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4
Modelagem Numérica

Para se obter a solucdo numérica das equacdes diferenciais que regem o
processo de absor¢do de CO,,desenvolvido no capitulo anterior, estas precisam ser
transformadas em sistemas de equacGes algébricas por meio da técnica de
diferencas finitas.

Na resolucdo do sistema de equacgdes algébricas obtidas das EDP’s foi
utilizado o algoritmo de Thomas ou TDMA (TriDiagonal Matrix Algorithm). Para
solucdo das EDQ’s foi utilizado o método explicito de Euler e 0 método implicito
de trapézio. A seguir temos a técnica de discretiza¢do e os métodos de resolucéao

utilizados.

4.1
Método das Diferencas Finitas

O método das diferencas finitas € um método que permite a resolucdo de
equacOes diferenciais, e se baseia na aproximacdo de derivadas por diferencas
finitas em intervalos finitos. A férmula de aproximacdo obtém-se da série de
Taylor da funcdo derivada. O primeiro passo para a aplicacdo do método consiste
em definir a regido para o qual se deseja resolver as equacdes de conservacgdo na
malha. Por conveniéncia, esta malha foi considerada quadrada. Os pontos da
malha estdo separados de uma distancia h em ambas as direcdes x e z.

Na Figura 4.1 é apresentado um esquema da malha utilizada, para
discretizar as EPD’s e as EDO’s que governam o problema. Um ponto principal e
seus vizinhos sdo ilustrados na figura. Utilizando-se diferencas regressivas para as
primeiras derivadas e diferencas centrais para as segundas derivadas, obtém-se as
seguintes equaces discretizadas na regido do liquido.

A equacéo de transferéncia de energia é discretizada em:

il i,j_ﬂlT i—l,j_:BlTi—l,j :Ti,*j—l (4.1)


http://www.worldlingo.com/ma/enwiki/pt/Tridiagonal_matrix_algorithm
http://pt.wikipedia.org/wiki/Equa%C3%A7%C3%A3o_diferencial
http://pt.wikipedia.org/wiki/S%C3%A9rie_de_Taylor
http://pt.wikipedia.org/wiki/S%C3%A9rie_de_Taylor
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Figura 4.1- Discretizacéo do dominio através de quatro pontos

onde

\ AH, \ h,
Tiia=Ta +( : J_kCACB (4.2)

— ahZ
A= 43)
B=1+2p (4.4)

A equacdo de transferéncia de massa para 0 componente A é discretizada

em:

& A _01(: A _elcpm.j = CHH (45)

onde

6, = (4.6)
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szB

W,

(4.7)

0=1+206+

A equacdo de transferéncia de massa para o componente B é discretizada

em.
mBi,j_¢lC Bifl,j_¢lCBi—l,j = CBi,j—l (48)
onde
h D,
= 4.9
A= hew, (4.9)
hzkbCA _
p=1+2¢ + & (4.10)
W,
4.2

Método de Euler e de Trapézio

O processo de resolucdo do sistema de equacdes nao-lineares utilizou-se o
método explicito de Euler como predicdo, e a forma implicita de trapézio para
fazer a correcdo. Estes métodos foram usados para resolver as EDO’s da regido do
gas, fornecendo as seguintes expressoes.

A equacdo preditora (método explicito) expressada em termos da

concentracdo é:

Chre " =CAJ +h F(Cy 7Zj) (4.11)

]

A equacdo corretora (método implicito) expressada em termos da

concentracéo é:

h
Cr,.. =Cn + 5 [F(Cus, )+ F(Crs 1 251) (4.12)
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4.3
Solucéo do Sistema Algébrico

Na regido do liquido, o método utilizado para resolver as matrizes com trés
diagonais adjacentes, oriundas da discretizagcdo por diferengas finitas, foi o
TDMA.

