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Resumo: Este trabalho apresenta a aplicagio de um software de matemdtica o “MAPLE” como um
meio diddtico para cdlculos complexos especialmente relacionados as reagdes cataliticas que ocorrem em
catalisadores porosos, com diversas geometrias, sujeitos as limita¢oes difusionais internas a transferéncia de
massa e calor, simultaneamente. O problema foi formulado a partir das equagdes gerais da conservagao de
massa e energia, utilizando uma rotina desenvolvida para o Software MAPLE, particularizado e solucionado
numericamente. Calculou-se o fator de efetividade em fun¢io do médulo de Thiele para grios esféricos,
cilindricos e em forma de placa plana, devido a caracteristica interativa do ambiente desenvolvido. Foram
obtidos também os perfis adimensionais de concentragio e de temperatura no interior de um grio esférico
para reacdes exotérmicas ¢ endotérmicas.

Palavras chaves: MAPLE. Reacao catalitica heterogénea. Difusao.

Abstract: This paper is related to the application of state of the art of MAPLE software in problems related
to internal diffusion limitations associated with simultaneous heat and mass transfer in catalytic chemical
reactions in porous catalysts with different geometric forms. The problem is formulated starting from the
basic general microscopic equations of mass and energy conservation using specific procedures developed
for the MAPLE software, resulting in non-linear partial differential equations which are difficult to solve.
The problems generated were solved numerically and the solutions are presented in the form of graphics
showing the effectiveness factor versus Thiele Modulus. The concentration and temperature profiles inside
of the catalytic particles are also presented for exothermic and endothermic reaction.

Keywords: MAPLE. Heterogeneous Catalytic Reaction. Diffusion.

INTRODUCAO

A grande maioria dos processos quimicos
da atualidade s3o processos cataliticos. Segundo
FIGUEIREDO (1989) pode-se afirmar que mais
de 80% dos produtos da inddstria quimica envol-
vem pelo menos uma etapa catalitica. Nos tltimos
anos, vdrias pesquisas tém sido realizadas levando
a considerdveis melhorias em processos cataliticos
industriais. Neste contexto, a catdlise se tornou
uma poderosa 4rea de pesquisa académica e indus-
trial. Dentre os catalisadores de maior interesse

industrial, destacam-se os catalisadores heterogé-
neos, geralmente constituidos de sélidos inorgini-
COS POrosos ou Nao porosos, Mdssicos ou suporta-
dos, de diferentes dreas especificas, contendo sitios
ativos que irdo efetivamente catalisar a reagao.
Diversas etapas consecutivas devem ocor-
rer durante uma reagao catalitica para que esta se
torne efetiva, envolvendo transporte de massa dos
reagentes e produtos externamente a particula e
no interior dos poros e etapas quimicas de adsor-
¢ao de reagentes, reagao e dessor¢ao de produtos

(FIGUEIREDO, 1989; FOGLER, 2002).
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A velocidade global da reagio depende da
velocidade de cada uma dessas etapas. Se houver
limitacoes difusionais internas ou externas, espe-
ram-se velocidade ou taxas de reagdes menores.
No entanto, se houver também limita¢des a trans-
feréncia de calor, as velocidades de reagao podem
se comportar de forma diferente, principalmente
em reagoes exotérmicas, levando a0 aumento con-
siderdvel dessas taxas provocadas por aumentos
considerdveis da temperatura na superficie e no
interior das particulas de catalisador, uma vez que
a condutividade térmica efetiva desses materiais
¢ normalmente baixa. Neste caso, podem ocor-
rer situagdes de multiplos estados estaciondrios
que correspondem 2 instabilidade fisico-quimica
(WEISZ, 1962; MAYMO, 1966; FROMENT,
1979).

Para modelar tais sistemas, ¢ possivel a partir
de balancos microscépicos de massa e de energia
chegar-se a um sistema de equagodes diferenciais
que considere todas as possibilidades de varia¢oes,
mas cuja solug¢ao ¢ dificil de obter-se analiticamen-
te (CREMASCO, 2004; INCROPERA, 2003).

