >+' • N-J + 3 + 0:' .!:lz.Bz1. N - D.z. Bfi' .TsN_ 1 

. 1"/J[M) r k+l)- A-z (BIM) r~k+J ~ l"IMJ r·k+J)- BIMJ r' 
-,- 1 {31 • 5 N i..J. • {3'' • lJ.,;-1' 'tf3" • lN · N-1 

wtMJ r'"' ',_ B. r>+'~ o ('~104) - . N -Ct.uz. lj-" ._._ 

(5.105) 

dMI r~ . ~ (c IM) ' a;;) r - [BIMJ r'+' ~ ,..(M) rk+'l 
'- · .si\-1 1 '-3 T R · SN a:.l • N-1 , n <~2 · N 

(5.106) 

(5~107) 

onde r:-+! é obtido das equações 4.3i, 4.151 e 4.152. 
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5.1.3 Análise em Elementos Finitos para o Modelo de Partícula 
Esférica Simples e Porosa de Catalisador 

O sistema de equações diferenciais não lineares que governa os mecanismos de 

transferência de calor por condução e difusão de massa para o modelo de partícula 
esférica simples e poroM de catalisador (ver secção 4.3.2), em forma adimensional, 
f. o seguinte: 

' r" R • A 
Deff·Co 

J,,(c,t,x) 

g1,(cJ, x), 

com as seguintes condições de contorno: 
para x =O: 

para :r = 1: 

de 
-=0 
dx 

dt 
- =0 
dx ' 

di hj.To ,.- -) -=--.Ts-T. 
dx Àef f 

(5.108) 

(5.109) 

(5.110) 

(5.111) 

(5.112) 

(5.113) 

A formulação fraca resultante das equações diferenciais acima é formada, multiplicando­
se as equações 5.108 e 5.109 pelas funções moldadas lineares similares às equações 
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5.6 c 5.7: 

!•, [ 1•1] 1 I d • de } ., 
N' .{--,. -d (x"-d )] + J,, .x".dT --O 

x; X X X 
(5.114) 

f'' [Ni•lj.{ ~-[_d_(x 2 di )i' g,.).x 2 .dx ~O. 
lx, X dx dx 

(5.115) 

Integrando-as por partes e depois substituindo as condições de contorno no 
sistema resultante. Isso fornece as seguintes equaçõe.o:;: 

[ d•IJ 2 dé ,, 1'' d [Ni•l] T dr 2 ' f'' [ -l>IJT 2 -/1 .x .- -· .-.x .dx ~ N .f,,.x .dx- O (5.116) 
dx x; dx dx x, 

<; 

[ rl•i] 2 dt I' i -f'' d [Ni•i] T dt 2 /,'i [ l•I]T 2 -/1 .x. I .d .x .dx + N .g,..x .dx- O. (5.117) 
dxlx, x; dx x x, 

As equações 5.108 e 5.109 são discretizadas usando as seguintes equações que 
representam as interpolações lineares de todas as funções: 

cfe) - N(e) +- N(~J 
CJ. 1 Ct- 2 (5.118) 

[(c) [ Nk) +f. _N(e) 
1· 1 2 • 2 (5.119) 

Jlei ,. f N 1<1 [, N 1'1 
pl· 1 + p2. 1 (5.120) 

g(e) 

'" 
N(e) N(e) 

9]•1· 1 + 9)'2· 2 , (5.121) 

onde 

Nl•l 
x(_el- x 
' (5.122) I (e) (e) 

xJ -X; 

Nl•l 
X- T(t) , 

(5.123) 2 (e) (e) · 
x1 -X; 
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Quando as equações anteriores são substituídas em (5.116) e (5.117) as inte-

d]N'"']T d]N<·Ij [ ]T [ l grais da forma f2 d:r. dx x 2dx e f:/ N(~) N(e) x 2dx são obtidas. Assim o 
sistema de equações algébricas tridiagonais abaixo, em forma matricial, é obtido. 

[Kci•>J.{c} ~{F} (5.124) 

[Kcl•>j.{t} ~ {G}, (5.125) 

onde: 

{F}~ [Ki')]{f} + {d} (5.126) 

{G} ~ [KI')]{g} + {q}, (5.127) 

onde: 

(5.128) 

(5.129) 

Onde {c}, {i}, {/}e {g} são vetores colunas das conversões, temperaturas e 
funções das equações diferenciais nos pontos nodais de cada elemento. Fazendo-se 
os cálculos nas equações anteriores as matrizes são dadas por: 

(xi+o:;)~ 

-x;o:;(~)+(o:;+o:;) (~)-(~ 
(x;+:r:;)z 

x~z;(~)+(:Ç1 
(=r;+!!:;) 2 (";H;) 

-BI•) l 
wf> ' 
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c 

onde -"-( ,-) .tx x"' 1 
seção 4.3.2. 

{d) = 

{q} = 

IKC:ic)J 
(x, + x,) [ _\ -I l 3(x-x) 2 
• 'J ' 

[ Di•l - Di•l l 
-

,, ,, 
-Dic) Di <i ,, ,, 

(,f,) [ 0 
] , para o último elemento 

'' ,_, . I 

[ 
0

0 l 
J c:: L [ ~] 

l [ ~ l 

, para os outros elementos; 

, para o último elemento 

, para os outros elementos; 

e (di) 
dx x:::.l 

são termos das condições de contorno e foram definidas na 

Por sua vez, as matrizes elementos são combinadas, assim o sistema acoplado 
de equações algébricas e tridiagonais, em forma matricial, é formado por 

]K XJ.{e} = {F) (5.130) 

JKXJ {i}= {G}. (5,131) 

onde: 

{F)= ]K]{f) + {d) (5.132) 

{G} = ]Ki{g) + {q}. (5.133) 
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Na matriz coeficiente IJ\ X], a linha onde é dada a condição de contorno, é 
substituída pelos valores obtidos das equaçÕc'S de conservação de ma.<;sa e energia 

intrareator, teremos: 

JJ!ll JJ!ll o ,, p 

-!Jill pl'i -D~'I 
)' I' 

o 
o 

'I' \'I I L ~ - o 
o 

o 
o 

para e= 2, ... ,A1-1, 
onde pl<) = JJI<->) + JJI'i ,. I' . 

o 
o 

IKI= o 
o 

o 
o 

o 

o 

o 

o 
para e= 2, ... ,M -1, 
onde f{tel = J.-\..'{"- 11 + Alel ,, ,, . 

o 
o 

o 

o 

o 

o 
-DI,->1 pl'l -DI'i 

I' )' 

o 
o 

o 

o 

o 

o 

o 

o 

o 

o 
o 

o 
-B(e-1) ).1(~) -B{e) ,, ,, 

o 
o 

o o 
o 
o 

o 

o 

- JJ(M->) ,, 
o 

o 

o 

-B(M-1) 
p 

o 

o 

o 

o 

p(M) 

o 

o 

o 

o 

)IlM) 

o 

o 

o 
o 
o 

-JJ(M) 
' 

o 

o 
o 
o 

I 

-BIMI 
' I 

Portanto, o método de elementos finitos conduz a um sistema de 2x{N+l) 

equações não-lineares e acopladas. 

88 



• para o ponto nodal i = O : 

D I' I-~ -'- JJilJ -~ (Ai' I Ri' I ) - I 
1, • O • 1, • 1 - 1, .g1,o --t- I' .gl'l ·-· ) 

• para o ponto nodal 1 ::; i ::; N - I : 

D r•-lJ- pi•J- vre~- Br'-'1 1 Jll<~ f )' .C,-l + .C;- I' .Ci-fl --- 1, · J>l-)- • pi 

(5.134) 

(5.135) 

B},"l .f1,i+l =O 

(5.136) 

JJ I•-lJ -1 _,_ pl•l 1- vt•l -1 Bl•-'1 . )I lei Bi•l 
1, • i-1 · • - 1, · i+l - I' ·Y)'t-1 - .g,,,-- T' ·Y)!Hl =0 

(5.137) 

• para o ponto nodal i = N : 

(5.138) 

tN- T .. =O. (5.139) 

5.2 Método das Diferenças Finitas 

Para discretizar as equações diferenciais do modelo 11 (ver secção 4.2) e do mG­
delo de partícula e:::;férica de catalisador, aplicando o método das diferenças finitas, 
utilizamos as seguintes aproximações: 

au Llu -1 -1 
um+1- Um -

ar D.r D.r (5.140) 

au Llu -1+1 -1 
um -um 

-

az t.z Llz (5.141) 

a2u D.''- (-/ -1 ) (-/ -1 ,) ·u um+ i -um - Um -Um 

ar 2 Llr2 D.T2 (5.142) 
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5.2.1 Análise em Diferenças Finitas para o Modelo Il: 

As equações difcrE:>nciais do modelo 11 tornam-se: 

• para o ponto nodal m = O : 

-I~ 1 
Tu '· r __ ,_ 4.~z.a; 1 (T'+I _ T"l) ~ (3' ,., (-T ,,I __ T'+l) 

ut f:j.r2 · 1 o · JJ·Ll.-· 5u o 

+8" '-(r·•+l -r'"l) . .u.z. to o 

(5.143) 

(5.144) 

- I+I -1+1) 4.aG (-I+ I - l+t) R (- 1+1 --l+I a1 .(Ts0 - T 0 = b.'f2 • Ts0 - Ts0 + a1.R o- a3. Ts 0 - Tt0 ). 

(5.145) 

• para o ponto nodal 1 ::; m ::; N - 1 : 

(5.146) 

-T--r..-1 =TI f:l.Z.u'n I_!_ (='r +I _r'+ I) r'+t _ 2 rl+t TI+ I I 
m m + ,.. 2 • • m.+l m + m+l • m + m-1 

ur m 

(3 , -(·r- I+ I ='r +I)~ 13" '- (T -~-~ ='r +I) ( ) + n-t1z. sm - m , . .Ll.Z. 1rn - m 5.147 

- l+I -1 Q{i I 1 (- 1+1 - l+l) - 1+1 
az.(Tsm - T m) = ---=-z· -. T.sm+l- Tsm + Tsm+l 

~r m 

r 1+1 r I+ I . R (r r. ) -2. sm + Bm-II + a;.R m- a3. s,- 'tm' 

• para o ponto nodal m = N : 
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utilizamos as substituições decorrentes das condições d(' c-ontorno: 

X l-11 ~ v/·1 
N-11- ·"'N-1 

-1-11 -·1+1 -- . (-HI 
Tsl\'+l = TsN_ 1 + 2.flr.Bt~- T

1
• 

(5.149) 

(5.150) 

(5.151) 

Portanto. para o nosso caso, ficamos com o seguinte sistema de 5 x (}V + 1) 
Pquaçôes algébri<:as não-lineares e acopladas: 

• para o ponto nodal m = O : 

T x'+' 4 T xl+l A- (J X /4-1 vi o .TJ- O - . .T4- 1 - LJ.Z.pJJ. So -Ao= (5.152) 

(5.153) 

a 1 .(X0 - Xs 0 ) +R R,,= O (5.154) 

(5.155) 

(5.156) 

• para o ponto nodall :S m :S N - 1 : 

TX"' J. xri+I .- xri+I "-(3 x·l+l X'' o -J4. m-1 + 2m· m - fm, m+l- Ll.Z.- li· Sm - m = (5.157) 

0 Tl+l r. -l-t-1 f'. TI+ I _ a• - I+ I 
- ~4· m-1 + ~2m·T m - ~m m+l - flz.f-J ll.Tsm 

-b.Z.f3".T1.':;1 -- T~ =O (5.158) 

(5.159) 

(5.160) 

(5.161) 
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• para o pont-o nodal m -=-- l\' : 

r (2 1 ) vi+ I - X'" I A- a (v I+ I vi ) O -J4. + J\r . ./\N-l _;__f::, • .- N ~- uZ.plJ . ./\SN - AN ::o- (5.162) 

1 _," -1;1 A-13' -r'·' K ( 1)2 ,_B. r'" ,94 .{2 ·i· N)TA--t 'fs.T,,, -- uz. 11 • s/1.: -+- 4 • 1 -t P/ . . Llr. t 1. 
1
, 

-!3"-r·t+l r' ~LJ.z. . ZN - N = Ü 

(5.163) 

(5.164) 

K ( 1 ) -1' 1+1 r T I+ I K ( 1 ) A- B. -TI+ I 4· 2 + N . s,..,_ 1 - K3. sl\- -+ 4 • I+ N .2.ur. zt. P 

--1+1 TI+! 
+a1 .R RN + a3 .T1.N + a 2 . ,.,. =O (5.16S) 

(5.166) 

Onde: 
_ _ 4 . .ó.Z.ou _ 
1 1 = 1---;--- ., + b.z.fJu, 

f!. r· 

4.áZ.o-
1 
II _ ( , ) 

E1 = 1 + .1 + i:J..z. {3 n + a4 , 
f!. r· 

( ) 
4.a,; 

Kt = az + a3 + nrt, 

7 _ /!.z.nn ( _1_) 
-'m - 2 • 1 + , 

/!.r m 

0 ~ /!.z.n'n ( _1_) 
:;Jm A 2 • 1 + , 

~r m 
a6 1 

Km ~ -.,-
2

.(1 + -). 
/!.r m 

!J.Z.o:n _ 1 
hm ~ 1 + , .(2 + --).-r /!.z.!3n . 

.b..r m 
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!:J.Z.a'n ( 1 _ , , 
y,m ~ I + b. 2 • 2 + -) + b.z.{/3 li+ /3 ), 

r m 

( ) a6 ( I) K:zm = a'l + a3 -t "_2 . 2 -t - , 
ur m 

!:J.Z.o 11 1 
J. ~ 1 + ··--.(2 + -) + b.z.(311 ... D.rz .l\r ~ 

1 11 ó.Z.a'n 1 . 1 
y3 ~I+ b.z.(/3 li+ /3) + ~M, -1{1 + N).2.M.B1 1 + (2 +)I.. )i, 

at: 1 . 1 
K3 = a2 .,. a3 + b.r2 .1(1.,. N ).2.b.r.Bz1 + (2 ~ N )I, 

- .ó.Z.o:n 
f4 = ~r<z , 

r. _ LlZ.a~ 1 
~4 - .6.r2 , 

a, 
K4 = !:J.rz. 

E onde r:+ 1 
é obtido das equações 4.37, 4.151 e 4.152. 

5.2.2 Análise em Diferenças Finitas para o Modelo de Partícula 
Esférica Simples e Porosa de Catalisador 

Para discretizar a equação diferencial 5.108, aplicando o método das diferenças fini­
tas utilizamos as aproximações da forma das equações 5.140 e 5.142, considerando o 
modelo isotérmico de partícula esférica simples de catalisador, que é razoável para 
o nosso caso onde temos uma reação exotérmica ]36). 

Portanto ficaremos com o seguinte sistema de equações algébricas e tridiagonais: 

• para o ponto nodal 1: = O : 

b.r' 
2.c, - 2.<'c,-:. :J"-f,,(co) =o (5.167) 

• para o ponto nodal l ~ i ~ N - 1 : 

I I 
{I + -.--).c,+,- 2.c, +(I - -.~).c,_, + b.r;.t,.(c,) =o 

z+] 1+1 
(5.168) 
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• para o ponto nodal 1. -- ,r-.,· : 

Cf',' -- X, = O. (5.169) 

5.3 Método de Newton-Raphson: 

Para resolver os sistema de equações não--lineares acima foi utilizado o método ite­
rativo de Ne\'.'ton-Raphson. 

O método diz que tendo-se um sistema de K equações quaisquer 

(5.170) 

A solução será dada pelo seguinte conjunto de equações: 

(5.171) 

(5.172) 

onde: 

(5.173) 

GF1 l a,N _ 

3Fn 
&:r:, 

(5.174) 

O método converge quando 

(5.175) 

onde f, é um número infinitesimal. 
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5.4 Programa para Cálculo Numérico: 

Para a resolução das equações diferenciais dessa modelagem, o método dos clemen~ 
tos finitos foi escolhido pelo fato de apresentar qualidades superiores em termos 
de precisão e tempo de computação como demonstrados em trabalhos anteriores 
[14,26], 

:\o programa foi adaptado o método da falsa posição por se tratar da simulação 
de um reator-trocador de calor em contra-corrent.e, onde as condições de entrada do 
fluido de troca térmica é dado na saída do reator. Os programas foram executados 
no computador VAX da UNlCAMP. 

Foram utilizados 3, 4 e 6 elementos radiais para os reatores I, II e III, respec­
tivamente, e foi verificado que um aumento no número de elementos radiais não 
compromete os resultados. Um passo de integração axial suficientemente pequeno 
foi utilizado e os resultados mostraram boa estabilidade com relaçâ.o ao tamanho 
do passo axial. 

Os programas foram divididos da seguinte: 

• Programa Principal. 

Executa a leitura de dados. 

Calcula os gradientes de temperatura e concentração intrapartícula em 
função dos perfis intrareator e interfases em cada ponto do reator. 

Executa a montagem do sistema matricial para o modelo de partícula 
de catalisador e para o reator. 

Executa o cálculo iterativo pelo método de Newton-Raphson e o teste de 
convergência para os dois conjuntos de equações: do modelo de partícula 
de catalisador e do reator. 

Executa a impressão dos resultados. 

As seguintes subrotinas auxiliam o programa principal: 

• Subrotina que resolve o sistema matricial. 

O sistema matricial resultante é resolvido por eliminaçâo gaussiana. 
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Figura 5.:{: Diagrama de blocofi dos mét.odos numéricos. 
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• Subrotina qu(' calcula a taxa de reação, as derivadas da taxa de reação c as 
propriedades físicas. 

Para um dado conjunto de valores de temperatura c concentração de 
rcag('ntcs num determinado ponto do reator são calculados: a taxa de 
reação. as derivadas da taxa de reaçâo,os coeficientes de transferência in­
t.rapart.ícula. intrarcator e interfase, as propriedades físicas dos reagentes 
e dos produtos, do catalisador c do fluido de troca térmica. 

Organizados de acordo com o fluxograma da figura 5.3. 

• Métodos numéricos utilizados: 

- Método dos elementos finitos. Os dois conjuntos de equações diferenciais 
- do modelo de reator e do modelo de partícula - foram integradas pelo 
método dos elementos finitos. O programa para o modelo I encontra-se 
no apêndice A e para o modelo 11 no apêndice B. 

- Método das diferenças finitas. As equações diferenciais do modelo li c 
do modelo de partícula de catalisador ,considerando apenas a equação 
5.108, foram integradas pelo método das diferenças finitas. O programa 
encontra-S(' no apêndice C. 
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Capítulo 6 

Resultados Numéricos 

Este capítulo apresenta os resultados numéricos do modelo heterogêneo bidimensi­
onal de reator catalítico em leito fixo em estado estacionário, não isotérmico, não 
adiabático e com resfriamento contra-corrente (Modelo II). Apresenta-se também 
as comparações com o modelo p!:;endo-homogi>nf'o bidimensional de reator catalítico 
em leito fixo em estado estacionário, não isotérmico, não adiabático e com resfria­
mento contra-corrente (Modelo I), através de um desvio relativo entre as predições 
para as temperaturas máximas de ambos os modelos. Utilizou-se o métOdo dos 
elementos finitos para integrar as equações diferenciais do modelo 11. O método 
das diferenças finitas foi utilizado para o modelo II, supondo modelo de partícula 
isotérmica. Apresenta-se ainda a otimização com o modelos I e Il para um mesmo 
sistema de reação, avaliando-se a performance do reator com relação à sensiti­
vidade paramétrica de incrementos em parâmetros negociáveis do processo, tais 
como: diâmetro dos tubos, razão molar ar-etano! à entrada, vazão de reagentes e 
temperatura de entrada dos reagentes, outros parâmetros~ de projeto ou operação, 
susceptíveis de estudo, sofreram restrições. Finalmente. após essas considerações foi 
possível escolher o melhor sistema de reação de modo a obter o melhor desempenho 
do reator. 

6.1 Otimização com os Modelos I e II 

A otimização foi dirigida com o objetivo de escolher o melhor conjunto de parâmetros, 
de forma a obter rendimento e seletividade satisfatórios. evitando também as si-

98 



· J "l ., 1 " " 1 r · ct ct tuaçors c mrn-out · c ou runaway , cnorrlPnos que acarretam a per a o 
catalisador e reações paralelas indesejáveis, podendo danificar até mesmo o reator. 
A função objetiva utili~ada foi obtida da otimizaçito da variável custo unitário que 
relaciona o custo total e a quantidade de produto final (acetaldeído) produzida. 

Onde o custo total é dado por: 

(6.1) 

(' onde: 
cr = o custo total por unidade de massa de matéria-prima. 

F'' = a quantidade de mistura reacional (ar + etano!) que entra no reator. 

E a quantidade de produto final produzida é dada por: 

Fn =F" x y~ x «P x X1. (6.2) 

Portanto, o custo unitário será da seguinte forma: 

Cr cr 
Cunit = Fn = Y~ X tP X XI (6.3) 

A minimização do custo unitário é equivalente à maximização da função dada 
por: 

(6.4) 

onde y~ = I+~,., ou seja, 

(6.5) 

A maximização da função objetiva, dada pela equação 6.5, indicará o melhor 

sistema de reação. 

1 Sensít.ividade paramétrica exce><:::iva. 
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6.1.1 Parâmetros que podem ser estudados na otimização 

Os parâmetros que podem ser estudados na otimização são: 

• Parâmetros geométricos: 

- Diâmetro interno dos tubos do reator/trocador de calor (D); 

- Diâmetro externo dos tubos do reator/trocador de calor(D,,); 

N ÚmHos de tubos do reator /trocador de calor ( N1); 

Diâmetro interno da carcaça do reator/trocador de calor (De); 

- Comprimento do leito fixo de partículas (L); 

Diâmetro da partícula do catalisador (d,,); 

- Massa específica das partículas do catalisador (p1,); 

Porosidade do leito fixo de partículas {(1). 

• Parâmetros de operação: 

- Pressão (P); 

Vazão mássica superficial de reagentes ( G f); 

- Velocidade rnássica do fluido de troca térmica (H'c); 

Razão molar ar-etanol à entrada (Rm); 

- Temperatura de entrada dos reagentes (T.,); 

- Temperatura de entrada do fluido de troca térmica (t 1). 

Na otimização estudou-se a influência dos parâmetros mais importantes e utilizando­
se das respostas dos modelos I e 11. 

6.1.2 Parâmetros estudados na otimização 

Os parâmetros estudados na otimização foram: 

• Diâmetro interno dos tubos do reator/trocador de calor {D) 
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Tabclq_()__.L____D_iruensôes_do reat.or I 
Di:"tlnt>tro IICJmm;,] dt' t" 

D1ânwtro ex~"'"'' d,,~ tuhoE )_0287 em 
Diâmetro mternn dos tuboo 

Diftmdr<• iuterll•• d:o carc;,ç;o 

Númern ri<' tnho,: 

ú.680U em 

67.8000 ~m 
3000 

Tabela G.2: Dirncn:;Õe:; do reator li 
Diâmetro nomine~J de 1" 

Diâmetro externo d"~ tubo~ 

Diâmet.ro interno dos t.ubol' 

Diâmetro mterno dói c:-•rcóiça 
Número de tubos 

1.3710 em 
0.9240 em 

67.8000 em 
l(\73 

Tabela 6.3: Dimensões do reator II1 
!5i:'unetro nominal de ~" 

D1:"unetro ext-erno d<"•~ tubt•s l.7I4S em 
Di:".met.ro in! '"·no dos tulJoS 

Diâmetro int-erno dói carcaça 
Número de tubo~ 

lO! 

l_:ZSOO em 

63.\lOUO em 
\)Q(\ 



Foram escolhidos três tipos padronizado:-, de t.ubo~ com diâmetros nomi­
nais de ~", ! '' c ~" 1 schedule 40, e que apresentam os diâmetros reais 
dados nas tabelas 6.1. 6.2 e 6.3. 

• Hazào molar ar-etano! à entrada (Rm) 

As razões molares ar-etano] à entrada foram três: 19. 9 P 4 que corres­
pondero a frações molares y~ de 5%, 10% e zos-t, respcc1.ivamente. 

• Vazão mássica superficial dos reagentes (C 1) 

As vazões volu,métricas dos reagentes escolhidas foram quatro: 280, 334, 
417 e 500 N;;v e que correspondem a vazões molares de 12.67, 14.90, 

18.63 e 22.35 k11 ';:
01

• Foi escolhida uma área de escoamento transversal 
de 0.112 m 2

, de tal forma que, considerando as diversas razões molares, 
as velocidades mássicas superficiais estão na faixa entre 3400 a 6000 h ~ 1 , 

valores adotados por Maciel Filho !25] em sua simulação. 

• Temperatura de entrada dos reagentes (To) 

As temperaturas de entrada do fluido reagente foram quatro: 180''C, 
200"C, 220"C e 2400C por estarem na faixa de temperatura na qual os 
parâmetros do modelo cinético foram obtidos, evitando assim a formação 
de CO,. 

6.1.3 Parâmetros que sofreram restrições na otimização 

Os parâmetros que sofreram restrições na otimização foram: 

• Comprimento do Jeito fixo de partículas (L) 

O comprimento de reator foi escolhido como sendo de 2 metros para 
garantir a relação ~ > 60 para todos os reatores utilizados na simulação 
(evitando os efeitos de turbulência de entrada). 

• Diâmetro da partícula do catalisador (d1,) 

Utilizou-se o diâmetro equivalente de partícula de 0.1 em, pelo fato do 
modelo cinético ter sido baseado neste diâmetro de partícula1 respeitando­
se as hipóteses do modelo cinético. 
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• .:\úmero de tubos do reator/trocador de calor (I' .. 't) 

Foi estabelecido o critério de manter uma área de escoamento de 0.112 
m 2 para a massa reacional em todos os reatores simulados. 

• Diâmetro da carcaça do reator /trocador de calor (De) 

O diâmetro da carcaça foi escolhido de modo que a área de escoamento do 
fluido de troca térmica fosse a mesma que a utilizada para o escoamento 
de reagentes-produtos. 

• Massa específica do catalisador (p,,) e porosidade do leito fixo (fi) 

- A massa específica do catalisador, bem como a densidade aparente do 
leito catalítico foram tomadas como sendo os mesmos ·valores adotados 
por Maciel Filho [25): 

p1, = 0.654 g I em 3 

p, - 2.314 g I em 3
. 

A porosidade do leito catalítico foi calculada a partir da seguinte ex­
pressao: 

onde 

p, 
l~f.[=~-

PLE 

PLE = a densidade verdadeira do leito catalítico 

(6.6) 

Ph =- a densidade aparente do leito catalítico foi determinada experimen­
talmente por Maciel Filho [25;. Supôs-se o leito catalítico preenchido 
com partículas de catalisadores Fe-Mo (14.67% em massa) e partículas 
inertes de aço inox (85.36% em massa) como diluente e considerando 
empacotamento normal. 

• Temperatura de entrada do fluido de troca térmica (ti) 

- As temperaturas de entrada do fluido de troca térmica foram escolhidas 
como sendo iguais à temperatura de:" entrada dos reagentes. 
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• Vcloridadc má~:-:;ica do fluido de troca térmica (W,.) 

A velocidade mAssica do fiuido de troca térmica foi escolhida como sendo 
metade da velocidade mássica dos reagentes. 

• Pressão (P) 

- A pressão de operação utilizada em todos os reatores foi de I atm. 

6.2 Comparação dos Modelos I e II 

Com o objetivo de comparar a performance dos modelos 1 e 11 foi definido um 
desvio relativo. comparando-se as temperaturas máximas de ambos os modelos, da 

seguinte forma: 

Til} - Ti li) 
m - m_ 

TJ!. Il (6.7) 

onde 

Tj,{) = temperatura máxima prevista pelo modelo 1 

T)! lJ = temperatura máxima prevista pelo modelo li. 