Um caso particular, muito comum de sistemas lineares, A x = b, é o sistema
tri-diagonal que pode ser representado da forma:

a Xi_;+d; X; +¢ X, =by, i=12,..,n
onde a ¢ a sub-diagonal, d ¢ a diagonal e c é a super-diagonal da matriz A, com 0s

elementos a; = 0 e ¢, = 0. A solu¢do deste sistema pelo método de Thomas tem a

forma:
XN = 0N
XJ_]- - qJ_l o p]—l X] ! J = nl n'l,...,3,2
onde
Cj b, —a;q;, i
pl d J € qj dj 1 ) j=12,..,n.
i~ ajPja i—ajPj
Po=0, qo=0
4.4

Esquema de Tratamento na Interface

Para se obter a espessura de filme usa-se a tensdo de cisalhamento na
interface, funcdo do fator de atrito, densidade e velocidade de gas. O fator de
atrito foi avaliado usando a correlacéo proposta por Henstock et al., (1976), a qual
considera as irregularides na superficie da camada de liquido em contato com o
gas.

A temperatura na interface é calculada através das equacGes de energia entre
as duas regides (regido do liquido e regido do gas), mas as temperaturas
calculadas das duas regifes, na interface devem ser iguais ou ter entre elas uma
tolerancia de 10°,

A concentracdo de CO, na interface é obtida a partir da solucdo das

equacOes de balanco de massa entre as duas regides (regido do liquido e regido do
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gas). Da mesma forma do analise para temperatura, na interface as duas
concentracdes calculadas devem ser iguais ou ter uma tolerancia de 10 j& que, as
concentracOes de ambos lados da interface relacionam-se através das condic6es de
equilibrio entre as duas fases.

O calculo da temperatura e concentracdo de CO, na interface com suas
respectivas tolerancias sdo as condi¢des para o célculo da seguinte linha na malha
computacional. Caso isso ndo aconteca, 0 modelo matematico tem que executar
vérias iteracdes até atingir a tolerancia de 10”°, para logo realizar os calculos na

linha seguinte.

4.5
Esquema de Solucdo do Sistema Algébrico

A solucdo do sistema algébrico, apds a discretizagdo das equacgdes da regido
do liquido, foi resolvida iterativamente pelo método TDMA linha a linha. Este é
um algoritmo iterativo que resolve o sistema de equacdes algébricas para
situacBes bidimensionais. O procedimento de solucdo é realizado para as linhas
horizontais, do topo para o fundo da coluna, fazendo avaliacdo da temperatura e
concentracdo de CO; na interface gas-liquido.

Na regido do gas, a solucdo algébrica € feita através de método implicito de
trapézio. A solucéo é para situacdes unidimensionais, e o procedimento da solucéo
é realizado ponto a ponto na linha vertical do topo para o fundo da coluna,
fazendo-se as avaliacOes da temperatura e concentracdo de CO; na interface com a
regido do liquido. Se as tolerancias forem satisfatorias, podem-se avancar 0s
calculos para a linha seguinte e assim sucessivamente, até atingir a Gltima linha
onde, deve satisfazer uma toleréncia de diferenca relativa menor ou igual a 0,001

para a concentracdo de gas Cac € temperatura de gas Te.

4.6
Critério de Convergéncia

Para qualquer modelo numérico de simulacéo, existe sempre uma diferenca
entre o comportamento calculado e 0 comportamento medido. Assim, e necessario
conhecer qual € o grau de precisdo pretendido, para poder interromper 0 processo
iterativo de ajuste dos parametros do modelo de absorcdo quando tal grau for
atingido.
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O critério de convergéncia foi analisando no fundo da coluna da regido de
gés, onde, avaliaram-se as grandezas calculadas, a temperatura de gas Tg e a
concentracdo de gas Cag, com os dados da entrada, temperatura Tg entrada € @
concentracdo Cag entrada- Na avaliagdo foi utilizado o classico método do residuo
relativo absoluto apresentado na equacdo (4.13), dando como resultados
satisfatorios quando a convergéncia chegar a 0,001 ou menor. Por outro lado, para
verificar a convergéncia da solucéo, foi feito o balanco de massa das espécies no
processo.

