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Glossario

Sistema: parte restrita do universo, arbitrariamente especificada, sob
consideracao ou estudo.

Vizinhangas: o resto do universo (todo o universo menos o sistema)
Fronteira: limite que separa o sistema das vizinhancas

Sistema fechado (sem escoamento): sem passagem de massa através da
fronteira.

Sistema aberto (com escoamento): existe passagem de matéria através das
fronteiras (ha entrada e/ou saida de massa)

Propriedade extensiva: propriedade aditiva, proporcional ao tamanho do
sistema, seu valor é a soma dos valores dos sub-sistemas (partes). Ex.: massa,
volume, numero de mols, etc.

Propriedade intensiva: seu valor independe da quantidade de matéria ou do
tamanho do sistema, nao muda se o sistema for sub-dividido. Ex.:
temperatura, pressao, densidade, concentracao, etc.

Estado (variaveis de estado): conjunto de variaveis (propriedades) que
carateriza um sistema.

Regime permanente (estado estacionario): em cada ponto do sistema, as
propriedades nao variam com o tempo.

Regime transiente (estado nao-estacionario): as propriedades (pelo menos
uma) variam com o tempo.

Balanc¢o: equacao de conservacao



Propriedade extensiva (D)
(proporcional ao “tamanho” do sistema)

ex.: massa, volume, nimero de mols, ...

Propriedade especifica/intensiva (o)

(nao varia com o “tamanho” do sistema)

ex.: densidade, concentracao, fracao molar, ...
temperatura, pressao, indice de refracao, ....



m Vv
Propriedade extensiva (P) ®=[pdm=[ppdv
(proporcional ao “tamanho” do sistema)

- - : : 0
Propriedade especifica/intensiva (o) p=—
(nao varia com o “tamanho” do sistema)

Exemplos:
especifica X, _Mi 9 X = M, {moli} C = N {moli}
m| g n | mol V| L

extensiva m. (9;) n.(mol.)



Balanco macroscopico de uma
propriedade genérica ¢

Defina um volume d

e controle (V.C.)

-

™~

taxa de ] taxa de
) taxa de entrada taxa de saida N
acumulode ® | = — +| producao de @
ded no V.C. ded do V.C.
dentrodoV.C.| = g N . > | dentrodo V.C.
Z = vazdo de @ vazdo de @ Z - =
derivada em rc;Ifa(;éo ao tempo entrandono V.C. saindodo V.C. taxa de "gerac&o"
i(q)) (ou consumo) de @
dt / dentrodo V.C
\_ j' v — /
4 .
d(®) / -/ : unidades de @
— (Dentrada - (Dsaida +O producéo -
dt — unidades de tempo
H,/_/ vazao de vazao geracdo ou
acumulo entrada de saida producéo

&

J




Balanco macroscépico de uma

propriedade genérica ©

Defina um volume de controle (V.C.)

-~

-

taxa de ) taxa de 1)
] taxa de entrada taxa de saida N
acumulode @ +| producdo de @
de ® no V.C. de ® do V.C.
dentrodo V.C. g g dentrodo V.C.
< -~ > vazdode @ vazao de @ - — ]
derivada em relag&o ao tempo entrando no V.C. saindodo V.C. taxa de "geracéo"

(@)

dt

(ou consumo) de @
dentrodo V.C

Exemplo: V.C. =minha conta corrente no banco
® = dinheiro (S, reais) na conta (ou seja, saldo)

d(saldo$) _

.

J

-

,V
acumulo
(+ou-)

|

o

depositos
reais/dia

saques
reais/dia

(rendimento

(juros)

N N
vazao de vazao de

. reais/dia

o

~

[reais}
dia

/

~
geracao ou producéo

(+ou-)




Balanco diferencial da propriedade ¢
(V.C. = elemento diferencial = dV = dx.dy.dz)

p— = +Ve(pNip)=—Vej, + I
Dt d v - S —
— divergente do divergentedo  taxa de geracédo
acumulo fluxo convectivo fluxo difusivo ou producgéo
ST N -
: L .
' 0 Ss —>
' o )
i Vi LU
] ;

- 'O
.............................