O desvio relativo, dado pela equação 6. 7, é calculado na posição axial corres­
pondente à Tm, uma vez que essa posição são próximas em ambos os modelos. 

6.2.1 Simulação com o Modelo I 

1'\este modelo foi considerado 'YJ ""- 1, supondo que a superfície interna do catali­
sador é utilizada efetivamente pelo reagentes, ou seja, a reação química é a etapa 
controladora da taxa. 

O perfil de temperatura desse modelo apresenta valores maiOres que o hete­
rogêneo, pelo fato de não considerar transferência de calor na parte sólida do leito. 
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Este modPlo foi utilizado para mapear c buscar as respostas dentro de um plano 
pré-estabelecido. Uma vez definidos tais pontos, o modelo 11 foi utilizado, nos mes­
mos sistemas de rcaçâo, permitindo assim verificar o desvio entre os mesmos. 

6.2.2 Simulação com o Modelo II 

Justifica-se o uso do modelo heterogêneo, quando os gradientes interfaciais são im­
portantes, sendo considerado um dos mais adequados para simulação porque leva 
em conta os mecanismos essenciais de transferê1H:ia. 

O desvio desse modelo com o modelo 1 é devido principalmente ao fato da taxa 
de reação não ser calculada em termos das condições no seio do fluido. O desvio 
dependerá da diferença dos valores encontrados na çoncentração e na temperatura 
entre a superfície da partícula e o seio do fluido, e também da sensibilidade da taxa 
de reação a essas variáveis. Portanto tais desvios podem ser explicados em termos 
das condicões experimentais ou valores de grupos adimensionais como o número de 
Reynolds: 

• para números de Reynolds elevados, os coeficientes de transferência de calor 
e matéria são altos e consequentemente o modelo II apresentará gradientes de 
temperaturas interfases pequenos, 

• para números de Reynolds baixos, o coeficiente de transferência são baixos, 
sendo possível existirem gradientes de temperaturas interfases; mesmo quando 
o gradientes de concentraçã.o externos, assim como gradientes intrapartícula 
são desprezíveis- rJ ~ ] -. Neste caso a camada limite laminar, adjacente à 
partícula sólida fornece a maior resistência à transferência de calor ao invés 
da partícula. 

Portanto, se utilizarmos velocidades mássicas superficiais altas - Re altos - e 
diâmetros de partículas pequenos, minimizaremos as limitações dos mecanismos de 
transferência externos sobre a taxa de reação, diminuindo os desvios entre os mo­

delos. 
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6.3 Resultados Numéricos dos Modelos I e 11 

As características geométricas dos três reatores sã.o dadas nas tabelas 6.1 a 6.3. 
Foram utilizados programas com elementos sem refinamento. 

1\o total foram feitas 2 x 3 x 3 x 4 x 4 = 288 simulações correspondentes às 
quatro variáYcis estudadas, cujos resultados são apresentados ao longo da" tabelas 
6.4 a 6.6 c das figuras 6.1 a 6.12. 

6.3.1 Influência dos parâmetros mais importantes 

• Influência da temperatura de entrada dos reagentes (To) 

Nas tabelas 6.4 a 6.6, fixando-se valores para diâmetro interno dos tubos, 
razão molar de reagentes à entrada e vazão mássica superficial temos 
que o aumento da temperatura de entrada dos reagentes provocou um 
aumento na conversão de saída e na temperatura máxima do reator Tm 
e, portanto, maiores valores de b..T 2

• Sendo que a temperatura máxima 
permissível de entrada de fluido reagente é uma função de variáveis como 
vazão de fluido reagente, razão molar ar-etano] à entrada e diâmetro dos 
tubos. Na figura 6.5, para valores de D=~", Rm = 9 e G1=4000 h~!~, 
podemos verificar isso graficamente. Nas figuras 6.11 e 6.12 podemos 
observar que para altos valores de To temos valores de TJ bem abaixo 
da unidade. decorrente de situações de operaçã.o severas onde a reação 
química na superfície do catalisador é uma etapa rápida, portanto para 
essas situações teremos limitações à transferência de massa, não sendo 
aconselhável o uso do modelo pseudo-homogêneo (Modelo I). 

• Influência da vazão mássica superficial dos reagentes (GJ) 

Nas tabelas 6.4 a 6.6, fixando-se valores para diâmetro interno dos tubos, 
razão molar de reagentes à entrada e temperatura de entrada dos reagen­
tes temos que o aumento da vazão de fluido reagente diminui a conversão 
de saída, mas essa perda é compensada com um aumento nos limites da 

C! f:.T =diferença entre a t.emperat.ura m5xima no J"{'<lt.or e n t.emperntura n<~ parede do tubo. 
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faixa de operarão segura do reator corn relação A 1~ 1 • ou seja. fH'rmi-
tindo uma faixa de temperatura de entrada df' fluido reagente maior . 

Podemos também constatar que C f não é um parâmetro adequado para 
o controle de temperatura no reator pois teremos pequenas mudanças 
em T.., para grandes Yariaçôes em c,, comprometendo assim outras uni­
dades ligadas ao reator. 

• Influência da razão molar ar-etano! à entrada (R..,) 

:--.·as tabelas 6.4 a 6.6. fixando-se valores para diâmetro interno dos tu­
bos, vazão rnássica superficial e temperatura de entrada dos reagentes 
temos que o aumento da razão molar ar-etano! tem como consequência 
um aumento da conversão de saída e diminuição de b.T e também meno­

res Tm· Na figura 6.3 para D=r', G ,=4000 h~/n~ e To= 200°C, podemos 
ver isso graficamente e também constatar que Rm é um parâmetro ade­
quado para o controle de temperatura no reator, pois teremos maiores 
variações em T m, com relação ao item anterior, para pequenas variações 
em G1. 

• Influência do diâmetro interno dos tubos (D) 

- Nas tabelas 6.4 a 6.6, fixando-se valores para temperatura de entrada dos 
reagentes, razão molar de reagentes à entrada e vazão mássica superficial, 
temos que o aumento do diâmetro de tubos provocou um aumento na 
conversão de saída e um aumento na temperatura máxima do reator 
Tm, diminuindo a faixa de operação segura do reator. À medida que 
se aumenta o diâmetro de tubos maior é a posição axial de T..,. Na 
figura 6.1 para Rm=9: G 1=4000 /!~e Tu= 200''C, podemos ver isso 
graficamente. Kas tabelas 6.4 a 6.6 fixando-se Yalores para razão molar 
de reagentes à ent.rada e vazão má.ssica superficial verifica-se que o" burn­
out" nos reatores de maiores diâmetros ocorrem em temperaturas mais 
baixas, justificando-se pelo fato que à medida em que se aumenta D não 
teremos }5 ~ 0.15, onde a 1, é máximo e utilizando-se de baixos valores 

de Àa. 
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As t ahclas G.1 a ü.G :{foram construídas, observando-se as respostas das seguintes 

variáveis: 

• X 1-.conversão m~dia radial final; 

• Tm =temperatura máxima no reator; 

• <P--:rendiment.o global em acetaldeído; 

• e-= desvio relativo entre os modelos. definido pela equação 6.7; 

• IJI· função objetiva. 

Das figuras G.l a 6.12, típicos de comportamentos padrões de reatores adiabáticos 
com resfriamento contra-corrente, podemos verificar que a posição de Tm está em 
torno de IO<;( do comprimento adimensional. Para dada secção transversal o au­
mento máximo na temperatura será na linha central com resfriamento contra­
corrente (figuras 6.9 e 6.10). Por razões de segurança (atividade e seletividade 
no processo), manteve-se Tm dentro de certos limites. Nas tabelas 6.4 a 6.6 para o 
sistema de reação onde a magnitude de T,.,_ foi maior que o mínimo permissível, ou 
seja, D.T > 50°C efou apresentou situações de "burn-out" e/ou "runaway" e/ou 
verificou-se a não-convergência do programa, denotou-se pelo símbolo"#". 

Das tabelas 6.4 a 6.6 concluímos que o melhor conjunto de parâmetros indicado 
pela otimização é o seguinte: 

220"C 
6000 -'L, h.m-

4 

= r(diâmetro nominal) 
=- 16.12 

3 :1\as t-abela:- 6.4 a 6.6 os valore"" iJJferiore:" corre:>pondem às re~post.<J~ do modelo li e os -"tlperiore­

;w modelo I para tun me~mo si~tenw de reação. 
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Tabela 6.4: Resultados numéricos para o reator I 
r.," • n,, " R,, '" 

"' T., xr T.,, ..(':0.) . ' 11t2 X T,.. •1'\'.1 ., 111 2 X T,, ,. I';/.) >I> x w" 
34011 18U ll.l8(. 18~-~" 3.;-· ... 334 182.9G 3.)& 11.490l lô2.40 2.3~ 

34"" 18" 0.33~ 182.18 8 ,_JG 11.~01 182.12 ~ ~.C2 IL781l IS J.CD ~ 3.801 

341"' 2UII ".481• 2"0-~4 8.73 IO.HC 211E.4" 
7 ·"' 11.8G7 :;w!-.8!. 4.23 

3411" 2111! 11.7311 21iG " ~ 13.27 11.!1:.& 21!~.51 ~ !1.12 11.084 ;;!013.!11 I o.o~ I 4.80 

34"" 22" • • • # 11.088 24G.U0 !i,(ll IL!)!IJ 2J3.GII 4.84 

34"" 2211 • • • • ".008 233.JG B ~-~" n.ODg :::ln.~n lz_M I 4.87 

34"" 2411 • • • • • • • • • • • • 34010 2401 • • • • • • • • • • • • 
41101• 18U <>.!CU 182.20 2.91 0.287 182.74 2.n 11.4311 182.211 2.10 

(OOIU 15U 1>.2011 182.111; GEJ ~.27 11.5111 182.110 ~ 4.8G "-'H ~81.C2 1 11.321 3.49 

•'""' 2<H1 <1_42<1 ons '" 7.P II.GGII 2<17.8!1 G.20 11.811( 2115.SII 3.U2 

411<111 2U<I II.GGn <HI~.8<1 B 12.1>1 ".!>201 2U~.3<1 ~ s.7c II.!)G8 203.7H ~ 4.72 

411"" 2211 • • • • II.D47 243.8<1 0.02 <1.!>84 232.8G (_81\ 

41\1111 :nu • • # • 11.008 232.~3 ~ 0.-511 0.()08 227.(;11 ~ ~.8G 

4111HI 24<1 • • • • • • • • • • • • 4111111 2411 • • • # • • • • • • • • 
!.UII<l 1811 11.128 JB2.~1 2.33 11.2J3 J82.4G 2-21 0.3!.4 '" "'' 1.72 

Õ'"'" 1811 U.24" IS2.ou ~ 4.30 11.-<311 l81.SG I n.nl 4-010 II.G1~ '" .50 I u_z, 1 3.!111 

~111111 21111 11.345 2H7.cu (;.21 <l.bGG 2<1(d)IJ "-37 u.7Jo;; 2<1~_[11 3.4.0 

,-, .. , .. , 2<111 II.!.GG 2.,!._34 ~ 111.26 !1.843 2114_86 ~ 8-112 O.!lJIO 2113-~2 ~ •. ~J 
Õlt!HI <!2" • • • • 11,{137 2411.7!. 8-02 ll.!lDG 231.811 4.Cú 

!.O< lU 22<1 • • # • <l.DDJ 231.2<1 8 0.4~ u.fiOG 227.2<l I~ U2 I 4.8~ 

5111111 24" • • # • • • • • ILDOG 2G7.711 4..8~ 

5U<I<I 2411 # • • # • • • # U.DOO 2~2.411 ~ t.M 

Gl\1111 1811 u.1o7 182.3<1 }.04 O.JO~ 182.24 1.8~ 0.290 1Sl.S2 1.4G ' 
Gnu o 18<1 IL2U4 )81.7C ~ 3.7! 0.3G7 JS 1.711 ~ 3.40 0.&411 151.401 I "·nl 2.G3 

Gl"l" 2U<I ... 20:0 211G.87 :;.31 ".48(; 2oG.3l 4.G2 0.(;37 20J4.C<I 3.111 

GfH"1 2UIJ 11.492 2114.0~ ~ 8.04 1<.7ú4 2<14.!.~ ~ 7-27 <1.881 2":1.31 B ·-~' 
i ' (.(1(\(1 22<1 ILG03 24&!.7 12.&0 I ll_88G 238 :;u 8-44 u.n~ :<:Jo.SG 4.~3 

I 

---

~ (;!IItH zzu .,_887 233,[,8 :. J " " ".082 23!1.07 "-~~ <1.!>011 ::1-%.87 ~ 4.63 

I z•" 1 * 
___ _j 

Gil <li' # • • # # • # <LOOG 2C~ 33 t.8C 

I <·""" 24<1 i -# # • # • • # # 1>.0!16 2~!.8G I !..J4 I 4.8C 
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Tabela 6.5: Resultados numéricos para o reator li 
r..,, • n,, " n • " 

" T, X Tm 'l'"·t ... :< 10~ X Tm d'li.f ....... x, T,, •I'~ l ~~ .. 
34"" )ljlt II.IOC 111~-"" :u .. c 11.3~" 164-bC ,:).33 "-~'>7 HJ.II~ 2.47 

34"" ISU !1.3~1 l6J,(;U ~ t.3S ... 443 1113.117 I n.u!IB I 4.~2 11.711{; IB~.su I ''-~C I 3.88 

34"" 2"" "-~~" 2J!l.7U Jn.un 11.801 2JC.J7 7.(;~ n.BB 210,!)6 4.20 

34UO 2"" !l,17f '" .3!1 lu-; I H.<l7 1!.!)(;6 2!00.0U ~ 0.~2 "-~87 2UC.3 12.20 I ~-~1 

3tOU 22" • • • • • • • • ll.!l!l~ H7.~o 4.gt 

34"" 220 • • • • • • • • U.!l!lO ;lJJ.!liJ [:;:] (.87 

JfiiO 24" • • • : • • • • • • • • 3tOU 24U • • • • • • • • • • • 
"""'' J8U !LlC7 16(_(;10 3.!13 !1.3"" 164.46 2-BC u HJ JS3.~~ 2-JU 

""'" JIIH u.Jn~ 1113.40 I u.c~ I ~-~· 
U.!..3U 11>3.34 ! u.uc2l ~-~~~ n.nc 182.(;~ ~ ;q •• 

"""" 2UU U.482 :.'17.3<1 8.7(; u.72G 2H.G1 G.!ll lL83C 2JU.:H (.1!7 

'""" 2Ult !L7nJ 21lL!,.~ ~ 12.74 n.03t 2U0.34 12-SS I B.Dl u.D7t znt.3!l ~ f-7~ 

-IUlltl :nu • • • • • • • • U.08'; 2-<5.8!! 4.82 

tUHII 22" • • • • • • • • !\.087 233.(U [:;:] 4.S7 

''""' 2•" • • • • • • • • • • • • ....... 24" • • • • • • • • • • • • 
"""" 180 !l.l34 ... "' 2.4( U.2(3 184-"" 2..31 !0,3(;( 163.2<o 1.77 

1>(10[1 18" u_:;~;,o III.Z.l2 ~ 4.53 fl_olf,3 l83.U0 ~ ,,22 ... ~., JE2.,~ ~ 3 ... ~ 

~""" 2"" !1.3<>3 õll-<.Cto 7.H U.GJ7 212.7(; ~.86 u_7ts 2<>~-~ .. 3-C~ 

&unu 211" U.CU2 2!1U.5U 

~ 
)(1,0( U.8C7 2<~8-~~ ~ 11-.:>G U.03~ ""~-0 .. ~ f-~S 

:.nnu 22U • • • • • • • 0.!17~ 242.S7 4.74 

l>l>l!U 22" • • • • • • • • n.O!}"; 2~2-~G !•-H I 4.8(; 

:.uuu 24" • • • • • • • • • • • • 
~""" 

240 • • • • • • • • • • • • 
6""" IIIU U.I)U 163.70 2.uo 

"·""~ 
)SJ.GO 1.1>3 "-3"ó IE "-~ 0 1--'" 

(;!IO!U i8U "-~i" 182.11-" ~ 3.111 u.377 182.54 ~ ::.~~ ... ~4: U3 S3 ~ 2.t7 
tiUUU 20!1 U.33U 212.72 '-'"' U . .'.3U :;!Jl.3U ~-"~ 1>.GH 2os-~" J.n 

'"'"" """ CLI>21l 2<08,70 ~ 0.4~ ll.70U :>U7.&D 8 7.(,~ "-8~7 2"~-b4 ~ 4.37 

(;o no 22" • • • • • • • • 0.04(. 2'"-~~ 4.CJ 

cnnn 22<1 • • • • • • • • U.!)Oc "' ·'" i 3-~ I 4.8C 

''"'" .... • • • • • • • • • • • • 
'""'' ..... + + • • • • • + • + • 
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Figura 6.1: lnfiuênria de D no perfil da t.empera1ura. 
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Figura 6.2: Influência de D no perfil da concentração. 
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Figura 6.3: lnfluênria dr H, no prrfil da lcmpcratura. 
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Figura 6.4: Influência de Rm no perfil da concentração. 
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Figura (i.&: lnfluênc:ia de 'ft, no JH'rfil da temperatura. 
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Figura 6.6: Influência de T11 no perfil da concentração. 
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Figura 6.7: Comparação dos perfis df' tempf'raturas dos modelos I f' ll. 
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Figura 6.8: Comparação dos perfis de concentraçÕf's dos modelos I e Il 
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Figura 6.9: Perfil radial de t.c>mperat.ura. 
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Figura 6.10: Perfil radial de concentração. 
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Figura 6.11: Perfil para o coeficiente de efetividad(' 17. 
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6.3.2 Comparação dos métodos numéricos 

i\'as tabela;; (i.7 e G.lO são comparados os rc~ultados pelo método dos elementos 
finitos(' das dif{'rcnças finitas. São oprcscnt a das as respostas de ambos os métodos 

para quatro sist.f'mas de reações diferentes P escolhidos aleatóriarnente das tabelas 
().4 a G.ü. 1'\ào sendo encontrados erros significativos. 

]] ~ 



Tabela 6.7: Resultados numéricos para reator 1: G1=4000 /!_2 , Rm=19 

Elemento~ Fintto> 
--T,T. X,X. T,,T, 

("C') ("(') 
--,,,-, - --,,;-,. ·Cw'>~nu~ookc+"c"<'~-o~o'< •'o~ou· r'>'+'"'' ,c-c,c, .,,,,"'c,c;co'c-ccoc, 

li 0.2(J(i0Ufl~ 03 II,IIOOOUD-tfJII 0.2111JII(JIJ~ U3 
lLI U 2031\l))-t 1!3 IL22liM;D+ttU lt.2PIH2lh-O:; 
o l 0.203GSO-tn3 11.22030J)+(I(I (L211!~()2))+113 

U.Z U.2U2~GlH-03 li.-4J8G10-tü0 CI.2UUU00-" l!3 
<• 2 0.202\.lVD~ 03 O 410300+00 0.2U2\.l7D+03 
U . .'l il.2M.35D+03 0.571350-tfilt li 2uo07D+II3 
o:{ uzo~37D-'-I13 11 57l~OD-rmt O.Zu2:>GD-u3 
114 u.Zillt:lHH 03 O.GU0740-tOO IJ.2otflo15ll,-f13 
0.4 U.211183lh03 O.G911GO-t00 U.2UI~2D-t03 

O~ 0.21113Gll-t 03 0.781310-tltlJ 0.20lJD3D~ 03 
(1_5 U.2UJ370-t03 0.781630-t-Oll 0.2Ui3GD+U3 
o r·. 0.200~00+03 U.84804D+flll O 2110020+03 
U (i ll.21llUUD_._03 0.848270-tOII U.2l10900-tU3 

li 7 0.200700+03 0.8!.15910+011 0.20UUlD+03 
IL7 O 200710+03 0.890070-tOll 0.200700+03 
o" 11 201l49D+03 0.\129480+0n 0.200010+03 
O.tl 0.200490+03 0.929600+00 0.200400+03 
(L~ 0.200330+03 0.952620+00 0.200000+03 
O.'J 0.200330+1l3 0.952700+00 0.200330+l!3 
J.O 0.200220+03 0.068350+00 0.200000+03 
1 i\ 0.200220+03 0.068400-tOO 0 2110220+03 

T ~ ~ 

z-0.2 
( 

' ' 4 
Z=0.4 

) 

' 4 
Zo-fi.C 

) 

' ' 4 
Z=fl_t; 

I 

' 

0.2U2iJGD--;-Il3 
0.202680+03 
0.202030 l-03 
0.201030+03 

u.20181D--,-03 
0.2UIG4lJ+IJ3 
0.21ll25D+03 
D.2fi0G30i-03 

0.2fi000D-'-ll3 

U.2009ll0+tl3 
0.20fi(;8D-tll3 

0.21l034l.li-03 

0.21l040D+ü3 
ll.20044D+03 
0.200330+03 

--c-4'c-cc- 0.2fi0!GD~ 03 
z,, _(I_OG --,. 

(1.2037(\0~ 03 
2 0.20.1410-+-0.1 
3 0.2ozr,fin ... n3 

__ ,, __ c<~J.2.013UD+03 

t1.202i.i0D-t03 
0.202710+03 
0_202070+03 
0.201020+03 

0.201830+03 
0.20](;(\!)~ O:J 
t\.20127D+ol3 
0.200G:!O+Il3 

0.201000+03 
U.2fi090Di-03 
U.2UOGi.ID+03 
0.200340+03 

U.20040D+03 
0.200H0+03 
0.200340+03 
U.200H>D-t-03 

T. 
0_2(13800-+ 03 

IJ.203440+03 
fi.202G3D+O:l 
0.201300+03 

0.202!.170+03 
0.202600+03 
0.202040+03 
0.201020+03 

0.201820+03 
0.201050~ 03 
0.2lll2$0,-U3 
ü.2uOG2D+Ol'\ 

0.2UO~iJ0-.-(J:J 

0.2tJ090D+U3 
()_2LJIJG8D+II:J 
U.2u0340-t(t3 

0.2U049D+03 
0.2U0440-ttJ:~ 

li.2UU330+11:J 
0.200lGD+II3 

' O.DS<JlüD~ uo:t 
(1_!15~100+UO 

(l_\lf,!)1 OD ~1 lfl 
U.'J5'JJOD~ UlJ 

I I 9 

0Jfere!'~"-' Fin1t.a~ 

T, T. X, X. T., T, 
['TI tn) 

u.2tÍt'c,,C:.,"""''+ 7 «c,--,,.c,c.,c.,~~uiiD_;:-iil,---,c,-;,;;c,.~o;;o~Gf,Dc+c<;o<3 
11.21JII(JOIJ-tU:: ll.IJOIIIIClD~ 1111 U.2UIJOOD+03 
U.2fJ3(JI<D+II~ 11.2:\)~J.;D~llll U.211U05D-t03 
0.2fL31-'•D~fl.1 0.2331iGJJ-IIfJ 0.2n.'l11D+03 
0.202540+03 042f,2fl0-.-lttl 0.200040+03 
0.2U25~JD+ll3 liA2f;GUD-+-II(o 0.2025GD+03 
0.20202D+n3 O Sí\íJGfiO--.-fll-t 0.200030+03 
0.2li2070~ 113 fi.51'172D~ fllJ 0.202040+03 
(L20ISGD-tll3 0.70l72D-IIU 0.200020+03 
o::.lUiõ90~ 03 IL70250D+urJ 0.201570+03 
0.2lii1GD+03 (J.792!.12D-0(1 U.2000ID+03 
0.2UI10D+03 O 7i.i35GD--,-OO 0.201l7D+03 
0.2001\-40+03 0.859220-;-00 0.20001D+03 
0.20U85D+03 0.859600+00 0.200840+03 
0.2U058U+03 0.905930+00 0.200000+03 
0.20QGOD+03 0.906250+00 0.200590+03 
()_2(10400+03 (!.937%0+(1(1 0.21JfJOOf)+01! 

0.200400+03 0.036180-"-00 0.20il-400+03 
0.200260+03 O 95\J470+(liJ O 21_lllflfl0-t03 

0.200270+03 0.95!)(;:,lD+OO O 2U0270+03 
0.200170+03 0.97370D+UO 0.200000+03 
0.2flfll80+03 fl.9738fiD+tln 0.21"1flliiD+~"~3 

T T. T, 

0.20253{)(;1) +03 

0.20232270+03 
0.20178G2D+03 
0.2001'.87GD+03 

0.2015613D+03 
0.2014309D-tD3 
11.2UIIOlGD+D.'l 
0.200~4GOD+03 

U.200i>3Gh0+03 
0.20ú7G74D~03 

0.2il050l10+n::: 
0.2002~32D+03 

0.20U3971D+U3 
U.Z!'IU%430+113 
U.2llli2805D-tll3 
0.2ll0J3i>7D+OJ 

T 
0.20322300+113 

0.202D507D+il3 
fi.2022GG!lD-113 
li.201I22GD-tll3 

ll.2025liUiiD-t IJ,'I 

0.20237G3D+03 
0.2018372D+03 
0.20089800+03 

0.2015931D+03 
0.20140330+03 
0.2U11327D+03 
0.20055410+03 

0.200853-40+03 
0.200713450+03 
0.2UUG077D-t03 
0.20020710+03 

o_ 20255.S3D +113 
0.20234470+03 
0.20J8071D+03 
0.2008!.1230+03 

0.20157430+03 
0.201-44420-t 03 
0.20111430+03 
0.20054090+03 

0.20084360+03 
0.20077440+03 
U.2U05979D+03 
0.20029480+03 

0.20040480+03 0.20040020+03 
U.2U03723D+03 U.2003G750+03 
0.2ll02l'lii3D+03 0.20ll28370+03 
0.2U014060-t03 0.20013050+03 

T. T, 
Ü.2U32iJ(i4D+U3 0.20325360+03 
U.2!l3U233Di-O:l 0.20298050+03 
fi 2fi~:J3r.2D+O:l !J.202Z949D+03 

o.~ U 113,;.c' <000,,· c0o3_ cOe. 2'0clcle2o8cü~Dc+c0c3'_ 



Tabela 6.8: Resultados numéricos para reator l: G J=4000 Rm=9 

Z T, T. 
("r) 

--,-, ----,-1,}~1 03 

(o (1_180000+03 
11.1 U.1~:l()10+0.'l 

01 0.18203D-t03 

0.2 
li.~ 

lU 
li~. 

