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Resumo 

Neste trabalho, estuda-se transferência de massa entre fases com reação química. Um modelo 

matemático, que propicia o cálculo do fluxo mássico associado a um processo de borbulhamento, 

é confrontado com dados experimentais obtidos em laboratório. 

O modelo, que poderia denominar-se modelo difitsivo transiente, é utilizado para descrever a 

transferência de massa interna à bolha e tem como hipótese fundamental a transferência de massa 

exclusivamente por difusão molecular na fase gasosa (bolhas). O líquido, por sua vez, absorve e 

reage quimicamente com um dos componentes proveniente da fase gasosa (bolhas). Salienta-se o 

caráter transiente das condições interfaciais e a ausência de quaisquer efeitos térmicos. 

Para obtenção das pressões parciais dentro da partícula esférica, bem como os fluxos de 

massa, a equação da difusão (2' Lei de Fick) foi resolvida numericamente pelo método de 

Colocação Ortogonal. 

Um pequena coluna de borbulhamento em acrilico, com seção retangular de 13,7 x 15, O em 

foi construída, onde um difusor cônico distribuía o gás através de cinco furos ( 1 mm de diâmetro) 

pela base da coluna. 

A tabela abaixo mostra os sistemas estudados, explicitando-se os gases (sempre balanceados 

com nitrogênio) e os solventes utilizados. 

Tabela 1 - Gases e solventes utilizados l!ara verifica~ão do modelo 

GÁS SOLVENTE REAÇÃO SOLUBILIDADE 

SO,- N2 HCI A,_.B baixa 

NH3 aNz H20 A-2B alta 

C!,- N, H20 A-+2B+C baixa 

De uma maneira geral, o modelo apresentou boa concordância com os dados experimentais, 

oferecendo uma alternativa teórica para o cálculo dos coeficientes de transferência de massa da 

fase gasosa. 



Abstract 

Interface mass transfer with chemical reaction is studied in this work. A mathematical model, 

which gives a mass flux associated with a bubbling process, is ccmpared with experimental 

results. 

The model, for which the fundamental hypothesis is that mass transfer occurs only by 

molecular diffusion at the gas phase (bubbles ), has been used to compute the mass flux into 

bubbles. As well as absorbing the soluble gas, the solvent should also react to it. It is poínted out 

the unsteady state interface conditions and that bubbling occurs at constant temperature. 

The diffusion equation (Fick's second law) has been solved to determine the partia! pressure 

into spherical particles and the mass fluxes through the Orthogonal Collocation method. 

The experimental studies were performed in an acrylic column with a rectangular cross 

section (13.5xl5 em) in semibatch regime The gas mixture was fed continuously at the bottom of 

the column through a distribution ccne. Between the cone and the column there was a perforated 

plate with five orifices of 1 mm in diameter. 

Table l shows the gases and solvents chosen. 

Table 1 - Studiell gases an<l solvents. 

GAS SOLVENT REACTJON 

S02 - N2 HCI 

NH3 -Nz A .... 2B 

A-+2B+C 

SOLUBILITY 

low 

high 

low 

Based on results obtained, it could be said that the mathematical modelling employed in 

this work satisfactorily describes the mass transfer in bubbling processes with chemicai reaction. 

good quantitative agreement was obtained. The model offers a theoretical alternative to 

compute bubble internai mass transfer coefficient. 



Sumário 

Resumo.............................................................................. i 

Abstract.. ... . .. .. . . . .. . . . .. . . .. .. . . . . . . . . .. .. . ... .. . .. . . . .. . ... .. . . . .. . . .. .. . . . ... .. ii 
, 
Indice de Figuras e Tabelas............................................. v 

Nomenclatura................................................................... vii 

Capítulo 1 - Introdução .. .. .. .. .. .. .. .. .. . .. .. . . .... .... .. .. .. .. .. . . .. . . .. . 1 

Capítulo 2- Análise da Literatura................................... 3 

2.1. Introdução........................................................... 3 

2.2. As Colunas de Borbulhamento .... .... .. .. .. ... .. .. .. .. .. 3 

2.3. Hidrodinâmica das Bolhas.................................. 5 

2.4. Coeficiente de Transferência de Massa .. .. .. .... ... . 7 

2.5. Transferência de Massa com Reação Química... u 

Capítulo 3 - Fundamentação Teórica.............................. 14 

3. 1. Introdução...... . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14 

3.2. O Modelo............................................................ 14 

3.3. Análise das Hipóteses do Modelo....................... 16 

3.4. Propriedades Físicas........................................... 20 

3. 5. Constante de Henry e Constante de Equilibrio... 23 

3.6. Parâmetros Hidrodinâmicos e Fator de Aumento 25 



Sumário i v 

Capítulo 4 - Metodologia ................................................. . 28 

4 .1. Introdução .......................................................... . 28 

4.2. Estratégia Computacional... .............................. .. 28 

4.3. Equipamento e Medidas Experimentais ............ . 35 

Capitulo 5 -Resultados e Discussão ................................ . 39 

5 .1. Introdução .......................................................... . 39 

5.2. Resultados Típicos ............................................ . 39 

Capítulo 6 - Conclusão e Sugestões ................................ .. 51 

Apêndice A - Resultados Experimentais ........................ . 53 

A.l. Introdução ......................................................... . 53 

A.2. Planilha dos Experimentos ................................ . 54 

Apêndice B- Resultados do Modelo .............................. .. 74 

B .1. Introdução ......................................................... . 74 

B.2. Arquivos de Saída do Programa ........................ . 75 

Apêndice C - Programa Elaborado ................................ . 95 

C.l. Introdução ......................................................... . 95 

C.2. Definição de Variáveis ...................................... . 95 

C.3. Subrotinas Utilizadas ....................................... .. 96 

C.4. Listagem do Programa ..................................... .. 97 

Referências Bibliográficas .............................................. . 110 



, 
Indice de Figuras e Tabelas 

Figura 2.2-1 Regimes de escoamento numa coluna de borbulhamento. 4 

Figura 2.4-1 Etapas na determinação de kLa. 9 

Figura 3.3-1 Simulação considerando a concentração na fase líquida constante e 19 
variável no tempo de residência. 

Figura 4.2-1 Solução analítica e numérica (2 ptos. de colocação) quando Bs( -r) 31 
= senlOO-r. 

Figura 4.2-2 Solução analítica e numérica (3 ptos. de colocação) quando Bs( -r) 31 
= senlOO-r. 

Figura 4.2-3 Desvio entre as soluções numérica e analítica e respectivo tempo 31 
computacional em função do número de pontos de colocação para 
variação senoidal ( w = 1 0). 

Figura 4.2-4 Desvio entre as soluções numérica e analítica e respectivo tempo 31 
computacional em função do número de pontos de colocação para 
variação senoidal ( w = 1 00). 

Figura 4.2-5 Desvio entre as soluções numérica e analítica e respectivo tempo 31 
computacional em função do número de pontos de colocação para 
variação senoidal ( w = 1000). 

Figura 4.2-6 Desvio entre as soluções numérica e analítica e respectivo tempo 31 
computacional em função do número de pontos de colocação para 
variação degrau unitário. 

Figura 4.2-7 Fluxograma do programa elaborado. 34 

Figura 4.3-1 Montagem Experimental. 36 

Figura 5.2-1 Pressão parcial média durante o primeiro e o milésimo tempo de 40 
residência. 

Figura 5.2-2 Concentração a diferentes alturas de dispersão para S02 - HCI. 43 

Figura 5.2-3 Concentração a diferentes alturas de dispersão para NH3 - H20. 44 



Índice de Figuas e Tabelas 

Figura 5.2-4 Concentração a diferentes alturas de dispersão para Ch - H20. 

Figura 5.2-5 Concentração a diferentes alturas de dispersão para S02 - HCI 
com modelo modificado. 

Figura 5.2-6 Concentração a diferentes alturas de dispersão para NH3 - H20 
com modelo modificado. 

Figura 5.2-7 Concentração a diferentes alturas de dispersão para Ch - H20 com 
modelo modificado. 

Tabela 3.4-1 Equações para o cálculo da viscosidade gasosa pelo método de 
Chang et al. 

Tabela 3.4-2 Volumes de difusão. 

Tabela 3.5-l Constantes para o cálculo da constante de Herny. 

Tabela 3.5-2 Contribuição das espécies para o efeito salino. 

Tabela 3.5-3 Constantes para o cálculo da constante de equilíbrio. 

Tabela 3.6-1 Comparação entre correlações para o cálculo de kLa e kL. 

Tabela 3.6-2 Fatores de aumento utilizados. 

Tabela 4.3-1 Gases e solventes utilizados para verificação do modelo. 

vi 

45 

411 

49 

50 

21 

22 

23 

24 

24 

26 

27 

35 



Nomenclatura 

Nb número de bolhas alimentadas na coluna por segundo 

A área transversal, cm2 

a área específica, cm2/cm3 

C concentração do gás solúvel no seio do líquido, mollcm3 

D difusividade do gás solúvel, cm2/s 

d diâmetro, em 

g aceleração da gravidade, cm/s2 

Gocif vazão por orifício, cm3/s 

constante de Henry (PAS = HCAS), atm.cm3/mol 

h altura de dispersão, em 

K constante de equilíbrio 

k coeficiente local de transferência de massa, crnls 

N fluxo molar, mol/(s.cm2
) 

p pressão parcial, atm 

Pr pressão total, atm 

r distância radial do centro da bolha, em 

R constante universal dos gases, atm. cm3/mol.K 

R6 raio da bolha, em 

s parâmetro hidrodinâmico da teoria da superfície renovável 

Se número de Shmidt dado por pd(p.fh) 

T temperatura, K 

t tempo, s 

' t parâmetro hidrodinâmico da teoria da penetração 

u distância radial adimensional 

Va" velocidade de ascensão, crnls 

V volume, cm3 
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w velocidade superficial, crnls 

Letras gregas 

() concentração adimensional 

r tempo adimensional 

p densidade, g/cm3 

11 viscosidade dinâmica, cP 

a tensão superficial, dyn, em 

v viscosidade cinemática, cm2/s 

e holdup (fração volumétrica num volume de dispersão) 

8 parâmetro hidrodinâmico da teoria do filme 

rjJ fator de aumento 

Subscrito 

o tempo inicial 

A gás solúvel 

b bolha 

B produto de reação 

col coluna de borbulhamento 

D dispersão 

G fase gasosa 

L fase líquida 

R residência 

s interface 

T total 



, 
CAPITULO 

UM 
Introdução 

Diversos são os processos que se baseiam na transferência de massa entre uma fase dispersa e 

um meio contínuo. Seja num processo de destilação, absorção, ;pray dryer ou outra operação 

unitária dentro da Engª. Química, o conhecimento do fluxo mássico entre as fases, representado 

quantitativamente pelos coeficientes de transferência de massa, é de suma importância. 