Balanco diferencial da propriedade ¢
V.C. = elemento diferencial = dV = dx.dy.dz

Do _ 2(pp) -
P +Ve(Np)=—Vej, + &, ~
Dt A — —
— d|vergente do divergente do taxa de geracdo
acumulo fluxo convectivo fluxo difusivo ou producao
V ’I" -------------------------------- \\ N
: N[ .
E O Ss —>
' - )
i "| ‘_J_\;_Ex' L! .
—> se || | T i _____________

<
_______________________________

Balanco macroscopicoda propriedade ®
V.C. =todo o volume do equipamento =V

d(@)
T p— Sbentrada) Sbsalda + @ prOdUCéo ———————
“——  vazaode vazio gerac}go o T

acumulo entrada de saida producéo



Balanco diferencial da propriedade ¢ Usa-se quando ha

_ . . _ _ variagoes espacials
V.C. = elemento diferencial = dV = dx.dy.dz de propriedades

D(D 5(,0(0) . — dentrodo
P Dt P +V (,OV(D) =— Ve JcI) Oy, equipamento
H/_J \ )
<~ divergentedo divergentedo  taxa de geragio (quandoeu quero
acimulo  fluxo convectivo fluxo difusivo ou produgdo —— calcular

——————————————————————————————
L d -

propriedades em

:."V N[ | funcdodex, v, z)
E O Ss m—
: R, | '

. [f1 ---?

<
_______________________________

Balanco macroscopico da propriedade @

V.C. =todo o volume do equipamento =V

a(®)

dt o fDentradaE fbsalda + (D producéo

Ng ~N—
— vazao de vazao geragéo ou
acumulo entrada de saida

producao

Usa-se quando nao ha
variagcoes espaciaisde
propriedadesdentro do
equipamento (valores
iguaisem qualquer
ponto (x,y,z) dentro do
equipamento)
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Relacao entre os balancos diferencial e macroscopico

Balanco diferencial da propriedade ¢ (V.C. = elem. dif. = dV = dx.dy.dz)

2(py)
A

Balanco macroscopico= Z (balanco diferencial).dV

@dv +Ve(pip)dV =-Vej,dV +5, dV

+Ve (pvco)——V-J@wV@]

jMdv +W~(p\7¢)dV =—W‘ JodV +J"’V@dv
V

a ¢ " v

j& o ﬁdS — j% Py gdv Teoremado divergente
S

Y (Gauss-Ostrogadskii)

2{1poav |+ (o0 e s =1, o165 + 5, 0V
A \v S S I
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/ integral de integral de \ Teorema do divergente

superficie volume (Teorema de Gauss-
L= N - ) Ostrogadski)
| aen dS=] Veg dV
s e — Y —— /N\
fluxode « fluxode o queentra
que atrayessa menos N
a superficie dS fluxode a quesai
(+seentra do elemento

- e sai) diferencial de
\ volumedV /
V e (0V @) = (sai — entra)/comprimento

_ num elemento de volume diferencial
(pV @) e n = fluxo da grandeza ¢ através da superficie S

(onde n e o vetor normal a superficie S)

Z
o
Ay

<!
Il

Nas superficies internas, o fluxo que sai de um elemento entra no
elemento adjacente. Portanto, em todas as superficies internas, os

fluxos se cancelam.
Restam, nao cancelados, os fluxos de fora do macro-volume

(que entram e saem do macro-volume) "



d(IPmVjH(PV{D)'ndS ——I Jq)tndS +Ia®vdv

\ J |V
l /
’ g ‘

7 - '
—((I))+ I(,OV(P + Jcp) o ndS =+® produc&o
A S )
[(Ng)ends
S
o j -
A o !\l CDentraSentraJ T !\I dsal Ssaij = produgao
d)entra d)sai
g dd A
. CI)entrada chalda + (D producao
dt o N —
—_ vazao de vazao a
acumulo entrada de saida gﬁﬁgﬁﬁgé’ou
\ j 12




Relacao entre os balancos diferencial e macroscopico
Balanco macroscopico da propriedade @ (V.C. = volume V total)

[d — (Dentra B (Dsai +O producéo]

dt
Balango diferencial da propriedade ¢ (V.C. = elem. dif. = dV = dx.dy.dz)