11.4 
LIA 
v .'i 
ll,f, 

"r: 
{J ,(; 

o. 7 
U.7 
(I 8 
U_f, 

\LV 

0.0 
1 o 
l.fo 

z-0.2 
1 

' 
4 

z"" o 4 

' 1 

' 4 
Z=- "i> 

I 

4 
Z= (1_8 

I 
2 
3 
4 

z,., (UIG 

I 

' 3 

0.181940+03 
ii.1810GD~U3 

i'L]818GJ)+03 
0.1<'1880+03 
0.1ti178D-t03 
ü.Hil790+03 
0.181700+03 
lL1~1720+03 

O.l81r:2D+03 
(I J!'il(\40+03 
0.181540+03 
0.1815G0+03 
0.18147D+03 
0.181480+03 
0.181390+03 
0.181410+03 
0.181320+03 
0.181340+03 

T 

0.181940+03 
0.181760+03 
01813G0+03 
O.lii0720+03 

(1_1fol780+03 

0.18161D+03 
o 181230+03 
ll.180G40+03 

0.181(120+03 

0.181470+03 
0.181120+03 
0.180570+03 

0.181470+03 
0.181330+03 
0.181010+03 
0.180500+03 

T 
o 182010 ~ 03 
0.181840+03 
0.18142D+O:~ 

O 1807G0+03 

.~====1D~,~~"'''~"''~'·•~F,,.;,.~,C~•:•=====:==~====-T,, T, T: T, X, X, T.-, T, 
Ele111enl<>o finiln> 

X, X. 
("(') ("(') (''(') 

n ·c"""""'"'""o"'+"< ·•'<'• --c,c,,,c:t:u' 1 1 o ... o:; --,.,-.. ,-.,',.c,.c,fuc,-.,-.,,- o _1!()1 ., ,u;cnc,;-,;, ,.c,--;;,-.,;;,d,c,c7clnc+o,;;00o;, -

ú.OOUIIOD+O(I ú.l!\lJO(ID--'-f\3 U.H<IItiUJ)~o:; lUiu(oiJliD-1111 U.Jii000D+03 
0.612720-01 U.I!\Ol5D+03 U 181ti3J)~03 O_Go87GD-01 U J8!IOG0+03 
n_G1501D-OJ O.lf!202f)+03 ll_lf!Hif>0~03 0.61337D-Ol n 18Hi4IH03 

(Ll2UGG0+00 (LJ8U130+fl3 O.J81f•70~113 O.I-108G0-illl U.H\01150+03 

0.120880+00 0.181940+03 li.181Glll+03 O.J203liU+(JIJ 0.181<>80+03 
0.177i\40+00 0.180llD+03 0.1815Jll-t03 O.J7G71D+(JII 0_J80114D+03 
O.l7i\ti50.._00 0.18Ji!G0+03 0.181550+03 (1_]77140-< 00 0.]81530+0:1 
0.232860-t 00 0.180000+03 0_181450-'-03 0.231480+011 O.HI004D+03 
0.233060+00 0.181780+03 0.1~1490+03 0.231900+0(1 0.181470+03 
0.:185760+00 0.180080+03 0.1814004 03 0.28421D+OU 0.180030+03 
0.28ã970+00 0.181700-t-03 0.181430-.-03 0.284620-t-00 0.181410+03 
0.33GG00-tOO O.JROOG0+03 0.181340+03 0.334940+0fl 0.]80020+(13 
0.33G800+0ll 0.1RIG20+03 0.181370+03 0.335330+ü0 O.J813:.D+03 
0_385400-tüll O.l1ill040-t03 0.181290+03 0.383080+(111 0.180020+03 
0.385500+00 ú 181550--t-03 0.181320+03 0.384060+00 0.181300+03 
0.43210D+flfl fl.lll0030+03 (Ll8123D+fl3 O 430470+00 o_ Jf\0010-til:'l 
0.432370+00 O HH470+'(13 O.J8J2G0.J.ll3 0_430840-tüil 0.181240+03 
0.47GSJ80+00 U.l80010+03 0.181180+03 0.475320--t-00 0180010+03 
0.477150+00 0.181400+03 0.181200+03 0.475670+011 O 18l190+03 
0.510700-t-00 0.180000+03 0.181120+03 0.518230--t-00 0.180000+03 
O 510\IGO+Ofl 0.181320__..03 0.181150+03 0.518~70+00 ILJ8ll3D+il3 

T. T, T T. T, 

0.181\JG0+03 
0.181780+03 
0.181380-t-03 
0.1!\0720-t·03 

0.181790-t-03 
0.181630+03 
0.181260+03 
Q_J80G40+03 

0.181640+03 

0.181400+03 
0.181140+03 
0.180570+03 

0.181480+03 
0.181340+03 
0.181030+03 

0.180500+03 
T. 

0.182040+03 
0.1818!>0+03 
O.l8144D+n:l 
O.lô0750+03 

ü.181'J40+03 
0.181770+03 
ll.l8l3GO-tf\3 
0.180720+03 

0.181780+03 

0.181620+03 
0.1!\1240+03 
O.l80G40+03 

0.181G2D+Il3 
0.181470+03 
0.181120+03 
0.]80570+03 

0.181470+03 
0.181330+03 
ll.l8J01D+03 
0.180500+03 

' 0.003870+00 
0.003870+00 
0.093870+00 
0.9\l3870~llU 

120 

0.18157U3D+U3 
0.18143040+03 
Q_I811138D+03 
0.181lfiG7JD-t03 

0.18145430+03 
0.18133Z30-tü3 
0.181 02871)+ 03 
O.ll'l0fi183D+03 

0.181341(;0+03 
0.18122830+03 
0_18W4GJD+03 
0.1~04714D+U3 

(Ll812312D+ü3 
0.18112(i4D+U3 
0_1808G54D +O:~ 
ú.J804258D+U3 

T 
O.l816~830+U3 

O_Hi14931D+03 
(l_HH1SG70+03 
U.1t>Of>\l17D-tll3 

O. 11!1 GU55D +U:; 
0.18147450+03 
0.18114720+03 
O.li<05742D+03 

0.18148710+03 
O.I813G50D+03 
O. 18105980+03 
0.18052520+03 

0.181372ID-t03 
0.181258GD+03 
0.18097510+03 
0.18047790+03 

0.18I2593D+03 
0.18II5440"-03 
0.1808921D+03 
ll.i804320D+03 

T. 
0.181Gllr·lD·t 03 
ti.HH5Z07D-t03 
r1 H<ll'lJ,;D+Il3 
li.18115!)()1D+ü3 

U.1815M\JD-t o:1 

0.18145400+03 
0.18112770H13 
0.1805 7000 -t 03 

0.1814G70D+03 
O.l813458D+o3 
O.l8l04JGD+03 
0.18052120+03 

0.18135420+03 
0.18124000+03 
0.18005810+03 
0.18047410+03 

0.18124280+03 
0.18113800+03 
0.180876fo0+03 
0.18042840+03 

T, 
0.18IG435D+03 
I) 18150830+03 
0.18117110+03 
0.18050480+03 



Tabela 6.9: Resultados numéricos para reator 1: c 1 ~34oo 
_!5.L Rm:::9 
h.m~' 

-·------.. ~--~---

Elcnwntos Fin;tm: Diferença~ Fimta< 

' T, T. X, X, T., T, T, T. X, X. T,., T, 
(''(') ("C) (''r} ("C) ------

" 0.2lii11111D-IO:l l! IJilfiUOJ)+OII n 2(1[12!\D+O~ ll.20\Jil0D+0.1 0.0()((JUD+00 O 20UJ2ll+03 ,, 0.21101!00-! U3 U OOIIIIOIJ+IIII 0.2111lUOD-t 03 U.211illlOD-t 03 0.000000"1 (I[) [) 200000+03 
o I 0.2!1535])+03 0.]~0720+1)11 0.20023D+I13 IJ.2il443D+03 O.l~b!lGil+OU 0.2UOIOD+03 

O I fi.20.~41D+o:J O.l!JO:lllD-1 1111 0.20C.37D+0.'{ () 204520+0.3 0.1D012D+OIJ 0.204470+03 
02 0.2U4G20+1l3 0.355450+(111 0.2UOI8D+U3 0.203850+03 0.354450 +UO 0.2\IOIJ8D+03 
(1.2 n.204GGD+03 0.35G01D+On U.2U4G30+03 0.203!130+03 0.355~50+00 0.203!\80+03 
11.:-\ U.2fi393D+03 0.497JODHltl 0.200140+(13 0.203310+03 0.4~GXOD+fl0 O. 2li011GD+03 
(I:> U.203D7D+03 0.497500+00 0.203940+03 (1.203370+03 0.4\177GO+llll ll.203340+ll3 
11.4 0.2032\J0+03 O.()JGGOO+OO 0.200100+03 ().202790+03 O.GI74f>O+IH! IJ.2flfi040+03 

"' 0.203320+03 O.G17010HIO Q_ 203300+ 03 0.202850+03 O.Cl~30Il+OU li.20281Il+03 

0.5 0.202G9D+03 0.715400+00 0.200070+03 0_202300+03 0.717G4D+O!I o.2u0030+03 
o f, 0.202710+ll3 0.715740+00 0.202600+03 0.2023@+03 0.718310+\10 0.2U2320+03 
0_() 0.202130+03 0.704830+00 0.200050+03 () 201830+0-~ 0_7\!8340+00 0.200020+03 
O.G 0.202!50+03 0.70ál0D+üll 0.202130+03 ()_2lll87D+U3 0.7\Jllbt'\D--Hlll 0.2UJ85D+03 
0.7 0.201620+03 0.85(;470+00 o 200030+03 ()_201401l+03 O.l'\<.iU\lDil+OO O 2l!OlllD+03 

0.7 0.201G4D+03 0856680+00 0.201630+03 0.201430+03 0861310+00 li20l41D+03 

O.ó 0.2flll\JO+n3 0.902450+00 0.200020+(1::\ 0.211]021)+(1:'. n.~I072ri0+1111 fi.2000ID+03 

o' 0.20120ll+U3 U.902GUO+Oll 0.201190+03 U.2lllU40--;-03 U.'JU755D+llll (1_201030+03 

0.9 0.200~30+(13 0.93S3:.D+Oll 0.200010+03 11_2110710+U3 0.939980+00 (L2ll(l000+03 

0.9 0.200t<40+U3 0.935460+00 0.200830+03 0.2llli12D+03 U.\l40190+Ull 0.200720+03 

1 o 0.2005GD+03 0.!):.8020+(10 0.200000+03 U_2U047D+03 0.9G2100 +UO 0.200(100+03 

I P fl.21li1S70+03 (}!):ti'-09DHIII 0.20ri.%0 .. 03 () 2110480+03 O llG224D+011 0_20fl480+03 

T T. T, T T. T, 
Z- 0_2 

I 0.204(;20+03 U.2U4GG!l+U3 ll.2U4G3U+U3 ll.2U384980+U:l U.2U3\J3li7D+ll3 tL 2038841 D + U3 

' 0.204180+03 0.204220-t-03 0.2U4l90+ll3 0.20351830+03 u 2(1359890+03 0.20355250+03 
3 0.203WD+03 0.20322D+U3 0.2(13170+03 0.20269350+03 0.2027G900+03 0.20272560+03 

• 0.201G00+03 o 201580+03 0.201590+03 0.20132580+03 0.20133780+03 0.201330<.70+03 
Z=U.4 

I 0.203290+03 0.2()3320+03 0.203300+03 0.20279020+03 0.2028478D+U3 CI.202814GD+03 

' 0.202V80--t 03 11.203•100+03 0.202980--t 03 0.20255170+03 0.202CII95D-t-l!3 0.20257620+03 

' 0.2022:iD+Il3 li.2U2290+03 0.2022GD+03 0.20195490+03 0.202(111970+0.1 0.20197810+ 03 

• 11.201120--t ()~ 0.201120+(13 0.20ll20+03 0.20095830+03 0.200VG830+03 0.2(l(l-!)G2GD+03 
Z::--11_1; 

O.:lm130+03 (1.202150+03 0.202130+03 O.:lllJI\333IJTil3 0.20187010+03 (1_20184890+03 

' 0.201030+03 0.201940+03 0.201930+03 li.201G779D+03 CL2lll il52D+U3 0.201G937D+03 
3 o.wHm+os U.2Ul48D+03 0.201460+03 0.2U128G20+03 0.20132200+03 0.20130140+03 

' 0.200720 -f 03 0.2(10710+03 0.200720+03 O. 20UG2830 + 03 o 2(10(\3530 + 03 0.2()(1(;3130+03 
z ~o f. 

0.2otl\lD+03 0.201200+03 0.201190+03 0.20102250+03 U.2Ul0423D+CI3 0.20103000+03 .. 0.201070--t 03 0.2010110+03 0.201080+03 0.211U03G50+03 U. 2009áG\J D + 03 fl.2009451D+03 
3 0.2tlOillD+03 0.200820+03 0.200810+03 0.2007)800+03 0.200737110+03 0.200721340+03 

' 0.200390+(13 0.200300 +03 0.20039D+U3 0.20034950+03 0.2003535D+03 0.2003á120+03 

z,. -U Ot> T T. ' T T. T, 
I 0.205510+03 0.2()5570+03 o 'J7G33D~oo 0.2U4áG500+03 0.204GGG80-t03 0.204Gú820--t·03 

' 0.204990--HI3 0.205040+03 O 976330-rnO 0.20417060+03 0.20427140+03 0.20421340+03 
3 0.203770+03 O. 2031\40 +03 (1_!)76331)+(10 0.2031\IIISD+II3 0.20328390+03 0.203:23fl:'l0+03 

• O.Z0191D+03 0.2tH90D+03 O.'J7G:~30+ll(1 Ll.2UI5699l)+U:~ 0.2015113130+03 ll.2015757D-t03 
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Tabela 6.10: Resultados numéricos para reator 1: GJ~4000 -"-- Rm=9 h=:!' 

·---------·~~-· -· --
Elemento> Finito> lliferen~:.s f1nibs 

' T, T. X, X. -T., T, T, T. X, X. T,., T, 
('"{') ("f') ---- (''(') ('C] ,, U.2UOIJIJJ)-> (13 O.IIIJ(Itl\10+00 0.201J30D·< 11:> 0.2Uf!UOD~ 11:'. II.O(ILUIUD+IIll o.:wntzD+os ,, 0.2(1ti(Jllll-tll:l O.lliJOUUf>+llll (L2UtllllJD-tU3 U.20UUOD~ 113 II.IJ(J(IU(ID+Olt u.:wunoD+ll3 

()_] li.205J7D+Il,':\ IUGI\l~D+llto 0.2uu25D-co:> (I. 2114270+ (13 11 JG12GD-+-Oil o.:.wuJOD+03 
ft_J o.zn:;nD+U:l O.IG253ll-! Ofl 0.2051\ID+Oi\ fl.2043f\D+II3 11.162440+00 0.20431D+03 
(1.2 tt.2U4~oDD+U3 0.307150+(1(1 U.2UO:lliD-+-03 fL2U31'ilD+0.3 U.3UG17D+Oll 0.2U008D+U:! 
(I 2 O.ZI14G3D+03 0.307fif>D+00 U.Z(WiOD" 03 0.2U3iS\.!J)+Il3 0.307230+00 0.2031>40+03 
u 3 U.2li401D+il-1 o.434G9D-t-orl U 21\HIGD-,- O.'l 0.2033()])+03 0.434(190+00 0.2(11107D+03 
n.s 0.2(141160-4-03 OA3ftlGD-4-IIO O 2o402D-t-11~. 0.2t1343D-t-fl3 !1.43C,r!4D+00 0.203390+113 
(1.4 o.2u:HS0+03 (Lft458GO-t-Ofl 0.2110121>+03 0.202~40+03 o.f,4G10D+U0 0.211D050+03 
0.4 U.20352D--t·03 0.54G27U-t-OO 0.2U34~D+U3 0.203UOU-t-03 U.54G!l3D-t-00 0.202%0+03 
0.5 0.20:J97D+ll3 O.G41G:lll+Oll U.2UUil'lD~U3 0_202á3D-4-03 II.G42CI2D+OU U.2UU04D+03 
o f, 0 2U3LIIIH03 O.G4J07D-t-OCI 0.202!.180 ~ (13 0.202'-80+03 li (i43G5D-t-Ull 0.2U255D+03 
(1_(\ (L20249D+ll3 0.7227GD+U0 0.200070+03 0.20214llH13 11.725220-t-flCJ 0.200030+03 
11.0 U.202f•2D+O!~ 0.7230G0-t-OO 0.2o2t.U0+03 0.2ll2180+113 11.72584D+Oll 0.202150+03 
0.7 0.2112040+0.'1 U. 790070-t-UO 0.200040-t-03 0.201760+0!~ U.iJ3GID+fiU 0.200020+03 
0.7 0.202070-f (13 0.700320 +00 0.202050+03 (L20J1100+0.~ 0.7\J4120-t-OO 0.201780+03 
\i~ O 211\C~D+O:l O_i\44490+(1[1 0.20003})+03 0.201410+0~ 11."4/iíWO-t-011 0.200010+03 
(I_~ (1_2U16SD+ll3 0.844690-t-DO 0.20!630+03 (1_2U144D+03 0.840270+00 0.201420+03 
li. V lL2lll2\lD+U:l ll.8iH2f>D-t-flll 0.200UlD-t-03 0.201U0D+II3 ()_802li(li)+(JII li.2UUOOD-t-03 
IJ.\J 0_211127fH03 (1.887400+00 0.201260+(13 0.201110+03 O.Ml237D+Ull IJ.2.1lllOD+03 
LO l1.20094D+03 0.919830+00 0.200000+03 0.200810-t-03 0.924680+00 0.2U0000+03 

'" (12009f>J)+fl:l O í119950+01l 0.2()11940+03 0.200830+03 0.921'120+00 0.200f\20+03 

' T T, T, T T. T, 

' 0.2 
U.2U4SUD+U3 U.2U4G30-t-U3 0.204600+03 0.20380610+03 0.20389040 +03 0.2li384LI40+U3 

' 0.204160+03 0.204200-t-03 0.204170+03 0.20348380+03 0.2035G78D+03 0.20351800+03 
3 0.203170+03 0.203:220+03 0.203180+03 0.202G831D+03 0.20271318D-t-03 0.20271510+03 

• 0.20JG4D--t Cl3 (1_201630+03 0.20JG4D+03 0-20135370+03 O 20131380D+03 0.20135090+03 
Zo:ofl 4 

' 0.203480+03 0_203520+ll3 0.203400Hl3 0.202fl3G10+03 0.20300030-t-03 0.20206220+03 

' 0.2031130+03 0.2031\ID-t-03 0.2031G0+03 0.202G!'!8GO-t 03 (1_2027529D+03 0.20271470-t-03 
3 0_202400+03 O 20244D+03 0.202410+03 0.20207100+03 0.20213190+03 0.202005i10+ 03 

• 0.201230+03 0.201220-t-03 0.201230+03 0.201041100+03 ü.2010529D+03 0.20104!>30+03 
Z=O (; 

0.202490+03 0.202520+03 0.202500+03 0.2U213GlD+U3 0202l821D+03 0.20215480+03 

' O.ZO::ZC\0+03 0.202:80+03 0.202270+03 U.20JO.~GDD+03 O :!U:l0032D-t-03 0.20107570+03 

' 0.2Ul720+03 0.201750-t-03 0.201720-4-03 o.:W15075D+U3 0.211!55J7D-t-03 0.20152550+03 

• U.2Cill870--t·ll3 0.200860-t-03 0.200870+03 0.2007ã340+0:{ 0_20076340+03 0.20075750+03 
Z cll.f. 

U.2U!ü:l0+03 0.2011350+03 0.20Hi30->-03 0.20140760+03 0.20143730+03 0.20!4I07D+03 

' U.211J4R0+03 0.2014\ID-t-03 li.20148D+U3 0.2Ul2!.1U00-t-03 ü.2013202D-t-03 0.20130230+03 
3 0.2\1]120-,-rl:l 0.201140+03 0.201120+03 0.20(109350+03 (L2010225D+03 0.20100530+03 

• 11.211U5G0-t-03 0.2005~D+ü3 0_2CI05GD+03 0.2004\1390+03 0.20U&007D-t03 0_2(1U40670+03 
z,. (1_07 T T. ., T T, T, 

I u.2ol<•213D +o::: 0.205320 -l· 03 0.07GG00-'-0ll 0.20434f•ID-t \13 li.~U44455D-i-U3 0.2ll431'!GOD+03 ., U.21l4770+ll3 0.204820-t-03 0.976ll00 ... 1lll 0.203fl7fi50+03 O 2114CI760D-t-03 0.2U401700+03 

' \1.2•1:\('.30-'-íl:l 0.203700-t-03 0.07G(>fiD--'-Oi• 0_2fl!1!W,J fif)-<-D3 r. :!113Hi40D+o3 (1.2fi3U0020+0:l 
4 u.:hl189D+U3 0.2UJ88D+U3 O.fl7GiiOD--rtlU U.201544X0-dl3 li.2l•15G25D-+ 03 0.20155200+03 
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6.3.3 Estabilidade do método dos elementos finitos 

Nas tabelas 6.11 e 6.12 são comparada-S para diferentes passos de integração axial 
as respostas típicas apresentadas pelo método dos dcmcntos finitos. Não sendo 
encontrados erros significativos. 
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Tabela 6.11: Reator Ill, G/~4000 _i_!,!_ Rm 19, ~z 0.01, por elementos finitos. 
h.m~' ---·· 

' T T;'(' X X, T 1·, c.I('"C') 

_ _j::_C) _____ j"C) '""r =(I c j=3 
.. --• -- -~----,, O HiO(l(IJ)+IJ:', O (I[J(JIJ(JJ)-t()fl o_t8úl2D-tO:> IJ_OUO•JO!l-tflll 

" (J_]Ii0(100 + 1':'. (I OtlfJIIOD-tllú O_l!\OUOD-tU3 O_!MJOOD+IJ:1 

"I lllô2G:i!P-tl3 H !J/l!>78I>-Ol o 18DllD+03 U_]480o2!J-t (i( I 

{I_] IL182G7D-ttJ:> f•.!I!I2G4Jl-OI U.Ii\20GD+U:', fLJii2HJ)+fJ3 

(L~ U.18253D-tll:\ 0.10272D-t00 0.180000-tO:':l lL23U371J ~ úiJ 

11.2 fU625f>lH113 fLI!J3li8D-tllll 0.182ó4D+!Ii\ 0.11'1242])+03 

(I :1 !I J823GD+03 0.2c-037D-t0(J Ol8olll8D-t03 O 3231-liD+IJ(I 

(J ?. o 182370-tfl?. 11 2i<fi72D+IHI fi.J82!'1GD+03 .-, li'-ZZ-~D-t03 

()_4 CL1!1218D-tfl.'1 O .. %l!JOJ)+IJ(I li ]1\UOGD~ 03 11 4li224D~ nu 
IL4 0.182200+(13 O :1G222D-ttJn IJ.l8219D+U3 r, lt'ZililD+03 

i) ,, U.l820lD+ll3 (J 43734D+UU O 18UU50~ IJ3 0.474550+1!0 

O.f> 0.182020+03 (!.437630+00 (LI82010+U3 (J.J!<l!J20+03 

o t: 0.181!:>40+03 lL5UG7G0+UU [1_]80040+03 li.540!<70+00 

OG 0.181850+03 0.507030+00 (Ll811'140+1l3 lJ.l81760+03 

0.7 O.l8167D+03 0.570230+00 0.180030+03 O_GQ1280+00 

07 0.181680+03 0.570470+00 0.181680+03 O.I81G00+03 

0.8 0.1815lD~ 03 O.G27850+0ü 0.180020+03 0_655900+00 

(L8 0.181520+03 0.621W80 +00 0.1815lD+03 0.]81440+03 

0.0 0.181350) 03 (l 67!)780 j (I( I O.lil001D I 03 (J_7U4020 I fiO 

lUl 0.181360+03 0.679980+00 0.181350+03 0.181290+03 

J_U 0.181200+03 0.726200+00 0.180000+03 0.748540+00 

1.0 0.181200+03 0.726380+00 0.181200+03 0.181140+03 

J T T. r, ' 
' 0.4 

' 0.182180+03 0.182200+03 lU82I9D+03 0.987990+00 

2 0.182060+03 0.182070+03 0.182060+03 0.987090+00 

3 0.181770+03 0181790+03 (Ll81780+03 0.98799DHJO 

' 0.181310+03 0.181330+03 0.181310+03 o 987090-+00 

ó 0.180690+03 (1.18DG80+03 0.180690+03 0.0!'-7090+00 

Z""O.G 
0.181810+03 IÍ.181850+03 0.181840~ 03 0_9i'l54ID+00 

' 0.181740+03 (I 181750+03 0.181740+03 0.9854JD+ú0 

' O.ll\140D+U3 (o.I8J~00+U3 Ol81500Hl3 0_08541D+U0 

' 0.181100+03 0Jti111D+03 (1_181100+0,1 0.!)85410+00 

5 0.180570+03 O.lti05G0+03 u 180570+03 0.985410+ 00 

:!=0-~ 

) 0.1815lD+03 ú.181520+03 0.1815lD+03 0.98"2320+00 

2 (L1l\1420+03 0.181430+(13 (1_]81430+03 0_9ti232D+00 

3 0.181220+03 0.181230+03 0.181220+03 0.\182320+00 

' 0.180000+03 0.1809lD+03 0.180900+03 0.982320+00 

' 0.180460+03 Q_Jt\0450+03 0.180460+03 0.982320 + 00 

z,.,=fl li 
0.182650+03 O 182670+03 u_Dons4D-too 

2 0.182500+03 0.182520+03 0.990114D+00 

' 0.182160+03 0.182180+03 0.900840+00 

' 0.181600+03 0.181620+03 O.\J00MD+00 

5 0_)80850+03 0.180840+03 0_9!10840+00 
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Tabela 6.12: .R:::e::a~t_-o:_r::l::Il::•::G;,c'I'-;~-4_0_0_0 __:_:,~, Rm ,-= 19, .6. ~ - 0.~?._2._. p_o_r_e_le_~<'nt.os finitos. 
- :. T, T. X. X, T., T,("·r·) :o 1(''(') 

("C) (''(') em r 1 -0 e r:~ 
(I (L]f;ll(lll0+(13 (llj(I(J(I(Ji) +li( I ll.Hiill:.lil+fl:': li fliJIJII()Jl~ IJIJ 

li ll.lhll(l(l0+03 0 llfllli)OJ)-e()[l 0.1~\I(IIJJ)-!-IJ:l (I l<'llfliiJ)~IJ3 

0.2 
(!.2 
(l 4 

U.4 
f)_(; 

li (i 

O.l< 
Oô 
J_(J 

r o 

.':-0.4 

I 

' 3 

• 
5 

Z:::O.G 

., . 
3 

• 
5 

Z=0.8 
I 
2 

4 
5 

z ... =0.09 

2 

3 
4 
,; 

flltiZO.:JD+n:l 

fi Jt'l::'.'i4U4 D.1 
o ]8~180+03 
U.lti21~1HU3 

(Llisl83D+03 
0.181850+03 
(J.l8150D+03 
0.181510+03 

O I8119D+03 
0.181200+03 

T 

0.182180+03 
(I 182050+03 
u 181770+03 
(1.181300+03 
O.lii11G8D->-03 

o 181830+03 
0.18!73D+U3 
0.18140D+U3 
lU8J00D+03 

0.180570+03 

0.181500+03 
(1.181420+03 
0.181220+03 
O.l8089D+ll3 
o 180450+03 

fi_J0:1lfl0+1111 
ll.]f)J,~5D-tfJII 

O 3G2G<:Jil+flil 
0.3(;3010+1111 
fL50782D+OU 
0.50i<OOD+OO 

O.G2011D+UU 
O.G2034D+00 

0.727570+00 
0.72i740+00 

T. 

0.182190+03 
O.J8207D+03 
0.181780+03 
0.18132D+03 
O.J8(o(l7D+03 

0.]81850+03 
fl.l81740+03 
0.181500+03 
0.18lllD+03 
0.1805130+03 

0.181510+113 
0.18143IH03 
0.181220+03 
O.i80900i-03 
0.)80450+03 

O.J82G9D+03 0.182710+03 
0.182540+03 U.l82:.G0+03 

(1.182190+03 0.182210+03 
0.181G2D+03 0.18JG5D+03 
0.180870 +03 0.180860-'- 03 
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11181111~111+113 

U.l8:?5.1[H 1·13 
O.l8ilíiGJ)+fo~ 

o J8218D+U;\ 
IJ.18UU4D+03 
U.l811"-40+03 
0.180020+0:\ 
0.18151D~·03 

0.180000 ~-03 
O.l8ll9D+03 

T, 

0.18~180-t-03 

0.182060+03 
0.181770+03 
0.1813ID+03 
0.180680+03 

0.181840+03 
0.181730+03 
0.181490+03 
0.181100+03 
0.180560+03 

0.1815!0+03 

U.l8142D+U3 
0.181220+03 

0.180800+03 
O 1804f>0-"03 

l•.z:l~l~2J)-f>ll 

l!.li'24lD 4 ·fJ3 
04<l311flJ)-(III 

lo 1i'2t~I:1D f 113 
U fi418liD 4 ·1111 
fl.ll">l750·11;,; 
IJ.G57'.101J ~ f1f1 
O.lt-:1430-(13 
IJ.74V810-:-(10 
ll.I81141J+II3 

" 
O.\í87CJ8D+Il0 

ü.987980+0U 
0.087\lbD+IIO 

0.987~80-t-UO 

ú.967080+1lü 

0.985390-ou 
0.9155300+t•Li 
0.985390 +(o(] 
o.os:.30D"'-flfl 
ü.085390"'-IJO 

O 08221<0+1111 

u.98~28D+uo 

o 98:!2!\D+flfl 
ú 982280+(10 
O 98~:ZiiD+OO 

11.!.191010+00 
II.!.!!.!HllD~ 011 
n.90tnJn-no 
11.99IOID+IIO 
\! U!.!101D+IIO 



Capítulo 7 

Conclusões e Sugestões 

I\este capítulo aprese~tam-se as (onclusôes do trabalho e sugestões para estudos 

posteriores. 