Atualmente, com o surgimento de diversos
softwares matemdticos tais dificuldades podem ser
superadas. Em particular, o software computacio-
nal MAPLE permite uma abordagem seqiiencial
do problema com a possibilidade de executar ma-
nipulagdo algébrica, através do sistema de equa-
¢oes resultante, apresentando uma melhor visuali-
zagao de como cada um dos pardmetros influencia
o processo (MEADE, 1996; ABEL,1999).

O software Maple representa um sistema
de computagio algébrica e simbdlica, tendo isso
como sua principal caracteristica e seu poderoso
diferencial (HECK, 1993; ABEL, 1999). Por-
tanto, o MAPLE permite resolver problemas de-
terminando a forma analitica e exata de solugoes
sempre que esta existir, assim como permite que
se utilizem varidveis simbdlicas ao invés de deter-
minar valores na resolugao de um problema. O
MAPLE ¢é um software que permite trabalhar com
equagoes algébricas e diferenciais ordindrias e par-
ciais; construir gréficos; também contando com
pacotes de solugbes numéricas. Outro recurso
que merece destaque ¢ o da programacio prépria,
muito simples, porém bastante poderosa que per-
mite a construgao de rotinas a fim de determinar
a solu¢ao matemdtica do problema a ser analisado.
Além disso, esse software pode executar a tradugao
da linguagem de programagao do MAPLE para
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cédigos como C, Fortran ou mesmo linguagem
utilizada no software MATLAB.

O MAPLE apresenta certa vantagem sobre
os simuladores de processo, pois é possivel acom-
panhar o processo de solugao com uma visao cri-
tica, analisando passo a passo o que estd sendo cal-
culado, fato este que enfatiza sua aplicagao como
software educacional. Além desse fato, consiste
num otimizador de tarefas, pois dispensa esfor-
gos com procedimentos algébricos ou solugdes de
equagoes diferenciais durante a resolu¢io de um
exercicio.

Diante de todas as vantagens apresentadas, o
objetivo do presente trabalho ¢ utilizar o MAPLE
para modelar o sistema de equagdes diferenciais
resultantes de reagdes quimicas cataliticas sujeitas
as limitacoes difusionais internas a transferéncia
de calor e massa, apresentando uma abordagem
seqiiencial.

2. FORMULACAO DO PROBLEMA

O problema a ser estudado considera a rea-
¢ao quimica catalitica irreversivel A — B, cuja taxa
de reagdo (-r,) é de primeira ordem em relagao a
concentragdo de A (C,), ocorrendo num grao de
catalisador, sujeito as limitagoes difusionais inter-
nas a transferéncia de calor e massa.

Os graos podem ter geometrias esféricas, ci-
lindricas e de placa plana.

Partindo-se das equagdes de conservagio
de massa e de energia (CREMASCO, 2003; IN-
CROPERA, 2004), em regime permanente e
considerando-se que os fluxos radiais predomi-
nam, obtém-se para um catalisador esférico, por
exemplo, as seguintes equagdes diferenciais:

DA,ef d 2 dCA .
—=—|r—"|=r,=0 (1)
ro o dr dr

A od 2 dT

¥’ dr dr

Sendo (-r,) = kCA , onde /4 é a constante

de Arrhenius que depende da temperatura e pode

ser descrita como k =k exp(-E/RT). Desta

forma, verifica-se que a taxa de reagdo ¢ uma fun-

¢ao fortemente dependente da concentragdo e da
temperatura.

As condig¢bes de contorno sio definidas na

superficie e no centro de forma a garantir sime-

+(=AH)r,)=0 (2
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tria radial e podem ser relacionadas a seguir, pelas

equagdes (3) e (4):

dCA:O £:0 em r=0 (3)
dr dr
C=C, T'=T em r=R (4)

A solugao dessas equagdes para determina-
¢ao dos perfis de concentragio e de calor ao longo
de r é dificil de ser obtida analiticamente, pois de-
vem ser resolvidas simultaneamente. No entanto,
¢ possivel, obter-se uma relagao analitica entre a
concentragio e a temperatura em cada ponto do
grio, conforme a equagao (5).