As colunas de borbulhamento, particularmente, ganham cada vez maior importância nos 

processos químicos e, desde muito, são usadas como absorvedores, fermentadores ou reatores 

dada sua simplicidade de construção, operação e, por conseqüência, baixo custo. 

Diferentemente dos tanques mecanicamente agitados, que apresentam níveis de turbulência 

elevados nas proximidades das pás agitadoras (Merchuk et al., 1994), as colunas de 

borbulhamento, possuem distribuição uniforme de turbulência. Tal caracteristica, favorece 

também seu uso em processos biotecnológicos, onde é comum se trabalhar com culturas sensíveis 

à agitação. 

Para o cálculo dos fluxos mássicos entre as fases, inúmeros parâmetros são necessários, 

como: área especifica de transferência de massa, holdup (fração ocupada por uma das fases num 

volume de dispersão) e principalmente os coeficientes de transferência de massa. 

Frente à complexidade do fenômeno de transferência de massa entre fases, que se traduz na 

ausência de um tratamento teórico adequado, diversos autores optam por um tratamento 

empírico. Ainda assim, muitas simplificações são exigidas. Por exemplo: admite-se comumente 

que a resistência à transferência de massa entre fases concentra-se numa única fase. Sendo assim, 

para sistemas em que a fase líquida oferece a maior resistência, toma-se o coeficiente local desta 

fase numericamente igual ao coeficiente global. Em sistemas em que as resistências se apresentem 

de forma distribuída, tal simplificação seria naturalmente inadequada. 

Atualmente, várias correlações empíricas destinam-se ao cálculo dos coeficientes de 

transferência de massa, a grande maioria referindo-se à fase líquida. Não raro, os valores obtidos 

de diferentes correlações apresentam grandes diferenças entre si, devido principalmente a 
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divergências nas hipóteses quanto ao nível de mistura das fases como também às imprecisões 

inerentes às medidas experimentais (Keitel e Onken, 1981 ). 

Poucos autores, no entanto, dispensaram esforços no cálculo dos coeficientes de 

transferência de massa para a fase gasosa. Stragevitch ( 1996), inspirada nos trabalhos de Andrade 

(1972, 1985) em transferência de calor, atacou teoricamente o problema admitindo transferência 

de massa por difusão molecular no interior das bolhas, além de reação química na fase contínua, e 

obteve excelente concordância com dados experimentais no borbulhamento da mistura gasosa 

S0y'N2 em água. Kleinman e Reed (1995) também analisaram o transporte difusional intra 

partícula seguido de reação, porém, desconsideraram o transporte convectivo no líquido. Brauer 

( 1978a, b ), por sua vez, admitiu creeping flow (Re -> O) na fase contínua sem, contudo, 

considerar a presença de reação química. 

O objetivo do presente trabalho é estudar a absorção gás-líquido acompanhada de reação 

química associada a um processo de borbulharnento. Para isto, será empregada a metodologia 

utilizada por Stragevitch (1996) na qual admite a ocorrência de um mecanismo difusivo para a 

transferência de massa no interior da bolha. Uma montagem experimental é utilizada para 

obtenção de dados experimentais, os quais são confrontados com os resultados previstos pela 

modelagem matemática. Os conjuntos de gás/solvente S02/HCI, NH3/H20 e Cb/H20 foram 

utilizados para concepção de experimentos que possibilitaram meios de se avaliar o modelo frente 

a diferentes solubilidades e tipos de reação. 



CAPÍTULO 

DOIS 

Análise da Literatura 

2.1. Introdução. 

Pretende-se discorrer, neste capítulo, acerca de alguns tópicos considerados importantes para 

o entendimento deste trabalho. Para cada tópico, será dada uma visão geral dos trabalhos 

realizados até esta data comentando-se os trabalhos mais relevantes. Cabe aqui, uma referência às 

publicações de Shah et ai. (1982), Merchuk et ai. (1994) e Koide (1996), que contêm uma vasta 

compilação de trabalhos acerca de colunas de bcrbulhamento e aos livros Mass Transjer with 

Chemical Reaction, de Astarita (1967), e Gas-Liquid Reactions, de Danckwertz (1970), clássicos 

em transferência de massa com reação química. 

2.2. As Colunas de Borbulhamento. 

De maneira simplificada, pode-se descrever uma coluna de borbulhamento como um vaso 

(geralmente cilíndrico) dotado de um distribuidor de gás em sua base. Em sua forma mais simples, 

o regime de operação da coluna seria semi-batelada. A carga líquida presente no vaso, seria 

percolada continuamente pelo gás em forma de bolhas que, naturalmente, promoveria a agitação 

do líquido na sua passagem. Outras formas de operação, cocorrente ou contracorrente, também 

seriam possíveis e ao invés de gás poder-se-ia injetar um outro líquido pelo distribuidor. Neste 

caso, a fase dispersa seria formada de gotas e não de bolhas. 

O distribuidor de gás se apresenta nas mais variadas formas, como: pratos porosos (feitos de 

cerâmica, plásticos ou metais sinterizados ), pratos perfurados ou espargi dores que, a depender do 

diâmetro da coluna, podem ser únicos ou múltiplos. Possui a função de introduzir a corrente 

gasosa uniformemente em forma de bolhas garantindo maior área de contato e maior agitação do 

líquido 
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Figura 2.2-1. Regimes de escoamento numa coluna de borbulhamento. 

4 

Por não apresentar partes móveis, as colunas de borbulhamento oferecem relativa 

simplicidade na sua construção e maoutenção. Problemas, corriqueiramente encontrados nos 

taoques mecanicamente agitados, como a dificuldade na selagem de eixos, inexistem nas colunas 

de borbulhamento. 

Simplicidade mecânica é particularmente interessante nos processos biotecnológicos onde 

deve-se manter ambiente estéril por longos períodos de tempo. 

Dependendo das dimensões da coluna e da velocidade superficial do gás (vazão volumétrica 

pela seção traosversal da coluna) três regimes de escoamento podem ser observados em colunas 

de borbulhamento: regime homogêneo, heterogêneo e slugging (ver Figura 2.2-1). No regime 

homogêneo as bolhas são relativamente pequenas, de diâmetro uniforme e o nível de turbulência é 

baixo. Em colunas de diâmetros reduzidos, e com altas vazões favorece-se o surgimento do 

regime slugging que é caracterizado por bolhas com diâmetro próximos ao diâmetro da coluna e 

em forma de projétil. Devido ao grande diamêtro das bolhas, o slugging deve ser evitado na 

operação por oferecer baixa área específica. Um terceiro regime de escoamento seria o 

heterogêneo ou turbulento, onde as bolhas coexistem numa ampla faixas de diâmetros imersas 

numa fase líquida em alta turbulência. Para se atingir este regime, pode-se partir do regime 

homogêneo, aumentando-se a velocidade superficial do gás, ou aumentando-se o diâmetro da 

coluna partindo-se do regime sluggíng. Evidentemente, a caracterização de cada regime não 

possui fronteiras bem definidas e alguns trabalhos (Bakshi et al., 1995) foram feitos no sentido de 

caracterizar cada regime como também as regiões de transição entre eles. 
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2.3. Hidrodinâmica da Bolha. 

Vários fenômenos podem acontecer simultaneamente durante a ascensão de uma bolha 

percolando uma coluna de líquido. Devido à diminuição da pressão hidrostática, o volume da 

bolha aumenta progressivamente durante a subida e conseqüentemente sua velocidade. Por outro 

lado, a transferência de massa da bolha para o líquido favorece a diminuição do volume. 

Complicação adicional aparece se o líquido transfere massa simultaneamente ou se o gás solúvel 

reage exotermicamente com o líquido, como por exemplo na cloração do tolueno (Mann e Clegg, 

1975). Um interessante trabalho relacionando esses três aspectos, ou seja, hidrodinâmica, 

transferência de massa e reação química foi realizado por Fleisher et a!. (1995) através do 

borbulhamento de C02 em solução de NaOH. 

Pelo exposto, pode-se notar a complexídade matemática que é possível se deparar ao se 

tentar modelar um processo de borbulhamento. 

Quando se refere a fluidodinâmica interna à bolha, três modelos podem ser aplicados: (1) 

mistura perfeita, onde não existe resistência à transferência de massa e a concentração é constante 

independente da posição, (2) circulante, onde o fluxo de líquido induz a formação de um perfil 

interno de velocidade e (3) estagnada. Neste último caso, a transferência de massa se dá somente 

por difusão. O modelo fluidodinâmico mais adequado depende das propriedades fisicas dos 

fluidos, das dimensões da bolha e da velocidade de ascensão. 

Basicamente, a velocidade de ascensão de uma bolha atinge um estado estacionário quando o 

empuxo iguala-se à força de arraste imposta pelo líquido. É dita então velocidade terminal de 

ascensão doravante denominada simplesmente velocidade de ascensão. 

Para pequenas bolhas (db < 0,7 mm) comportando-se como esferas rígidas, ou seJa, com 

superficie imóvel, a velocidade de ascensão em crnls pode ser calculada, pressupondo-se a Lei de 

Stokes, pela relação (Treybal, 1981 ): 

(2.01) 

onde g é a aceleração da gravidade, !lp a diferença entre as densidades do líquido e gás, db o 

diâmetro da bolha e f..IL a viscosidade do líquido num conjunto consistente de unidades. 

Admitindo pressão constante na parte superior da bolha, a relação (Davidson e Harrison, 

1963) 

v - ~ r;;j'f asc-
3

"\igb, (2.02) 
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em que a aceleração da gravidade g e o raio da bolha Rb estão no Sistema CGS de unidades, pode 

ser usada para o cálculo da velocidade de ascensão de uma bolha em cmls num liquido 

incompressível e inviscido. 

Um outro parâmetro básico no estudo dos processos de borbulhamento é o diâmetro da 

bolha. Dada a sua importância, encontra-se na literatura inúmeros trabalhos destinados ao seu 

cálculo e ao estudo das variáveis (velocidade superficial do gás, propriedades fisicas, diâmetro do 

orificio, etc.) que possuem ou não influência significativa. É importante notar, que a maioria dos 

trabalhos referem-se ao diâmetro obtido pela razão entre o volume da bolha e sua área superficial 

(diâmetro Sauter), já que a forma da bolha só se aproxima de uma esfera para diâmetros 

reduzidos. Para maiores diâmetros e grandes velocidades, as bolhas adquirem um formato 

próximo ao de um elipsóide com o eixo menor na direção do fluxo e com sua parte inferior 

retrai da (Davidson et ai., 1985). 