7.1 Conclusões 

As conclusões obtidas foram: 

• O modelo I ajustou-se ao modelo 11, na faixa de variação dos parâmetros de 
reatores estudados neste trabalho 1 por dois motivos: 

primeiro, devido ao fato de se observar pequenos gradientes de tempe­
raturas entre o sólido e o fluido (tabelas 6.7 a 6.12), levando a pequenos 
erros- e- entre as predições dos modelos I e li para "pontos quentes.,., 

, principalmente para altos valores de G1 (tabelas 6.4 a 6.6); 

- segundo, devido ao fato de se observar fator de efetividade- 1J- próximos 
da unidade para situações mais brandas, indicando que a etapa contro­
ladora da taxa é a reação química na superfície do catalisador (figuras 
6.11 e 6.12), onde o modelo pseudo-homogêneo de reator catalítico em 
leito fixo é uma boa aproximação. 

• O modelo de partícula isotérmica1 utilizando o critério de Weisz e Hicks 145], 
ajustou-se ao modelo completo, ou seja, não foram verificados grandes desvios 
nas respostas do modelo I1 quando os dois conjuntos de equações - do reator 
e da partícula · foram calculados pelo método dos elementos finitos e quando 
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estimados numericam<>nte por difprcnças finitas, supondo modelo de partícula 
isotérmica (tabelas 6. 7 a 6.1 O). 

• O método dos elementos finitos não apresentou problemas de estabilidade 
ou rigidez na faixa de variação dos parâmetros de reatores aqui estudados 
(tabelas 6.11 c 6.12). 

• Verificou-se a conversão total de etano] com rendiment.o satisfatório em ace­
taldeído. comprovando o bom desempenho do catalisador de óxido de ferro­
molibdénio (tabelas 6.4 a 6.6). 

7.2 Sugestões 

Para dar continuidade às investigações do catalisador de óxido de ferro-molibdênio 
e aperfeiçoar o projeto de reatores catalíticos em leito fixo (PFR), as sugestões de 
novos estudos são com relação aos seguintes itens: 

• O problema da transferência de calor 

- Estudo da influência do termo de dispersão axial nos modelos; 

• A modelagem matemática 

Projeto de um reator autotérmico com a finalidade de aproveitar o calor 
liberado pela reação de oxidação de etano! à aceta\deído sobre catalisador 
de óxido de ferro-molibdênio; 

• A sensit.ividade paramétrica 

Estudo da sensitividade dos resultados às variações nos parâmetros de 
transferência de calor que são caracterizados por grandes incertezas, 

Estudo da influência da velocidade mássica e da temperatura de entrada 
do fluido de troca térmica; 

• Os métodos numéricos 

Utilizar nas simulações elementos com refinamento naquelas regiões dos 
perfis radiais caracterizados por gradientes elevados, 
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litilizar outro m('t.odo nurnóri•o para integrar as ('quaçôes diferenciais 

dos modelos I (' 11. corno por exemplo, o método da colocação ortogonal 
em elementos finitos. 

I2R 



Apêndice A 

Programa de Simulação de 
Reatores- Modelo li por 
Elementos· Finitos. 
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C-~ Es-~E Ft:DGc'P.i;~: iHTEG~·P. ;:,;· ~----: :c~2 L~lFHEPC:P.~S üú t,GJELO il, Url- ~­

~ :Ril~ü R FüR::ut.J:_:;-,8 c·: - i, , .~ Tt::::JCH D1J'3 ELEI~,c:tU:]S F!h~'iOS. 
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~C: P.~RTOf: t 
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·-• 01.5 = D!R~ETEt HHHi"J.J üjS L~·~·:. 

C:;; DEJ = DJt,tnRD EXTER@ DOS TUBOS 
Ci úC = DlrDRO n;·rERtlO DA CP.RCriCR 

t-;, 
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C.~-

1'\ = NIJ~.~~:ü D~ ELH',ENTCS Nü ~EF F'P.RR O REBTU~ 
líf' = [·iUtiERO ['E [LE,~UiTDS riO nu- PHRR PR,nlCULP. 
PüR = PORC:'3IDRJE Dü LEifD 
PF~C= PQROSiL;RLi úQ CRTR~lS?.L,úR 

n; = NUMERO DE TUBliS 00 REF:TOR 
N = NUMERO DE PDrHC'S l;Q[;RJS tlH POSiCfiO AXlP.L 
Y.lif = CD:\L:UYJl}lDADE TERt\ICA DO CfiTP.l lSRDüR 
R!! = RRZRO hülRR P.,~-ET?.r-m;_ 

SGP = SüPERFlCIE INTERNA Crü CRTRL!SRL!OR 
TC·i = TErJE:RHTURR CrE Etnf;i-!D~, G~S F~RGEi:TES 

V! = VELOCIDADE líR':,SlCR SLlPERFlCIAL 
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I 

' I 
' 
I 

' 
~ t 
C~ AS 1'\RTRIZES liüS S!STEiiRS P~.RR O M0[\ELO DE PRRTiCU:..R E DO REATOR i 
C* SP.O ARMAZENADAS EM RP1 E Rl RESPECH'.'f1F.DiTE. 
Ct 
C# s:STE.~R DE t.:NWRD~t.: ~;;s 

OPT!üNS /iLFLDRTHiG 
JMPLJC!T REAli8(fH1.0-ZJ 
!MPL!Cl-1 I NTEGERt2 ( 1 , J,K, L ,M, N) 
REAL%8 TC ,7.., DZ, D2., RRZAO, "i ,C, CS, TS,R 
REAL~:& RE,REl ,RE2,RE3,F ,G,H,E,DFDC,Cl, Tl,ClS, TIS 
REfUB DFOCS, DGDT, OGDTS ,DHDC ,DHDCS, DHDTS ,DEDC ,ROL 
REfUB DHDT ,fX,RX,úRDC,RLFA,RlFAl,BETR,BETA1,AVl 
RERL*B DRDT,XKG,HF,RM,AMl,RM2,RM3,RT,RTl,AT2,AT3,RV,CO,DEDT 
REALiB DEDCS,DEDTS,XKS,DiJ,DP 
I nEGHI2 ~ ,MN,M,N,I, J,K I,IK, Ki, IX, IM, IK 
D l tíENS ION Al {35' 36) f TC( o: 500) ,FX i 35) ,F i7) 1 G{7) I TX {7 I 0:500) I TSX (7 

*f (I; 5"00) 'DFOC(7 f 7i I DFDT (7 I 7) ,DGOC( 7' 7) I ETAtH o:soo) ,CPC (O: 500) f TP 
*-C ( ú: 500 i, DGDT (7, 7l ,DFDCS ('1, 7 i, DFD1S ( 7, 7 l ,DGDCS(7, 7 i ,DGDTS ( 7, 7 l 
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· -- c • ,r- [-•jf·-,,-.f~ 7 ;.,.-,,-, ';' crr:T --r·,~~'"<(('/ 

·,~,~,c'·,.. t
1
t)

1
·;,"· :J.r 1 , 1 c·-~.:~c\: 1 i! 1 •c_Jil/ 1 /, 1 ~

1 c.I!L'-'.' 

' 'I ::~li) s:_(' 7i' 1 ( 1 r)' -:-:5iJ':•l' C()l-,0=~<<"·! I !11((,:500•, [;j'_0:5rJ·~1' 
-~ 1r.~ · ~,:s.:.·:, 1 ,CMS(~,:soo 1 ,J'( 1 C'l, TS( 1 ç, c,:soc.,~ ,cs:. lO, (•:se.~~ ,PX \; ·:.:, 
-<L~ 2u h'· c---u í 1 ü) EHH 7 c-:5::); ,~~r- l10,0=5ü0l. H· c C!, ·:·:5·:--.• i .~-:J 
-t :? i_\':-) ,l:~~·ii ; 1 :.i J;_~ :_i 0~ ,FF, \0) ,G~ \ 10.· ,DFFJL. · 1'~, i C•; ,[:-:::"::,I'·,~~:. 
-~ ,[;•~-P~-~ ( ~ ü,; (I) ,D[,~·[fl (I Cl, lCrJ ,;:-;::~ ( ;:: .• ,R:t.) ,2\ó:- .~" 6!, ~-~ ~ J.' /~2' ~~ ,.;·, 
~ ~6) ,AT2(6! ,RE(t.) ,R~L'-6) ,P l 1_6) ,f'J(6) ,D(6; I R !P (?) J~i: 15 ,f'' :_')'i' 

.tJr' \'7') I WP ( 9) ,P.F H35 ,3é.J .~·P m .~· ](7~ I-. S.,-; rj ,(.;~ü:') ,c~::·,::- 7 I 
~7i ,D~~ T:Ji ( 7 I 7) .~~i 1 ~TSi ;7 'í') .~E11 D~3(7' 7) ,L·Ei 1 DI ::7-' 
·1:1 ,HEi (6) ,P.~i2( t-), ·:E ;~,1 7 ,o:s'~·J), Tr·xt 1 i; ,0:500) ,CP i(-~~· I ·:·-:::o ) ,Fc(:;:; 
í--, TPR ((•:5(<·) 'TWC\ 0: SJCi I TVJ {31 I 'J! f L) ,R I l\3J r TCX:~(O:JO:J) 'TC c;, 
L·~ -;-H =~ts, [!\5, lii, DC, ;·i, Ji/, Cri 0287, .0068, 3000,, .678,5!}:) 1 3! 
[tRTP, D?1 

1
MF'

1
XU ,t,U ,!/:1,7', ,4

1
2.! 

[:-::-~R R v 1 , R',!, hn I PDH, PRCC/2L" 12. n I 5755 .s, 5755'. 5, . ~:.2, .3st:/ 
~:~:~ [CI] ~ 1) I TOI (211 T01(3)/453.15,~73.1~1~'1'3,l5/ 
~~iR Ri;(; 1 ,r:;: (2! ,Fl H3)!4, s·., 19./ 
DF. TA IJl ( -~) ,'J: (2j I 'Jl ('3) ,VI (4)/3~(-: .• ,4ü00. 15000. ,6úOC./ 

[;ü 1i028 l1=i,3 
~-=F,<!!(JlJ 

V=Vl( !2i 
DO 30ü28 17=1 ,2 
TV=Tü!\!7) 
TCOlll=L 
TC0\2)=1 .0~'2 

341 r).:: cmn I N.UE 
c 
,­
c 
,-
c 

c 

~5TlMATlVR WIC!RL PhRA TEMPERR"r-~~R DE SRlC•R [U FLGlDO [~ TROCh 
TERi'liCH NO .~HC:·U O.~ FaLE:.~ PüSIC,~D MD~·i~iCR:·D. 

DO 24309 IJ=l,3 
I F ( l.J-3 i 13098, 130'/"?, 1 :3':60 

i 3:)9Y TCO (3) = TCO ( 1 H i FC\1 ) / (FC (2/-~C (l I))* (T[.(H 2 )-TCOC! li ) 
13098 TC\Oi=TCO(!JI 

Z=O. 
K=O 
RO=D!5/2. 
FRT=DI5/DP1 
r.t!:::5:t!M+l) 
CO= i./\ .082l\R+ 1. l*TOJ 
DZ:oJ ,/DFLQRT Hí 
OR=l./DFLORT i-\j 
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~-:J::•i:-~.~+1 

[\!,I} ):o0, 

Til ,0)= 1. 
C:ii,i_l)::~L. 

:·:,.i 
1 
Ü ;:::!, 

iSHi,0i=l. 
TPC(C;J=~. 

u~=(ü;='::. 

9 i;Q,:Tl!!LIÍ:: 
c 
C iUCREMErfiD rHi FCS!CHG hil~lL. 

c 
~~:< 1;:oK+l 

Z=Z+DZ 

C ~STIMRl!~ 1 RS li·iClAIS [.ú ME10[8 )E ti-~: F'FlP_ii ú REFJR. 
c 

c 

úD 11 J=l,t~+1 

Tll,KioliJ,K-11 
C(l,Kl=C\i,K-"1) 
CS( l ,K i=CS( l ,K-1! 
TS ( l ,Ki =·I S( 1, K-l) 
TS! ( l ,Kl=TS! ( l ,K-1) 

11 CDIH!NUE 
1002 CürH!NUE 

C MEF PRRR O ~,QDELO DE PR~TICULR. 
c 

c 

DO 14 IR=l,M+i 
MNP=2HrH1 l 
Di=l.iDFLORYO\P) 
Ri'=DPl/2. 

C EST!MATHIMS !NlC!PlS C,O hETO~O D~ tH PHRR PRRTICULP.. 
c 

DG 1112 l=1,MH1 
TP (I ,f:i=TS( IR ,f·:~ 
CP(!,K)=CS(JR,Ki 

1112 CDNflNUt 
1 102: cmn l NUE 

C DEFiH!CRO DE COEFICIENTES E CDO~DENRDRS DO MEF. 

c 
~O 72S'3 i:::l ,MF 
P !P (I i=DFLOfiT í i -1 H.~·X 



r 
.-
0 

1:·_., 'l,t=,· --~·iif(],t:,[,'. 
R2f'=! (~.JF li H::-2Hf' ir· i i ;lL;; -2. 
DP( 1 ::=~- i~~~P (I )U3HP. !F 1. 1/.l ~~:1! n. 
?,~F::( '.Ut- í I in-4!-\f: IP( i )H4) l/4, 
R~F'=\ '·f JP ( l n:.t5)-U: lP !_l;; .;)) J/J, 
DPf'=~: lP (i i+HJP ( l l 
RP (I F ( RJP (I )H2HDP ( 1 )- 2. :<;~'~'f' ( l) :íR~P7fi5P 
BP (I ;:-R iP: i lH.JF (:)~[·i·.: I i+~~f'~-Fi41'-F:Sf' ~ 

\.:?( l l=t~ !F' ( l n:~.z:,~~p (i ;-~.~-R iP í 1 J*-H4P+RJP 
7293 COililWJt 
-: c:e(: cmn 1 tWE 

CRLL PR8H K, R, TO, CP, TP, C, T, RXP ,DRDCP, DRD1P, MP, )JS, DH, Dl,JIF', li:G /F 
t,HF2,B !F ,B lS,PEM,RLFR,EETH,R~FRi ,BETP.l,BETR11,R~,R~~. TC,CPCC, TPR, 
;t.TWC, CTE, XL, ',1, DP1 ,o 15, DES, PeR f·:-~! f RV f R\ll ,te .~-z f PRCC, ~L) 

CTEl = ( 6 ,/DP 1 l t ( 2314./65 4. l::. -1464í:D 1 :i:C0/ WXtF:P) 
CTEM::RP*RP*654. i l2:::14. *. 1464-t~~ *CO l 
CTET=RP*RPt ( -DHl t654./ (2314 .i. 1464*XKP:tTO) 
FP (1 )=úP (1 )t.(CP ( 1 ,K)-CP\2,1; i )-CTEMt(RP ( 1 )~RJ:P(l )+EP (1 );RXP (2)) 
GP i I I~DP I I I IITP I I, K HP i 1, Kli-CTETI IRP il IIRXP I I I +BP i I IIRXP 121 I 
FP(MP+ 1 l=CP thP+l,K l-C:S( !R ,K) 
GP (MP+ 1 l= TP (MP+ 1, Kl-TS\ IR ,KI 
DO 13~(' !=2,MP 
FP (! l=-DP( I-1 ltCP( l-1 ,K )+IDP( 1-l )+DP i_ l) i~CP ( l ,r: H;P( I ll:CP ( l+l,K )-C 

tTEM;(BP (i -1 ltRXP( H )+(~P ( 1-1 l+AP! l l lt:RXP (I )+BP( i l*RXP l! +1 l l 
GP ( l )=-DP (I -1 l*TP\ 1-l,Kl+(DP ( 1-l )+DP ( l) l:HP ( 1 ,Kl-DP (I l:f:TP( I t 1 ,Kl-C 

UETt(BP\ I -i l*RXP ( l-1 )+(WP\ [ -1 l+RP( I l ltRXP( l HBP( l )tRXP (I +1) l 
13oo cmnrN.UE 
c 
c: f,OIITAL,EM [lf) M.P,TRIZ JRCDBIAtiR PARA G MDDt:LO DE f'RRTICULA. 
c 

DFPDC ( l 
1 
1 )=DP ( 1 ) -CTEM~RP ( 1 ) i:L·~DCP í 1 ) 

DFPCT( 1,1 l=-CTEMiRP ( 1 Ht:rRDTP r 1 l 
DFPDC ( 1,2) =-DP í l i-CTEM.lBP ( 1 l*DRDCP \2) 
DFPDT ( 1 ,21=-CTEM*BP ( 1 ltDRDTP (2) 
DGPDT ( 1 , 1 I=DP ( 1 i-CTEHAP ( 1 ) tDRDTr ( 1 ) 
DGPDC l l, 1 l =-CTETiRP ( 1 ltDRDCP [ l ) 
DGPDTII , 11 ~-DP i I 1-CTETIBP I I 11-DRDTP i 11 
üGPDC(1,2l=-CTET*BPllliDRDCP(2) 
üFPDC(fP+ 1,MP+ 1 J= 1. 
DGPüWW+ 1 f h f t 1 ):: l • 
DO 301 1=2,MP 

_DFPLt(! I!-"! )=-DP( i-1 )-CTEM*HP( 1-1 l*Df:DCP ( 1-1) 
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--- ' . '-

lT-:IJ,!'·::U(j- -·' ,!-~:-tflf(j).if[I~::.:~.Pí])) 

DW·T (!, 1 i"-CTEI') ~\"' ( 1-1 Jt:-i? (I;· 1.t~:r·::1 I) 
tif'C<C( i, i+ 1 :~=-L·F r I )-CTE: ~-p '· l )~~'::~·r·' :11 J 
[I~::· c, H 1, 1 +i)::-( :EtnBL· '. l; ·e·JTP\ i -:-1! 

LC'C;T{ l, l-1 1=--ü~ 1 l -1 i-CETtl:f' I I -1 n~·FNP ( 1-1) 
['G''W! I I )::-c::TT; ,'G r: -1 ·. ·:·"' (i) --~=·::.~c? ( l) 
~-~FJT(:, 1 i=D~· (! -1 h['? (! ,_, CEü '_,: (i- i .i+~:P(! l l:!Sf'DTF (:i, 
DGPDC( I, I+ 1 )=--CTET.E' 0 \ l )~DRDCP ( +1) 
[rGP~ 1 T( l, I+ 1 )=--DP( I )-CTEHBc-( I lt ?DTP I i+ 1 l 

'-1t-~ cmn1r~u~ 

~~1 !':, 1 !=DFPLrC(1, 1 l 
R?l i1,2l=L,~PDT\ 1,1 i 
RP1 (1 ,3)=-C;:-PDC\1 ,2) 
RP~ \1, ~)=DFPCH 1,2) 
RP1 \Z, i l=DG!l[{(],l l 
8P1 (2,Zl=%POT(], 1) 
APlt2,Jl=OGP~Cll,2) 

RP 1 (2, 4 l=CGPDT { l,i:J 
AD 1 ( ~~-'? '~~JP )=[•GPDT \MP+ 1 'MP+ 1 ) 
F,P 1 llíriP-1, f",NP-l J =~\fPD:: (~,P+ 1 ,MP+ 1 ) 
Kl=O 
DQ 5'!00 l=2,MNP-4,2 
APl (! t 1, !-1 )::L;FPDC(J -Kl, H 1-1) 
nPl (! +l , [)=OfPDTí l-Kl, l-ki -1) 
RPl (]+1, H-1 l=DFF'[{( Hl,I-K:) 
RPl {! + 1, I+Z)=DFPDT\ 1-K 1, l-K I) 
API (l + 1, i t~:)::DilDC( 1--K i, 1-KI t 1) 
AP1 (I +I , !+4)=DFPDH 1-KI, 1-K I+ 1) 
RP1 i 1+2, 1-1 I~DGPDCi H!, H 1-1) 
RPl ( 1 +2, l l=DGPDT( I -Kl,l-Kl-1 l 
RPl (! +2,1 + 1 l=DGPDC(J-KJ,I-Kll 
APl ( l +2, I +2i=DGPDT( 1-K 1 , 1-K ll 
APl (J +2, I t3l=DGPDC {! ·-k !, 1-KI + 1 l 
RPl (1+2, 1+4l=DGPDTí 1-Kl, !-KI+I l 
Kl=K I t 1 

5100 CDNTlNUE 
IK=O 

DO l13J l=l,hF+l 
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,-

c 

c 
.-. 
c 

PJ 1 (:+I i-. _r,,·-, l j::-l'f-'l í 1 

F:PH!+l+H ,:~t:PtlJ::-GP(!:· 
[fo[b[ 

CRLL GJO(DRt1(MtJP ,RF'l,F>'f') 

DO 651 l=l ,M:1P 
!F lRE'S(F,I'P r_]) )-.üüOC1 :: ~,5;, ~-51 ,2~24 

242~ CONTP=CDiiTP+ 1 

!F(CQ}JTP) 1 i 113,11 C03, 11113 
1;n~: KK=O 

C-~~ 27 !<,~?+i 

CP (! ,KJ=C~ ( l ,K J+FXf'( J-;-LK: 
TPl I ,KJ::TP( I ,KI+FXP( !+KH1) 
KKoKK<l 

2í cmniNLIE 
GD TO 1102 

11 OO:i cmn um E 
00 8 409 l=1,MH-! 
WRITE(i 

1 
166J)Cf' (I ,Kl 

1 
TP ( [,f;) 

1665 FQRMRT ( 1 X, . CP=; ,D2G. 7' 2X,' TP=' I D20. i) 
31409 CO~THlUE 

ORVD2= ( 3. #ff (MP-3 ,K H 6 .tCP (MP-2, k) +36 ·*CP (Mf-1 ,f;) -48. *CHMP I K) + 25 
:t..tCP \MP+ l,K) i/12. 
!F(!R-1 )1(.4, h'5, i04 

105 CPWJ::CPOR,U 
TPClf; )::TP ( I R, K) :tT0-273. 1 J 
DO 10560 [o:] ,MP+l 
CPX(!,Kl=CP\l,Kl 
TPXll .~ l=TP{! ,Kil:T0-273.15 

10560 CONT!IiUE 
c 
C FATOR DE EFETIVIDADE. 
c 

c 

104 ETR( IR I !;)=-CTEHDRVD2/RXP OiP+ 1 ) 
14 CONT 1 r;UE 

C CHAMADA DA SUBROTINA HOP. 



c 

LR:..L r f'úi 1r-, ,_, 1::. •"~',: _,:, ,;),, :,_ ~, :;f_~,1 ,11, i.r ~.~.-t.~I,/:.F /iJJ,H=- ,r:~2 

~, B 1 F, E: r~/~\ E~ >f;, t,ETit, f:J~-~; /=Ti.: , [:ET11 , F:'J, F.~~:, Te ,u· .:.c., :1 ~-, r;.;-~, cT 
,;[,:'-~, :,

1,Lf·:, [1l5,L E~; ,f L_;-.,: ;~,W ,f-.: ,J~,DZJ,qlc, l '-'-' 

C ~.~~ H-:>.í! i_l :.·~:-·~LV [1[ ~'EiiT:j~-. 

c 

Rlll )::DFLCFIT\ l-1 J~DR 
RJ! i J::DFLORTl I ):i:.[;R 
D; l)::f:Ji i ;+R! ( il 
RL=( if-:~1\ l i*iZhRI {I )~t2i )/2, 

R3=i \f:J\ i JtnHRi(!lH3ll/3, 
R4=( (R.h l )h-4)-I_R I (I )H4J li4. 
R:l J=~L'~ F'J( IH.t2:-2.'rR3H:Jt i J+A4 
B (! l ::-R2:dR l '.l i *~:J\ ~ ) l +L'-\! ) ~~3-P.:; 
Wt I:. =f,ZI--~f' l (I i*'.f2)-2, i-R~·~-U \I !+FI4 
fiM( i J=- ( f1LF~1:DZ:j:D ( 1 ) í (2. tL,~:)) t {BEl R~~;Z-*B { 1) i ( DP~L<R) ) t (B ( 1) I\ ~RtDR) 
li 

RM2 ( I )=( RLFRiDZ/ (2. %~~· ii ~([i(! -1 h DO J i+(BnR;iJZi lDRtDk l ;;i:( W (H i +R 
l( l li+( (U( 1-1 l+R( I J J/(DR:WR I J 
AT (i)::- (fiLFfll *DHD( I ) I ([,:fD~ i}+ ( lBETRl +BErflll if.DZ:t.B ( l l/i DRtDR i i+ i8 

.'1-:(l)/(~·~-tDRll 

RTL ( I ) :(fiLFR1 ~LtZi (2 .iDR) ) * \U\ 1-1 J+D l J l )+ ( lBETRl +EETRll ilDZ/ WRtDR) 
~)t\W( l-ll+fH 1 i i+( UJ( l-1 l+R\ l) ;/(OUDR)) 

RE ( 1 l= ( ( ( HF.t:R\1 l t iHF2~!W2) JiB (i J I WRWR i i- lXKStD i l ) / ( 2. tf.:0l:RCtDR i i 
fiE!:( 1 )::( \HF:t.P.V J+OiFUR\12) ).f:(Wí i-1 )+R( l l l/(OR*DR i+\XKS*([i( l-1 )+[i(!) 