T-T = %(CAS _
A

Para resolver este problema ¢ importan-
te definir-se 0 médulo de Thiele (¢) e o fator de
efetividade (). O mddulo de Thiele é uma me-
dida da razao entre uma velocidade de reagao na
superficie e uma velocidade de difusao através da
particula de catalisador, sendo expressa através da
equagao (6) para um catalisador esférico.

k

c,) (5)

b=R |— (6)
DA,ef
E
sendo: ks =k, éﬁ 7)

Assim, quando o médulo de Thiele é gran-
de, a difusio interna normalmente limita a veloci-
dade global de reagao e, quando ¢ pequeno, a rea-
¢ao normalmente ¢ a etapa limitante. O mddulo
de Thiele ¢ avaliado na temperatura da superficie
externa, assim, a constate da taxa de reacio, ks’ é
calculado utilizando-se a expressao de Arrhenius
nas condigdes de T..

O fator de efetividade, m, expressa a razao
entre a taxa real, (~7,), sujeita a limitagao difusio-
nal e a taxa intrinseca (sem limitagdo), podendo se
expressa pela equagao (8).
__— T

(—I" A )S

Sendo (= 7,); a taxa de reagdo sem limita-

¢ao, isto &, a taxa que resultaria se toda a superficie

do interior da particula fosse exposta as condigoes
da superficie externa, C s € L

n (8)
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Os fatores de efetividade para reagdes com
limitagao interna a transferéncia de massa, mas
sem limita¢do a transferéncia de calor, variam de
0 (zero) a 1 (um). Valores préximos a 1 indicam
que as limitagbes difusionais sao despreziveis,
diz-se que hd controle cinético, situagio que ¢
desejdvel. No cdlculo de 1, pequenas variagoes
ocorrem em fun¢ao da ordem da reagio e da ge-
ometria do catalisador. Para reagoes sujeitas tam-
bém 2 limitacdo a transferéncia de calor interna,
no caso de reagdes exotérmicas, pode haver um
superaquecimento interno dos graos cataliticos,
resultando num aumento local da taxa de reacao,
por maior geracio de calor que nio ¢ transferido
adequadamente ao meio, fazendo com que os fa-
tores de efetividade sejam maiores do que 1 (um).
Dependendo da entalpia de reagao, (AH,), os
valores de | podem atingir valores muito grandes
para uma faixa intermedidria do médulo de Thie-
le. Pode levar também a regides de operagao com
multiplos estdgios estaciondrios, para médulos de
Thiele menores do que 1, principalmente quando
o grao catalitico apresentar baixa condutividade
térmica (FOGLER, 2002; SATERFIELD, 1991;
FIGUEIREDO, 1989).

Introduzindo se os parimetros y e B3 e as va-
ridveis adimensionais sugeridas por Weisz e Hicks
(1966), definidas pelas equagoes (9), (10) e (11),
chega-se a forma adimensional da equagao (1), re-
presentada pela equagio (12).

E
V= )
B . (_ AHR )DA,ef As
- AT, (10)
r C
xX=— e =— 11
R y . (11)

Ap6s as devidas substituicoes chega-se a se-
guinte equagdo para a determinagio dos perfis de
concentragao no interior da particula catalitica.

dy 2dy_ oo B(1-y) 12
dx2+xdx ¢yexp(l+[3(l—y)} 12

com as seguintes condi¢oes de contorno:
d
ccl: Z0)=0 (13)
dr
cC2: y)=1
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A resolugio dessa equagdo nio é trivial, pois
trata-se de um problema nio linear de elevada
complexidade, inclusive possuindo solu¢des mul-
tiplas para certos valores dos parimetros.

A importincia relativa das limita¢oes difu-
sionais internas pode entdo ser determinada calcu-
lando-se o fator de efetividade pela equagao (8).