Coppock e Meiklejohn (1951), observando o grande número de fenômenos envolvendo a 

interação entre bolhas e líquido e paralelamente notando a escassez de publicações, analisaram o 

volume de bolhas a partir do borbulhamento de ar e oxigênio em água. Os autores determinavam 

o volume das bolhas aprisionando um certo número delas numa bureta invertida e observavam o 

volume de líquido deslocado. 

Outros métodos, de maior confiabilidade, também foram e são utilizados, como por exemplo: 

ensaios fotográficos, usados abundantemente pela sua simplicidade (Deindoerfer e Humphrey, 

1961; Grund, 1992; Motarjemi e Jameson, 1978; Varley, 1995), eletro-resistividade, medições 

por meio de fibra ótica e ainda métodos químicos. Motarjemi e Jameson (1978) determinaram 

através de ensaios fotográficos o diâmetro de bolha ideal para aeração de água e chegaram a 

diâmetros extremamente reduzidos quando comparados com os atualmente observados na prática. 

Para o cálculo do volume da bolha num líquido inviscido, Davidson e Harrisson (1963)' 

propuseram a relação: 

Go,3 
V, = 1,13 8 oorif g ,o 

(2.03) 

onde G aoif e g são a vazão de gás por orificio e aceleração da gravidade respectivamente. 

constante 1, 13 8 pressupõem Vb, G wif e g no Sitema CGS de unidades. Esta relação reproduziu 

satisfatoriamente dados experimentais de Andrade (1972, 1985), 

Revelando discordância entre os resultados produzidos por diferentes correlações empíricas 

para o cálculo do diâmetro bolhas, Winterton (1994) compara resultados de alguns 

sugere um equação surpreendentemente simplificada 
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(2.04) 

onde o diâmetro da bolha é somente função do diâmetro da coluna d,ol, ambos na mesma unidade 

de comprimento, e independe das propriedades dos fluidos. Dentre as equações utilizadas pelo 

autor para comparação, uma dispõem de base teórica e é obtida através de um balanço entre a 

força de empuxo e força originada pela tensão superficial agindo na bolha, donde se obtém: 

d=05~ 9 0" 
b ' !:;.pg 

(2 05) 

com o diâmetro da bolha db em em, a tensão superficial do líquido o- em dyn/cm, g em cm/s2 e a 

diferença entre as densidades do líquido e gás D.p expressa em g/cm3 

Mais recentemente, Wilkinson e Dierendonck (1994) verificaram que as propriedades do gás 

e a pressão reinante no orificio podem ter considerável influência na formação de bolhas. 

2.4. Coeficientes de Transferência de Massa. 

Neste item, uma sucinta descrição acerca dos coeficientes de transferência de massa será feita 

abordando-se os métodos em obtê-lo, as variáveis que o afetam e as principais correlações 

disponíveis na literatura. 

Admitindo-se como válida a teoria das duas resistências de Lewis e Wbitman, onde admite-se 

que a resistência ao fluxo em cada fase concentra-se nas proximidades da interface e que na 

interface propriamente dita a resistência é nula estando as fases em equilíbrio por conseqüência, 

pode-se relacionar os coeficientes de transferência de massa pela relação: 

l I l 
-=-+--. 
KL kL Hk0 

(2.06) 

onde K e k são os coeficientes global e local respectivamente das fases líquida L e gasosa G. 

Equação equivalente poderia ter sido escrita para os coeficientes volumétricos de transferência de 

massa KLa, kLa e koa, onde a é a área específica de transferência de massa. 

Em geral, a fase gás oferece menor resistência que a fase líquida, razão pela qual inúmeros 

autores desprezam o termo 1/Hka considerando o coeficiente global numericamente igual ao 

coeficiente local da fase líquida, ou seja: 

(2.07) 

Porém, a depender solubilidade gás no solvente e da presença ou não de reação 

química, pode-se incorrer em graves erros no cálculo do fluxo assumindo válida tal hipótese. 
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O coeficiente volumétrico de transferência de massa (kLa ou kaa) é um parâmetro de grande 

representatividade nos processos que envolvem a troca de massa entre fases. É composto pelo 

produto de dois tennos: ( 1) o coeficiente de transferência de massa, que depende das 

propriedades do fluido em questão e da fluidodinâmica na região interfacial, e (2) da área 

específica a, que é a área interfacial por unidade de volume de dispersão. Métodos experimentais 

para determinação de a são razoavelmente complicados e, sendo assim, a determinação direta do 

produto kLa é preferida à determinação dos parâmetros em separado. 

Com o propósito de determinar kLa, efetua-se o contato de um solvente com um fluxo de gás 

contendo o componente a ser transferido e analisa-se os resultados do experimento. Inúmeros 

procedimentos experimentais podem ser empregados e podem ser divididos em dois grupos: 

métodos estacionários e métodos dinâmicos (Rodemerck e Seidel, 1991; Vuuren, 1988), a 

depender da concentração na fase líquida variar ou não com o tempo. 

Usualmente, os métodos estáticos são matematicamente simples, porém, mais complexos 

experimentalmente. Experimentos dinâmicos são relativamente simples, mas seu tratamento 

matemático torna-se mais trabalhoso à medida que surge a dimensão tempo. 

Concentração constante no equipamento pode ser alcançada nos métodos em estado 

estacionário por dois modos: (l) retirada constante de liquido e posterior realimentação com 

prévia eliminação (sttripping) do componente transferido ou (2) consumo total do componente 

transferido por reação química, por exemplo oxigênio pode reagir com sulfito ou hidrazina. 

Estabelecido o estado estacionário, obtêm-se kLa através de um simples balanço material e das 

medidas experimentais das concentrações. 

Nos métodos dinâmicos, aplica-se uma perturbação em degrau ou pulso ao fluxo de gás, por 

exemplo, alterando-se um fluxo de nitrogênio para ar. A partir da variação da concentração com 

o tempo, o coeficiente de transferência de massa pode ser avalíado aplicando-se um modelo 

matemático que descreva o nível de mistura no equipamento. Dentre os diversos modelos 

utilizados (Chandreasekhran e Calderbank, 1980), destacam-se (1) regime empistonado (plug 

flow), em que cada porção de gás ou líquido possui o mesmo tempo de residência e perfil de 

velocidade reto numa seção transversal do equipamento, (2) mistura perfeita, onde a composição 

é independente da posição e, por fim, (3) dispersão axial (Ouyoung et al., 1988), que seria um 

regime intermediário entre os anteriores. Aqui, observa-se um compromisso entre os processo 

convectivo e difusivo e os elementos possuem diferentes tempos de residência. 
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Figura 2.4-1 representa de maneira 

esquemática as etapas na determinação de kLa pelo 

método dinâmico. O mesmo poderia ser feito para 

o coeficiente para fase gasosa, mas omitiu-se a 

título de concisão. Os comentários posteriores 

respondem também por kc!l, salvo comentário 

adicional. 

Dada uma perturbação, compara-se a resposta 

do sistema real com a da modelagem matemática e 

escolhe-se um kLa que melhor ajuste os dados. O 

modelo nada mais é que uma descrição matemática 

simplificada do sistema e o kLa não deve ser 
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Figura 2.4-1. Etapas na determinação de kLa. 

entendido como uma propriedade do sistema, como temperatura ou tensão superficial, mas, como 

um parâmetro do modelo que tenta representá-lo. Deste modo, ao se procurar um kLa para um 

determinado equipamento deve-se atentar para as hipóteses assumidas na sua determinação antes 

da sua utilização. 

Admitindo mistura perfeita na fase líquida Calderbank e Moo-Y oung ( 1961) correlacionaram 

dados experimentais de kLa distinguindo duas regiões a depender do diâmetro da bolha, 

estabelecendo a relação: 

kLSc" =b( ~p~Lgr 
db < 2,5 mm a= 2/3 e b = 0,31 

db > 2,5 mm a= l/2 e b = 0,42 

onde Se é o número de Schmidt dado por f.ld PifJL 

(2.08) 

Nota-se, que os autores prevêem uma dependência de kLa somente com as propriedades dos 

fluidos. A Equação 2.08, tomando-se a= l/2 e b = 0,42, reproduziu bem os dados de Motarjemi 

e Jameson (1978). Posteriormente, Mangartz e Pilhofer (1981) verificaram a concordância da 

Equação 2.08, agora com a= 2/3 e b = 0,31, ou seja para db < 2,5 mm, com seus dados 

experimentais. No entanto, investigações ainda são necessárias, já que o diâmetro médio das 

bolhas medidos por Mangartz e Pilhofer (1981) foram extremamente superiores a 2,5 mm. 

Para colunas com até 5,5 m de diâmetro, as correlações proposta por e Yoshida 

(1973), 
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( J
-067 

k a = O 6D"·' v-<J,u !!__ D•·''g"·•' s'·' 
L 'LL co! G 

PL 
(2.09) 

Hugbmark (1967), para num líquido parado, 

(2.10) 

e Hikita et a/,(198 

k a= 14 9go.mw"·'•po,m 11 o.z43 11-o,o79 0'-1.o1• Do,604 
L ' G L r"G r L L (2.11) 

estimam razoavelmente bem o coeficiente de transferência de massa e são amplamente utilizadas 

(Koide, 1996). Nessas equações, as variáveis ainda não definidas são: a viscosidade cinemática VL, 

a fração volumétrica de gás na dispersão SG (holdup) e a velocidade superficial do gás w0 . 

Gestrich et al. ( 1978) reuniram 13 5 medidas de kLa advindos de sete grupos de autores numa 

correlação que apresentava desvios em tomo de 20%. 

Através do stripping de oxigênio e cinco líquidos orgânicos, Cho e Wakao (1988) 

propuseram uma correlação para kLa admitindo dependência somente com a difusividade do gás 

solúvel na fase líquida e com a velocidade superficial do gás: 

kLa = 6,5 x 103 
Df·'w~" 

onde kLa está em lls, DL em m2/s e wa em m/s. 

(2. 12) 

Note que, tanto a correlação de Cho e Wakao (1988) como a de Akita e Yoshida (1973) 

estão em concordância com a Teoria da Penetração de Higbe (ver item 2.5 a seguir), onde: 

(2. 13) 

Alguns autores investigaram o coeficiente de transferência de massa frente à substâncias 

orgânicas (Cho e Wakao ,1988; Grund et ai., 1992; Syaiful et al., 1995) como também 

observaram a influência de eletrólitos (Hikita et a!., 1981; Syaiful et al., 1995). 