54232 CütnH,Jé 
RMl = lRJRtDZ*lH 1 i I i L ·*DRl l t í&ETRi~Z:t;A l 1 i I \DR~DR) i-'- (A i 1 ) í @;DR) i 
R Ti =(fiLFR1 ~-D:l.C ( 1 i i\ 2. t~P)) + ( ( 8ETR1 +BETRi 1 ! H!Zt?.' 1 ) _, ( CRtD~:! )+ (R\ 1 ) 

Ri'i3= \ RLFP.:t.Dz~·:l 1M)/ (2. ~DR) i+ iBETR~~,z-tw i.hl / mHD~ 1 !+ \W\ ~! / ( or,:..~f:.: :• 
fiT3= i.RLFHl ~.C:Zf.D ( Ml I (:2. *DP; 1 +( ( BETA1 +BE íAl1 ) *DztW ( M) / WR*DP i)+ ( ~ ( M i 

:f;/\DR:t.liF-.:·1 
RD =( ( (HFifiV )+ ( HF2l-A\12) ):!R ( 1 ) i ([)RiD~:)) + OJ:StD ( 1 ) í I 2 .:t:R0íRC:~.[;~) ~ 

AE3=t ( lHF*RVl + tHF2tAV2l H\.Hiii i ( DR:t:DR l l t(XKStD(M) I (2 .tRtU~otDR); 
fiE!3=(HF*RV1 )t\HF2:tfiV!) 
e 1 =ALFRHDZ*ti! F 
B2=R\JS/RO 
CC=HF*A1J/ (D~tDRl 
CCl ~HF11RV1/ WRí:DR I 
CT~DH!(DRIDRITO I 
CTC=DZ*BETR/(DRtDRl 
CTT~DZIBETRI /IDaDRI 
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c 
C Ef;JCCJ[S C·J !.EF Cüh E ';'LJCti:i,c CR3 CJ .. 
c 

' ,, _ .. -. 
'' !Tr .. ',/( 

-~~=--~-~- -;·: ''-"=;~,i-1 ·..-~\1!1C.:2,f--Li 

G' 1 i~,,: i~--:·-, ,n+RT í 1 HH2,L-LTT:; ~~:i1 .·H SI_ l ,i~i+B( ~--I :::\L,r-.,- -~--TH 
~(P,( 1 H T'JI í l,K ~ +B ~: ,:HSI c::,U 1-l 1./(ü,:_w~·) J:tiPil lri\ ~,H iH· 1 lH l2 
:;',v -I)) 

HC1 J;:TC. t \C:-,.~ ··-CS( 1 ,K i HETfli I,: >n( í ,1 

~- l l=S~lt~~cl,~)TR~r; )~T3~2,Kl-CC)\R(];l!(!,l -~ l.tTi2,rJ;-CC~I!R 

tt i;.~-~ Si\ 1 J !TE .1 H-, ·;r \~,1·) 1+C"i 1:(R'. ~ )~~-(~-- 1 ,F :•-*r:l( 1 )i-B( ·1 !f~-~·r:i.2,K )t: 

~PH2li 

F ( n+ 1 l=H~ ~h:*~ ( j ,1:; +R~-3~C ( M+ 1 , r:) -c~~#- (til M J ~-CS\ M, r.;+~ ~-fi) -~cs ~ t 
-f.+ i ,1~) H 1./WR*DRi !HB{M;*C(M,K-1 )+\Jü!i~C(M+ i ,f:-i 1 l 

GlM+ 1 i =RT ( M H T (~,i.;+! Rí3tB 1 ! :l:,T ;r,; l , ); l -tTT~- ~ ~ \ M i .rt:::. (f,, r;) +W ( ;·, 1 :t-ll U',+ 
f.1 I K1 .:-cnu:(~(MJnSl tf'. 1 Kl+~·;MHTSI \~+ 1,1: l Hl.iWR~DR; n::S\1 ·:r:H\ 
tK-1 J+\.!(MJ:tilt1+ 1 ,r:-:! J-BHTFR lK i 
H ( M+ 1 i::Tc: ;~; ( ~(M+ ·1 I f; :~-cs ( M+ 1 ,K 1 ) +ETA (f,+ 1, K i tRX ( n+ 1 l 
E\ M+ 1 J::f,~ ( hJ * -;s 1 r. I r; l+ (f.E3"fB2H TS (h+ 1 I f •. )-CC:;. 1 t: u,;r: \r, I f( i+W\ Mil:-f i M+ 1 

;j:., f: 1 J +CH \B ( M i*-ETR( M, K )tRX (M I+W( M I *ETR ( ii+ 1 , i; i :th •:ht i 1 i -B2Htt ( •:) -CC 
t-k:t\B i'MJHSI (M

1
Kl+\J\M)HSJ i !'li- l, V·, i 

Ell l M+ 1 ) ::RE13HS! ( M+ ·: ,K J-HFtfiVl n ( M+ 1, K l-Hf"2-~-,qiJ2:rfS( ~+ 1 , K) 

C UIJP.COES DC ~~~ ~?,~P. US úUTPOE. ~p,·;.:;:;. 

c 

c 

c 

c 

DO 100 1"2,~ 

F( J )=f!i1\ I -l ~~-C~ i-·: ,K :•+RMZ(; )::t:Ci! .~)-i f'~:( 1 J*C( I+ 1 ,!~i-CTC*(E ( l- ., I*CJ( 
:J!- i ,K )+(\.i( l-1 1+H( i i i:tCS( i.~ )+B( i ):r:·;( i+ J ,K) H 1.iWF::;:CF:i )~(8( 1-1 l~ 
*C(l-l,K-1 )+(~~ l-1 !+FH i ))tC( I ,i;-; )~2! l J:i:C( i+ l,K-1) l 

G(! i=All l-1 IH\ I- ·1 ,K )+Hi 2 ( l )*I\ l ,K)+~,T í l ):j.:J ( l t 1 ,Kl-CTT;íBl l-1 l:.:i-~\ 
ti-.! ,K)+\W( I -1 l+R( I) ):f-"iSí l 

1
K)+B (I Jn·;( i+ 1 

1
K :' 1-l 1./íDRt:DR I )~\8( í -1 ):\: 

ti( H ,K-1 )+\~( l -1 l+Rt li liH I 
1
K·l )c-5 ( l ):n( l+ 1 ,K-1) l-CTT1 t(f: (H )HS 

tl l 1-1 ,Ki+(\.1( l-1 l+Rl li lHSI lI ,K l+B( l ltTSI ( l +l ,KJ l 

Hí 1 )oo"!CHíC( I 
1
K 1-CS\ l,Kl )tETA( i ,k)tR\( l; 

El I );;REt i -1 )!TS( !-1,K J+RE2l l liT5\ l ,KJ+REl I IHSl l tl,K )-CCtíBl !-1 lH 
fl I- -1 ,Kl+(W{ 1-1 l+Al I l lH( 1 

1
Kl+8 (I lHl I+ 1 

1
K) l+CHíB ( l-1 i*ETfll J-1 ,Kl* 

:t;RX ( l-1 i+( W ( l-1 l+R(]) i tETA(], K ltRX (l l+B l I HITfl\ i+ 1 ,K l:tR/ i+ 1 J l -CCKt 
*lBí i -1 ltTS!( 1-l,Ki+lWl 1-1 i+All J ):t.TSI (I ,Ki+&( ])~TSl t !+ l, i i 



OFUCS ti ,2) =-LTC'>b .: 1 ! 
!iG~:y(J,·i;=H~l 

U;DTS!i,iJ=:·CTH:, J.: 
c~s~.r:;r ti,"! .:=-cl·: Li!:;\ 11 
~GJiTI,21=i{(]) 

tC~-1!;\ ,2!=-CTHB(]) 
CC·~~! (i ,2. 1 =·-~HltB( 1) 
Dr-JX-~1,1/=TCi 

Dr:Dc~;li,,J=--(C>DR~C\1 .tETR\l,KJ 
DHDTSíl,ll=[IROT(I)tETR i,K) 
DEDH 1, 1 l =-CC*:R í 1 l 
GEDCS( 1,1 J=CHR( 1 it:E!Rí 1 ,Kl*OR[IC( 1 i 
DEDTS( 1,1 l=P.El +CHR( 1 i.IHRí 1 ,1; iWRDTíl) 
DEDTSI ( 1, l J=-CG-,*R(1 i 
[![[iT( 1, 2:1=-CU:B ( 1) 
DEúCSl 1,2 l =C HS ( 1 nE-rR ( 2 I r. nüi": ;;c ( 2J 
DEDTS\ 1 , 2 i=RE ( 1 ) +CH.B ( 1 ) ;:[1 R ( 2 ,K) *DRDT í 2) 

DEDTSl\1 ,2.!=-CCKtBU i 
DE·: 1 :1T ( l, ·: 1=-f-:F:;RV! 
DE., 1 DTS ( 1 , i l=-HFUR\!2 
CrEl i ns: (], 1 )=P.EI3 
OFDC\ii+1 ,tí=R:-\(h: 
DFDCi:- :M+ .i , h;. =-CTt•·B í H l 
DFDC (l'i+ 1, M+ i ,t=R·~3 
DFDCt, (M+ 1 , ~t 1 ) =-CTC:.!-:~( M 1 __ _ 
LtGnT (n+ l,t1 !=F<i íMi 
DGúTS ül+ 1 , ti i=-CTT~B (M) 
DGúTSi(M+l,I'D=-CTTlti)(M) 
DGDT(M+l,M+l l=RT3+B1 
DGDTS \tl+ 1 ,F:+ 1 ) "··CTHW ( Ml 
DGOTSl (M+ 1,~+ 1 l=-CiTlt!J(Y,) 
DHDC(M+l,M+li=TCT 
DHDCS( M+ i , M+ ·: ; =-l'CT +ETR ( M+ 1, K i iDRDC U'\+ 1 l 
OHDTS (Mt 1, M+ 1 l=ETA ( M+ 1 , K l*DROT ( M tl ) 
DED.I (i-',+1 ,Mi=-CCtB(M) 
OEDCS( M+ i I !i i =CHS ( ~ ltETR( ~. 1 r:) *DRDC (M) 
DEDTS (M+ 1, H I =RE (M i+Cit.B t M l *:ETflí M, K llíiR~T \ M! 
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LlEL,-1 \:~+-1 ,f1+; J=-i."Ci;}\11) 
DC:~-:. -; ·. ~-; , ~+i J =.:T.~) í 1, n:TP.., M+ 1 , E 1 *~_.,:_~·:. :;+ 1 J 

C~'. T·~; t·:~; ,i.' 1 J=~t:~+~~+~-!JI,hMJ):ErP..M+ l,K i :~~DT\1"!+ 1) 
~~C·:·; I ( Mt 1 , M+ 1 i =-CCf.::.J (f,: 
G~i 1 DT (·~+I, M+ 1 F+:"~ii>'l 
: ~: ; L· ·s \ ~-"': , M+ 1 J =-1-'.>-.:>An 
~.::;:C1Sl:~+',M+ll=~~J3 

[,} j::· !=2,!'; 
8t:"~:: i~' l-i )=;~,q-·,; 
DFL(.S\ i, l-1 J=-CTC!-B \H) 
DFC .. ~i l, l I=RM2( I i 
ücJ::.S; l, i J=-CTU~:Wi H l+.~.~ I) i 
DF[,Cl!, l+ l l=Rt,{l) 

UGDTS~ l, 1-1 J=-C'i1~e \ !-·1 J 

[·GL·TS! ( l, H l=-C-:11~8( l-1) 
~SDT\!,li=RT2\li 

DGl!TS( 1,1 i=-CTTi(\J( 1- i )+f.( lI l 
C·3DTS1 (i, i i=-CT"il:t(U(! -1 i+R( l) l 
i)~}T(i, l+ 1 l=P,Tr!) 
DGDTS( l, !+i i==--CTHB\ i) 

DGDTS! ( J, !+i )=-crn !B I_! l 
DH~c;J,Ii=TCT 

DHPCS( 1 , I ) =-TCT +ETR; l,c:) tDRDC { l l 
DHDTS( I, I l=ETR( I.~ JlDRDT (i l 
DEDT( I I l-1 )=-CCtB ( !-1) 
DEDCS (J I I-1 ) =CUB (H :· *ETR ( !-l 'OlDRDC (j -] j 
[;EDTS( lI 1-1 )=fiE( I-1 :-TCi*B{ l-1 l:tETR\ 1- "i ,K)tDRDTi 1-l) 
D~DTSi (!,H )=-CCK*B 1 i-1 J 

DEDH l,l )=-CCt(~l i- 1 :r~:.( i! J 

DEDSS( I, I l=CU\W\ I -l ,1tP,( I) J*ETfi( I ,Kl:Wf.DC{ I) 
DEDT5( l, I )=fíE2( l I+CT:f.í~\ H l+Ai l) H-E"i'Pí 1 ,f( l:t:DRDT\ 1) 
Dtn;r ( 1, I )=-CCKt(Wd -i JtP.\l)! 
DECH l, I+ 1 l=-CCtB (I l 
DEDCS{ l, 1+1 l=n;B {I l*EIR( !+ 1 ,K ):;DRDC:: J+;! 
OEOTS{ 1,1+1 l=AEll l+CHETfi( I+ l,Kl:t:.~\ í 1.tOKL I i l + l J 

DEDTSI ( 1,1+ 1 1=-W(tB ( 1) 
DEIJDT:_J, 1-1 l=O. 
DE11D1!l' 1, I-1 l=ü. 
DE11DTSI (l, !-1 .:=~. 
[i[11 c-~ 11,! ;=-HF*AUl 
0~11 DTS( I , I l=-HF2íRIJ2 
OEllDT!il ( l, !i=AL3 
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l·Cr : 1.'.:·: l=i ,iii: 
c~·J L0;J2 J=i,h:~rl 

HH~,J)=C·. 

1 o;:<;z L•Ji~Tl i::jé. 
EC<t) c~:11 wu~ 

G 

c 

c 

c 

c 

Rl(l ,li=C•FL{, I, 1:r 
p,·; ·:1 ,3i=OI;DCStl, 1; 
F: i !1 ,t.)=I:=FDCí1 ,2) 
Fi! ( 1 ,Sl=D;T,CS\ 1 ,2) 

~ l2,2l=DC~T:l,l) 

Rl (2,4)::fiGDTS(1 I 1) 
Ai (2,5 J=DI][ITSi( i I 'i! 
A.l (2, 7l=DGD~ (i 

1
2) 

Rl (2, 9) =C>GDTS( 1,2) 
Rl (2,10l=DGliTSI t 1 ,2) 

Al !3, 1 l=DHDC!l, 1) 
Rl (3

1
3)=DHDCSi 1, i I 

Rl (3,4l=DHDTS( 1,1) 

Al14,2l=DEDT!l,ll 
R1 \4,3i=DEDCS{] I l) 
Rli4, 4ioOEDTSII, I I 
P.l ( 4 I J)=DEDTSJ( 1 '1 ) 
Rl (4, "r!=D~DH 1 

1
2l 

fll \ { ,8 )=DEDCS! i ,21 
R1 t4,9l=DEDTS(l ,21 
R1 \4, H!l=Ol:IJTS! ( 1 ,2! 

Rl (5 ,l:)=DE!l DTn, -~ l 
Rl (J 14)=DE11DTS( .I I 1) 
Rl (5,Jl=DE11 DTSl ( 1,1 l 
R-! l5,7l=DE11DT(1,2l 
A"i !5, 9l=DE11DTSl 1 ,l:l 
RI li, IOJoOEII!lTSI li ,11 

Rl (Mtl I ~.N-8 )::DEll DT ( M+ 1 IM) 

AllMN,MN-6l=DE11DTS(M+l,Mi 
Al (MN,MN-5l=DEllDTSJ (M+ l,Ml 
fll OiN,MN-3)=DE11DWI+l ,1'1+1 i 
Rl (hti

1
MN-1 J::DEllDTS(M+ 1 

1
!'i+l J 

Rl lhti,Mill =DEll iHS l (Mt 1,~+ 1 ) 

]40 



c 

c 

c 

c 

c 

c 

Rl \ri!;- 1 , r-c~!) =DEL,TSl (h+ 1 , ri+ 1 ) 
81 (M),-1 /1tl-l J=UEúT:J(M.; 1,M+ l J 

:r: {L:tH ,f11i-2J=CH'CS\M+ l, M+i! 
P.l (J'.t'-; ,r--d)=l;EJ T 'N 1, n> i i 
Fi.l (~:;_-1 ,Mt,-J)::DE[•TS! (:-:~i.~-~ 
Ri \~t:-i ,MN-6i=GE~·E(~+'. .~,) 

t:1 t r.ri-1 , n;-J-7 J =E!EL:~S \ M+ 1 , ~ .. : 
F.~ ('í;,-~ ,MiH·i:~l:üT ,~.+i ,>il 

,; -~ =. ~ ;~- 2, f;t·H ) =DP.~JTSt M+ ·: ,r,"T i i 
8i ;_ ~' :-2, M~i- 2i =IJHDC; U•,+l , M+ l j 

Rl i/ ,-3,i"ot!í=L!G~TSi ._;-: -1 ,G~ -i i 
Ri (~:H,MH-1 J=DG8TS(f.+ 1 ,ri+ 1 i 
Hl ()~~:-3 /,)H) =DGiH { M+ 1 , M+ l ) 
Hl ( ~ri-3, MN-5 i =DG~:IS: (~-:-i , ~ \ 

81 ti"i:·i-:l, MN-6) =DG[tTS i h+ 1 , M J 

Ri mH,i't:i-S)::DGDTí.M+l ,Mi 

A1 \MfH,Mil-2l=DFDCS\h+ 1 ,M+ 1) 
Ri UüH,MtHJ=IlFDUM+l ,M+1 J 

81 \r\tH,Mfi-7i=UfDCSI.M+ 1 ,r'• i 
Al \WH,MN-9J:::DFDC\M+ 1 ,Mi 
Ki=O 
DO 500 l=J,MiH',S" 

Al (i+ 1, l-4l=DFDC{l-3-4*-Kl, !-4-4tKI l 
Ri (I +1, l-2):::DFDCS{ l-3-4;K!, l-4-4tK I) 
Rl ( 1+1, I+ 1 i=DFDC( l-3-~~-~: I, i -3-4~Y- l l 
R1 (! + 1 , I+ 3) =DFOCS( J -3-4.ti' l , J-3-4*f~:) 
Rl ( í +1, í+ól=OFDC( J-3-4.1:K I, J-2-4tK I) 
fl"l (I+ 1,1 +8) =DFDCS (i -3-4:!:K I, I -2--ttK 1 l 

A. ( I+2, I -3l=DGDT( l-3-4t:Kl,l-4-4tKI l 
Rl {I +2, I-1 i=DGDTS( 1-3-4*Kl, I -4-4*Kl l 
Al (I +2,1 )=DBDTS l ( l-3-4iK 1, I -4-4*K I l 
llJ (I +2., I +21 =DGDH 1-3-4*K I, 1-3-4t::K I l 
R1 (I+ 2, I +4 l=DGL!TS( I-3-4tK l, 1-3-4*f; I} 
RI I 1+1, 1+5io06DTSI I l-3-4tK I, I-3-41K I I 
Rlll+1,1+71oDGDTII-3-41KI,I-2-41KII 
R1 ( I +2' I +9) =DGDTS ( J-3-4tK 1 I l-2-4;;:!\ I) 
R1 (I +2, 1+1 Ol=DGDTSI ( l-3-4*-Kl,l-2-4t:Kl) 

]4] 



c 

_.,;.,, '--··,~[:.i->1~1'.1,1-3-~-;.t.J) 

": .: ; '-"'':' -~J :oOH~·:::~( 1-3-4~:: 1' i -3-{ii~ 1 I 
': l -T3,: --, ,-c r:~ E\; -2-4~~~ 1, l-3-~'t~: 1} 

F: ! ~i-~, I-3J:oDEDTd-3-.;*i l, :-..:-~;;,_]) 
~;i :. ! ti,,\ -2 '; =~iêf.{,'J i j -j-4~\( j 

1 
j -4-4fi.' j I 

:~i' i +4, h i"üEü~S\ I -:3-4H:, l-4-,-fk l) 
F,1: i+.;, IJ=raElli -3-ü~ I, I -4-~n- I) 
iil'. I+4, 1+2):o~EC·T( 1<:-.;:;-.t,l, I-J-4~kt, 
P.l ( l +~,I +3J=OEDCS( !-.3-4:r; 1, i -3-4li.l i 
H i\ i +4, 1+4FDEDTS( I -3-4*-f I, 1-3-~~,,: I) 
Al \ !+4, l +5 J=LiEDTS! (I-:>.;;,-._ l,: -3-~:.:- l 1 
P.ll !+4, 1+7)=DEDH I -3-4tX l, i -2-ur: l) 
f11 ( 1+4, l+8i=DEDCS\ I -3-4:t-K l, l-2-4.'fK I) 
Rl \ l +4, I +5'l=DEDTS( J-;;-4*K I, 1-2-4*~: l l 
Ri ( !+4, 1 + lOi=DEDTSI ti -3-ün,! -2-4-n: 1) 

R1 t !+5, l-3l=DE11 Dl( l-3-4:tK I, J-4-4n: I l 
Fn ( I+J, 1-1 l=DEll DTSi I -·3-4*\'J ,J-4-4"tY,I J 
fll (I +5, I J=DEllDTSI ( I-3-4:;:K l,I-4-4?K I) 
Al (I +5, !+2i=DE11 DT( l-3--4i:K l, I -3-4tU) 
A"l (I +5,! +4i=DE11DTS( l-3-4tK I ,I-3-4tKl :' 
RI ( 1+5, l +Ji=DEllfiTSl.; i -3-4fKi ,J-3-4H I i 
AI ( I+J, I+?J=DE11DT( l-3-4*Kl, i-2-4H I J 

R1 (I +J, 1+9l=DE11DTS( !-3-4tKI ,I-2-4~t l) 
h! (I +5,1 + 1 Ol=DEllDTS! ( !-8-4ü I, !-2-4*Kl) 
KJ::KI + 1 

500 CONTINUE 
!r,=O 

DD 113 i=l,M+l 
Rl ( l+4t!K ,MiHl l=··F( l l 
R1 ( l +1 +4-t:IK ,I'".~H 1 l=-G( i, 
RI (I t2+4*1K ,MN+l );:-h( l) 
Al (I +3+4%!K,MN+ll=-E( I) 
AI (I +4+4l'IK ,1'\tl+l J=-Ell (I) 
IK:;:JK+ 1 

113 CüNT! f-lUE 
CONToO, 

C CHAMADA DA SUBROTH:A GJDRDAN. 
c 

CRLL GJORDRN(MN,A' ,FXI 
DO 9087 l:::J ,Mil 
DO 9187 J=l,MfHl 
AIU,Jl=0. 
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~·1 t:7 ~Drif I :;UE 
908'.' COrJT!IJIJE 

[ 

c 

DO 61 1=-l,h!J 
I F ( ~ms (F/. ( 1, í-. ooo 1 l 61 , o 1 , 25"24 

2524 CD:;;:o,~Orih 1. 
61 CüiH!NUE 

lF(UJNTlll B, 12003,-1113 
1113 KK=O 

[1() 271 J:o1 /i-r·: 
C( l,K )=C\ I ,k !+I:X( l+4~f;;, I 
T\ l ,Kl=ll. I, Kl+FX(]+4#n~ t l; 
CS( l,t: )=CS\ ~.~!+FÃ': l +4~.,: i; +2! 
!Si. I,!; )=1 ~:(! ,U+FX\ i +4fKk+3i 
TSI (I.~ /=T3l ( l ,K )+FX( I +4lKf;+4 l 
Kk=KK+l 

271 COI;1I NJt: 
Gü TO 1002 

C CRITE~iO [1E FiNR~ DE REfiTOP. 
c 
12003 lf(Z-1. !1001,~000,5000 

500(1 CONTINUE 
c 
,-

' CR lTER I G DE CWJERGHK I R DD r'.i::YODO DR FRL~:í: PDSl CRD MDD !F l CRDO. 
,-

' 
FC\lJ!=TWlh. 

24309 CONTIIM 
I F \RBS I FC(3))-. 000-1 j i 5C0 ·: I: 5001 I 231 OG 

23100 TCõm=TCJ\3:' 
FC\ll=FC(3l 
lf(FW ):i.FC/3)! -14009, W1lõ, 14ôi O 

14010 TCOC2)=TC0(2; 
FCW=O.S:UC\2) 
GO TO 34104 

14ü09 TCOí2:l=TCOíl) 
fC{1)ofCID 
GO TO 34104 

15001 cotmNUE 
\JR lTE í 7, 90875) HJ., TO, ~ 1 ,)1, DI 5 ,R 

90875 FORiíRTíi/,lX, 'TiHiHUBOS)=' ,014.6,1 ,lX, 'TO(K)=' ,014.6,/ I i X, 'GO~g/ 
t(h:fii2l=' ,Dl4.6,J,D:, 'U~)=' ,Dl4.6,/,li.., 'Dlím)::' ,014.6,/, i X, 'f.·=· ,Di 
<4.6) 



:i ' ;'i, J ~-:-,' 'i) 

cJ.' .'GPnrli\~:,,,·;p.tc-M%ELO !1-T hn-~n·,/,jX,'n.!-ELEMEtiTüS FliilTOSn· ,/ 
t,·?_, ,-'=·--, T íSoC',l3x, .~_n.·:: ',11/,' TCITSI',l2X,'CPC/TPt 'l 

JQ 75:(' Jo(l,N 
Ci::O, 
Cl 5=!,-' 

ETRl=O, 
!10 75~ ]::] ,F;+l 
c;=Cl+C'i\,J) 
C!S=Ci~;~[;( I ,J) 
Tt::Tl+Tll,J) 
Ti5::rJ~,+TS(J,J) 

ETF;I =ETRI +ETRl I ,J) 
T:<t! ,Jl=T ( 1 ,JHT0-273. i J 
TS.d i ,J)=TS( i ,JliT0-273. 15 
TSW I ,Ji=TS! í l ,JHT0-273.15 

7Jl cmmNUE 
CM(J) =Cl /úFLIJAl tM+ 1 l 
CMS(J)=CIS/DilOAT(M+l) 
ETRM 1J ioETR I iDFLDRT!M+ 11 
TCXXUI=TCUl*T0-273.15 

752 i:üNTl NüE 
GAMR=l. +. 5:i:Ui( t1 )+R 
RS=CM(~il/GRMH 

ET=( 1.-Chül! )/GRMR 
SEL=P.C/tll./ll .+Rli-ETl 
XMRJ::TX(l ,VI 

DD 7552 J=1,N 
lF ( Yl'Jil-!'X I, 1, ,J) !218t; ,1552,7552 

2188 XMAI=TH 1 ,Jl 
KN 

7552 COIH I NUE 
DO 7152 J=O,N, 100 
lJR !TE l 7, 453) J, TX: i , J l, CM ( J l , TCXX (J) ,CPC (J) ,J, TSX ( 1 ,Jl ,CMSlJl, TSJ X ( 

tl ,J), TPC(Jl 
453 FORHRH1 X, I 4, 2X, D 15. J, 3X, D 15 .5, 3X, 015.5, 3X ,015 .5, I ,lX ,14 ,2X ,01 J .J, 

l3X,D1J.J,3X,Dl5.5,3X,DlJ.j) 
7151 CONTH!UE 

WR!TE{7,6~i78) 

6J7g FORMAT ( 3X ,' J ' ,6X, 'TFLU' , 15X,' TSOL ' , 15X, 'Tl N' , 14X,' ETR' ) 
D8 55075 1=200,400, 100 
WRITU7,3072ll 
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,_r,,,.,., ç·r·~"-~(j'i 'j-' ~~" 
~·-'·~.Url.i.J.,, -,~·1 

ú!i 34~6 J=l,M+l 
~R: T1.n .~~: 2:j, :;:u, i;, TSJ(j, i:,, ;s:>:t -',., .~: ,J,l 1 

5612 F~PM~T!l~,!4,2~,D15.5,3x,Dl5.5,3X,D15.5,3f,;.JJ.5i 
>5o [1j;.1 !r:uE 

J5075 CO;H 1 f;JE 
UP !TE i.?, 1 010~:=:~~~ ,r.z, ~l:!Nl, ·:iL 

j,')]~: FGRt:2:lL I':· T ,C-:5.~:. 'I.'., ·~ü~;JCP.O=' ,15,/ ,lX,'XF!Nf:~=· ,[)15.5,/,lX 
t,'SEL~ll~iDR:~=· ,~15.5! 

::P:i·i-é\í ,2Gl:31 H:z 
t:ü2:::-; FCf,u,P,T!~:-,' PéRF!L t(G f'O:nü ~~étHE= ,15) 

DQ 854S'2 J=l,t:+l 
\.!R t TE ( 7 ,56112 J J, n: t J, f'. li, rst: u, ~:z; , ETH\ j, KZi 

se: i 2 rG~MMT ( 1 , , 1-::, 21 ,on. 5, 3X, D2C· .s ,2.~., [:2::· .s 1 

~RlTEl7,907,j4i 

90?:i4 FüRf·iAHU., RF ,9X, TP(oC) ',l5i:,· CP(üC)'j 
~-0 90651 l=i .~.:-+: 
w~ lTE o, 90421 i 1, rn ( 1, ::zi .c~x ( : , t;n 

90f21 FQg~AH 1 X, 16,2X,D2J. 5, 3:\,020 .5 i 
7'0651 CONTINUE 

Wf, l TE ( 7, 91734) 40 
}'i73'Í FOf:hRT(3i,'J=' ,13! 