A equacdo de residuo relativo absoluto expressado em termo da

concentracdo de CO; na fase de gas é:

c -C
AG _entrada AG _calculado
errC = — —

<0,001 (4.13)

CAG_entrada ‘

4.7
Procedimento de Solucéao

A condicdo inicial no processo para regido do liquido é encontrado no topo
da coluna, definida pela concentracdo uniforme de Cg igual a 30% em peso, para
temperatura de 298 K e velocidade também uniforme. Na regido do gas a
condic&o inicial encontra-se no fundo da coluna, pela concentragéo de CO; (Cag)
igual a 12% em mol, a temperatura de 323 K e a velocidade uniforme.

Na regido do gas no topo da coluna, a temperatura Tg, a concentracdo em
equilibrio na interface Ca, e a concentracdo Cag, Sd0 tomadas como valores
arbitrarios no inicio dos calculos, ja que estas propriedades s6 sd@o conhecidas no
fundo da coluna. Por outro lado, as condi¢Ges de contorno localizam-se na parede
da coluna e na interface gas-liquido

Primeiro calcula-se a espessura do filme. Através da solucdo da equacgéo de
guantidade de movimento linear, arbitrando um valor inicial para a tensdo de
cisalhamento na interface gas-liquido z. A solugdo da espessura é obtida quando
convergir 0 7. No processo seguinte, o calculo € realizado na regido do géas
resolvendo-se as equagdes de balanco de energia e de massa com o0 método de
trapézio implicito. A temperatura e as concentracbes obtidas sdo valores

aproximados, uma vez que as condi¢des iniciais foram tomadas valores
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arbitrarios. Prossegue-se com o calculo na regido do liquido, a partir da primeira
linha da malha computacional, usando-se 0 TDMA para as equag0es discretizadas
de balanco de massa e de energia, obtendo-se a concentracdo de CO; (Cp)
absorvido. A concentracdo Cai e a temperatura T; calculadas na interface gas-
liquido, avalia-se com a temperatura Tg; € a concentracdo Ca; da regido do gas,
onde, a tolerancia entre eles deve ser menor ou igual a 10 para continuar com os
calculos na seguinte linha. O processo repete-se para as proximas linhas e assim
sucessivamente, os calculos para as linhas seguintes até atingir no fundo da
coluna.

Apos a convergéncia de todas as equagdes de conservacdo, linha a linha,
verifica-se a temperatura Tg e concentracdo Cag calculadas, no fundo da coluna na
regido do gas com os dados de entrada, e a tolerancia absoluta relativa deve ser
menor o igual a 0,001. Se ndo foram satisfatorios devem se assumir novos valores
para a condicdo inicial na regido gas, mas estes novos valores devem ser 0,9 vezes
o valor ja usado no comeco da solugdo, se 0 Tg(+1) calculado € maior do que o
valor da entrada Tgentrada, OU 1,1 Vezes, se Tgn+1) calculado € menor. A mesma
analise é feito para a concentra¢éo Cag(n+1).

A Ultima verificacdo da convergéncia dos resultados é feita com um balango
de massa das espécies no processo, e se aceita 0s resultados como satisfatorios se
o balango for menor ou igual a 10°. Caso contrario, fazem-se novas alteracées,

nas tolerancias, a malha ou a discretizacdo das equacdes utilizadas.

4.8
Dominio Computacional

O dominio computacional foi gerado pelo proprio modelo matematico. Para
definir a malha a ser utilizada, realizou-se um teste de malha com trés

distribuicdes diferentes (Tabela 4.1).

Tabela 4.1- Teste de malha

Total de nds | NOs na secdo radial | Nés na diregdo vertical
Malha 1 6.006 6 1.001
Malha 2 11.011 11 1.001
Malha 3 22.011 11 2.001
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A Figura. 4.2 mostram-se se¢des das malhas utilizadas na regido do liquido,

em todos os casos, as malhas foram construidas uniformemente espacadas.

Malha 1 Malha 2 Malha 3

Figura 4.2- Secdes de dominios computacionais

A partir da comparacdo dos resultados obtidos para o componente radial da
concentracéo de CO, em diversas secOes transversais, selecionou-se a Malha 2 por
apresentar resultados quase coincidentes com o resultado da Malha 3, porém com
um esforco computacional bem menor. Os resultados destas comparagdes

encontram-se no Apéndice A.
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