Para o cálculo do coeficiente de transferência de massa para a fase gasosa, bem menos 

trabalhos podem ser encontrados na literatura. 

Através do strípping de algumas substâncias orgânicas, Tamir e Merchuk (1978) e Cho e 

Wakao (1988) analisaram experimentalmente o coeficiente de transferência de massa gasoso. Os 

autores (Cho e Wakao, 1988) notaram a pouca influência do ho!dup de gás e apresentaram a 

relação: 

k a= 2 O x 103 D"·'w 0
'
88 

G ' L G 
(2 

onde kc,a em l/s, Da em m2/s e wa em m/s. 
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Outro interessante trabalho foi desenvolvido por Zaritzky e Calvelo ( 1979) que propuseram 

um modelo teórico para o cálculo do coeficiente de transferência de massa gasoso admitindo 

circulação interna na bolha e obtiveram alguma concordância com seus experimentos. 

2.5. Transferência de Massa com Reação Química. 

O fenômeno de transferência de massa com reação química ocorre quando duas fases que não 

estejam em equilíbrio são postas em contato. Considere então, uma bolha imersa num liquido 

absorvedor. O fenômeno de transferência de massa neste sistema pode ser decomposto em quatro 

etapas (Astarita, 1967): 

i) difusão de um ou mais reagentes do seio da fase gasosa para a interface entre as 
fases, · 

ii) difusão dos reagentes gasosos através da interface em direção à fase líquida, 

iii) reação química na fase líquida e 

iv) difusão dos reagentes inicialmente presentes na fase líquida e dos produtos em 
função do gradiente gerado pela reação química. 

As etapas ii, iii e iv ocorrem simultaneamente e em série com a etapa i. Se a etapa i é a etapa 

limitante, ou seja, a velocidade com que acontece é bem inferior à velocidade das etapas ü, iii e iv 

o processo global não é influenciado pela reação química e pode ser tratado como uma absorção 

puramente física. Sendo assim, a análise de transferência de massa com reação química só se 

justifica quando o fenômeno resultante dos etapas ii, iii e iv possui velocidade pequena quando 

comparada a da etapa i. 

Na absorção gás-líquido, a maioria dos processos industriais economicamente atrativos 

envolve uma reação rápida entre o gás dissolvido e a fase líquida, Existem duas razões para isso: 

( 1) permitindo que o gás reaja, a capacidade do líquido em absorver o gás solúvel é grandemente 

aumentada e (2) a reação pode aumentar o coeficiente de transferência de massa se for rápida o 

suficiente para ocorrer apreciavelmente próxima à interface. 

Um modo conveniente de expressar o aumento do fluxo pela reação química é através do 

fator de aumento ~inserido na equação do fluxo: 

(2.15) 

onde t/J é definido como a razão entre o fluxo molar na presença da reação pelo puramente 

físico e C~s e C4 são a concentração do gás solúvel na interface e no seio da fase líquida. 

Para o cálculo de t/1, necessita-se conhecimento das condições à interface. Antes de 
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qualquer explanação concernente ao cálculo do fator de aumento faz-se necessário o 

entendimento dos modelos hidrodinàmicos destinados à descrição da região entre as fases. 

As condições junto à interface são dificeis de serem tratadas. Para permitir um tratamento 

matemático, diversas teorias, ou modelos, foram propostas como: teoria do ftlme, teoria da 

penetração, teoria da superficie renovável, entre outras (Haario e Seidman, 1994; Wang e 

Langemann, 1994). Um breve resumo acerca das três teorias será feito. 

Teoria do filme. Assume-se que junto à interface há um filme estagnado de espessura i5 onde 

a transferência de massa ocorre somente por difusão molecular. A concentração no seio da fase 

considerada é constante com exceção do interior do filme. Este, ou seja o filme, possui espessura 

tão pequena que o regime estacionário é logo estabelecido. Como resultado, o modelo prevê que 

onde Da é a difusividade do gás. 

k = DG 
L i) 

(2.16) 

Teoria da penetração. Proposto por Higbe em 1935, este modelo supõe que a interface gás­

líquido é composta de uma infinidade de pequenos elementos líquidos que são continuamente 

trazidos do seio da fase para a interface. Cada elemento permanece estagnado na interface por um 

tempo fixo ( e retoma para o seio da fase. O coeficiente de transferência de massa é calculado 

pela relação: 

(2.17) 

Teoria da superfície renovável. Uma importante extensão da teoria da penetração foi 

sugerida por Danckwerts em 1951. Aqui, os elementos que compõem a interface não 

permanecem estagnados por um tempo fixo. Danckwerts utilizou uma distribuição de tempos e 

admitiu que a probabilidade de um elemento ser substituído é independente de sua idade. Segundo 

esta teoria, tem-se: 

(2.18) 

onde s é a fração da área interfacial que é renovada na unidade de tempo. 

Para o cálculo do fator de aumento, seja via métodos numéricos ou solução analítica, 

procede-se sempre da seguinte forma: 

i) Escolhe-se um dos modelos (filme, penetração, etc.) para descrever as 
condições interfaciais e calcula-se o fluxo molar. 

Encontra-se o fluxo molar na presença de reação química repetindo-se o passo 



2 -Análise da Literatura 

anterior adicionando, contudo, o termo de reação nas equações que compõem o 
modelo. 

iii) Dividindo-se os fluxos encontrados em ii e i obtém-se o fator de aumento. 
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O grande mérito dessa metodologia é o fato de mesmo incorrendo em erros por imprecisões 

nas hipóteses dos modelos o fator de aumento estimado possui relativa exatidão. 

Admitindo reagentes com mesma difusividade, Danckwerts (1968) e DeCoursey (1982) 

estudaram o problema de absorção seguida de uma reação reversível. 

Utilizando a teoria da penetração, Brian e colaboradores ( 1961) calcularam numericamente o 

fator de aumento para uma reação irreversível de 2ª ordem infinitamente rápida e compararam 

com resultados vindos da teoria do filme obtendo desvios de 16%. 

O caso de reação reversível de 2ª ordem foi estudado à luz das teorias apresentadas neste 

trabalho: teoria do filme (Onda et al., 1970), penetração (Onda et ai., 1972; Secor e Beutler, 

1967) e renovação de superficie (Chang e Rochelle, 1980; Onda et al., 1972) e observou-se que 

as teorias prevêem resultados próximos quanto ao fator de aumento quando a razão entre as 

difusividades dos reagentes se aproxima da unidade. Particularmente, Secor e Beutler (1967) 

estenderam os resultados encontrados para reações a taxas finitas para alguns casos específicos de 

reação irreversível e instantânea. 

Chang e Rochelle (1980, 1982) estudaram numericamente vários casos de reações reversíveis 

instantâneas e compararam com soluções analíticas derivadas da teoria do filme. 

Adicionalmente, os autores verificaram que os resultados previstos pela teoria do filme se 

aproximam da teoria da superficie renovável com erros em torno de 10% quando a razão entre as 

difusividades é substituída pela sua raiz. Verificou-se também que a expressão do fator de 

aumento para reações reversíveis bimoleculares com altas constantes de equilíbrio aproxima-se da 

solução apresentada por Brian et a/. ( 1961) para reações irreversíveis. 

Alguns autores estudaram ainda situações mais complexas como a ocorrência de reações 

paralelas (Versteeg et al., 1990) e consecutivas como também a influência de efeitos térmicos no 

fator de aumento (Allan e Mann, 1979). 



CAPÍTW..,O 

TRES 

Fundamentação Teórica 

3.1. Introdução. 

Neste capítulo, será apresentado o fenômeno que se pretende estudar, as equações propostas 

para a modelagem deste fenômeno e as hipóteses em que as equações estão baseadas. Outras 

equações (cálculo de propriedades fisicas, parâmetros hidrodinâmicos, etc.), que não constituem 

propriamente o modelo matemático mas influem decisivamente nos resultados, também serão 

apresentadas. 

3.2. O Modelo. 

Deseja-se estabelecer um conjunto de equações que possibilite o cálculo do fluxo mássico 

envolvido num processo de borbulhamento. Seja então, uma coluna de líquido percolada 

continuamente por um conjunto de bolhas provenientes de um prato perfurado. Desta forma, 

estabelece-se um processo de transferência de massa entre cada bolha e o líquido até seu 

rompimento na superfície livre do líquido. O tempo gasto pela bolha para percorrer toda a coluna 

de líquído é denominado tempo de residência da bolha. 

Considera-se que: 

Fase gás (bolhas): 

" composta por uma mistura de gases, onde apenas um deles se solubiliza na 
fase líquida (solvente). Além de se solubilizar, o gás reage quimicamente com 
o solvente absorvedor, 

• a transferência de massa dentro da bolha se dá por difusão molecular apenas, 

• as bolhas possuem geometria perfeitamente esférica e volume invariável 
durante a ascensão. 

Fase líquida (solvente): 

e possui igual composição independente do ponto de amostragem (mistura 
perfeita), 

e a composição permanece constante 
bolhas. 

o tempo de residência das 
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Admite-se ainda que todo o processo de borbulbamento se dá a temperatura constante e que 

a Lei de Henry descreve satisfatoriamente o equilíbrio entre as fases. 

Apresentadas as hipóteses referentes às fases gasosa e líquida, bem como às condições 

interfaciais, está-se em condições de se iniciar o equacionamento do fenômeno. 

Considere então que a bolha em estudo seja esférica com raio Rb, onde a transferência de 

massa em seu interior se dá exclusivamente por difusão molecular na direção radial, de acordo 

com as hipóteses assumidas anteriormente. 

A equação a seguir, escrita em coordenadas esféricas, juntamente com suas condições inicial 

e de contorno descrevem o fenômeno. 

D [-l ~(r' lPA)] = lPA 0 r' ét ét Õl 

t =o 

r=O lPA=O 
ét 

onde pAs(t) é dada pela relação: 

_aDaiPAI =kaA.(p)(PA_c) 
RT ét L y A H A 

r""Rp 

e onde a seguinte notação foi utilizada: 

• "fi 2/ 3 a area espec1 ca, em em 

CA = concentração do gás solúvel no seio do líquido, mol/cm3 

De = difusividade gasosa do gás solúvel sobre o gás inerte, cm2/s 

rf; fator de aumento 

H = constante de Henry (pAs= HCAs), atm.cm3/mol 

kL coeficiente físico de transferência de massa, cm/s 

PA = pressão parcial da bolha, atm 

PAo pressão parcial da bolha no início do processo de borbulhamento, atm 

PAs = pressão parcial da bolha junto á interface gás/líquido, atm 

r distância radial do centro da bolha, em 

R 

T 

= 

= 

constante universal dos gases, atm. cm3 /mol.K 

temperatura, K 

t tempo, s 

(3.01) 

(3.02) 

(3.03) 

(3.04) 

(3.05) 
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A Equação 3.01, também conhecida como equação da difusão ou 2ª Lei de Fick, é obtida 

facilmente através de um balanço material no interior da bolha em que se desprezou o termo 

convectivo e admitiu-se como constante a temperatura e a difusividade gasosa. Sua resolução, 

daria o perfil das pressões parciais no interior da bolha em função da posição radial e em função 

do tempo. 