DO 91651 l=l,MP+i 
WF:ITI:\7, 92421 i I, TPJ~( i ,40) ,CPX( I ,401 

924Zi FOPM;T (] \, !6,2~(,015 .J ,3:<,015 .Si 
9~651 CDNTINUE. 
30(•2:8 C8t-ii!NlJE 
2002.8 CDNT !ti dE 
1902.8 corn 1 ~~~t: 
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C~ ~-~:?8Tli~fl [,JC:RD~:; :iUt: ~ESOL 1 .1E S!STEhR DE EQUI:COES LltiEE2E~: ; 
~f f·c,~ E Jr.ir:F,CRQ GfiiJSS!Ri.'F,. t 

I 
::: ~f:TF:iz [.=r ;JSTE~,~ E Rd'_:-::=:;í;:'ii EM R E ú 1;;t;c .. - SOLUCRO EM X. t 

u n.n ~ ~ ~-~-t:H.-1' n 1 ~ t-*~- t -t-~) n * • *;:--~~-~:r., ~ n:1 ~ n:H t~~:t u * uu:Uh:ttturun:t: t 
üF T lúilS /G_FLOATU;u 
SLU:OUTli~E GJQRI)8:'!(:~,A,Xl 

liiLlCIT PEfiL*8iR-H,O-Z! 
l:-iliCIT INTEGEH2(l,J,t:,L,Mi 

RE:·;i...t:S R,\JFiCTOR,S~.j, TEr.P 
!t;TEGER*2 NMl ,K ,KPl ,il,:_ ,1 ,J,Hf'l, !P1 
Ul~.:NSik t~r~S",36i,J\3~ 

lWI=r:+1 
NMl=tH 
DQ 601) K=- I NMl 
KPl=K+l 
L=K 
üO 40lí' l=KPl,N 

400 !F (HBS\iHI,K!l .Gl. 8dS(R(L,i'))) L=l 
!F iL .EQ. K) GQ TD 5"0(, 

DD 41 O J=K,I\Pl 
TEriP=RtK ,Jl 
A(K,Jl=fHL,Ji 

410 R\L,JJ=TEriP 
500 DO 600 l"'KP-I,N 

FP.CTDR=P, ( I I o /fi! K ,l-: i 

DO 6ü0 J=KPl,Nrl 
60ú fi\I,J)=Ril,J)-FRCTDRíRIK

1
Jl 

X (N i :P, (N, fi F' i i IR (f~, r;, 
l=HMl 

71(! IP1=1+1 
SUM=0.0 
DO 700 J=!Pl ,N 

700 SUM=SUM+R ( l ,J );X, J i 
XU /=(fi( 1, NPl )-SUYil/fl( I, 1 l 
i"i -1 
!f (J .GE. 1 I GO TD 110 
RETURtl 
EilD 
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U. SUB!W~UJR C'UE CR~C'-'~~: ;1 1fdR :;,·,~lt~'::-IC.n DE Pt~.:HG PRRR OXJDRCPO i 
Cr DE ETRil8L R RCETRLDEIDO SD8PE CRTR:_!~.~089 DE OX!DOS DE FEPRO E f 
C* MOLiE:ü~t-:!0 1 HS F·,~OPRlE[\fl[l[S FIS!CfiS E PP.f:P.i"Hf:OS DE TRRNSFEREN- i 

c; 
Ct 
c~ 

C* 
CI 
Ct 
u 
Cl 
CI 
c~ 

c~ 

CI 
C* 
C* 
CI 

CI 
Ct 

XM(]) = M~~.S8 MDLECULR~ [{i COMPDrlDHE I 
F:-: ,FIZ= ')fiLOF.ES Ti18ELF;DOS PH~R O CriLC~ILO Dfi CON:JUT!VIDRDE 
EFETI\'~ PfiL,IRL 
RD, BD ,co[:, DD, E L:, FD I GD I HD = cc;;srRr;rEs PPRR o CRLCULD nos 
CC,EFiCIEIHES DE D!FUS!ViDfi:JE 
r:~; ,~:V ,C:'·'~I, D1,i ,[~! ,FV = c.:-:'STRf.:TES DO PQTErlCIRL DE LENNRRD-Jot:cs 
CDO,CV(!,CTE CTE1JI) = c::::sTRfHES [ 1 ~ O!FlJSiU!DF:~C 

CP~:í)Cf~i :CPC(iCPU) = Cür.-}TR~~TES DE CP 
XK~1() = FATOR PRE-EXPDriE!!~.:R•_ ORS CONSTA!lTES DR TAXA DE RERCRO 

Rü:. = OENS!DP.DE 8PHP.ENTE DQ LEiTO FIXO 
SGP = RRER SLIPE~'FlCIP.L [!Q CATALJSR[!~f: 

VGP = VOLUME TOTAL t•E POROS 
Cüh R SEGU!fHE RE:.J:CRO: 
1-N2 I z-oz, 3-Hzo, 4- ETANGL, 'i-RCETRLOEI DO 

OPT l ONS /G_FLORT ING 
SUB~' [lU~ l NE PRDP (Y, ,R' TO. cs I TS I c' T' RX' DRDC I DRDT IM' XKERS, DH I D1 'XKS2, 

*XI:G,W ,HFZ 1 BF ,BS,PEM,RLF 1 BET ,RLFl,BETl ,BET11 ,R!J,RWS, TC,CPCC 1 TP 
::!:RX r TPCX 

1 
CTTE, XL 

1 
G r DP r[) J 5 r EJ 

1 
POR 

1 
Ttl 

1 
RBV ,P.Bi)J 

1 
DC 

1 
DZ,PRCC 

1 
JND JC) 

!MPL!ClT REP.Lt8(R-H,O-ZJ 
JMPL!CiT H!TaEPti'(! ,J,K,L,tl,Ml 

' I 
• 
I 
• ' 
' 
i 

' ' 

I 

I 

RERL;8 "fi}, CO ,C, XT 1 DK, AR, BR, CTE ,E~-, FR fGR f RA, RB ,RX,DRDC fDRRDT, D8PL'T, 
*XTED~, ~'ERDT, DFPDT ,üGRDT ,DRDT1 1DROT2, D~DT ,XKO f E 
R E R~ H:: C"ft\'' CPR I CPB' CPC' CP:: I R1

.'' P.\!' c v ,D1J I E\1 
1 H1

' R' G, DP 'Fll I F 12, GA!".R, 
l.Y, 11 , ~a T, CF', v, SK, Tl v, Vi'., s~M, crM ,FI, D4M I DH, PEMD I ROI FE, se, PR, xKs1.~­
*0R 'J[l 'XKG' HF ,PE1 I PE2 ,PEM I PEYi ,PET2,PE ,XKP' XKERS' AW,XKER ,XKERF' A~F' 
tAWS,CPCC,RüC, T 

INTEGER*2 I /•fj,f: 
D 1 MENSI mJ n ~~ l4 i, E { 4 l, x: ( 4 l ,DK ( 4 i I T ( 1 o, o :Joo l ,C( 1 o ,o:5oo l ,RX {50 

*-i ,DR~C(] o) ,DR~ T( 1 0) 1 TC\ 0:500) 'TPCX (o :500). TPRX (OfJOO} I DELTA()) ,CS( 
*1 o' o: 5'00) I TS( 1 o I 0:500 i ,X IH 5) I CD (4) ,0(4) 'CTE (4) ,DELT ( 4) ,CPR (5) I CPB ( 
i5) ,CPC( 5 J ,CPIHJ) ,CV m ,DEL T1 (5), CTEV(5), V( 5 l ,F I (J, 5l ,CP ( 5 l ,SK 
im, Ym 1 DELLTW 

DATfl Xt'Hl) ,XtH:Zi ,XM\3) ,XM(4) 
1
XM(})/28.013,3l, 99, 18.015, 46.06';",44.0 

154/ 
DRTR Fl"lfF12i.15,.045/ 



,_. I 
' .. ' .. ' .. 

J' ~ -, ' - J ~ '- J')/:, j Q i ~5 I o: ~874 I ,52!;78,, 7732,2,16178,2.4379 

='.-~~ =~· .:,. ·.J),~L'l~:í~7f.S'5,2l4.4J,J05.2,17J.<t3; 

DRTA C..·. :3; .~·,::_4 i ,C'JlS: m, :,, lú6. 7,775. ,431. ,592.3/ 
C• A F, CTE ~i , , :-: : , ~-TE: 31 , CTE ( 4) /4.427 6E-05 ,2 .82:3/t -05 ,2. 42~~-E --nJ, 

~ ,c::::· (3) I CFt (-~ :: ,CPB ( 5) i- .324E-02 I-. 877'E-06,4. 595E 
. -- . ' --

-1 J' I '•• .. . . . -- '--' 

~ , ~;:r, \3~ ,CfC(LJ ,CPC(Ji/6. 4E-i~c.,4. i70~-06,2.521 E-C 
.n,- ~ .. ::-:·~~ -.:~,-~.-:.,c_- 2~1 

~E -ü9,- .85": <:, , :~;:::-09 ,5. 685E -J9 / 
DR~H :OJ:O:l ,~- ,-'-1,ü(2)/1.3395D+06,1574J.,9.26BJD+07/ 
ORTR 1J0!3 .~: ,,:;:~0(4),E(4)/l.l9281D-04,~·347.,7.0051Lr+06,13674./ 

DRTfi E(2)/2'-=:. 

TMX=0. 
CM!.~O. 

DO 131 l=J /' . .,.· 
DO 23 J=·:,;; 
CM=-E(J);t: .=~-~-:~TSíl,Kll 
iFlRB'J(C~)-L~_. ~-~5,2145,2144 

2144 !f((J'tJ2:46,2' .!: - :7 
2146 CM=-250. 

GO TD 2145 
2147 CM=2'i0. 
2145 XHJJ=XV.O\.;.·:::_,: -~_\ 

DK (J)=-(Ef:~· (~·~ :~:_oc:ü(J)tü/TS(! ,K l 

23 CONT i flUE 
RR:::XT(3HXlt~ -.:1.::: ( 1 l-.sn-:-W-XH3)lXH 1 J 

BR=-.519*XT\ ~ _.-;IXH l J+.2UR:t:XH2H .019*XH2l-R*XT(2l+XH3)i:XT\ l) 
*+.0"9tXT\31i~T .!_ 

CTEl:::XHl )Hl. :· :~ut.42*R*XH2l*( 1.019+Rl 
ER=XHliül ,2_ 
FR=-Xl\1/t:X:.~; -,+,42*-Rl 
GR=XT ( 1 llXT (2: .t. :.2IR 
RH=ERt ([:S ( l, t-: r::: ~FR:tCSI l, K! +GR 
R8=FIRi lCS( l, ~: _, u::_, +BRíCS (I, K l +CTE1 
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c 

c 
C DERH'ADRS DFI EQUHC!iD úfi TRf.R ~f f.i:H:RO. 
,-
c 

~-! 

DRRDI =D~- ( 4) * XT ( 3l +DV (3 l ~XT ( 4 )-. JWY; ( 1 J- .5tDK (2)-XT ( 3 :'*DK \ 1 )-XT f 1 li 
fOk (3/ 
DSRL!l=-.517'.W;: ( l j·-R.:i:DU 1 )+ ( .2i :if'-1 ,C;l S'-R ltDi~ (2)+XT(l i#DU3hXT ( ~ ·,,;_ 

t.Df. ( 1 ) +0\'. 'S: ~I\ ( 4J t .. O 19+ XT \3) H!'i. (~i L O 1 'i 
DCTE[!l =C: .(' H'+R) * Wl~ (] l +. 42-~R*DK (2) l 
DER~ T =XT (: ; ~~~;: ::2l + XT ( 2 :· ~-Df·. ( 1 l 
DFRDl ::-\1 . +. 42~,~) :t: (X i í 1 ; ~GI= ( 2 i +XH2lt[:;.: (1 l l 
DGRDT =. ~2:tt~ ;;, Ti 1 i~DK \2 l t XT W ~DK ( l l J 
ü~DT l =L<ER\)~~- \ CS ( I ,K :~t.:f2HDFRDH-CSi 11 ~ l+D\iRDT 
DRDT2=DRROH \CS( l,K ).lt:2J +DBRDHCS( i ,K J +DCTEDT 
DF:DT (I i= (DRDTl tRB-RA*DRDT2 l*ROL/ ( RBtRB l 
CMX=Ciú+C(l,Kl 
T!t::=TMt.+(TC*i( I ,Kl l 

131 COi!T!NiJE 
X=U,i! ( DFLOAT ;_h+ 1 ) ) 
R= TMX/ ( [•FLüAT ( M+ 1 l l 
GRMA=1.+.5*X+R 
RR=Df/Dr:; 
yt1)::.,7nRíGRMR 
Y(2l=(.2J*R- 'il'Xl/GAMR 

Y ( 4) = ( 1 • -X) /GfirtA 
Y(5i=X/GRMR 
DELLT(l l=SQHHDELTA(4)*DELTR: )) 
DELL Ti 2i =SllRT (DEL TR ( 4 H:DELTR( ) ) 
DELL T { 3 )=SQRT ~DELTA ( 4) tDEL TR \5)) 
OELL T ( ~ i=SQPT (DEL TW 4 ltDEL TA ( 1 ) ) 
D~: 321 i=i ,4 
Tl"'-A/CDU J 
C1=DDn1 
C2=FDH1 
C3~HDITI 

DEL T ( 1 J = (RD/ (T] .U:BD) )+ (CDD/EXP ( Cl ) ) + lED/EXP (C2) I+ WD/EXP ( C3J )+ ( .19 
lliDEllTI!lntiiTII 
0( I )"'CTE( I l*(RH\3,/2,) )/DELT( I J 

22: CONTWUE 
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... _-; ,.-._1, 
i:J'·--,<·. 
PEh'J:::;_ .• 
~:J ~-~ ;-,,~ 

CP I]_<~-, : :~~' :='t. i )HIHfl(: I ::i:f-,: R.-" ,;_,F'U; i '~:"n;~) 
TJIJ:::~ .. -~·," li 

:0:1 '!c. ~EL Ti •. l ·=' ;]'·-'-' í_ ~~\i:. t~), + '_C')I,:/tXf'W.'.t.T1 ',! 1 )+(E'J;EJ,P iFV~Tl \1 J 1+\ (. ~~ (D 

V( l l=Cl E1,-
1l l l*i 1.0E-06)f-(RH\ ~ ./2. ~ )/[ü T1 ( !.1 

2179 St: (I !=~Cf'{! )+( l. 987#5 ./4. J lHV\ l//fM(!)) 
3á(· CGiiL:,:_-~ 

f l ( I ,J) = (i ·1 +SQi:T\R i ) .dRn~ .25i) U2 l /SQRT (8.;: (i • +2,2; : 
f:u;=SUF.+(I (Ji*rl (I ,Ji) 

c 
C ~I!SCGS!DRDE, EM POISE. 
c 
,­
c 

C COi1úUT I V I OHDE TERM I CA, EM CRL/CNIS. 
c 

C CAPRC l DRDE CRLOR! F I Cft, EM CA~/MOL*K. 
c 

C~M=CPN+ (Y\ I i~CPi!! o 

PEMO=PEr;L!t(YI] l:t.XI'H i)) 

s·viZJ cmntwE 
c 
C DlFUSiVIDRDE hOLECJLRR, EM CM2/S. 
c 

D4ií"(l.+\3./Z. m (4) l/i i Uí3ltY\4i l/D(] l) +\ lYW-) (4) l/D(L) )+( (Y(J 

*i+Yi4l l/0(3) i+( fl I )i0(4) l) 
c 
C ENTRLPIR DE RERCRO, EM CRLIMDL DE ElANOL_ 
c 

DH;;-41440. + ( 4. 0345*( A-298.))- ( 3. J7D-03~ (RiU- (298. U21 J H 1 • 188D-0 
*6*( \RU3!-(298.U31) )t(\.44250-09*( (AU4)-(298.U4))) 

RMP=2. ~;~GP /SGP 
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~CC= I./(\ 1./DkU+', I.ID4:~; 1 

c 
G MASSA ESPECiF!CH, E~, G/Ciú. 
c 

c 

f, E ::iJ'. Df' i ( VM*361), i 
~;~=';id (R[i.•.04,1 .' 
PR =C:·.1mt1 ( SKM~PI:MD 1 

XE.I=XkS2!1.~88 

Jú=, 3Ji I (F DR:t •:F:E.t.t .• JJ'J· i ,' 

~~G=.~)*•3t.. 001 ~- (·~c~*( -2 .!3 . . i /kü 
HF=JDf (UPEi;IJ):j;Cn;~ f'RU(-2.;3,)) 
PEl = 1.5i.FU:JCiPQ~; 
PEL_::jj,;(] .+.19.~~~;;J;;.t2li 
f'Eh=PEI ~PEZ/ (f' EI +PE2 i 
PET1=1.5*-RE~.PR/PüR 

PET2=9 .~(1. + 19 .4t(RRH2il 
PE =Pt:T 1 H'EY2/ lPETi +PET2) 

C CGf~DUTmDRDE EFETiVf. ~:RúJAL PRRR FRSE FlUIDA, EM KCRLIH*MtK. 
c 

iKERF =PDR* (SKM:4.36ü. + (G*CPinDP / ( t DHPEf.:t:PEMO l l) 
c 
C. COEFiCIE.IHE DE ~RRNSFERENCJP. DE CALOR HHERFFISE, EM KCRLIH*M2iL 
c 

XKP= lO·**\ -1 • 76+. 0129t (XKSl /PGR J) 
Hr-.?=4 .8812 .üKSl tXKP I ( Df'*3.2a~ \ XY.S1-XKP i) 

F lK={ F 12) + \ ( Fll-F 121 * ((POR-, 2t. l / {. 476-,260))) 
c 
C CONDlJTiViDADE EFET! 1.1R RP.JlRL PFIRR FP.SE SOUDR, Er1 KCRL/HliUK. 
c 

c 

Xi:ERS= ( 1 , -POR )t. 95tSHrt.3oC1./ i f I K + ( (2 ./3. lt( SKM!Xf;S3))) 
1 F ( RE -40, l 68,88, 8i 

C COEFJCJENTE DE TRAt!SFEREI'ClR DE CALOR NR PRRE[lE DOS TUBOS 
C PARA FRSE FLUJOA, Ei'\ KCAL!Ht:li2*K. 
c 

c 

8B A~F=(SKM*360 ./DP lt .6t ( PRU ( 1 • /3. l lt{RH; (1 ./2.)) 
GO TO 89 

81 AUF=(SKMt360./DP )i .2-t \ PR.U:( 1 ./3. ) )! \REU (. 8 i ) 
89 R~S=2.12t(XKERS/DP) 

C í'ARRMElROS GLOBAIS DE TRANSFEREHC!P. DE CALD~. 
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c 

xr:EF'oc/J tJ F t !. <.ERS 

R~ F-I =:<u:ú,U~*PEMO/ ( Rü:;~:0:;oiJ~-cr·~~ 1 

BET =)H~:ü.tl 000. tXKG1:F:8V/G 
Et:Tl =XL~.;]F:!'R3Vl=Pt)i0/ \G~-~f M i 
E E lli =l.L~-H~~-;~BV"I *f Ehü/ ( G~ ~p ~. :' 
:. 1 oc~ R -~:C: r~~ L.Cf~C:Cf .• 36 
SS=S~Z-i- .::(·i :;.:-.EKS 

C CüEfiCIENTE DE TRRHSFERENCIR DE CKOR NG l!~~ERiCi~ DOS TU~OS, 
C EM KCRUH*h2f-K, 
c 

IFUNLliC- i 2l1"1,2, 11 
11 H:O=RWF.t.(Dl5/llE51 

KKoK-1 
iF(kKl1,45"821,1 

-45321 TCX=TC\KK )*TO 
TPR=Wt+l ,KKJHO 
Tf't .. =TU 

999 ITER=O 
c 
C PROP~IEDRDES F!SiCAS DO FLUIDO DE TROCA TERMJCR. 
c 

CPCC= í 1 . 51811* I ~CX-273 .15; + 1607.4) I 41 94. 
ROC=-. ?2857~ ( TCX-273. 15 l +960. 
XKC=.13943-( 1 1.56W-4l*(TC>Z73.15l i 
XKC=iKCt\3.6/4.18<:.) 
XMCocDJ' \-6. 59078+ ( 4, 76969D3+ \ -7'. 96854C5+i 1.07523D8iTCX) i /TCX 1 /TCXl 
XMC::o,i)l *360.%Xi't2 
I.IC=600.íG/PErtQ 
GC=l,;C/. i 12 
DEC== i ( DCiDC)- íTf!~;DES;DEJl) / í TN;DE5) 
I F WEC-D 15) 34100,341 Oü ,3411 O 

34100 DEC=D15 
34110 REC=DECiGC/XMC 

PRC=CPCC:t.XMC/XKC 
IF \ R~L -.:ú~G .12H6'8, 21 C,-; ·i, 2 i 09~ 

L:'109H XN0.5=lEED::;:.22JiiPRC:U\ 1./3.! :. 



i[ j-~~~~':''.'v·~-. ·,~~ -,L· "f,{~· -i'i 

2})'7 9 i;;;J~·=. r) L'::~ (r ~c~ L:) I-~; f'f:::.: -i' i ·' 3' ' i 

TFc·:i=oH'f. 
11EP=li:::H+l 

,: ·'' ::E;J· ( -6 .5'?070+ \4.7 6 ~dD3t; -7'. s· 625"4D5+ ( I • 07523[.·8iT2) ) /i2i /T2) 

C CC~F!Ci~::·iE !iE TPR,;SFFEi;CJR u:_ CRLOR DO LRL!Q DA CARCRCA, 
C E"i i.CiL'~-t-itZ~-~. 

c 
fiü=Xi!U~-XKCiCH 

:F \TPC-TP~:)4413,~i432,4413 

5432 AKP::<3.6J4.186Hl. 4031 tnPPfL~1ú266l 
GO TO 6990 

441:; JJf'= 1. 4031 * ( (TPRH. l • 41 0266 )- \TPCU:l .41 0266) lI ( 1.41 0266t (TPR-TPCi ! 
XKP" \~; .6/4.186 l*,=.ú' 

c 
;~ CC~iDUTl;JJ[•RDE T!::R,~tlCR C·üS iU2CS J[! F:ERTGR, Eli KCRL/HíMK. 
c 

[_ CCEF1CIEi~~-:_ GLOBAL DE Tfi:J~H TERnlLR, E~ KCFtL.'rtHí2-t.K .. 

~p c·,:; C~+ ( (i \M+ 1 , Kl~ i tiO-:F:: tU/H:;! 
TPR= i F~~' 'T ( Mt -, 'Kf:! ~i\.,-~-~< I ~:J/W) 

:r -:RBS .: TPC- TPC(- !-. ;:<;J ~ 11 ~ 432, 15 ~~L, ó~2-i 

-: 5~:;2 F\ fii:.S ( ~~·~- TH. C 1-, !/1(1] )1543i , ·15 431,672C; 

c ,_ 

C TEMPERRT~~RS NR PAREDE. 
c 

c 

TfCX \KK )=TPCITO 
TPRX (KK) = TPRíTü 

lF\Kh-.J1,2,2 

I
~') 

''" 



c 
1 TC' V ;:o( (CTTE!( 1. +CTTEl J~ T(M+ 1 ,Kl )+( (]./( l.+CTTE) JrTC(K-1) i 

TD'= :::.,f; i~Tü 
H'~:=T\h+1,1:1FO 

Tf'C=TD:' 
1:~=:: 

L cm;miuE 
RETURtl 
EíiD 
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Apêndice B 

Programa de Simulação de 
Reatores - Modelo I por 
Elementos Finitos. 
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C'~ =~:TE FtGGf:;-lhR lNI~GRA RS ECUfii~JES l 1 lFfJ'Eii;=Jf11S DQ ~~~~'tül l, UT1- * 
,_., ZRI!Li;j P, FORMJLRCR'J DE G~:~U:: ii; i~R :WHCR :JGS ELEhENTOS FW!T8:3. t 
~=~ D; ?0:i~;-;;,Fl CHRMR RS SUD~'DTU~~S PF:GP E G.Jo~·~,,;:-;. :t: 

lliEt--r;·j DG~. ~ij~:Q; 

EXTE:.tiü C·GS TUBOS 
C~ c;:. = 1r-;E~:i;;J C'-~ CRRCRCR 
C~ :-'--- = CDMf'RJMEt(E'L! L-O LEITQ 
C:; M = NU,~ERD DE ELEf.traOS i{G MEF PRPR Q REHT8~: 

c~. N = 
DE êLEhErilúS [\') MEF PARA H PRRT!CULA 
DE f·otHOS NOúR!S NR POSJCRO RX!RL 

C* I.:.;; = PD~;;JSiDAL:E [•LI LEITO 
U r-k'CI_:= DO CRTRLISADOR 
Ci ~· = !-:HZRD MOLHR hR-E-i RtJOL 
Ct s.:,p = SUPERFICIE tNTUr,R DO CRTRLISRDüR 
U -:C' = TEMPERATURA ~E E>HRR[1R DDS REAGEtnES 
U: n; = NU~Crü DE Tú8G3 DO RERTG?, 
C;:; ~JP = COitDUTlVIDFiü~ iE~~;iCA [)li CRTP.L!SRDOR 
c.t: 1) = VELOCIDfmE hiiSS!CR SUPERFICIAL 
u 
Cl Cüi'/S!DERR-SE ETR=l. 
C:t R M~TRIZ DO StSTEr,P. E RRMRZENRDR Et. R. 
C* SISTE~R OE UiHDRDES: MKS 

• • 
I 

' ' 
' _,._ 

:~ 

I 
I 
• • 

* i 
!. 

' •· 

! 
l 
I 

' I 
C:i:+*+~~~-;*-i**·**~***;·*f.:****-***~-~***-~:;;~**~**:;:*******:;:;::t;t;.;:*-***ti~1':tt:i:íf*** 

DPTIONS /G_FLORTUlG 
IMPUCIT RERL*8(fi-H,O-Z) 
1 i'tF'Ll c I T i 11EG~Rt2 (I ,J I K I L ,f!l,ii) 
Wi:..l-8 E, 1TO,Z, TC! ,DZ,DR ,RRZRO, T ,C,A, TM,Cfi, I i ,C l 
REriLl-:8 F~.,RX,D~,C-~,OGüT ,PDL, TC,DRDT ,R~.,P.T ,Bh,Rr:i ,R-11 ,CO 
r Ni~:JE~-*2 K, ti r{, Mtl, M, N, 1, J, K 1, Kt. ,u, 1 x, lM, 1 i; 
C,lMENS]Cii-1 P,(22,23i I TC~ o:.! 00) ,FX(22) ,F (i i) ,G( 11) ,DGRDC{ 11) ,DGHff ( 11 

~-; ,DF[{(ll, 1·1 ),úFDTt 11,11 i ,DGDCill,l1 l,DGDTi11,11 l ,FRi-11 l ,GR(ll 
li ,8FRD~\ 11) ,DFRDH "11 j I T~((;: 100) ,CM\0:100) ,DEL T (0:100) ,0E(11) I 

:t:.': l 1 O l ,RJ( ~ 0) ,AE( 10) ,8E( 10) ,iJE( lO) ,RM(JO) ,Ai'IZ\1 Ol,AT( 10) ,AT2\1 lil, T 
*CC,(3) 
*-,FCl3i ,CP t_ 11 

1
0:1001, TP ( 11 ,0: JOOl ,DRDCP (] 1) ,DHDTP(11) 

1
RXP (11 l 

1
FP(11 

lJ ,GP (]]) IDFPDC(ll I 11) ,DFPDT( 11,11 i ,DGPDC( 11 I 11) ,DGPDT(11 I 11) ,FXP{2 
*Li ,R IP(9l ,RJP\9) ,AP(9 J ,BP(9) ,\JP (9) ,APJ (Z2,23l ,DP (9J, Till 

1
0:100) ,C( 

•li ,O:IQOI,RXIIII,DRDCIIII,DRDTIIII ,cPCIO:IOúl, TPCIO: I OOI,ETRIII ,o: 
*i 00) I TX(ll .o~ lOGí r TPRiO: 101)) 'TlJC(O: 100) I TCXX\0:10); I 101 (4) ~~il (4) ,R 
til (4) 
JiATfi DEJ ,D l J l TN ,DC, ti J M/. ü ]0287' ~_968 I 3000 ••• 6 78,100,3/ 
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'-iH R ',_;)i 1 i r I f_- i l.? 1, h 1] \~)r ~~lj (4)/4)J, ;~r -T/j, ]~·r~- J, \5 ,5iJ, 15/ 
C ~~H 1J] (]) 

1 
1): \i i r'; 1 (j) 

1 
V J \4)/3400, r 4()(1{1, ,5(•í)l\ 

1
/:. 

