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INTRODUCAO

A cromatografia é um processo de separacdo o qual compreende métodos
fisico-quimicos utilizados para separacao e andlise de misturas de substancias. Tem
grande aplicacdo no setor industrial, tais quais, quimico, farmacéutico, e etc. Com a
Crescente preocupacao ambiental, surge a necessidade de buscar modelos cada vez
mais eficientes na separacao dos contaminantes presentes em efluentes, devido ao
seus efeitos adversos para as muitas formas de vida. Uma das grandes dificuldades nos
modelos usados é a dificuldade em estimar os parametros que estao envolvidos na
modelagem. Neste trabalho serao analisados os efeitos difusivos, convectivos e
cinéticos de adsorcao/dessorcdao, em uma coluna cromatografica para tal aplicacao,
que sera resolvida através do método de diferencas finitas. Também serdo realizados
experimentos com parametros disponiveis na literatura para separacao
cromatografica, visando testificar os algoritmos desenvolvidos, neste processo sera
usado o método de volumes finitos. Os parametros ndo disponiveis na literatura foram
obtidos através de técnicas de problemas inversos de forma a ajustar ao modelo.

METODOLOGIA
Devido aos problemas ambientais existentes e a necessidade de tratd-los e
retirar os contaminantes, hd necessidade de passar a dgua para o sistema de
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separacao, no entanto é necessario o conhecimento do tamanho do sistema a ser
estudado e adquirir o modelo matematico a ser usado (volume, vazao, coluna). A
adsorcdo foi usada neste trabalho devido sua eficiéncia no tratamento de agua
residuais quando comparadas a aos varios métodos quimicos e fisicos existentes
(LAW.TAN, A.L. AHMAD, B.H. HAMEED, 2007).

Apds buscas na literatura, foram encontrados diversos modelos para
representacao de sistemas cromatograficos assim como métodos para resolvé-los.
Neste estudo, duas abordagens foram utilizadas. Na primeira abordagem utiliza-se da
segunda Lei de Fick, associado a isoterma de Langmuir e 0 método de Runge Kutta de
quarta ordem para ajustar aos dados de equilibrio. No segunda abordagem foi usado
o0 método de volumes finitos, usando equagdes admensionalizadas e discretizadas
com o esquema WUDS ("Weight Upstream Diferencing Scheme"), e em seguida
comparadas aos resultados experimentais. Um enfoque serd dado na formulacdo do
modelo e nas técnicas de solugcdo numérica visando obter eficiéncia na simulacao.

RESULTADOS

Os modelos apresentaram promissores e similares aos resultados
experimentais encontrados na literatura (RAULINO, 2011, TELLES et al, 2011) no
entanto, para melhor ajuste é necessario encontrar os parametros adequados e
comparar com os experimentais. F

Através do modelo computacional usado, foi possivel reproduzir de forma
adequada a coluna de adsorcdo dentro das condi¢cdes estabelecidas nos
experimentos, e foi possivel também observar que o fendbmeno convectivo é mais
influente do que o fenémeno difusivo. A partir dessas simulagdes é possivel entao,
extrapolar as condi¢des adimensionais do leito visando obter solucdes reais.

CONCLUSAO
Este trabalho concentra-se na modelagem de processo de leito movel
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simulado dedicado a separacdao de contaminantes em efluentes. Nesta investigacao,
busca estabelecer uma comparacdo entre os modelos difusivos e convectivos
presentes no estudo. As comparacdes realizadas entre os resultados obtidos a partir
dos algoritmos e aos relatados na literatura foram considerados promisssores e
eficiente.
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