® =-N, ¢fdS
S Cbentra,x = _N®,X ¢ ﬁdedy = —(p\_iX(D + T@,x)x ¢ ﬁdedy
/ Cbsal X+AX = N@ X+AX ﬁ dZdy = —(,0\7)((0 + T(D x)x+Ax ¢ r_.idedy
4 T Dy =Ny, @i, dxdz = (0,0 + ], y) o fi, dxdz
Cbsal y+Ay NCD y+Ay on dXdZ — —(,OVyQ-I- JcD y)y+Ay n dXdZ
(Dentra,z = _NCD ;@ n dXdy — —(IOVZ§D-I- J(I) z) of dXdy
) CI)sau 14A7 NCD,z+Az ndedy - —(,OVZ(0‘|' J(I),z)z+Az ndedy
lim
dx—0
dy—0

dz—0 l:> l:> [§(§¢)+V (,0V§0)—_V.J(D‘|‘GV® ]




Balanco diferencial de massa do componentei

0 Ga(pig) =T eTu+,
®=[g de i]=m =Mn =MCV { g de ‘_}{mo' de i}[cms]
mol de | cm’
gdei| m MCV MC
— j— I: ! ! — ! ! :MC
P {gtotais} m m P, —PP=T

; :{g de '}zM.r_:{ g de 3 {mol de |}
" ls.cm’ " Imoldei1] s.cm’
. _{g de i}—MT—[ g de i ]mol de i}

" |s.cm’ " Imoldei] s.cm’

%+§O(\7Ci):—60i +rij

—
-

=-p Di§(ci /P) RS Ti = _Dﬁci

<€
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Balanco macroscopico de massa do componente i

em]

C:j;qt) — (bentra B (i)sai + (D producéo
. gdei | moldei :
®=[g dei]=m=Mn=MCV = _ [om’]
mol de | cm’
o {g de | }_ _MC_q. { g de |l{mol de mcm}
mol de I cm’ S
{g de | } { g de i }{mol de i}{cmg_
mol de I cm’ S |
b = { } (6. dV = jrdV { g de |l{mol de i
o S Vo mol de 1| s.cm’
(dv _d(cv) h
N.
' =C. dV
=g =Gl ~Ci J g
v
\_ AY ) 15




Balanco diferencial do componentei
V.C. = elemento diferencial = dV = dx.dy.dz

%+§0(\7Ci)=—§07i +.

——————————————————————————————
L d -

! N[

A [)ss =
| i avis I'I :
—> Se E
L

-~
_______________________________

Balanco macroscopico do componentei
V.C. = todo o volume do equipamento =V

4 )
dni — d(CIV) :Cieqe _Ci sUs +J-r|dv
gt dr e e

\—ﬁ/_J

\_ i Y,

Usa-se quando ha
variagoes espaciais
de propriedades
~— dentrodo
equipamento
(quandoeu quero
_ calcular
propriedades em
funcaode x,y,z)

Usa-se quando nao ha
variagcoes espaciaisde
propriedadesdentro do
equipamento (valores
iguaisem qualquer
ponto (x,y,z) dentro do

equipamento) .



Balan¢o de massa do componentei

Balanco Macroscépico dn, d(VC,) C C RV

volume de controle = todo o dt - dt O A ¢ A Va

contetido do reator (volume V) — enita o geracho ou
acumulo acumulo producéo

Balanco Diferencial a:

volume de controle = elemento diferencial A

(p.ex. um cubo de volume AV de + \V ¢ (VCA)J = \_ Ve ‘]Aj + RVA
g —_—

. ~ 4
dimensoes Ax, Ay, Az) ‘“——  fluxoconvectivo  fluxodifusivo  geracioou
genericamente colocado em acumulo producio

qualguer ponto dentro do dominio

(paramistura binéria ou pseudobinaria, e considerando p e D, constantes)

|coordenadas retangulares: C, = CA(X, Y, Z,t)

2 2 2
Cuy Cayy s, Cu_p [0C, 0°C, O,
ot OX oy 0z OX oy 0z

+ R\,A

Coordenadas cilindricas: CA = CA(r,H,z,t)

2 2
aCA +Vr 6CA +V_98CA +Vz aCA = DA Ei(r aCAj_i_iza CQA + a CQA + RV
ot or r o6 0z I or or r- o060 0z A

Coordenadas esféricas: CA = CA(r, 9, ¢,t)