Nota-se que inicialmente a bolha está a uma pressão PAo, Equação 3.02, e que se estabelece 

uma distribuição simétrica do perfil de pressões parciais em tomo do centro da bolha, r= O, 

conforme Equação 3. 03. 

A última condição de contorno, Equação 3.04, demonstra o caráter transiente das condições 

interfaciais. O valor de PAs a cada instante de tempo deve satisfazer à Equação 3.05 que exprime a 

igualdade dos fluxos junto a interface. Ou seja, não há acumulo de massa na interface. O fluxo 

difusivo NAa proveniente da bolha, 

N =_Da iPAs 
AG RT a- (3.06) 

é numericamente igual ao fluxo convectivo NAL que chega à fase líquida, 

(3.07) 

O fator tj;, na equação anterior, exprime o aumento no fluxo mássico originado pela reação 

química existente na fase líquida. É definido como a razão entre o fluxo real, com reação química, 

pelo fluxo puramente fisico, ou seja, na ausência de reação. 

3.3. Análise das Hipóteses do Modelo. 

O êxito ou não de qualquer modelo matemático em descrever um fenômeno depende 

basicamente das hipóteses assumidas na sua concepção. Pode-se compor um modelo 

extremamente rigoroso na sua formulação, a ponto de se criar um impasse matemático na busca 

de sua solução, ou admitir hipóteses bastante simplificadoras comprometendo a descrição do 

fenômeno estudado. Um bom modelo certamente busca o máximo de rigor dentro de um conjunto 

de soluções factíveis delineadas pelos objetivos pretendidos e pelo conhecimento do fenômeno 

estudado. 

Na formulação do modelo no item 3.2, considerou-se que: 

Fase gás (bolhas) 

composta por uma mistura de gases, onde apenas um deles se solubiliza na 
fase líquida (solvente). Além de se solubilizar, o gás reage quimicamente 
com o solvente absorvedor, 
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H2) a transferência de massa dentro da bolha se dá por difusão molecular 
apenas, 

H3) as bolhas possuem geometria perfeitamente esférica e volume invariável 
durante a ascensão. 

Fase líquida (solvente): 

H4) possui igual composição independente do ponto de amostragem (mistura 
perfeita), 

H5) a composição permanece constante durante o tempo de residência das 
bolhas. 
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Admitiu-se ainda que todo o processo de borbulhamento se dá à temperatura constante (H6) 

e que a Lei de Henry descreve satisfatoriamente o equilíbrio entre as fases (H7). 

A hipótese Hl é pouco comprometedora pois, basicamente, desconsidera a transferência de 

massa do solvente para à fase gasosa e a solubilízação do gás inerte, nitrogênio, que é 

praticamente insolúvel em água. Desde que o borbulhamento foi conduzido á baixas temperaturas, 

a transferência de massa do solvente para à fase gasosa não é significativa. A pressão de vapor da 

água a 25 °C, por exemplo, é 0,03 atm e, já que se trabalhou com pressões parciais de gás solúvel 

em 0,1 atm, o erro na composição da fases seria de no máximo 3%. 

A hipótese H2, hipótese básica do modelo, é a primeira vista inadequada quando presume-se 

que, de alguma forma, o contato entre uma bolha em ascensão e o líquido que a circunda induz a 

formação de fluxos convectivos. Porém, para pequenas alturas de dispersão, não existe tempo 

suficiente para a formação de um perfil interno de velocidade completamente desenvolvido e, 

adicionalmente, sabe-se que pequenas quantidades de impurezas inibem grandemente a circulação 

interna em bolhas (Davies, 1966). 

Em colunas de borbulhamento operando no regime homogêneo, as bolhas possuem forma 

próximas a de uma esfera e, a partir dos valores do diâmetro equivalente e da velocidade 

superficial do gás utilizados neste trabalho, pode-se verificar, por exemplo através da Figura 2.2-

1, que a coluna opera em regime homogêneo. Sendo assim, a hipótese H3 é aceitável no que se 

refere à geometria das bolhas. Contudo, a afirmação de que o volume das bolhas permanece 

constante requer maior cautela, dada a complexidade de fatores que influenciam no volume de 

uma bolha em ascensão transferindo massa (ver item 2.3 do capítulo anterior). Para sistemas que 

envolvam altos fluxos de massa, certamente o volume da bolha diminuirá à medida que ela 

ascende e, para este tipo de sistema, a hipótese H3 superestima a área específica, quando admite 

volume constante para as bolhas. 

Analisando-se, agora, as hipóteses referentes à fase líquida, H4 e tem-se que: para 

pequenas alturas dispersão, altos níveis de turbulência são facilmente alcançados e, através da 
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adição de algumas gotas de corante no borbulhador, percebeu-se, visualmente, que o volume de 

líquido rapidamente se homogeneizava. A hipótese H5 estabelece que a concentração na fase 

líquida aumenta aos saltos. Para verificar sua influência, o programa listado no Apêndice C foi 

alterado, de modo a considerar a variação da concentração durante o tempo de residência através 

da relação: 

ac A,TOTAL 

àt 
(3.08) 

A Figura 3. 3-1 exibe os resultados da simulação numérica para a variação da concentração 

do gás solúvel em função do tempo de borbulhamento para o caso em que a concentração é 

considerada constante no tempo de residência, ou seja, varia aos saltos, e quando é considerada 

variável, ou seja, varia continuamente. 

Observa-se que as simulações apresentaram resultados próximos para os sistemas S02 - HCI 

e Ch - H20. Para NH3 - H20, os desvios foram mais significativos. Nota-se, com base nos 

gráficos apresentados, que a hipótese H5 superestima a transferência de massa, já que previu 

concentrações maiores que o caso em que a concentração varia continuamente, tido como mais 

realistico. 

No caso em que se considera a concentração variável no tempo de residência, o tempo 

computacional foi um pouco superior ao outro caso e, dependendo dos objetivos, a hipótese H5 

pode ser perfeitamente desconsiderada. 

A adequação ou não da hipótese H6, que considera o processo como isotérmico, é 

naturalmente dependente da variação de entalpia envolvida no processo. Para sistemas fortemente 

exotérmicos ou endotérmicos, a inclusão do balanço de energia é naturalmente requerida. Um 

comparação para se antever a influência da hipótese H6 nos mesmos moldes da realizada na 

avaliação da hipótese HS, ou seja, através da alteração do modelo, seria bem mais complexa, já 

que os balanços material e de energia haveriam de ser resolvidos simultaneamente. Sendo assim, 

os dados experimentais obtidos neste trabalho é que poderão orientar a respeito da influência da 

transferência de energia na transferência de massa. A título de informação, a variação de entalpia 

envolvida no processo de solubilização e hidrólise para os sistemas estudados são: - 9,71, -8,30 e 

-6,40 kcallmol, respectivamente para S02 - HCI, NH, - H20 e Ch - H20, mostrando que os 

sistemas liberam energia. 

Por sabe-se que a Lei de Henry é bastante utilizada e descreve satisfatoriamente o 

equilíbrio gás/líquido envolvendo soluções diluídas (Treybal, 1981) 
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3.4. Propriedades Físicas. 

Serão apresentas as equações utilizadas no cálculo das propriedades físicas referentes à fase 

gasosa e líquida. Com relação a fase gás, deve-se notar que no cálculo da viscosidade e densidade 

as propriedades se referem à mistura gasosa como um todo, diferentemente da difusividade que, 

naturalmente, observa a propriedade de um componente com relação ao outro. No que diz 

respeito à fase líquida, admitiu-se válido os valores das propriedades da água para as soluções de 

HCI por tratar-se de soluções diluídas. 

Fase Gasosa 

Para o cálculo da viscosidade da mistura gasosa f.JG, empregou-se o método de Chang et al. 

(Reid et a!., 1987). Esta metodologia oferece a vantagem de não requerer a viscosidade dos 

componentes puros e apresenta erros médios inferiores a ± 5%. A equação utilizada é dada por: 

(3.09) 

onde Mm e CTm são a massa e o raio molecular para a mistura, T a temperatura absoluta e f!v a 

integral de colisão dada por: 

nv = A(r;r +Cexp(-Dr;)+Eexp(-Fr,;) 

em que A= 1,16145, B = 0,!4874, C= 0,52487, D = 0,77320, F= 2,43787 e T'm = kT/e 

O fator F,m é definido por 

F;m = J- 0,2750J m + 0,059035A~m 

onde 

A = !31,3Am 
~ ( )1!2 , 

vçm~m 
( )

3 

V ()m 

em Ü 809 , 
e T,m = 1,259{ li) 

k m 

(3.10) 

(3.11) 

(3.12) 

As propriedades com subscrito m concebem a propriedade para a mistura a partir da 

propriedade de cada componente e da interação entre eles. Para sistemas binários, a Tabela 3.3-1 

oferece as equações necessárias para o cálculo da viscosidade da mistura gasosa, onde se observa 

as seguintes variáveis: 

s = energia característica fator acentrico 

A momento de dipolo y = fração molar 

k = constante de Boltzmann = temperatura adimensional 
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Tabela 3.4-1 Euuacoes uara o cálculo da VISCosidade gasosa pe o método de Cbaug et al.. 

REGRAS DE MISTURA REGRAS DE COMBINAÇÃO 

2 2 

a~=L2),yp~ 
i=l j=l 

2 2 

LLY,Y 1 (sijjk)a~M;
12 

2 

j;;ol J=l M= m 

No cálculo da densidade da mistura gasosa, admitiu-se que o gás comportava-se como ideal, 

levando-se em conta as baixas pressões a que era submetido< Sendo assim, obtem-se diretamente 

da Lei dos Gases Ideais: 

(3<13) 

onde Pr, pressão total, foi tomada como l atm 

Por fim, a difusividade gasosa foi obtida pelo método de Fuller et aL que conforme Reid et 

ar (1987), apresenta os menores desvios médios quando comparado com outros métodos 

apresentados em seu trabalho< O coeficiente de difusão gasosa para uma mistura binária, ou 

difusividade, é dado então por: 

p M'''[(:E )1!3 (2: )J/3 
T AB V A 4- V B 

(3 .14) 

onde: 

DAB difusividade gás A no gás cm2/s 

= pressão total, bar 
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Tabela 3.4-2. V oi. de difusão T = temperatura, K 

GÁS I v M = peso molecular, g/mol 

so2 41,8 MAB 2[(I!MA) + (I!MB)r1
, g/mol 

C h 38,4 
I v = somatório dos volumes atômicos de 

NH3 20,7 
N2 !8,5 difusão (ver Tabela 3 4-2) 

Fase Liquida 

No cálculo das propriedades físicas da fase líquida, empregou-se correlações empíricas 

(Daubert e Danner, 1985) ou diretamente valores experimentais. 

