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RESOLUGAO DE UM SISTEMA DE PDE’S DE UMA REACCAO EM LEITO FIXO
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Os reactores de leito fixo dominam actualmente a indistria quimica, particularmente no
que respeita as reacgdes em fase gasosa, permitindo produgdes em grande escala a
custos razoavelmente econdmicos. No entanto, sendo a grande maioria das reacgdes
exotérmicas, € necessario um apertado controlo das variaveis do processo, baseado na
capacidade de previsao do comportamento do sistema face a perturbagdes externas. -

O sistema que serve de base ao trabalho apresentado é descrito por um conjunto de duas
equagdes de derivadas parciais que resultam dos balangos massico e energético a um
reactor de leito fixo onde se da a reacgdo em fase gasosa de sintese de anidrido ftalico a
partir do orto-xileno. Essas equagdes representam a evolucdo das varidveis
concentragdo e temperatura dentro do reactor, € a sua ndo linearidade resulta do termo
de reac¢do quimica que esta relacionado com a cinética da reaccéo.

O algoritmo desenvolvido € aplicavel a resolugdo de sistemas de PDE’s ndo lineares e
baseia-se no método das linhas sendo a descretizagio das equagdes feita por
aproximaq:ﬁo das derivadas por diferengas finitas. A integragdo na variavel
independente € realizada com “software” robusto ji disponivel para resolucio de
sistemas de ODE’s/AE’s.

E definida uma grelha base, constante no tempo, e em cada estagio de tempo localizam-
se as zonas onde a solu¢do € mais fraca. Procede-se depois ao refinamento em cada
subintervalo por resolu¢do das equagdes em grelhas sucessivamente mais apertadas, e
por fim actualiza-se a solugdo nos ponios da grelha base a partir da solugdo refinada.
Foram desenvolvidos quatro modelos para a resolucdo em estado estacionario, .que

diferem essencialmente no tipo de aproximagio que ¢ utilizado para o célculo das 1*



2¢ derivadas e na inclusio ou ndo das equagdes relativas aos pontos fronteiros
directamente no sistema de equagdes algébricas a resolver. Da observagio dos
resultados obtidos com os quatro modelos foi possivel seleccionar o que melhor
representa 0 estado estacionario, que corresponde & solugdo inicial do problema
transiente.

Para se poder avaliar o algoritmo desenvolvido € necessario dispor de um “padrdo” que
possa servir para comparagdo €, uma vez que a solu¢do exacta ndo ¢ conhecida, a
solugdo de referéncia € calculada também numericamente, mas com um passo de
discretizagdo tdo pequeno quanto possivel. Para a sua determinagdo foram utilizados
dois métodos que se revelaram igualmente satisfatorios.

Em estado transiente, para uma perturbagio de +20% na temperatura da alimentagio ¢
feita a comparagao entre a solug@o de referéncia e a solugio calculada com refinamento
¢ verifica-se que, embora a evolugdo da variavel concentragdo ndo apresente diferencas
assinalaveis, relativamente a evolugio da temperatura ja ha algumas consideragoes
importantes a fazer. De facto, a solugdo refinada ¢ aparentemente mais fraca, mas isso
resulta apenas de limitagdes na representagdo grafica, uma vez que a solugdo refinada é
conhecida em bastante mais pontos do que os que constituem a grelha base
representada.

£ feita ainda a comparac¢do de solugdes obtidas por varios métodos para t=0,05 seg.
apbs a introdug¢do da mesma perturbagdo de +20% na temperatura da alimentag&o.
Verifica-se no inicio do reactor, que corresponde para este instante de tempo a zona
critica em que ha mudancas bruscas de temperatura, que a solugdo refinada é até
melhor do que a de referéncia, 0 que se revela bastante importante tendo em atengio

que a solugéo refinada demora cerca de metade do tempo a ser obtida.
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