V 2
oCy ,, 0Cu Yy OC, | ¢5CA—D{1Q(H@CA)+ 1 a(sineacA)+ 1 aCA}RVA

ot "o r a0 rsind g YrParl or ) rsind od 00 ) r’sin’0 04’

17
(William M. Deéh, Analysis of Transport Phenomena, Oxford Univ. Press, 1998)



Estequiometria das reacoes quimicas
[aA + bB—>rR+sS]
espécies M R Y T N coeficientes
guimicas estequiomeétricos

A, A, Ay A,.....espécies Al

[-Ia\A -le +IrR+|s,S =0J
Vool Voo

Vi V, V3  Vg......coef esteq. v,
o ™
<0 reagentes
v.=49>0 produtos
=0 Inertes

\_




Coeficientes estequiométricos - Exemplo

1IN, + 3H — 2NH,

coeficientes estequiometricos (molares, representam proporcoes molares):

v, =-L v, =-3 v, =42
coeficientes estequiomeétricos massicos (proporcoes em massa): Vi* =V M i
v, =—28¢Q; v, =-60; v, =+340

A somados coeficientes estequiometricos massicos € nula (massa total se conserva).
A somados coeficientes estequiometricos molares ndo é necessariamente zero
(pode ser ou ndo, em geral ndo e).

r:O

n n
;V*i =0 ;Vﬁ ou

k;tO

19



Cinética da reacao quimica

mol / reacBes mol p/ reacdes
H = { 3 } Eomo%éneas R = catalisadas
cm®s | 95 | porsélidos

Taxa (velocidade) especifica de producdo do componente i
- mols de I produzidos
| cm®.s

1N, + 3H, — 2NH,

r I r _ r r r
N, _ Hy _ "NHg ou seja N, _ "H, _ NH; _ R
VN, VYH, Vi, -1 (3 (+2)
fpara uma reacio quimica\ ( Param reacoes simultaneas
m
[ =v; R =2 ViR,

v, =coef.esteq.do comp.i v, ; = coef.esteq. do comp. i na reagéo j



Cinética da reacao quimica

r > d | CUIDADO: isto ndo é uma definicdo de
' velocidade de reacdo quimica!l!
A (100% dC .
1100%) : A =0 (regime permanente)
- . dt
A (ndo-reagido)
— ; mas
N~— ——— B (formado ,
L —— ( ) r,=0 (B estasendo formado)
— —
- portanto
=5
A—B dCA
~—_ _ Iy # gt

Cinetica = equagao ‘R=f(C,, Cg, C, ..., T)

21



Cinética = equacao ‘R=f(C,, Cg, C,, ..., T)

Reacédo elementar

transformacédo direta de reagentes em produtos, sem intermediarios)
cinética tipo lei de poténcia (“lei a acdo das massas™)
ordem da reacao (expoente) para cada reagente = | coef. esteq. |

aA+bB—>cC  R=k(C,)(C,)

Reacéo nao-elementar

transformacéo de reagentes em produtos nao é “direta”
ha formacao de intermediarios (.. ha um mecanismo de reacéo)
cinetica € empirica (determinada experimentalmente)

aA+bB —>cC  R=k(C,)(C,)
a =ordem de A (ndo necessariamente = a)
S =ordem de B (ndo necessariamente = b)

_ kC)(EC)
1+kC, +kC,

22



Cinética = equacao ‘R=f(C,, Cg, C,, ..., T)

aA+bB T sS + pP reacao elementar

R =k, (. (Caf —k (€. F(C,) =K, {(cm(cs)b SRR (cpﬂ

d
Na condicao de equilibrio:

R =0 =Ky (CA,eq )a (CB,eq)b =k, (Cs,eq )S (CP,eq )p A

R = kd _(CA)a(CB)b - (CS )S (Cp)p |

\ L ° ayy

-

\
ky =k, (T) =k, exp(— %) ....... equacao de Arrhenius

Keg =K (T) =K, exp(— ﬂj equacao de Van't Hoff
\_ RT ) 23




REATORES IDEAIS
e DESCONTINUO

reator de batelada (tanque agitado) —~
« CONTINUOS
CSTR (tanque agitado continuo) |

PFR (“plug Flow reactor”, tubular ideal)

e SEMI-CONTINUOS (ou semi-batelada)
ha diversas configuracoes

p.ex., descontinuo alimentado (“fed-batch”)