[,:118 RI i (1) ,~-lI i21 ,RI! l3J/4., 9., li,/ 
c 
c. ~·~; l'i•:;~·s I1=l,J 
C f. ::R I I ~ I 1 ' 

f;=-19. 
00 20028 17=1,! 

c 1~=452.15 

[IQ %028 ![;.:] ,3 

~0=0i'i/2. 

CO= i ./((1,tf.:);l;:.082:t-TOl 
Mt~=2.f:(M+I l 
Tl0(U=l. 
TCüí2)=i .001 

341 04 CONTINUE 
c 
C ~STihFIT!VR HHCIRL PARA TEr,PERATURR DE SR!DR DO FLUiDO DE TROCA 
C TERMlCR HO METODO DR FALSA POSICRO MODiFICADO. 
c 

DD 243·)9 U=1 ,3 
!F\ !J-3)130~'8, 13()99 ,13098 

i 3099 TCO (3)= TCO ( 1 H \FC(l ) ! (FC {2 j -FC(] ) ) lH TCO (2)-TC0\ 1 ) ) l 
130~8 TC(Ol=TCO(!J) 

c 

Z=O. 
K=O 
DZ=l./DFLOATüD 
DR=i./DFLOAHMl 
CR;;DZf lORtOR I 
00 9 !=1 ,M+1 
T( l,Ol=i. 
C(!,0)=0. 

9 CONTIWJE 

C INCREMENTO NA POSICAO AXIAL. 
c 
1001 K=K+l 

Z::Z+OZ 
c 
C EST!JoiRTl VA UHCIRL NO METODO DE iH. 
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c 

L;:, ll ]::-1
1

:1+1 

i\ l .~;~:;i( :,r-:-1 i 
i) j ,:; )::,:.i l,i(-1) 

-i04 ETR\!PJ.·=l. 
H COtH!i;UE 

r.;_-,,_L PRD/-' ü: 'R I Cü I TO ,c f TI RX I DROCI!IRDT ,M I Rl.FA' BETR,fllFRl 'BET~ 1 'fiU I D 1 
-· ~\'[· ~~ 'l'"' T:"· r.Pcr Tf''' T"f' ,-.-,-[ ';': I' f,p' f:!"' ''[<; pr;n TI-l r)c cz PR·-· 1 •,.·· 1 ·-•, ... ,,~,-- J 1 . ",->~~, >"~ 1 • 1 •. 1 1 ~ J 1 i!J 1 ,WR 1 .,L 1 L' 1 t. 1 

j·_; 

DO 98045 1=1 ,M 
2! (! ;=DFLOF!Ti_l-1 )tDP 
R.l (I l=DFLQRT ( I ) tD~. 
DE( I )=(R-J( I l+RI (I li 
R2=( (RJ( I )i~2l-:F: i (I lU2l l/2. 
R3::((U\iiU.3HRI(I IU3l )i3. 
R4=( (RJ( l )U~HR! (! JU-41 i/~. 
RE ( 1 1=; ( RJ I l i.n::z);y;fl2 H 2. *R.; ( I l*R:3 l +R4 
BEí l l=-R4+DE ( i liR3-RJ \! l ~R l (li tR2 
\JE(! i=( íR i i i lU:2i!A2H2.*-Rl ( l J.f.P.3i+R4 
fiM (I l =-RLFR:t.DHOE l l J i { 2 .:+;DR) ..-\&E ( I lI (OR:t.DR) l 
RM2 n j =RLFR*oz; \DE (H :HLE 1_ i j 11\2. :J:U~ j + ( \ w~; H 1 +P.E, 1 j i 1 ( o~·*L•P 
P.T (I )=-R.LFR1t:D2JDE.\! !i\2,;D~l+\bE( l )/(DRl"tRi) 
~Ti.\: i=P.LFHl~l(!l([iE( l-l )+DE( I) )/(2.:t:U.' I+( :w::í l-l )+fli:{ I) )/(D~:J;}f:)) 

98~\~) CONT! NUE 
HM1 =RLFRWZ*DE \1 i I (2. tDR) + (FiE ( 1 lI íDHtGR) i 
HM3=H:..FR!DZiDE üD I (2.:tDR I+ tW~ (r; i ( DRU•R l ) 
RT1 =RLFflU:[JZ:t'DEí 1 lI (2 .iDR )+(AE( 1 lI WR:f.[;R l ) 
RT3=AlfRl iDZiDE ( ii) I (2 • .$:DR l +( UE (M) I (IJRtDR) l 
DD 90 I~I,M+I 

FUI HETAIETRII ,KIIRXII I 
GR <I i~BETAI ltTRII, KliW I i 
DFRDC l I l=BETAiETA( I ,K l*DRDC\ I I 
DFRDT li i~EETR>ETRI i, KI!DRDT lI l 
DGRDT (I l =HETAl ;ETA ( !. K l *DRDT ( I l 

158 



c 

c.. .-' .. ; • -
n ·- ·- ., " 

F11 !=;;_ ;I L. (i ,K\tf[t',{ l :~<--~-,f- i-CF<-HRC~1 ):fi=[; . 1 ,,[,[:;; i;>F:íL.-dl./(l-f'~ 

~t)f; 1 )~-'~E(] H.C( i ,H )+t~; i : ~St2,~·-;;; 
Gln=f,: 1n il ,f'.1Tti-l i l JHI~ ,l_l-C:R-h';~~ ~ ,~.~-:(-1 H~~í l i~~;f 2n-t1./\Gr,:,-. 

*OH) iHAt:(] i *f(] ,K-i i+8E( 1 :·tH2,f.-l i! 
F (r,+ 1 1 =HM t M j ~u r., K J +HM3tc, ~+ 1 , K 1-CA*-( tE,,~.; nR ( ~,. +üt \tDUF \h+ ll H 1 

l, / ( [•:~t['R J; H BE ( M! t:C (M, r;- i J +WE (f,) ~-C' i r,+ 1 , f._ -1 l ) 
G ( M+ -~ i=HT \ hl ~ l tMf V.)+\ FiT3+8) H (M+ i , f:) -Cflt ( BE {ri J ~GR i 1.) +~E (f, i ~-GR \ 1:T 1 _, 

:t .'- \-1 • / ( DRHiR) ).t:\ BE I t1 l n Jo·,, K -1 )+\JE t M H-1 \ti+ 1 f f:- -1 l ) -8:!'H ~ (f._ 1 

[IIJ 100 i=2,M 
F (! )=R~i H )iCí h ,K J+RM2\l i l-C\!.~: i+ht;', l HC! i +1 ,k:·-Lii\.lbEd-1 i~F~ 1 

H -I I+(Wt (l-i i+AE( l.l ltFR i l i+5E( I H:ff: ( l+ 1) )-( 1./(DRtOF i H (BE( l-1 H:C( 
:ti -1 ,IH )+\WE( l-1 J+flE\ I i l:f:C\ l ,K-1 J+BE( l ).f.C(; + 1,~--1 i) 

(i\ i 1=RT (!--i 1*1 \ l-1,f: i+RT2\ i i *I( i f~ /+iH( I )H( 1 + l,Kl-CRtlBEl 1-1 ltGRl 
;]-1 )+~Ué( i-i )+FiE( 1 l itGR (! l+BE( I ):i:GE (I+ 1) )~( 1.i (DR*DR) i*(BE( l-i J*i( 

*l-1 .~-1 )+i_WE\ l-1 l+RE( I) iH( l ,K-1 i+BE(! n.H I+ 1 ,K-1) i 
JC,J Cot;T!tl~E 

DFDCi 1 , 1 i=AMl-CA:I:RE { l );DFRUC( l i 
C<FDT( 1,1 i=-CRtHEl 1 ltDFRDT\1) 
LF~\S (] , 2 J =RM \1 ; -CR~BE ( l <·~~::·L i2l 
OJ:"DT ( 1,2 l =-CRlB E \1 ) *DFRDH2 i 
DGDC ( l, 1 l=-CR~RE ( 1 )!DBf:t{ ~ ~ ~ 

DG[1T ( ~ f 1 i =HTJ -CAtRE ( ll :t:JGRDT ( 1 ) 
DGDC ( 1 f 2 l=-CRtBE I 1 l ;oG~[;[ (2) 
DGOH 1 , 2J =RT ( l J-CR*BE ( 1 l:;DGRDT ( 2; 
DFDC (r,+ 1 , hJ;;;AM( Ml-CA:i;BE (I'\ lfDFRDCí F. i 
CfDT( M+ l ,MJ =-CR*BE (H l*DFRDT (fD 
DFDC(M+ l, H+ 1 l=RM3-CU!JE lMltDFRDC 01+ 1 l 
DFOT (M+ 1 ,i'!+ 1 )=-CRtUE{MliDFRDT ( M+ "i l 
DGDCIM+l,MI,-CAIBEIMIIDGRDCIMI 
DGDHM+ 1 , M )=AT i M )-CR*BE iM) J:DGRDTí M l 
DGDCi/H 1 ,M+ i l=-CAtWE\MltDGRDC\iH 1 J 
DGOT(M+1,M+ll=RT3+B-WE(MliCAiDGROT(M+1l 
DO 30 !=2,!': 
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[.<f~:::!J,! -1 )ocA~:( l-1 ;-lrltSEí I· -i,' ~~·Ff:l::~::- ·:, 
[>"DT( I, 1-1 );;-CRtBE (i -1 )~[;~~[,]r l-1 '-
[:FD~( I 

1
1 )":',121 J '!-itil(! -1 )+:·:~1 I:, )~Cii~C.Ff'~·~( I) 

DFDT (I, I >=-(\.!E( H )tRE( I) H::CRtoFRDT ( l l 
üFDCi),: t 1 l=RM\ l HRH;(( i )_E7F~;~( ]t 1) 
~-:H uI!+ 1 l=-CP.i..eE( 1 H-DFRDTI 1 +: 1 
C·'~~!~; I, 1-1 )=-CRt-~E!.!- i : H1GP[{I!- ·1 .' 
L·GDH 1 I H l=RT i H i-CFr•f·E \H l~:.-::~·~·1 1 l-1) 
~-GC•Ci;,! ;=-l UE; i-1 l+RE i_ I: J~·~p,,~~'-=:[l['f l) 
[!GDH! I I i=A12( I HWEl 1-1 !+RE( 1) JtcRE•GRDH I) 
[!GDC( I I! t 1 ~=-CR~BE( l ;t['GR[)C( i +1) 
fiGDT ( !

1 
J+ 1 !=RT( I i-CABE( I )%[!ljROT ·: !+ 1) 

DO 10:!0 l::l,Mr-1 
DO 10002 J=l ,lW+l 
Hii,JI=L 

100G2 Lt:rrJNUE 
1 :)·;~. CONTINUE 

P.(l
1
1l=DFDC!1,ll 

A(l
1
2)=DFDT(]

1
1l 

8( 1 , 3l =DFDC(] , 2l 
A(1

1
4l"DFDH1,2l 

A(2,1l=D6DC(1 ,11 
R(2,2l=DGOHl,l l 
P. ( 2,3 l=DGDC ( 1,2l 
A!2,4l=DGDT!1,2l 
A ( M.N, Mti )=DGDT ( K+ 1

1
M+ 1 i 

fi( Mfl
1 
~,/H :r=DGOC ( Mt l,M+ 1 l 

R ( Mfl, MN-2!=DGDT l~t 1 , M) 
A( MN, MN-3) =OGOC i M+ 1 ,I'D 
A(Mti-1,1'\Ni=DFDT!H+ 1 ,M+ .! ) 
fi(Mf.!-l,Mil-1 l=DFOCí/Hl ,!'1+1 l 
R(MtH ,MN-2)=DFDT(Mt1 ,Mi 
fi( Mr~-1 ,Mf!-3) =DFOC :M+ 1 ,r: 
v.!=(\ 

DD JOC i=2,MN-4,2 
R( !+1 I 1-1 l=DFDC( I-Kl,!-Kl -]) 
R(!+ I, J)oDfOTI H!, H 1-11 
fi( I +1 1 1+1 }=DFDC( I-K! ,1-K!) 
R(l+l, 1+2ioDfDTIHI,HII 
RI!+ I, I+JioDfDCI H I, H I+ li 
fi( 1+1,1+4 )=[lf[Jl( 1-Kl I 1-KI +1) 
K!=YI+l 

500 !:ONTHWE 
KX:=!l 
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c 

R'~ -1, J-Lr=DGDCil-1-KX, !-2 -:-'' 
f·(I-'-l,I-1 <~GDT(I-1-f'X,I-2-f:f, 

: I+l,J)~üGC{(!-1-P',!-1--f._:_) 

Ç;1 H, I+ 1 ):::[:~[iiU-1-KY, H-V:_; 
H;:+ 1, J+2l~c~srcn -1-KX, 1 --~- n 
Rt!+l,!~~)=~~OT .i-l-K\,1-YXl 
n~~·:>~: 

501 rmn1r;~1 

I)~ :o{) 

DQ 11~: ~=-i,~+"! 

f'.I;li:,Mi~+li~-- .:i 
f:\:+Ii·:+1,nH+i :·=-~,, l! 
J:.=lk+ 1 

"~''-L GJC~:~·,firit.r~!J,R,FXl 

DO 9087 !=1,M;i 
08 9187 J=l,Mti+l 
Alí))=O. 

9187 CüiH!tlLI~ 

9087 CO iH I t!UE 
r 
C CRnEF:iD DE COfNERGENClR DO METDDD [1[ N-R. 
c 

úO 61 J[I:::J,IíN 
CCMf'=SQHT(Ff \ !ül*F.~( 10;) 
lF\COMP-.01)(;] )61 ,61,21424 

21424 cor;T =CONT + 1 . 
c 1 c c: r:: 1 flUE 

lf!~ONTll 13,1Cl03,1113 
lli3~J=(i 

CG 27404 l=l,M+l 
C( I ,Kl=C( l,K l+FX( l +KK l 
T( I ,Kl=H l,Kl+FX{! +KK+ 1) 
KK=KK+l 

· 27404 CONTINUE 
GO TD 1001 

c 
C CRITERIO OE FINAL DE REATOR. 

i0l03 IFlZ-1.)1001,5000,5000 
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243o·t co:-mr:uE 
lHRIJS(FC lS 1,-, :)C01) 15001,15001 ,L31 ·:";' 

2-3lü0 Tco;_) )=TL·J\3i 
iUI i=i-"C(:;, 
Jf(FC\1 JCFC(3Jll4009,14010,14010 

FC\2 ·=.5~-FCt.ZJ 
G:: TO 34104 

1~~09 TC0(2l=TCO(ll 
FCI2)=~C(1) 

EC. Tü '2A10t. 

15001 co:mr~u~ 

L:f:l~~ \í I 90875 )XL,DIJ '~I I TO, TN,R 
90875 FORMfiHlX, 'L (ii)=' ,D15.7,l,1X, 'DI (f!l)=' ,DlJ. 7,1, IX, 'G(f:g/(h~M2i)=', 

tDlS. 7,/, IX,' TO(K)=' ,015.7,/, 1X, 'Hi=' ,015. 7 ,!,IX, 'R=' ,015.7) 
WR!TE(7,6577l 

6577 FORMRT(1 X,' ~.:U-Ut1DDELO 1-T:UU' ,I, IX, '*ELEM~NTOS FINITOS*' ,/,1 X,' J 
t',6X,'T CEt-ITR0',13X,'X CDHf'O',llX,'EíR ',llX,'TC') 

DO 752 J=O,N 
C!=O, 
DO 751 !=1 ,M+l 
Ci=C!+CO,Jl 
Ti( i ,Ji=T (I ,JiH0-273. i 5 

751 Cüi'TINUE 
Ctí ( J J=CIIDFLORT ( M+ 1 i 
TCXXIJHCiJIIT0-173.1 õ 

752 LDNT!NI~:: 

G'rlf1P,:o1,+.5*CM(N)+R 
ET=(] .-CM(N) JiGRMR 
RC=CMtNJ/GR~Fi 

SEL=fiCt ( \1,/\R+l. i )-Eii 
DO 861 J"'O,H,lO 
UR!TE(7 ,6. õJ77iJ, TX(l ,J) ,CM(Ji ,ETA( l,Ji, TCXX\Jl 

61577 FORMA H 1 x, 13, 2x ,rm. 5 ,3X, Di s. 5 ,3X, DlJ .J ,3X ,o1 ~;. s J 
861 CONTINUE 

WR !TE ( 7 ,6~i78) 
657{) FORMRTUX,'.t ;,9X,'T oC',lJX,T 

Dü 55075 1=20,80,20 
WR!TE(7,307Zll 

3072 FORMRT(lX,' !=' ,131 
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~:J >.5i_, J=l,~,ti 

tJ:;' !Tt\ 7 ,5612ikil lltJ,;: 
1
l( J,' I 

_;c i 2 F8f·~.fiT ll :<~,I ~,21 ,[,]5 .~. ,3K,~•lJ. J) 

3~5·J CDtJT!r~IJC 

5S·:-í·5 CO!;T!i~UE 

;oJ,Si=Tii. j 
1 
0) 

: :_=0 
~ú 7552 J=l ,N 
I t OJ\RI-1 X ( l ,J 1 ~ 2188,7552,7552 

2!88 Xf\Fil=TX(] ,JI 

7552 COfiT HlUE 
WR i TE ( 7 I 101 c) XhH lI KZ' CM ( N) ,SEL 'CF 

·i,dO FCR:l.iT( IX, '}T::' ,DIO.S,/ I H, 'Pü'J!CR:J::'' 3,1' lX, '}JlKlL=' ,DJ:).S,/' IX 
.,, 'SELET!VIDRVE=' ,Dl(i,J,/, 'TC{t1)::· ,c-10. ! 

~:ü~@ cmn wuE 
2C02Q CD!i'i I tJUE 
C19028 C:8;niW.It 

r"~ 
li~~· 
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Apêndice C 

Programa de Simulação de 
Reatores - Modelo li por 
Diferenças Finitas. 

16~ 



c; 
CI 
Cl-

ES'i'E fP.DGK~:.,R !IHLL.=.~ F,: -.-~~~~~; C,IfL~L!;:JR;S [.:L; r,,~L,E:L~ l!, 
UT!~Wi;:::.:: :_; in~S·;j ~~-J ~ .. t' ~;·:~rlS Fli~lihS E SüPO;::'J ~.:·:.~:_8 J,t. 
Pf!ETICULfl i5DTEf.:MICF .. I) t. ,JRF .. ',~i Ci-!HI';R AS SUBROT!i,;1~· fR0F E 
GJC,RDFii;, 

I 
' ' 

~-

' -]"-

* ' • 
Cl üO RERTOR I 
Cf- AV1 = ARER SUPERFlCiF-~ ~G hSTERIAL !flERTE POR UNIDADE DE VC~:JME *' 
C* REA-l ~-R * 
Ct DP = O:RMETRO EQUI~;_: __ EtH: C·R'3 PRP.T!CU~RS t 
C* DIJ = um: -: v~; TUSDS :t 
U DEJ = EX~H\J D~!~ TUBOS * 
Ct 
Cl 
C! 

C> 
CI 
C-* 
C! 

DC = INTER<- DR c~.~CRCR 

XL = Lül',?RIMENTO L: (..E!;. 
M = tiJMERO DE pmr;-:; NC~~ls PA~·R POSICRO RADIAL 
N = DE PONE:S NO~~iS PARA POSICRO AXIAL 
NP = DE Pot!E'3 NO~~ls PARA O I"'ODELO DE PRRTICULA 
ni = " DE TUBOS [·-j REc:-c,~ 

POR = POROSIDADE DO L~!T:_, 

PRC = c·~ :~-TA'...: 2~.~0R 

XKSl = CONDUTI V IDA~E -~~M l ·~ ~ DO CRTRLI SRDOR 
R "RAZAtl MOLAR R'-oTR:::_ 
TO = TEMPERATURA DE Hm;:·~ DOS REAGENTES 

R MATRIZ DO S!STE~A: q2r<:~t·1RDR EM R. 

SISTEMA DE UN!OROES = ~r:s. 

' .,. 
• • 

* I 

' I 
* * I 

* I 

* I 

' I 
I 
t 

cnn:u-t.:t:u:ntat:t:lu:tt*~:j:~ ·~:tt\-:. n~~ tt*:tt.ttntnttun::t.tttlttautttttt. 
OPT l ONS /G_FLORT ING 
IMF'L:GlT REAU8{A-H,~-::l 
IMPLlClT lNTEEE~*2':,.,l".,:...,~·,t\l 

RU,,J8 TC,Z,DZ,DR,RP.::::,-;-, :,CS, TS,A 
RERL*8 RE,AEl,AEl:,RE::, ::-I t'- ,E,DFDC,C! 'T l ,C!S, TIS 
REFU8 orocs ,DGDT I os: ·sI D~::, DHDCS ,DHDTS ,DEDC I ROL 
REAL#B DHDT. FX ,RX,DR: :,Ali=".: I ALFAl I BETA,BETAl, AVl 
REALlB DRDT ,XKG ,HF ,A~.,AMJ , P,;~.2, AM3 ,AT ,AT1 ,AT2,RT3 ,AV ,CO,OEDT 
REAL*S DEDCS,DEDTS,f..f.::,[ll:, ;:0 
HnEGERf2 K,MN,M,N,l ,.,KI .~ \,KY ,IX,IM,IK 
D J MENSION A (35", 36), T[ • J: 1 O·: ) 

1 
FX (35") ,F {O: 6) ,G(O: ó} 

1 
DFDC(O:ó, O: 6) 

1 
AT 

*2 (o: 6 l, AT3l o: 6J , RML\ .: :5) ,F- 3 to: 6 J ,AE w: 6l ,DFDT (o: ó, o:6 l ,DGDC( o :6, o 
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; ; ,'I'~,,_--' c:;.~, o::.! ,UL~i_~.; ::. :.:;,(.':.: ... ' Ui"l!E.: [_;:6, ;,' :,~) ,Ü!_;Ui~~.! ·.:t, ,1-':6 '' "-' 