Diversos processos industriais apresentam
condigdes reacionais sujeitas as limitagoes difu-
sionais. Na reforma a vapor do gds natural, com
os tamanhos de particulas de catalisadores rela-
tivamente grandes usados industrialmente, estes
efeitos resultam em fatores de efetividade muito
baixos. Dependendo das condigoes, tem-se veri-
ficado, fatores de efetividade para o catalisador da
ordem de 0,3 na regio de entrada e talvez da or-
dem de 0,01 na regido de saida dos reformadores.
Devido a isto, a atividade aparente aumenta com
o decréscimo do tamanho do catalisador por di-
minuir as limitagoes difusionais, mas em contra-
partida um aumento na queda de pressao ao longo
do reformador restringe o tamanho do catalisador
aos empregados industrialmente (TWIGG, 1980,
NIJEMEISLAND, 2004).

Quanto ao parAmetros y e 3, propostos por
Weisz e Hicks (1966), valores tipicos para proces-
sos industriais variam de y=6,5 ($=0,025, $=0,22)
para a sintese do cloreto de vinila a partir de HCI
e acetona, a v=29,4 (B=6,5x10", ¢=1,2) para a
sintese da amoénia (FOGLER, 2002; FIGUEIRE-
DO, 1989).

O estudo criterioso e a determinagio desses
pardmetros, bem como do fator de efetividade,
permitem a determinagdo das condigdes opera-
cionais e do tamanho dos catalisadores que des-
cartem os efeitos difusivos ou, pelo menos, se nao
forem possiveis de serem eliminados, que possam
ser minimizados.

3. O AMBIENTE COMPUTACIONAL
INTERATIVO

O ambiente computacional desenvolvido pos-
sibilita descrever este problema de forma interativa.
Pode-se acompanhar todas as etapas do processo,
variando-se os diversos pardmetros. A modelagem
desse fendmeno facilita o estudo de cinética hetero-
génea, resolvendo numericamente as equagdes que
governam o problema (CALDAS, 2005 a, b). Para

facilitar o manuseio do ambiente computacional
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interativo, a modelagem abordada foi dividida em
etapas, apresentadas na Figura 1, 2, 3 e 4.

O ambiente utilizado ¢ estruturado em mé-
dulos, onde por meio de um menu principal o
usudrio seleciona o médulo desejado e pode acom-
panhar na seqiiéncia todos os passos necessdrios
para a obten¢io da solugao de qualquer problema
de transmissao de calor, transferéncia de massa e
quantidade de movimento. A Figura 1 apresenta
a tela do menu principal, onde cada médulo pode
ser acessado apertando o botao de “+” a esquerda
do modulo desejado.

Ao acessar o primeiro médulo correspon-
dente as equagdes da conservagio no sistema de co-
ordenadas adequado o usudrio deverd entrar com
o sistema de coordenadas que serd utilizado para
solugdo do problema: cartesiano, cilindrico ou esfé-
rico. A partir daf o software gera automaticamente
as equagdes gerais da conserva¢ao de massa (para
um componente puro e para misturas bindrias),
energia e quantidade de movimento. A Figura 2
mostra o resultado final das equagoes geradas..

Inicialmente, a andlise microscdépica en-
globa as equag¢bes da conservagao de energia e da
massa, que s3o apresentadas em suas formas ge-
rais para diversos sistemas de coordenadas. Em
seguida, efetuam-se as simplificagbes necessdrias,
definidas pelo préprio usudrio, bem como a adi-
mensionalizagio do problema. Resolve-se o siste-
ma de equagdes, no presente caso, uma diferencial
(equagado 12) e outra algébrica (equagio 5).

A rotina apresentada p ara resolugio do
problema pode ser usada tanto para geometria es-
férica, como para cilindrica e retangular, utilizan-
do-se as equagdes pertinentes e considerando-se
as hipdteses referidas acima. Além disso, pode-se
modelar o comportamento de sistemas reacionais
de ordem zero, primeira e segunda ordem. No
presente estudo apenas exemplificaram-se casos
de reagdes de primeira ordem.

No médulo SIMPLIFICACOES ¢ realiza-
da a simplifica¢io das equagdes, para isso o usud-
rio deverd fornecer os seguintes dados:

* componentes do vetor velocidade e a de-
pendéncia funcional das mesmas e a de-
pendéncia funcional da pressao e as com-
ponentes da aceleragao da gravidade;

* dependéncia funcional da temperatura e
a dependéncia funcional da taxa de gera-
¢ao de calor por unidade de volume;
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* dependéncia funcional da concentragio
de componente A e a expressiao da taxa
de reagio de A por unidade de volume.