24



Outros reatores tipo tanque agitado | K, 5 |—]

Reatores semi-continuos (ou semi-batelada)

Exemplos

B

AV R

DESCONTINUO
ALIMENTADO
(“fed-batch”)

y o
T\g

\’h

A+B=C+D

UNIVERSIDADE DE A0 PAULD

o

O Oa0 |

O

o >

O

O
O
@) O..O

- O

O
| ||

UM DOS PRODUTOS
E REMOVIDO
CONTINUAMENTE

WV

DESCONTINUO P/ A
CONTINUO P/ B

25



REATORES IDEAIS - Hipoteses

Em reatores tipo tanque agitado
reator de batelada (tanque agitado)
CSTR (tanque agitado continuo)
reatores tipo tanque semicontinuos

hipotese: mistura perfeita
(ndo hd variacdes com a posicao) l

Em reator tipo tubular ——

reator tubularideal (PFR, “plug flow reactor”) ~—

hipoteses: homogeneidaderadial

variagoes sO axiais (dire¢ao z)
perfil de velocidade plano (escoamento “pistonado”)
sem mistura nem difusao axial (dire¢do z)

—{1E 1IN

reator tubular com dispersao axial
hipoteses: homogeneidade radial
variagoes sO axiais (direcao z)
perfil de velocidade plano
ha mistura (parcial) na dire¢ao axial (direcao z)

26




Reator CSTR

 Mistura perfeita — sem variacoes espaciais
e Conc. na saida = conc. dentro do tanque

* Regime permanente (se p constante, q.=q.=q)

e Usar o balanco macroscopico

_ tempo
~ espacial

J

Equacao algébrica

ri=1(C)

27



Reator de batelada

e Mistura perfeita — sem variacOes espaciais

e Sem entrada nem saida q.=q.=0
—>(se p constante = V= constante)

e Usar o balanco macroscopico

il d(CV) =C, & & +jrdV I >
dt — —
d(CV dC dC ==
u>w_¥wj_¥r e
dt dt dt
Equacao diferencial
dt = % E _ C.deCIJ (ou calculo de integral)
I &or )
| ' r;=1(C)

28



Reator tubular ideal (PFR)

 Sem variacoesradiais nem angulares, sé variagdesaxiais(z) 0/or=0 0/06=0
 Escoamentosod na diregaoz (v,=0 , vg = 0)e sem mistura (sem difusdo axial)
e Perfil de velocidade plano

é(:. i s — -
(v, = constante, ndo varia com ) —+Ve (VCi) =—Ve | +r
e Regime permanente A

e Usaro balancodiferencial (coord. cilindricas)

{C_1E 1IN )

z=0 z=L

2
g A+ &Jr 96CA+vZaCA:DA 1é}[ra4:’*j+ 126{:2“+8$CZA +R,
t or [r 060 0z r or «ﬁr r ab (fz g

codC 1 : Equacao diferencial
% —r | -=— dz (ou calculo de integral)
Z we v, ? r; = f(C)

29




Reacao
A+B—2D

R =kC C,

Reator descontinuo alimentado
 Mistura perfeita — sem variacoes espaciais
e tementrada g, #0, mas ndo saidaq, =0
e Usar o balanco macroscopico 2
e VolumeV variara V(t) (....requer B.M. global) W

B e

dnA _ d(CV) _ ?Aeq _KC.CV (”A _
dt dt | =

dn, d(CV)

CIII:}A

= nA 0) DESCONTINUO
' ALIMENTADO
(“fed-batch™)

= =C.g-kCCV n| =0 d
dt dt B,eq ATB ( B |t=0 ) d_\t/:q (V .

ddnt d(CV) 3& q—|—2kC CV (nD t=0

_ 0) se g = constante

[dV = [qdt = qjdt

V =V +qt 30




Reator tubular com dispersao axial

e Mesmas hipoteses do reator PFR, exceto que agora se considera a
ocorréncia de mistura na direcao z (dispersao axial). O fluxo de

mistura axial € modelado como uma difusdao: = -
3 ], =-D VC
(D.VC,)+r
\
z=0 z=L

oC, JoC, ¥,8C,  C, _ 1 a( af: j 1 aZI: azc
+ C——A v, - +R,
t " or I 00 oz > o7 " A