A expressão abaixo fornece a viscosidade da água fiL entre as temperaturas 273,16 e 

640,65 K 

flL = 10-3exp(A +BIT+ OnT+ DT') (3 .15) 

onde /-lL está em Pa.s, T em K e os valores das constantes para água são: A= -52,267, B = 

3665,2, C= 5,786, D = -5,8463E-29 e E= l 0,0. 

Para a densidade da água usou-se 

(3.16) 

em que PL está em kmol/m3
, Tem K e as constantes, neste caso, valem: A= 4,6137, B = 0,26214, 

c= 647,29, = 0,23072. 

Já no caso da difusividade para a fase líquida, optou-se pelo uso de valores à diluição infinita 

e à temperatura de 25 °C e uma posterior correção para a temperatura desejada pela relação de 

Stokes-Einstein: 

(3.17) 

onde os valores a 25 °C para S02, NH3 e Cb em água foram obtidos dos trabalho de Leaist 

(1984), Ibusulci e Aneja (1984) e Yadav e Sharma (1981), respectivamente. 
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3.5. Constante de Henry e Constante de Equilíbrio. 

Em se tratando de soluções diluídas, admitiu-se que a Lei de Henry 

PAs =HCAs 

23 

(3.18) 

descrevia satisfatoriamente o equilíbrio interfacial, onde H é a constante de Henry, dada em 

atm.Vmol, e PAs e CAs são a pressão parcial na bolha e a concentração no líquido respectivamente, 

ambas avaliadas junto à interface gás/liquido. 

Para o cálculo de H utilizou-se a forma descrita por Edwards et al. (1975), 

(3.19) 

onde as constantes para H em atmVmol e Tem K estão presentes na Tabela 3 .5-1. 

Tabela 3.5-1. Constantes para o cálculo da constante de Henry. 

GÁS D1 Dz D3 ». FONTE 

so2 1135,630 -32143,30 -198,1400 0,338360 Edwards et al., 197 5 

NH· ·' 160,559 -8621,06 -25,6767 0,035388 Edwards et al., 1975 

C h 13,447 -3180,00 o o Brian et al., 1962 

A constante de Henry, H, descreve o equilíbrio dos gases em água. No entanto, a medida que 

o borbulhamento evolui torna-se mais marcante a presença de íons, devido à hidrólise dos gases, 

alterando a solubilidade (Hermann et al., 1995). Para levar em conta o efeito salino na 

solubilidade, usou-se a equação proposta por van Krevelen e Hoftijzer que estima a constante de 

Henry a partir da constante em água à mesma temperatura: 

log10 = (Z.J = hl 

onde H o é a constante em água ela força iônica da solução definida por 

I= _1:_ '\' c.z2 

2L.. I I 

I 

(3.20) 

(3 .21) 

onde c, é a concentração de íons com valência z1. A constante de proporcionalidade h é obtida 

pela soma das contribuições das espécies positivas, negativas e do gás na forma não reagída: 

h= +h.+ (3 22) 
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onde os valores utilizados (Danckwerts, 1970; Ueyama e Hatanaka, 1982) encontram-se na 

Tabela 3. 5-2. 

Tabela 3.5-2. Contribuição das espécies 
para o efeito salino. 

ESPÉCIE h; 
i=+,- ou G 

H' 0,0000 

NH4+ 0,0356 

HS03 0,0663 

c r 0,0210 

Olf 0,0669 

HOC I 0,0200 

C h -0,0247 

so2 -0,1030 

NH3 -0,0540 

Na descrição do equilíbrio das espécies envolvidas na fase líquida, a constante K, definida 

como: 

_[H" j[cr][ HClü] 
ou K- [ J 

C12 aq 

(3.23) 

respectivamente para os gases S02, NH3 e Ch, pode ser obtida pela expressão: 

(3.24) 

onde as constantes, para K em mol/1 ou (mol/1)2
, no caso do Ch, e Tem K, são dadas na Tabela 

3.5-3. 

Tabela 3.5-3. Constantes para o cálcnlo da constante de equilíbrio. 

GAS c, c2 c3 c. FONTE 

so2 1958,840 -50481,00 -344,3310 0,5634420 Edwards et al., 1975 

NH3 191,970 -8451,61 -31,4335 0,0152123 Edwards et al., 197 5 

9,486 -5198,26 o o Whitney e Vivian, 
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3.6. Parâmetros Hidrodinâmicos e Fator de Aumento. 

Serão apresentadas as equações utilizadas para o cálculo de três importantes parâmetros 

hidrodinãmicos , a saber: o raio e a velocidade de ascensão da bolha, R6 e Va"' e o coeficiente de 

transferência de massa fisico para a fase líquida, kL, A importância desses parâmetros é 

evidenciada quando se observa que: o raio da bolha está diretamente ligado à área de 

transferência de massa; a velocidade de ascensão determina o tempo de residência das bolhas e, o 

coeficiente de transferência de massa, kL, por sua vez é o parâmetro mais representativo da 

transferência de massa na fase líquida, 

Para o estimar o raio da bolha, utilizou-se a relação: 

(3,25) 

derivada da expressão proposta por Davidson e Harrison (1963) para o volume da bolha num 

líquido invíscido, 

Admitiu-se que a velocidade da bolha permanecia constante durante sua ascensão e para o 

seu cálculo usou-se a relação proposta por Davidson et ar, 1985): 

(3,26) 

com as variáveis no sistema CGS e onde assumiu-se o fluido que envolve a bolha era 

incompressível e invíscido e que a pressão nas vizinhanças da parte superior da bolha era 

constante, 

A partir dos valores do raiO e da velocidade de ascensão das bolhas, pode-se derivar 

facilmente as expressões para o tempo de residência, 

(3.27) 

e área específica, 

(3 .28) 

onde AcoJ, Nh e l/z1q são, respectivamente, a área transversal do borbulhador, o número de bolhas 

alimentado na unidade de tempo e o volume de solvente utilizado, Uma comparação entre os 

valores fornecidos pela Equação 3.28 e os obtidos experimentalmente por Guedes de Carvalho et 

986) numa coluna semelhante à usada neste trabalho demonstrou que a Equação 3,28 prevê 

valores maiores para a área específica. 
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As expressões para o cálculo do raio e da velocidade de ascensão disponíveis na literatura 

possuem uma certa uniformidade nas suas estimativas. Tal fato não se verifica porém, quando se 

refere ao coeficiente de transferência de massa. É surpreendente a disparidade de valores que se 

pode encontrar quando se compara diferentes expressões. A Tabela 3.6-1 apresenta os resultados 

de kLa ou kL vindos de sete diferentes correlações, a maior parte já vista no Capítulo 1, para um 

caso fictício numa coluna com 11 em de diâmetro e um único orifício em condições de operação 

próximas às realizadas nos experimentos deste trabalho. Nota-se a heterogeneidade dos dados. A 

título de esclarecimento, o diâmetro e altura de dispersão apresentados na Tabela 3. 6-1 

correspondem aos valores da coluna originalmente usada pelos autores na determinação das 

respectivas correlações. 

Por ter sido gerada numa coluna com dimensões próximas às da utilizada neste trabalho a 

relação proposta por Cho e Wakao (1988) foi usada: 

Tabela 3.6-1. Comeara~ão entre correla~ões eara o cálculo de kLa e kv 

REFERÊNCIA COLUNA ktJl kL 
tliiim., em ali.disp., em x UI s"1 xUI cmls 

Calderbank e Moo-Y oung 1961 13,7 31 13,3 

Hughmark 1967 21,6 

Akita e Y oshida 1973 15,2 200-300 1,0 

Gestrich et al. 1978 1,5 

Hikita et al. 1981 10,0 130 21,5 

Guedes de Carvalho et al. 1986 10,0 4-18 7,0 

Cho eWakao 1988 11,0 40 7,6 

k a= 1559D"·5w0
·" 

L ' L G 
(3.29) 

Os valores calculados a partir desta equação mostram também uma boa concordância com os 

resultados de Guedes de Carvalho et a!. ( 1986) como se vê na Tabela 3. 6-1. 

A Tabela 3.6-2 mostra as expressões utilizadas para os fatores de aumento devido à reação. 

Vale ressaltar, que a terceira coluna refere-se ao tipo de reação sob a ótica da transferência de 

massa. Por exemplo: no caso do sistema S02 - HCI, que reage segundo 

SOz + HzO <-+Ir + HS03·, 
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a concentração de I-f é extremamente superior a de HSO,- podendo ser considerada como 

constanteo Sendo assim, o efeito da hidrólise do S02 na sua distribuição é negligenciáveL A 

reação é representada por A B B e não por B B + C Para NH3-H20 e Ch-H20 existem 

somente duas espécies iônicas no meio, logo, a exigência da neutralidade elétrica define o tipo de 

reação como A B 2B e A B 2B + C, respectivamenteo 

Tabela 3.6-2. Fatores de aumento utilizados 

SISTEMA FATOR DE AUMENTO REAÇÃO REFERÊNCIA 

S02-HCI rft= (l+DB K'](l+K') ondeK'=~ A<->B Chang e Rochelle, 
DA ' [w] 1981 

NH,-H20 ift=l+f}i ,JK A<->2B Chang e Rochelle, 
DA JC:;+JCAO 1981 

Ch-H20 ~ A->2B+C Danckwerts, 1970 t/J = ~, ondeM = , 
tanh M (kL)-
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CAPITULO 

QUATRO 

Metodologia 

4.1. Introdução. 

Como visto anteriormente, o objetivo deste trabalho é o estudo de um processo de absorção 

acompanhado de reação química através do emprego de um modelo matemático difusivo aplicado 

internamente à bolha. Para comprovação do modelo, os resultados são comparados com alguns 

resultados experimentais. 

No capítulo anterior foram apresentadas as equações que compõem o modelo e portanto 

formulou-se o problema matemático. 

Neste capítulo, serão apresentados os meios escolhidos para se alcançar a solução deste 

problema matemático bem como os materiais e métodos para a concepção dos experimentos. 