-~ T s; ü: 6 I 0; 6 i I~' ü: 6 J I E I ü: 6 i I~~:·~·:~: 6 I:;: t·) ID~D TS (í): 6 ,(:: & i I 
~~~;.:~[ ·~.: (.: 6 I I):.~.' I ~E'T! 0: c, I : : ó ;. I üEL::: :.t0: 6 f o: 61 I~~!:' TS(!J: 6' ü: ~)I T(l) : l\ f 
; ;.: 1~,ü) 1 C(G:~\_,, :.-.-i~·~· 1, ~.-,te,: te:;,~ ::lo: 1ooJ I rr1E:(o: ~ (i(1) 1c 
:; n:J ( ·:: 1 ')·J J ,f C (o: iJ) 1 ü;-~{J' 1 o :2(1 lI C L((' :20 i I 1)f (!): 20 .' , LIO (O: 2')) 1 F f (o: L,J 1 

:i~~: 1 ~-~:~0:2(•1 
1
l·:·,,_K; ~::·,::),R': ::::211 

1
BOIO:tol I E; o:?o,:: -:~.-~':, ~-·= · :<, , ·:: 

~-~c--::) , R-~. lo: 201 I DR[:~( o: 2')) I DP.DT ( 1;: 20 1 f f::=.f- (o::;:;:, 1 , ~-r· [,·~p 1 c': 2iJ J , l~·~ -~ :,: ~ 

n~ ( o:zo I o: 100 j IEll (o: 6) I MEti ((I :t,) r TS I (o :2;'; r c: H-~ 'L:~:-~-.; I '' ; -J ,(J: 6) lu 
*.E!HS; ~o; 6 I 0:6) I DEl w TS! ( 0:61 o: 6) 'DE11 DT (f; :6r (): 6) I DE11 DTS (o: ó I 0:6) 
:i, TX (O :2:0

1 
O: l O(i) f TSX ( (1 :[:;) 

1 
U: 1 Oü) r TS !X (O: 2:: 1 :} : 100) 1 CF,~·\ i): 21} f!): 100 J f 

.tTFX\0:2oro: 100J fETF!M\C: lüOl, TPR t(;: 100) f TiJC(ü: 1: ,-), 1 [_;,,X((·: 1001 I TCc ': 
ril

1
FC1(3)

1
VH4i 

DAH: úE5 ,DlJ 
1

N,M
1
H'S1/ .010287, .0068f 1 00 1 3r.~/ 

OF!TR R'J I TN ,DP I ilP fRP' R";.!2.i:575~. 5 f:}.JO(i.' 'OJi '?I • 
DRTH f: 1!l f POR fPEC' [!C/2813. 72' .352 I • 358 I 'i:.-78! 
DHTR V! (i) r i.J! (2; 

1 
1)! (3) 

1 
~!I ( 4)/3400, f4-:)0;}. ,5(<)0, ,(/-•.-(;,/ 

C DEFiN!CRO DAS VRRIRUEIS DE Erm:RDR. 

Ro9, 
C DO 30028 !=i ,4 
C V=V!i il 

V=4000. 
T0=473.15 
XL=2. 
RO=DI~!/2. 

MN=~HM+ 1 l 
FAT=Ro/DP 

'< 
C L;i:~:.T;:,;l lii.:!t-.~ PF,~R Tti',i--Ef.RTU;:-;; [:~ Sfi:Drl DO FLll!D) [,[ TK0~f, 

C TERi'ilCR llü M::TD~O D2 FP.:..SP, FO~!CR!J hQG!F:C~,0D. 

c 

TC0(t!=l.02 
34104 CüiHlNUE 

DO 243;i9 iJ"1 ,i 
!F (I J-3) 13098

1 
13099 r 13098 

13099 TC0{3)= TCO ( 1 H (FC 1 ( 1 )i ( FCl (2)-FCl i l)) lt (TCO (2 i-TCO\ 1 ) l) 
13098 TCIOioTCOIIJ> 

I=0. 
K=O 
CO= i • I (. 082t. {R+ 1. J;TO) 
DZ=l./DFLORWD 
DR=l.!DFLORHMJ 

Hlú 



c 

c 

c 

li. j ,r_ ·' ~-·_·,, 

H i, 01= I. 
CS( I, (!)=(•. 

TS ~ i I(,\)= 1 • 
f SI i I, u 1=1. 

-;· I~IJriílfiJE 

L~:l t;=K-tl 
!::ZtüZ 

L ESTlF1R-d 1i'AS !NICIAIS [{1 M~TDC'D [·E iH PRRA ü MGL't~~} [;E ~ERTDR. 

c 

c 

l>:: 11 i::i_; ,r, 
Ti.l,Ki=T\!,K-li 
C\l,K)=Cil,K-L 
CSO,U=CSli,\-1) 
f~:(! ,K i ='IS( i , 1': -1 i 
TS! (I ,Kl=TSí {I, (-1 i 

11 UJNT I rlUE 
DRP=-1,/IJFLüRl(I·IP) 

1:J02 RO=Dl5/2. 

C METDDD DRS l!FERENCRS FiN!TRS PRRA G MODELO DE PRRTICULf: 
ISOTER~ICR. 

c 
DO 14 H:=O,M 

c 
C ESflM-~Tl','fiS iN!ClAIS DO ~.ETüC{i DE rl-R PARR PRRTJCULR. 

c 

E:o 12 I=l·, r;;:· 
CP l l ,K i=CS( l~ ,f, i 
Tf'\l,k)=TS(l~J-

l~ :)j~;TiUE 

C CHRMRDR DA SUBR8l!Nfl rROP. 

CRLL PROP(K ,R,lO,Cf' I TP ,RXP ,DRDCP ,DRDTP ,NP ,XKERSIDH,D,X~S11XKG,HF ,H 
tF2,ti lF ,B l s ,PEt, I ALFA, BETR,ALFRl, BETA i I BETR\1 J RW I TC ,[f' CC, TPR 'TUC 1 CTE 
*I XL, IJ I DP ,D] 5 ,DE~ ,POR. n~ ,R'J' RV1 • DC ,DZ I PRC r 12) 

CTEl =i ó, íDP! *í ~314, I 654. ):t, l464*!Ho:GO; WRP:t.RP) 
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~ ... ~ji --:,tH' 
.. ~·-i .~f-\i' í I)>·: ... _,'.~E 54 •. - L;::~ :.t231 ~,;,.i~-·~; 
úFL:·~, '; J=Df:~~' (I );f_f J, F· •·: > .. ' \G-~ ~:!~L-~· I '-l.i.l ~.)4 i 

12:: CG:i-IJ:j~[ 

c 

c 

f; í ::;J:::L .tLP ( ·1 ,K/-L,iC? ((:,F.i+\ ([IEP*DfJ ;~FC\C·)/3. i 
FI :1::· );:oef u;p, K 1-CS( i~,~, 1 
ü: ~4 >1 ,iJ'-1 
r l (J J=ll.- ~i ,/[;fLü~.T r iJ) H~P I I -1 ,rJ-2.-.tCP (!,:;i+ (i.+ !_1./l . .fL::hT! l); I 
H~'F' í_ I+ 1 ,K I+ ([lf:f'tLi~:' ;·:-F:( I, 

:> UliiT !iE:: 

8·)rt;p;;:;i, 
JD 24 l=·i ,NP-1 
80( I J=i.-! l./L1f:lüfiH l)) 
BC-ll != :. -2.+ (()?H~·~"p )WF~::,? \ 1 :') 
CL( 1 )=],+( 1./[\fLOHT ( 1) I 

24 CliilTH;UE 
oo 25 !=o,flP 
[<;;1)=-FJ(l! 

25" CO~HlNUE 
Fi =(i 
B1TR(Fl )=BO(Fl l 
G~nA :Fll =~·-.:nF 1 , /E·, T~ \Fi ) 
W:=F1+1. 
DO 410 i"FPI ,NP 
lf=H 
61 TP.( i I=BO( l H {ROl I iiCU j 1; ;a1 IF.1 i; l) 
GR~Rí I )=(DO( I l-F.O( 1 l*GRMR\ !'i J; /BlTA( l J 

410 CONYirJL;:: 
VX \ NP i=Gf1MR ( !!? ; 
LRS-i=~;P-F-1 

DJ 412 r-3=1,LP:Jf 
l=NP-[3 
MH+I 
VX{ I l=GAMRí 1 H (CU [ )~VX\Ml l ~!B1 TP.tl)) 

412 CotHINUE 
CúNlS"O. 

C TES1E DE CONVERGENCIA DD 11ETODO DE N-R • . -
0 
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bíu i.Oqi i,_:_lt.:. 
!f (l;u:::sn El, i u, 142 

, 142 lTEf:::JlER+l 
00 141 J::O,ii? 
U(!,~)::GP(i,: :+}.;lli 

GO TO l 000 

:r.z:;, *:~:p (f !f ,K I I /12, 
;t( iE-1) ·1 04, l •)5, 1Ü4 

iü5 :PC(k)::Cf'(] ,O 

GO 76207 l=·,·,t;P 
CP X i i ,K!=C? (I, U 
i f' f': 1 ,r; J=·i t· 1 i .~:1* T0-273.15 

76207 CONTINUE 
c 
C FATOR DE EFETIViDADE. 
c 

104 E1A{ IR ,K l=-CTE 1 *DRVD2/RXP i NP) 
DO 90543 !KK=O,M 
ETR! IKK ,K I~ETRI IR ,K I 

905"43 CONTHlUE 

c 

c 

c 

14 CONTiNUE 

CHHMRDR DA SlJ~PüTINA PRDP. 

LiU p ~OP ( k' F:' TC'' cs I TS, RX I C•RDC, ORDT IM I XKERS, DH,D ,XKSi I Xt:G, HF' HF2, B 
f lt ,B !S' F E h, RLFR,BEíH' fi:..FRl ,BEifll '8ETP.l i ,RJ f:~ ,CPCC I TPR. TWC f CTE I XL, 
-.t\.1 I [ip f D !'l,DEJ fPO~ I Hl ,f\ V. ft~ 1 l 'D~' DZ, P~L. l G) 

METDDO ORS DlFEWKfiS FINITAS PhPR ü ~DDELO LJE REATOr'. 

Ar..::f\LFA*l!Z/ WRlDR i 
AT=ALFfll WZ/WR:;:DRl 
HMl oo 1. +4 .iHM+DZ*BETA 
AM4~-AMII I 1/lúFLOATIM I li+ 1. I 
RMS=At\l:( ( 1 f ( úFLOAT ( i1) l l+2. )+ l • +DUBETA 
AT1=1.+(4,tRTlHDHiBETR1 +BETRll l) 
AT4::-flU:( ( 1/ lDFLOfHiMl l 1+2. l 
AT5=P.I*i ( ( 1/(0FLOP.T (Mi) l+ 1. l*2.#0RtB!F+i2.+( 1./DFLORT iMl) l )+i .+DZt 
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c 

~~ ETRl+B~-~.ii I 

HlS=XKEPS/l tR\:;:ü):i~~i 
Rt i =fiF~H', 1 +iJ 2~R 1 i 2+4, *AE1 S 
Rt:2=KF#.R'>'+rJ 2.tRV2+HE 1 ~-~-l ( 11 ( U-LL'RT \ ~ j J J+ 2, +i , ., , \ IJ'.0r L C• RI ( ,"d · 1 + 1 .. ' 

DO 107~ i=i ,r.-1 
RM2\ I )=fl~-t:( í 11 1DFLORl {!)) )+2. 1+1.+(LJZHE1 fl) 
H~~:; I i=fi~<-7 ( \ 1/(C1FLOP.T; I i! i+l.) 
:iT2 1• I i=P,·n.( ( 1 /tüFLUh í {I i i !+2. i+ i,+(~;:~·! bUKi +Et:TR'il) l 
RT3t I .l=RH( t 1/(üFLüRT( I l) l+ 1. i 
ME ( I ; ::HF:t-R')+ t ~.F2J:RV2 l +(FiEl S~- r ( 1! { DFLUrlT (I l i i+ L. l ) 

107 ~ CC;~T II~UE 

C t_,}JACúES DO t-ETC~O DAS D!FEREriCRS F!N!Tfl~: CL:h R FifLICR~flO DAS C.C. 
c 

c 

c 

c 

F ( í; ;::cRMl ~C( 0, V) -4. :fAMtC( 1 , K l-OZtBETR*CS( O, K) -C (C:, K -1 l 
G\Oi::flTJH{O,• i-4.ifiHT(1 ,Kl-Dzt~ETP.l HS((' ,Kl-1 (O,i_-1 HJZ-~-ifETRll H 

:tSH0,U 
H (O) =CH (C\(-, t: :1-CS(O, K I I +ETii: 0, f: ):i: RX í 0) 
E (o i::REl :t.TSI o, K l-4*RE 1 sns t 1 ,K! -HF:f-:RVtT i o,~) +ETR( o ,K l t-CHRX \o 1··HF2 

:HRVZHS!(O,Kl 
Ell (o) ::AJ1.HS l ( 0' ~ J-HF2-tAV2-*-1S (o I K )-HHRVl :!-T (o' k) 
F (t,) ::RM:t.C(h-1 , K l +RM5fC ( t';, f~ HIZ:t~ETR~CSiM, K) -C \li, i~- .i ) 

G\ M J=RT 4'H ( t,-1 , K 1 +AT5H i r:, K l -L1Z*BETA1 ~TS (M, t:!-T \ M, K -1 ) -fi H i ( 1 i í DFL 
:t::üRHM 1 J J+ 1 • H-2.t0R:í-.B i FHPP \K '-DZtBETRll ns 1 \ M ,K 1 
H i M J=CCJ. {C iM, K l-CSi M ,K J i +ETH \ ~, K) ~:RX i r. i 
E i M i=- i í 1 ,r WFLOHT ihl J J+2. n.RE 1 strs\r~- 1 , K) +P.E2* TSi r:, K J -HHA~ 1 .n o1, K J 

:\;:+CHETA(M I K )~Rj, (M) -AE 1 Si ( ( 1 I ( DFLQRT ( Ml ) ) + 1 • ) *2..~.DHB l S:nf'R (f: J-HF2f 
tAV2HS!U''1,Kl 
Ell ( M i=Rll :H SI ( M, K J-HF2~-RV2i--TS i !'i, K l -Ht:~'R:,.: 1 n (M, K l 

EQURCQES RESULTArHES [1[1 KETOGO DRS LlFERErKHS FWJTHS 
PHRR OUTRDS CASUS. 

DD 100 1=1 ,M-1 

F { l }=-AM*C ( l-1,K l+RM2 (I ll'C (I ,K J -RM3( l liC \ l + 1, K i -DZtBETA*CS( I, K l-C( 
li,K-11 

li{ 1 )=-AHT( 1-l,K )+m2( I )*i( I ,Kl-RT3( I lH ( !+1,~ l-DZ*BETFtl *TS( i ,Ki-T 
:!':(I ,V-1 l-DZ*EETHlltTSI {I ,K! 
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~~ 1 l>f;~r:.;: J:, -~,, -+;-;E\: H i J( 1 ,r 1-R::l ~:~·; t: /(DFLDRTII J J J+l.rnsn + 
-i-; ,i 1-!:~ _o· • , i: . ,1. :' +U ;f _I P,( I ,f. Hf:,q i 1-h-~2-tA',.'2~TSl \ 1 ,K) 
ll: \:~=;-,'\:;I;,)', i I i. H~i-2#R~'2.(fS( 1 ,1' I-H~iR','1 j 1 í j /i 

1:: ~· CC:~W!U~ 

i_. ;-.CniTfi3U: L~; f',P.If iZ JiiCOt:JA!JR, 

~r:.;~\·),: .:=-4.~ --:~ 

~·GD1 (i\0l=fl-,, 
[1GD': S 1. O, O i =-D~*8E"I R 1 
lG~TIO,ll=-4,t~l 

C·QC,lS I (O, O! =-DZ~BETM11 

:;tii~CS 1 (r ,0 i=- U.+DJWC ( ü i t.Eift ( !J, r. I 
li h~' T~:; 0, O l=DP.:'T \0 i ~-ET f'ti ú, f·:) 
DEDl !ü,~'i=-HF*AV 
DE~CS ( 0, O J =CU:ETR (O ,f. ~-üRDC t C i 
[.;E[--: S ( ü,:.; )=ilE 1 +CT.t-EIR O, K i*DRD T í C J 
DEDTSI \O,Ol=-HF2HtV2 
~:ED-ISIC, 1 )=-4.:~Ri:JS 
DEi i DT ( 0, O J=-liFf.RVl 
[lE ·11 DTS ( 0, O J=-HF2t.P.'J2 
DEllnTSI lO, C J =Rll 
u~-~c (f,, n-1 l =RrH 
DFDC(M,hi=R~5 

DFE:2S<M, M J=-DZ*BETR 
úGUHM,M-l !=RT4 
DG01!M,Mi=RTJ 
D~['TS \h, M! =-DZt.BET~. ": 
DGDTSi (M,Ml=-DH8E"iR~: 

DiiDCS\ n,M) =-CC +ETR\ M, K lt.DRDC ( M) 
DHU TS(M, M )=EHI (M,K l *D~CIT (M) 
DEDrSi M, i'H )::-fiEl Sí ( l l J WFLOAH Ml l i+2. i 
DEü f ( M, M):::-HFiRV 
DEDCS iM, M )o[TAiM,K liDRDCIM I 
DEOTS{M,Mi=AE2+ETA(M,KllDRDT(M) 
DEDTS l IM, M )o-HF21AV2 
OEllDTlM,Ml=-HFtAVl 
DE11DTS(t\,Ml=-HF2:i.RIJ2 
DEll DTS l IM ,Ml oRll 

lil 



L,;. 3 1 ~ i~ I 1, 

L-~~::l:,:-L =--1 

~-
0

;:~·:_-~ ~ Í ~;~f; :t~~ ·;::TR 
ü?~C( l,! + 1 1=-Rrl3( I) 
DG0~(!,i-1)=-fiT 

DG~Hl,l)=fiTL(l) 

~~G:·E( l, 1 i=··DWiUAl 
~üT~:I, I, i :~=-D~~DETfli i 
DGOT(!, i+ 1 l=-Hi :3( I) 
DHDC(l, !/=CC 
iJH~-,-s( r, 1 J=-CC+ETA( 1 ,KHHtu 11 
0HüTS'.l, I J=ETR\ I ,Kl~DRDT í I) 
DEDTS( I, i -1 )=-AEl S 

['E~!::S( I I i )=UR; l ,r. )k.D~DC( I i 
DEL,TS ~ I 'I) =RE ( 1 )+ETR( [I~~ )~':HDRiiH I) 
DED1 Sl !. l, I ) =-Hf 2-trlV2 
DEOTS( i, i t 1 )=-REIS*( ( 1/WFLDAH i l l )+!. l 
DEJJD-1 (i I i )=-HFtfWl 
üE11 ["·TS ( l, I) =-HF2~RV2 
D[:llDTS! \ l ,ll=Ri I 

DD 1l:;l:· !=1,MN 
DO 1 0(.02 J= 1 , fü-~+ 1 
Ri.l,JJ=G. 

10002 CürH U~UE 
ll(;:) [,[_:;;"l'j!,:_;~ 

c 
C i\OfiTRGtM DE MR:R IZ JiiCO~ :Ai~P. 

c 
f\ C, i i=DFUctO,üi 
R\1 

7
3J=[\fDCS(0 1 0i 

R\: ,6/=~FDC(C, l1 
f\( l,:3:·=DFCoCSI 0, l) 
iH2,2)=DGDl(0, I!) 
Ri 2, 4 i =DGD TS( O, O) 
R l2, 5 J =DGDlS [ (0 ,O l 
Rl2,7J=DGDHO,ll 
fl(2,9l=DGDTS(0,1l 
Fl\3, ll=DHDC (O, O) 
Al3,3)=DHDCS(O,Ol 
A(3,4l=DHDTS(0,0) 
A ( 4,2 /=DEDH O, O) 
8: 4

1
3i =DEDCS( O, O l 

1"? 
'" 



c 

_ .. _',' 

ii ..,,~J-c.''-._,~, ., .. 
. - r --- •• 
,,-,,---"' -.,:.' 
;:·,-,,.:.~.:.--~}\_.,I 

,-;i_.:, I;··' o~:.~'>~: ,: I i ) 
f.(5,L.=~'~; ~c~~ .-:,0) 
fi(5 1 4i<~-~ ;:;IS(0/I 

R ( Mt~' liN-1 i =DE i 1 DTS I i\ I ri I 

8: :,';,r:·~) =::n 1 DTS 1 \ M, i'.) 
p,r~~~-1 ,h~;'lo:CHiTS! ~M,Ml 

A\ [-,f~-1, ,'W-1 ) =C>EDTSi. r., t',) 
R\MN-1 

1
MtH )=DEDCSlM,Ml 

1:1 r:fíN-1 , Mf-'-'·;) =DEDHM 
1

M) 
Rlh!H 

1
MII-6)=[:E!HSOí,h-1) 

Fi (i"rN-1 , Mr-!-7 l =DEDCS \M, h-1 i 
R\i'',~i-1 ,Mtl-8) =üEl1T (M 1 M-l I 
R( hfl-2, i'it~-1 ) =üMCTS( ~ 1 M i 
H tMN-2, Mti-2) =DHDCS ( ~, l'\) 

f!{ ~N-2 ,MN-4 )=DHDC Ui, f,) 
H (fiN- 3,~.N)::0GDTS! ( ~,,M I 
A (MN-3, fW-1 ) =DGDTS(M ,Kl 
FHMN-3 ,Mfi-3/=DGDT (M, M) 
A(MM--3IMI·hl=DGD1SlM,M- -1) 
RI MN-3 I MN-Bl =DGDT (r,, M-1 l 
RlMN-4,MN-2l=OFDCS(I':,Ml 
R\ r.N-4, MtJ-4) =DFDC( M I Mi 
R(hr;-4,1'írl-7/=DFDCS{M,M-l) 
fl(MN-4,MtH)=OFOC(M

1
M-1 i 

Kl=ü 
[lO 500 l=S,i':'·i-9,5 
R\ i i 1,1-4 l=DFúC( I -4-4:t:K!, l-5-4~f, li 
A( I+ 1, J-Ll=üFDSS{ !-4-4tK I, l-5-4:t~ I J 

R( l+ 1, I t 1 )=DFDC( l-4-4t:Kl, 1-4-~Wl) 
R; l + 1,1 nl=DFDCSt l-4-4tkl, l-4-4*K I l 
A{ I+ 1 I i +6 l=DFDCl l-4-4*-K I, J-3-4*K I) 
f.( 1+1 I I +3)=0FDCS( ]-4-4*Kl' J-3-4~Kl) 

At I +2,1-3 l=DGDT ( 1-4-4*-K I, I -5-4*K l l 
Rll+2,1-ll=DGOTStl-4-4tKI,l-5-4tKll 
R ( l + 2, I+ 2i =DGOT { l-4-4tK I, 1-4-4í~ I l 
!11 l t 2 I I +4) =DGDTS{ l-4-4*K 1 ' I-4-4:t-K 1 ) 
R ( l tZ, I +5 )ooDGDTSI ( I-4-4!K 1 , !-4-4tK I) 
p( l +2, I +7)=0GC<T( 1-4-41K lI I -3-4*Kl) 
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c 

c 

c 

~I 1 +3, 1 + 1 /=~1-lD(_ ( J-4-4H I I I-4-4-f'\'. I) 
A( I +3, I +3l=DHDCS\ I-4-4:H~ I, I -4-4-~f:.l) 
R! 1 +3, r +4l=Dr-mw:: -4--m. 1, r -4-4~r 1 1 

fi( 1+4' J -3)=Ulfi"i ( 1-~-<H J I I -5 ~:''',li 

A ( I +4, l-2! =Dm.:'S( i -~-q}:_l , i -5-41f: l; 
fi( I +4, 1-1 i=DEDTS ( l-4-4n: I, 1-J-~~J:! l 
R( ! +4 I l +2 i =DE~ T( 1-~-4 .. ~. I I I -4-4~K I ) 
fi(_ I+~ I !+3i=DEDCS: l-4-~H!) I -4-4t:: 1) 

H (! +4,1 +4 \:::DEDT~ ( l-4-4~ ;_ l , ! -4-4-ti-_l '< 

R {I +4, l +J l=DEDTSI ( i -4-~t~: l , 1-4-.1n:! :' 
fl( 1+4, l +i)=C.t:OTf I -~~-4H!, I -3-4~·:: 1 :' 
fi( l +4 I I tt:) =!!E:D~S( 1-4-4'-i-K 1, !-3-4t.t:! : 
R~ I +4, 1 +9 l=DE~TS( I -4-4n: 1,1- 3-4~-~ I l 

A\l +5, l +2 )=DEl Wl ~ 1-4-~~n , l-4-4~n I 
R (I +5, I +4 )=DE11 OTS ( 1-4-4tK! I I -4-4:!:1:: ]_\ 
A{ l +5, 1+5l=DE110TSI i l-4-41K I, l-4-4~K l) 
K 1=~ !+ 1 

5üü CotHltiiJE 
!K==u 
DO 113 J:::O,ii 
W1+1+4W:,r.tJ+1 )=-F(l) 
R( I +2~ ,~f.IK, Mil+ 1 )=-G( I) 
Ali +3+4t!K ,MN+l )::-H( I l 
AlI +4+4tlK,MN+ 1 )=-E{ J) 

A (J +5+4H K, Mil+ l ) ;;-E11 (! l 
JK:=IV+l 

113 C011T!NUE 
CQNT:::0. 

C CHAMRliR DP. SUBROTH-l~ GJGRDAr-l. 
c 

I:RLL GJORDRiH~,N. R, FX) 
c 
C TESTE DE CONVERGENC!R DO METODO DE ~H PARA O MODELO DO REATOR. 
c 

DO 61 1=1 ,MN 
IF(RBS{FX(ll l-.OOOi )61 ,61,2424 

2424 COUT=CONT+l. 
C b6 l5,b5HXtll 
C 65 FORMRHlX,'FX=' ,030.17) 

61 Cú!HINUE 
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~--'T; i •• , ·>:~-,111~ 

:~·:.i,'',.c, ', ,,. ·:r\ll+)+,;.Jrl, 
~,i,~'::=T :,, ;+F/,(!+2+4~;1, 
-', ~· / . =·~ :-\; J I •FU I +3+4.!-·::1 .. 
1511,:: r=T~· l,~)~F~f(+~;~~E:;: 

bl \! ,K l=TS! (I ,Kl+F\( i -15+4HS I 

-=~- ~;(;)H] .. :·.~~ 

GG' :o i:-:•2 
c 
C CLTER!Q C'E PHRRDA. 

l0(r'3 lF\Z-i,j':U·1,5000,5000 
50~0 cmnn:uE 

rc1 llJ;=·,c,_:;H. 

'~ TESTE DE CD!NEPGENCIA DO METODO DA FRLSA POSICRQ liODJFJCADO. 

IF t.Rt'S 1 FCl ( $; J- .0-DO 1 ) 1500) , 15[\C. 1 ,231 00 
23100 TCI)(li=TC0('3) 

FCi(])=FCH3l 
!F (FCl ( 1 ):H:Cl (3;: 140(19, 1 ~!)1-:, 14010 

i4t)10 TCüW=TC0(2) 
FC1 {2)=.5tFCl (2) 
GQ TO 34104 

14C•09 T[0\2l=TC0!1l 
FCi í2i=FC1 \1 l 
Kr TD 3~1{;4 

c 
C SR l DA DHS RESf'OSTRS. 
[ 

WRITE(7,90B75lTN,V,D!5,R 
90875 FORiiiHllX, 'TN:;' ,015.6,/, lX, 'G\Kg/(h~M2)=' ,015.6,/,lX, '01 (M)=' ,DlJ. 

lb,í, lX ,'R=' ,D15.6l 
WRITE17,65771 

6577 füRMRT ilX,'t!IMOOELO 11-Tl<UlUI' ,I ,'IUDIFERENCAS FINITASIII', 
f! ,3X,' J' ,6X,' T TS oC' , l3X,' X XS', llX,' TC /TSl', 12X,' CPC/TPC' i 
DO 752 J~o ,N 
C!=O. 
CIS=O. 
Ti"O. 
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TJS=l1. 
ETRI='), 
DO 751 I=G,h 
CI=CI+C( l ,J) 

ClS=Clb+lStJ,J) 
T!=T!+T(J,J) 
TIS=-tlS+TSi I ,JJ 
TU I ,Ji=T (I ,Jl-~ T0-273.15 
EX( l ,JI=TS( l,JHT0-2n.l5 
TSLC i ,JJ= TSI O,JP.I0-273. 15 
ETP.!=[TfllTEH;( I ,Ji 

Cií( J) =C! !l•t LORT ( M+ 1 1 

CMS t J ,I::[ lS/DrLG~i ( M+ i ) 
Ti.(h=T:/ttrU~?.TtM+l i 
Tr,S (J! =TI S/DF;_Q~.T\ M;-l ) 
ETF:tJ (J) =ETRI iDFLOAT ( M+ -~ l 
[C/X \ J :=TCUHT0-2? 3.15 

GRi-":?.:=1.+.5~CF,;N)+R 

RC=CM (i~; /GR;<Rl 
[! =( 1 • -C f, ü; J l /[ifittR1 
SEL=Ft;:/( (i,/; f;, 1, i )·-ET! 
Oü i7512 J=V,fl,-10 
Wf: 11 E:::·, 453 J-J, h i~;, Jl , cr.u J , rcxx ( J l ,CPC Ul, J, rsx \o, Jl I ChS(J l , TSJ x ( 
~0,J), TPCUi 

-'i";3 FORMí:T ( 1 ;(' 13' 2X' ~ 15.5 ,3X' D 15.5 13X f D15. 5. 3X ,D 15,5/' 1 X, !3. 2X I['"! 5. 5,3 
tX,D15.5,3X,DJ5.5,3X,Dl5.5! 

17512 cm,1It1UE 
URITE(7 ,380721 

30D"i2FDRMR111X,' .1 ,101:,·10C. ,m:,;TSoC',15X,'TSI oC'I 
DO 55075 !=20,8ü,20 
WRiTE(7 ,30721 i 

30:'2 FüRhF!Tl1X, !=',li i 
Dü 34)6 J=0,M 
WR ITE\7 ,5612)J, TXU,l I, TSXlJ, 1 l, TSJXU, I l 

5612 FORf\FITii \, !3,2X,Dl 7. 7 ,3\,Dlí. 7 ,3:~,1il7. 7) 
3456 l:OfH!NUE 

55075 COiH!NUE 
Xr1A I =TX ( l), O) 
KZ=O 
DO 7552 J=l,N 
! F íXMR I-TX \O, Jj) 2188,7552, 7JJZ 

2188 XMA!=TX\O,J/ 
KZo=J 

176 



'''-' , ,,'l•nHoF;i ,' :_,cr,un,::.t.: .. 
1-.' I [1[-'1'',1 ·.·X,') T=' rD15 .~r I r 1 X,' POSl: -,:}:: r 15,/ r i X,' :<~li~iiL=' ,úl5. 5 ,, 

1
1 ~ 

1 --L:_,;,I~\~;[i~::o·,oJJ.~) 
l.~.i: ',-'

1
t-S7t:1f.'Z 

oS73 :L::1. 111;,-~::TriL r~~ r·~ ;u c;·.:...i IL" 
1

;.::· 

C,J :.-~).} J::(;,M 
~~~· 1 i;_'.; 15'•612:· ":, 1 HJ,:.2J 1 L [.-,:=}I E:~! J1 ::z:, 

57' c, i FG.:;,,,:., I;, 13,~.'-~~ I í ,', ,-~i.,Gi 7. 'i ,3;):-1 7 .7) 

~. iit:\7
1
442L!J 

,--".,r, . 
V't"!~ i'/ f:_:::;;P,:I_·,.~~· R ·,~i_ 1 'T :n=·T (eC:, 

1
lüX, 

CC. 12~5~ J=C,UP 
[ ~~: 1 H:_ ( 7, ~·-:·o i 2 )J, w::: \J ,1;2.:, u ;', { ~, ;:z; 
U,(!,~] 2 F;_.:~,,; i { 1 X, 13,2~-. Gl7. 7 I·::;: ,Dl ~ .7) 
•_.-:2~Sü ''.i-,~~;G:: 

C Wlilfi<7,\'Cl4114: 
C~'G543 tURnRHlX,'J:: rl3) 
C [10 1256 J::O,tJ' 

wr: 1 TE'· 7
1

061 :;· :·J, TPX u, 40 ,r I u HJ, 401 
C 6612 FOf·.-,RT(íX 1 l3,2X,O"!'i.7 1 3~-,D17.7! 
(; i 250 CONT! N.UE 
C30V28 ce:n irdE 

trm 
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