/CondigﬁesdecontornodeDanckwerts \

dC d’C
Vsz:DAdzA+ri . c DadCA
Z VA = 0 ZAe
e My dz |,
Estaequacdo diferencial tem, agora, dCA
derivadasde 22 ordem, entao requer 2 z=1L dz =0

y
31

condi¢desde contornoem z \




Deducao das condi¢coes de contorno de Danckwerts

Co
> I Il >,
D z Dz Dz
Z=-00 z=0 z=L Z=+00
regiao | (z<0) regiao |l (z=L)
| 2 A1 I 211
v, B prd g v %% prd g
dz dz dz dz
| _ (v,/Dz)z
c,(z2) =K, +Kge c'(z2) =K, + K3e(VZ/D£')Z
c.(z—>-x)=c,=K,=c, ¢ (z = +o0) = finito = K, =0

|
Ch(2) = Gy + K e/ O ! (2) = K,

32



Deducao das condi¢coes de contorno de Danckwerts

Co
I |
— D > ]: D > D . —
Z=-00 z=0 z=L Z=+00
regiao | (z<0) regiao |l (z=L)
! _ (v,/Dy)z I B
Ca(Z) =Cpo + Kt Ch(2)=K
entra|_ =sai|
|
(V,Cp+J =(v,Cy+J A)‘ZZO
ek -0 & &) =D, e
z=0,
c,(z=0)=c, +K, _— ic
v (c,, +K,)-DJK, % =(v,c,—D, —2~
(Cro +Kp) - Dz = ( 2 g, )Z:m
de| K, —z-gt:/P7 g 2 CA‘ =C,, % dCA
dz|, ‘Dl koD =0 v, dz
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Deducao das condi¢coes de contorno de Danckwerts

C:; I Il >,
D z D z I D F4
Z=-00 z=0 z=:L Z=+00
regiao | (z<0) regiao |l (z=L)
| / D,
ci(z) =c,, +K,e"'P)” ch (2) =K,

entra\zzL_ = sai\z=L+

(VZCA T ‘JA)‘Z:L = (VzC/Is! T ‘JA) L

dc;
L = (VZC,IAI o DZ“?ZZ‘)

(VZCA B Dz dd&)
Z

z=L,

D, O;CZ - =V gcA ? C, )
= %
A
dz |,_,
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Deducao das condi¢coes de contorno de Danckwerts

Z Z

Co
— D! D ] D) —

Z=-00 z=0 Z=\. Z=+00
regiao | (z<0) regiao |l (z=L)
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Aspectos importantes para a solucao de problemas

Dominio do problema.

regido do espaco onde o problema esta sendo estudado. Verifique se as variacdes que se quer
calcular ou descrever matematicamente ocorrem em relacdo a posicao espacial (em apenas uma
dimensdo ou em mais de uma dimensdo) e/ou em relacdo ao tempo (problema em regime transiente
ou em regime permanente)

Tipo de equagao de balango (macroscépico ou diferencial)

em geral, quando nos interessa calcular variagdes espaciais (perfis de concentracao), quando no
problema ocorrem variacdes ao longo da posicao dentro do dominio, devemos usar o balanco
diferencial. Por outro lado, quando ndo ha variagdes com a posicao dentro do dominio (p.ex. volume
perfeitamente misturado, ou perfeitamente agitado), usa-se o balanco macroscopico.

Hipdteses simplificadoras

Em geral, cada hipdtese simplificadora corresponde a desconsiderar (cancelar, desprezar) um
termo da equacao de balanco. O enunciado do problema por vezes informa que um ou mais termos
do balanco podem ser desprezados. Outras vezes, isto esta implicito no enunciado, e devemos ler com
cuidado, sempre associando as informacdes dadas a situacao fisica do problema.

Condicoes de contorno

Lembrar sempre que o numero de condi¢cdes de contorno associadas a cada variavel
independente do problema (seja uma variavel espacial x, y, z, seja o tempo t), é definido pela maior
derivada (em relacdo a varidvel independente considerada). P.ex., se existe uma derivada segunda em
relacdo a coordenada espacial x (0>C,/0x?), necessitam-se duas condi¢cdes de contorno na varidvel x. Se
existe uma derivada primeira em relacdo a coordenada temporal t (0C,/0t), o problema requer
especificar uma condicao de contorno em relagao a variavel t.