4.2. Estratégia Computacional. 

A equação utilizada para descrever o mecanismo de transferência de massa interno à bolha é 

a conhecida equação da difusão. Dispõem-se na literatura soluções analíticas associadas às mais 

diversas condições de contorno. A grande maioria originada de estudos de problemas de 

transferência de calor por condução (Carslaw e Jaeger, 1959). O caso porém aqui apresentado 

trata-se de um problema do tipo contorno livre e a busca da solução através de métodos 

numéricos toma-se inevitável. 

Para garantir melhor desempenho computacional, independente do método numérico 

escolhido, as Equações 3.01 a 3.05 podem ser escrita numa forma adimensional: 

ce ife ce 
6-+4u-=-

õu õu' tJr 
(4.01) 

r=O 8=0 (4.02) 

U=O ( 4.03) 
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(4.04) 

onde Bs( r) deve satisfazer a relação: 

(4.05) 

e onde as seguintes relações foram utilizadas: 

B= PAo- PA 
' 

(4 06) 
PAo 

r 2 D t 
u=- e r=-a-

R~ R;, 
(4.07) 

Numericamente, a equação da difusão é geralmente resolvida ou pelo método de colocação 

ortogonal ou por diferenças finitas. O primeiro é amplamente utilizado e tem se mostrado bem 

mais eficiente que o último (Finlayson, 1972). A ineficiência do método das diferenças finitas é 

causada essencialmente pela baixa ordem de aproximação (polinômio de 2ª ordem com diferença 

centrada) ou pelo uso de pontos eqüidistantes em geometrias não-cartesianas (Sun e Levan, 

1995). 

Utilizou-se aqui o método de colocação ortogonal. Em linhas gerais, o método consiste em 

aproximar a solução por polinômios ortogonais. Os coeficientes de tais polinômios são ajustados 

de modo que em determinados pontos o resíduo com relação à solução exata seja nulo. Esses 

pontos são denominados pontos de colocação. Com base na teoria dos polinômios ortogonais, o 

uso do método de colocação ortogonal simplifica o cálculo de integrais por meio de quadratura 

numéricas como também as interpolações. Os textos de Villadsen e Michelsen (1978) e Finlayson 

(1972, 1980) oferecem maiores esclarecimentos. 

A escolha do número de pontos de colocação, bem como das respectivas posições, são 

fundamentais para um bom desempenho do método. Poucos pontos de colocação podem ser 

insuficientes para descrever curvas acentuadas (mal comportadas), porém, um número elevado de 

pontos pode resultar em instabilidade no método além de um esforço computacional significativo. 

Quanto à posição, os pontos devem ter maior concentração em regiões onde a curva da solução 

tenha maiores singularidades. No caso da transferência de massa interior à bolha, por exemplo, os 

pontos devem figurar em maior concentração nas proximidades da superficie onde acontecem 

variações bruscas de concentração. 

se chegar a uma estimativa inicial do número de pontos de colocação, comparou-se a 

concentração média advinda solução numérica e analítica das Equações 4.01 a 4.04 em que a 
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Equação 4.04 foi substituída por uma função de r conhecida. Dois casos foram testados: degrau 

unitário, {(.,(r) = I, e variação senoidal, Bs( r) = senarr. 

Para variação senoidal com freqüência w , a pressão parcial média no interior da bolha em 

função do tempo é dada por (Carslaw e Jaeger, 1959): 

(4.08) 

onde: 

As Figuras 4.2-1 e 4.2-2, a seguir, mostram a pressão parcial média no interior da bolha para 

uma variação senoidal na pressão superficial quando w = 100. Na Figura 4.2-1, utilizando-se 

apenas 2 pontos de colocação, já se observa boa concordância entre as soluções numérica e 

analítica a exceção dos picos e vales que apresentam pequenos desvios. Com a adição de mais um 

ponto de colocação a discordância entre as curvas não é mais percebida visualmente. 

Para quantificar o desvio entre a solução numérica e analítica, calculou-se o desvio ou erro 

absoluto médio & entre os instantes o e r de acordo a expressão abaixo, onde e = e( r) . 

' 
fi!B.umarico - B.nalitiwi~r 

6 =_,_o _______ _ 
' 

(4.09) 

Jdr 
o 

As Figuras 4.2-3 a 4.2-6 exibem o desvio absoluto médio em função do número de pontos de 

colocação para urna variação senoidal a diferentes freqüências ( w = 1 O, 100, 1000) e para um 

degrau unitário positivo na pressão superficial. Também pode ser observado, o comportamento 

do tempo computacional despendido em cada caso. É necessário observar, que esses pequenos 

tempos computacionais observados, sempre inferiores a 20 segundos, nada se comparam aos 

tempos observados quando a condição de contorno na superficie é regida pela Equação 4.05. Sua 

inclusão nos gráficos servem apenas para se avaliar o esforço computacional frente ao aumento 

do número de pontos de colocação. 
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A análise dos erros absolutos médios apresentada aqui não poderia oferecer diretamente o 

número de pontos ótimos para resolução das Equações 4.01 a 4.05. Nota-se, que cada curva 

apresenta-se de maneira particular e não seria possível a generalização da variação do erro com o 

número de pontos de colocação. Contudo, o que se pode apreender é que inicialmente o erro 

diminui apreciavelmente com o aumento do número de pontos até alcançar um patamar de 

relativa estabilidade. 

Na Figura 4.2-4 por exemplo, 19s( r) = senlOOr, um número de pontos superior a cinco 

elevaria grandemente o esforço computacional sem diminuições significativas no erro. Como visto 

anteriormente, quatro pontos de colocação já mostraram excelente concordância entre as 

soluções numérica e analítica (ver Figura 4.2-2). 

Pode-se concluir então, que uma boa estratégia para se chegar a um número adequado de 

pontos de colocação é aumentar o número de pontos até não se obter variações significativas 

entre duas aproximações. Neste trabalho, cinco pontos de colocação foram considerados 

satisfatórios, ou seja, os resultados advindos de simulações com um número superior a cinco 

pontos de colocação não apresentavam diferenças significativas entre si. 

Para simular um processo de borbulhamento com absorção, um programa em FORTRAN foi 

elaborado. A Figura 4.2-7 mostra esquematicamente as principais etapas deste programa. As 

etapas descritas nas primeiras quatro caixas, a saber: ( 1) cálculo das propriedades fisicas e 

parâmetros hidrodinâmicos, (2) constante de equilíbrio, (3) solubilidade e sua (4) correção devida 

ao efeito salino, foram comentadas no capítulo anterior. Quanto às etapas seguintes, tem-se: 

Etapa (5): Um dos grandes méritos da abordagem matemática deste trabalho é a análise das 

condições interfaciais no estado transiente. Em inúmeros trabalhos, a análise da transferência de 

massa entre gás e líquido é efetuada a partir de gases puros e, consequentemente, a concentração 

interfacial é tida como constante no tempo. Aqui, a concentração interfacial é obtida a cada 

instante a partir da relação de fluxo dada pela Equação 4.05. 

Etapa (6): Aplicando-se o método de colocação ortogonal, a Equação 4.01 é transformada 

num conjunto de (N-l) equações do tipo: 

(4.10) 
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onde N é o número de pontos de colocação e e, o valor da concentração adimensional no i-ésimo 

ponto de colocação, Particularmente, ~ é o valor da concentração na interface obtido na Etapa 

(5). Tendo-se os valor B,'s num determinado instante, pode-se obter os O,'s em instantes seguintes 

através de um método de integração apropriado, O método Backward Dtjferentiation Formula 

(BDF) (Hall e Watt, 1976), codificado em FORTRAN na subrotina D02EBF da biblioteca de 

rotinas NAG (Numerical Algorithmic Group), mostrou-se bastante adequado, Por tratar-se de um 

método a passo e ordem variados, o método revelou-se bem mais eficiente que outros métodos 

testados, como Runge-Kutta de 4ª ordem, 

Etapa (7) e (8): A massa transferida num intervalo igual a um tempo de residência foi obtida 

através de: 

( 4, ll) 

onde utilizou-se o método de Simpson ( 100 pontos por intervalo) para o cálculo da integraL 

Considerou-se que a concentração do gás solúvel na fase líquida era invariável durante o 

tempo de residência das bolhas, sendo incrementada aos saltos ao final deste, Deste modo, as 

variáveis do integrando da Equação 4, li dependem do tempo, a exceção de ()L, 

Tal consideração é muito razoável para sistemas que apresentem baixos fluxos de massa e 

pequenos tempos de residência, Havendo reação irreversível e instantânea a hipótese é ainda mais 

realista, pois, o soluto é totalmente consumido apresentando concentração invariavelmente nula, 

Etapa 9: As relações de equilíbrio entre as fases são dadas em função da concentração do gás 

na sua forma não-combinada, Sendo assim, a partir da concentração total do gás e das relações de 

equilíbrio na fase líquida obtinha-se a concentração do gás em sua forma não-combinada, 

Utilizou-se aqui o método das substituições sucessivas para os casos em que as relações não eram 

passíveis de solução analítica, 

Etapa lO: As etapas anteriores (Etapa 4 em diante) foram incluídas num processo de iteração 

até que se atingisse a região de saturação da fase líquida em relação ao gás solúvel ou um tempo 

de borbulhamento superior a 120 minutos, 
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INÍCIO 
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INTEGRAÇÃO DE O -> tREsro. 

QUANTIDADE TRASFERIDA 
PARA A FASE LÍQUIDA b.CA 
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Figura 4.2-7. Fluxograma do programa elallora<lo. 
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4.3. Equipamento e Medidas Experimentais. 

Os dados gerados pelo modelo foram confrontados com os resultados experimentais do 

borbulhamento de três gases apresentados na Tabela 43-1 a seguir: 

Tabela 4.3-1. Gases e solventes utilizados para verificação do modelo 

GÁS SOLVENTE REAÇÃO SOLUBILIDADE 

SO,- N, HCI A++B baixa 

NH3 -N2 HzO A<-+B alta 

C!,- N2 HzO A->B baixa 

onde se vê também os respectivos solventes e o tipo de reação envolvida. Em alguns 

experimentos, a mistura S02 - N2 também foi borbulhada em água pura semelhantemente ao 

trabalho de Stragevitch (1996), porém, a uma concentração três vezes menor que a utilizada pela 

autora. 