Apés o fornecimento das simplificagoes, es-
tas sao efetivamente aplicadas a cada equagio de
conservagao. Posteriormente, no médulo PRO-

BLEMA FORMULADO sio evidenciadas as

equagdes a serem resolvidas para o problema pro-

) Maple 10/ - [Escopo do problema.mws - [Server 1]]

posto e suas respectivas condigdes de contorno,
conforme pode ser observado pela Figura 3.

A defini¢ao de parimetros para a determi-
nacio da equacdo (8) pode ser visualizada na Fi-
gura 4.

Além da formula¢ao do problema esse ¢ re-
solvido numericamente, a sua solugio ¢ apresen-
tada na forma de gréficos de maneira a facilitar a
compreensao dos dados.
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is de tracio e temperatura:
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Figura 1. Demonstragao do Ambiente Computacional Interativo (CALDAS, 2005a, b)

4. RESULTADOS OBTIDOS

Para o problema em questao, foram escolhi-
dos valores de y entre 20 e 40, B=-0.3, 0, 0,1, 0,2
€ 0.3 e um intervalo de ¢ de 0.2 a 20, como exem-
plo. O valor de  negativo corresponde as reagoes
endotérmicas, o positivo para reagdes exotérmicas
e o nulo para reacdes isotérmicas.

A partir desses valores foram executadas as ro-
tinas construidas resolvendo numericamente a equa-
¢ao obtida. Os gréficos para o fator de efetividade
(n) versus os valores de ¢ para coordenadas esféricas
e cilindricas s3o apresentados nas Figuras 5 e 6.

Para reagoes exotérmicas (>0), devido ao
aumento significativo da temperatura na superfi-
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cie e no interior dos catalisadores, as taxas de rea-
¢ao tornam-se maiores resultando em valores altos
para o fator de efetividade, maiores do que 1. Para
valores elevados de 3 e na zona dos baixos valores
de ¢, correspondem trés valores de 1 nao mostra-
dos no intervalo analisado para o exemplo. Este
comportamento resulta da solu¢ao da equagao do
balan¢o de energia ser uma fungao fortemente
ndo linear da temperatura, conduzindo a solugoes
multiplas da equagao, o que corresponde a uma
instabilidade fisico-quimica. Nessa situagdo de
multiplo estado estaciondrio somente os valores
mais altos ou mais baixos de 1 sao atingidos con-
forme a diregao da aproximagio, correspondendo
os valores médios a um estado instdvel.
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Figura 2. Equagdes Gerais da Conservagao no MAPLE (CALDAS, 2005a, b)
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Figura 3. Simplificagao das equagoes de conservagao de massa e energia e obtengao da relagao
analitica entre temperatura e concentragao (CALDAS, 2005a, b)
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i [#*]Solucdo do problema para gerar graficos dos perfis adi

is de tracio e temperatura:

=

Time: 0.23 | Bytes: 320K | Awailable: B3.7M

Figura 4. Adimensionalizagao das equagdes (CALDAS, 2005a, b)

Pelas Figuras 5 e 6, verificam-se que os fato-
res de efetividade, para reagoes cataliticas exotér-
micas sujeitas as limitagdes difusionais, chegam a
atingir valores mil vezes maiores do que os obtidos
para reagoes endotérmicas. O grau de exotermici-
dade da reagao se mostrou mais influente do que
a geometria do catalisador, sendo os fatores de
efetividade observados para os catalisadores esfé-
ricos e cilindricos similares, da mesma ordem de
grandeza. Em trabalho anterior, CALDAS et. al.
(2005 a, b) comparando resultados com diferen-
tes geometrias, incluindo também os catalisadores
na forma de placas planas, também chegou a re-
sultado semelhante.