Condicoes de contorno (exemplos)

Do ponto de vista matematico, existem trés diferentes tipos
de condicdes de contorno:

c.c. do primeiro tipo:
o valor da solucao é conhecido no contorno

D.EX. X = X, Y=V,

c.c. do segundo tipo:
o valor da derivada primeira é conhecido no contorno
p.ex. X =X, (dy/dx) =0

c.c. do terceiro tipo:

nem o valor da solucao nem o valor da derivada da solucao
sao conhecidos no contorno, mas conhece-se uma relacao
entre o valor da solucao e o valor da derivada no contorno.

p.ex. X =X, f(y,dy/dx)=0
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Condicoes de contorno (exemplos)

(a) Especificar o valor da concentracdo massica (ou molar) em uma dada superficie; por exemplo:
P.EX, z=40 Ca =Ca,

Para uma reacio instantanea ocorrendo em uma superficie no contorno do dominio. a concentracio
do reagente neste contorno sera zero (pois ao encostar nesta superficie o reagente € imediatamente
consumido pela reacdo instantanea.

(b) Especificar o valor do fluxo de massa (ou do fluxo molar) em uma dada superficie:
P.EX, em - =7I, Na-=Nap

Outros exemplos:
(b1) ndo ha fluxo de massa através de wma superficie
em z=z, Ni-=0

(b2)_naparede de um tubo (de material impermeavel a passagem de A)
dcC,

dr

=0

re=f

em ryr=R

(b3) num ponto. eixo ou plano de simetria. usa-se a condicdo de simetria (quando o perfil de
concentracad € simétrico em relacdo a um plano/eixo/ponto. o gradiente de concentracio € zero no
plano/eixo/ponto de gimetria .... por que ?). P.ex. no centro de um tubo cilindrico

dc,

dr

=0

=

| em r =10
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Condicoes de contorno (exemplos)

(c) Relacionar o fluxo de massa na interface entre duas fases com a diferenca entre a concentracio na
superficie e a concentracio no seio de uma das fases. Por exemplo, considere uma esfera de raio R
de um solido poroso imerso em um fluido, se estiver ocorrendo um processo de difusdo do
componente A contido nos poros do solido para o fluido, a transferéncia da substancia A da
superficie do solido para o fluido pode ser descrita por:

dC i '
-D, ﬂ,d = ":':f[_CAL_R_C_ab.]

LA
r-& fuxo de A szindodz superhicis
Auxo d= A vindopor & 1=R 2 satransirindoparz
difiz3o, dedantroda ofluido
zsfera parz 2 superiicie
S0 =

em =R N

et .| _F—R =

onde Cap € a concentracio de A no seio do fluido (longe da interface, i.e. longed a superficie da
esfera), k. € o coeficiente de transferéncia de massa. A equacio acima € andloga a da lei do
resfriamento de Newton que define o coeficiente de transferéncia de calor h entre uma interface e

um flmdo.
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Condicoes de contorno (exemplos)

(d) Especificar o fluxo de massa na mterface entre duas fases em funcio da taxa de reacdo quimica
que ocorre em uma dada superficie. Por exemplo. considere que a espécie A é consumida na
superficie de um catalisador segundo uma reacédo de primeira ordem Ra =-k7 Ca

= = i —_ L
em I =1 *'“"'4|- = —k C4|_ )
flume de A goe chega tama de rzagan g2
ConsumD d2 A

na superficis emzazl ;
na superficiz emzecl

(e) Para o caso especial de problemas em que ocorrem conveccdo (adveccio) e difusdo na mesma
direcdo. como € o caso do problema do reator tubular com dispersdo/difusdo axial. nos contornos
de entrada e de saida do fluxo. usam-se as condicdes de contorno de Danckwerts:

D, dC
em z=10 C =C +—= =
kv A |_-_.:. A, feed '1,.:'__ d: .
em z=1L ac. 0
o d: =L
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Sobre a Lista de Exercicios
(1) FAZER !

\

(2) Evite consultar as respostas antes de esgotar as
possibilidades de tentativas (muito se aprende
quando se erra)

(3) Aula que vem: resolucao de problemas e tirar
duvidas (tente fazer para trazer as suas duvidas)
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