Nas Figuras 7 e 8, também se verificam os
perfis adimensionais de concentragio e tempe-
ratura em func¢ao da distAncia, em coordenadas
esféricas, para reagdes endotérmicas e exotérmi-
cas, respectivamente. Esses perfis sao bem interes-
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santes, pois permitem visualizar o que realmente
ocorre no interior do grao, além de nio ser dispo-
nibilizado na literatura.

Efetividade versus Phi para Catalisador Esférico

Te3
Se2

5 1 5 ez

Exotérmico
|sotérmico,
Endotertmico

Figura 5. Fator de Efetividade (1) em fungao
do Médulo de Thiele ¢ (Phi) para catalisador

esférico
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Para reagbes na qual a limitagdo difusio-
nal interna exerce extrema importincia, verifica-
se que a reagdo quimica ocorre quase comple-
tamente na superficie do catalisador, conforme
observado nas Figuras 7 e 8, em que se nota o
rdpido decréscimo da concentragio, apresentada
na forma de uma varidvel adimensional. Essa
concentragao chega a ser nula no interior do
catalisador para reagoes exotérmicas, como con-
seqiiéncia das altas taxas de reagdo observadas,
conforme se verifica

Efetividade versus Phi para Catalisador Cilindrico

Te3
Fedd

1. ey

5T 5 .le2
Exotérmico

lgotérmico,
Endotertrmico

Figura 6. Fator de Efetividade (1) em
fun¢ao do Médulo de Thiele ¢ (Phi)

para catalisador cilindrico.

Para 3=—0,3 e y=20, a Figura 7 indica que
conforme os valores de Médulo de Thiele (¢) au-
mentam de 0,5 a 4, os gradientes de concentragao
e temperatura ao longo do grao catalitico se tornam
maiores. Verifica-se que para ¢p=4, a concentragdo
converge para um valor préximo de 0,65, a x = 7/R
= 0,2, enquanto a temperatura converge a um valor
préximo de 0,8. Jd para ¢ igual a 0,5 praticamente
nao se observa variagio de concentragio nem de
temperatura. Como o Mddulo de Thiele estd rela-
cionado ao tamanho do grio, 2 medida que o dia-
metro do grio aumenta maiores sao os problemas
de difusdo interna de reagentes e produtos. Além
disso, hd que se considerar que as reagdes endotér-
micas, quando sujeitas as limita¢oes difusionais de
calor e massa, provocam o decréscimo da tempera-
tura no interior do grio, pois o calor nao ¢ suprido
imediatamente apds cada ciclo reacional. Conse-
qlientemente, este decréscimo de temperatura pro-
voca uma queda nas velocidades da reagao.
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J4 para as reagbes exotérmicas, a tempera-
tura no interior do grao catalitico aumenta con-
forme a reagdo se processa, como conseqiiéncia
da dificuldade de se transferir o calor gerado pela
reagao para o meio, devido 2 limitagdo a transfe-
réncia de calor. Pela Figura 8, pode-se verificar
os efeitos que as variagdes no valor de B provo-
cam nos perfis de concentragao e temperatura.
Valores crescentes de B, que significam reages
mais exotérmicas, provocam maiores limitagoes
difusionais sendo que para f = 0,3 a reacdo fica
praticamente restrita  superficie externa. Con-
forme a temperatura no interior do grao aumen-
ta, a velocidade de reagdo torna-se mais rdpida,
consumido rapidamente o pouco reagente que
conseguiu penetrar no grio. Isto faz com que os
valores de concentragao tornem-se nulos a dis-
tAncia préxima da superficie.

Considerando que os resultados normal-
mente apresentados na literatura sio geralmente
nas formas de gréficos de n em func¢ao de ¢, para
os valores inteiros de y iguais a 10, 20, 30 e 40,
a metodologia aqui apresentada possibilita varia-
¢oes intermedidrias nos valores dos parimetros,
conforme os observados industrialmente, permi-
tindo um estudo mais amplo.

Petfil de TemperaturaT) e ConcentragiolT) para
Catalisador Esfético para beta=-03 e gamma=20
1,04

0,9 - L

Eq—-—-7

£l

0z 03 04 05 06 07 03 09 10
X

— = C: Phi=05 —— T: Phi=0.5

—-— C: Phi=2.0 —— T: Phi=2.0

C: Phi=4.0 T Phi=4.0

Figura 7. Perfil de Temperatura e
Concentragao para Reagoes Endotérmicas
(B=—-0,3 e y=20)
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Petfil de Temperatura (T) e Concentragdo () para Catalizador Esférico

1,24
1,0
] e
02+ L Ifl'
Y 06 // 71
-
1 e i
044 - FA|
- -7 /o
0.2 T - / "
4 . - // /
-l —_—— e e /
03 0g 07 02 09 10

— — C p=0.1v=40 &=1 T p=0.1v=40 &=2
— = P=0.2 =40 $=2 —— T: p=0.2 v=40 =2
— = B=0.3 =40 $=2 =——T: P=0.3 v=40 $=2

Figura 8. Perfil de Temperatura e
Concentragao para Catalisadores
Esféricos em Reag¢oes Exotérmicas,
para vdrios valores de .

5. CONSIDERACOES FINAIS

O uso do ambiente computacional usando
o software MAPLE ¢ interessante para solucionar
problemas complicados como esse apresentado,
tornando o ensino mais facilitado.

No presente trabalho, utilizou-se o MAPLE
para modelar o sistema de equagdes diferenciais
resultantes de reagdes quimicas cataliticas sujeitas
as limitagoes difusionais internas a transferéncia
de calor e massa, apresentando uma abordagem
seqiiencial.

Os resultados sao apresentados na forma
de gréficos em fun¢io dos parimetros ¢, ¥ e 3,
permitindo-se avaliar os valores do fator de efeti-
vidade, 1, para os valores de médulos de Thiele,
¢, propostos.

A visualizagao dessas solugoes de forma inte-
rativa faz com que o usudrio perceba as influéncias
dos diversos fatores, pois ele pode escolher os para-
metros, verificar suas influéncias e decidir os novos
caminhos. O problema aqui proposto pode ter
uma série de variagoes, que podem ser analisadas.
Por exemplo, a forma do catalisador como visto, a
ordem da reagdo, os valores de p que podem variar
de valores negativos a positivos, geralmente na prd-
tica variam de -0,5 até 0,5, passando pelo zero (re-
agoes isotérmicas). Os valores de Y podem assumir
qualquer valor positivo, comumente estdo entre 0
e 60, e os valores de mddulo de Thiele, também
positivos, podem assumir valores acima de zero e a
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medida que crescem, como j4 foi dito, aumentam
as limitagoes difusionais internas.

Isto visto, a utilizagao deste software propi-
cia um entendimento maior do assunto. E uma
ferramenta que permite fazer os cdlculos em qual-
quer momento, para qualquer hipdtese, sem ter
que recorrer a grificos ou tabelas, pré-existentes e
limitados.

Didaticamente, representa uma alternativa
promissora, um avango na forma de ensinar. A
utilizagao desta ferramenta torna o aprendizado
mais dinimico e voltado 2 andlise conceitual, fa-
zendo com que o usudrio, com base nos resultados
que vao sendo obtidos, venha a decidir os novos
pardmetros a serem inseridos, j4 que o software
permite uma abordagem seqiiencial.

NOMENCLATURA:

C, Concentragiao molar do componente A (mol/
cm?)

D,, Difusividade Efetiva

AH, Entalpia da reagao

7 Raio do grao

-r, 'Taxa de reagio (taxa de desaparecimento do
componente A)

7" Temperatura (K)

T, Temperatura na superficie do grao (K)

x  Pardmetro adimensional que representa a dis-
tAncia adimensional ao longo do grao catali-
tico.

y  ParAmetro adimensional que pode represen-

tar concentragiao ou temperatura.
LETRAS GREGAS:

B Parimetro adimensional definido por Weiss

e Hicks relativo a exotermicidade da reacio
vy  ParAmetro adimensional definido por Weiss e
Hicks relativo a energia de ativagao da reagao.
Fator de efetividade (adimensional)
Densidade do grao catalitico (g_/cm’)
Moédulo de Thiele (adimensional)

Condutividade témica do grio

>© 0 3
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