A escolha dos gases baseou-se nos valores da difusividade, solubilidade (que caracterizam a 

resistência à transferência de massa) e nos tipos de reação que cada sistema desenvolve. Com 

relação à solubilidade, por exemplo, os valores 0,06, 1,2 e 60 mol!latm da solubilidade em água a 

25 °C, respectivamente para Ch, S02, NH3, já sinalizam alta resistência à transferência de massa 

na fase líquida para o cloro quando comparada à da amônia, bem inferior. Analisando-se, agora, a 

difusivldade de cada gás em N2 a uma mesma temperatura, nota-se que a amônia apresenta uma 

difusividade cerca de duas vezes maior que a dos outros gases. Portanto, espera-se uma 

resistência menor na fase gasosa também para este gás (amônia). 

A Figura 4.3-1, a seguir, esquematiza a montagem experimental utilizada. A mistura gasosa 

de composição conhecida (sempre 10% molar em gás solúvel e 90% em nitrogênio) era 

alimentada na coluna de borbulhamento após o ajuste da vazão desejada (em tomo de 30 cm3/s). 

Para cada sistema, efetuou-se o borbulhamento a diferentes alturas de dispersão gás-líquido 

= 5, 10 e 15 em) com o intuito de observar a influencia das condições hidrodinâmicas no 

processo de transferência de massa. 

A coluna, feita em acrílico, de seção retangular de l3,5xl5,0 em, operava em regime de 

semibatelada. O gás era alimentado continuamente pela base por um cone de distribuição. o 

cone e coluna existia um prato perfurado com cinco orificios de 1 mm de diâmetro cada dispostos 

de maneira que quatro dos orificios rodeavam um orificio eenrr"' numa circunferência de 3,2 em 
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Além da coluna, faziam parte da montagem experimental: 

" Rotâmetro de precisão da Gilmont Instruments modelo 20187 com flutuador de 
vidro de O, 125 polegadas de diâmetro. 

• Indicador de temperatura TDB-40Cl2 da IOPE Instrumentos de Precisão Ltda 
ligado a dois termopares bainha tipo J com 1 mm de espessura também da IOPE. 

" Regulador de pressão modelo R07-202-NGAG da IMI Norgren Ltda. 
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À exceção do cilindro de gás, todos os integrantes da montagem experimental situavam-se 

sob uma capela dotada de um sistema de exaustão próprio. 

As misturas gasosas a 10% molar e 1% de precisão foram fornecidas pela Air Liquide Brasil 

S/ A e eram conduzidas por tubos de l/4" de diâmetro em aço inoxidáveL 

Das muitas variáveis passíveis de medição, optou-se pela medida da concentração do gás 

solúvel na fase líquida como variável de confronto com a modelagem matemática. 

Cada experimento durava de duas a três horas de borbulhamento, indo algumas vezes até a 

saturação do líquido. As etapas a seguir descrevem o procedimento de cada experimento (ver 

Figura 4.3-1): 

1) Efetuadas todas as conecções da tubulação, bem como dos termopares e 
indicador de temperatura, o sistema de exaustão era acionado; 

B - borbulhador 

C - cilindro de gás 
PCI - controlador e indicador de pressão B 
R - rotâmetro 
V- válvula 

T -tennopar 
TI - indicador di 

PCI c ,R 

4.3-1. Montagem Ex;perim•ental 
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2) A mistura gasosa era então alimentada, sendo feita uma inspeção quanto a 
possíveis vazamentos por meio de uma solução diluída de detergente; 

3) Ajustava-se o controlador de pressão PCI para uma pressão manométrica de 0,5 
kgflcm2, aproximadamente, a jusante; 

4) Mantinha-se o flutuador do rotâmetro R na posição desejada pela manipulação 
da válvula V; 

5) Após a estabilização do sistema, alcançada em alguns minutos, um volume de 
solvente previamente medido era adicionado pela parte superior do borbulhador 
enquanto paralelamente era acionado o cronômetro; 

6) Novo ajuste da vazão seguido do acionamento do sistema de medição de 
temperatura Tl 

7) Após cerca de 5 mm, coletava-se 1 ml da fase líquida e analisava-se por 
titulometria. 
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Amostras subseqüentes, sempre de 1 ml, eram recolhidas em intervalos de 1 O mm 

aproximadamente. Para o recolhimento das amostras, usou-se pipetador automático modelo S da 

Kacil Indústria e Comércio Ltda. Quanto as análise titulométricas, tem-se a seguir o resumo do 

procedimento analítico (Vogel, 1987; Ohhlweiler, 1986; ABNT, NBR 12979, 1993; Greenberg, 

1992) 

1) S02- HCl e S02 - H20 

Cada amostra era tratada com peróxido de hidrogênio para oxidar o SOz, livre e combinado, 

a sulfato, so.z-, de acordo com as reações: 

so2 + HzO <-+ I-t + Hso,­

Hso,- + H20z - + 21-t + sol 

e posteriormente titulada com tetraborato de sódio decaidratado, Na2B401·l OH20: 

A partir das reações anteriores tem-se, para 1 mJ de amostra, que a concentração S02 total 

em mollcm3 é dada pela expressão: 

(4.12) 

onde VT e MT são o volume gasto em cm3 e a molaridade do titulante respectivamente e [HCI] a 

molaridade do solvente. 
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Para evidenciar o ponto de vtragem, utilizou-se um indicador misto com: verde de 

bromocresol, vermelho de metila e metano! como solvente. 

2) NH"- H20 

A reação de hidrólise da amônia é dada por: 

NH, + HzO <-+ Nf:Lt + OH" 

Para este sistema, titulava-se diretamente a amostra com ácido clorídrico utilizando-se 

vermelho de metila como indicador. 

A concentração de amônia em mollcm3 em 1 m1 de amostra pode ser obtida de: 

(4.13) 

onde VT e MT são o volume gasto em cm3 e a molaridade do titulante respectivamente. 

3)CI2 -H& 

A reação de hidrólise do cloro é dita irreversível entre pH 3 e 7 (Spalding, 1962). Abaixo de 

3 a reação assume caráter de reversibilidade. 

Para este sistema, optou-se por uma titulação iodométrica. O Ch, livre e combinado, reagia 

com iodeto de potássio, KI, gerando iodo molecular, h. As principais reações são (Lahiri et al., 

1983) 

Ch + HzO -> W + cr + HCIO 

2KI + HCIO -> KC! + KOH +h 

Ch + 2KI-> 2KC1 +h 

2Ch + 4KI + H20 -> HCI + 3KCI + KOH + 2h 

Posteriormente, o iodo liberado era titulado com tiossulfato de sódio pentaidratado, 

Na2S20 3,5Hz0, empregando-se amido solúvel como indicador: 

zs2o/· + h ..... s4ol· + 2r 

Com base nas reação anteriores, chega-se a expressão para o cálculo de cloro livre e 

combinado em mol/cm3 contido em l ml de amostra: 

[Cl l - VTMT (4 14) 
2 Toro! - 2000 . 

onde V T e Mr são o volume gasto na titulação em cm3 e a molaridade do titulante, 

respectivamente. 
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CAPITULO 

CINCO 
Resultados e Discussões 

5.1. Introdução. 

Numa primeira etapa, este capítulo apresenta alguns resultados que evidenciam as diferentes 

características de cada sistema quanto à transferência de massa. Em seguida, apresenta 

simultaneamente os resultados teórico e experimental em diferentes condições de operação 

através de gráficos da concentração total do gàs solúvel com o tempo de borbulhamento. A título 

de concisão, somente os resultados de alguns experimentos, escolhidos pela representatividade e 

pelo maior apuro da técnica experimental, foram exibidos. No Apêndice A, os resultados são 

encontrados em sua totalidade, desta vez, em forma de tabela. 

5.2. Resultados Típicos. 

As diferentes características de cada conjunto gás/solvente são facilmente identificadas a 

partir das Figura 5.2-1, respectivamente para S02 - HCl, NH3- H20 e Ch- HzO, que mostram a 

pressão parcial média do gás solúvel, pA , no interior de bolhas, geradas no primeiro e no 

milésimo tempo de residência. Ou seja, pode-se dividir o tempo total de borbulhamento em 

subintervalos iguais ao tempo de residência das bolhas. Refere-se aqui, ao primeiro e ao milésimo 

desses subintervalos. A simulação foi realizada para o borbulhamento do gás em questão a I 0% 

molar, como se observa nos gráficos pela pressão média inicial, em dois litros de solvente e a uma 

mesma vazão. 

A análise dos gráficos da Figura 5 .2-1 fornece subsídios para se prever a magnitude dos 

fluxos mássicos envolvidos no borbulhamento, como também a capacidade de absorção do 

solvente em questão. 
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Quanto ao fluxo, uma grande inclinação inicial indica que a bolha está perdendo massa 

rapidamente e, portanto, altos fluxos de massa são esperados. Sendo assim, tanto o sistema S02 -

HCI como NH3 - H20 apresentam grandes fluxos de massa no processo de borbulhamento. Note 

que, ao final do primeiro tempo de residência, para esses sistemas, as bolhas praticamente só 

contém nitrogênio, haja visto que a pressão parcial do gás solúvel é praticamente nula. Ao final do 

milésimo tempo de residência (cerca de quinze minutos de borbulhamento) o perfil da pressão 

parcial é praticamente o mesmo para NH3 - H20 e as bolhas ainda chegam à superficie livre do 

líquido quase que isentas de amônia. 

No caso do sistema Cb - H20, a inclinação inicial da curva é bem menos pronunciada, em 

comparação aos sistemas anteriores, e a modelagem prevê fluxos bem menos expressivos. Nem 

no primeiro tempo de residência, quando se verifica os maiores gradientes de concentração, as 

bolhas perdem apreciavelmente o cloro retido. Outro fato interessante, previsto pela modelagem, 

é que o fluxo varia muito pouco num tempo de residência (inclinação da curva aproximadamente 

constante), o que é esperado para gases pouco solúveis, como o cloro, reagindo irreversivelmente 

e instantaneamente. Por ser pouco solúvel, a concentração interfacial deve variar pouco e, por 

reagir irreversivelmente, a concentração do cloro na forma não-reagida é invariavelmente nula. 

Como o fluxo mássico é proporcional à diferença dessas duas concentrações, permanece 

aproximadamente constante. 

A capacidade de absorção do solvente também pode ser analisada a partir da Figura 5.2-1. 

Antes de qualquer consideração, note que no caso limite, em que o volume de solvente está 

completamente saturado, o perfil da pressão parcial em um tempo de residência seria uma reta 

horizontal passando na pressão parcial inicial (pA = 0,1 atm neste caso). Ou seja, as bolhas 

percolariam toda a coluna de liquido sem transferir massa. A área compreendida entre qualquer 

curva considerada e a reta pA = 0,1 atm é, naturalmente, proporcional a quantidade de gás 

solúvel que ainda pode ser absorvido pelo volume de solvente. Sendo assim, é esperado que um 

mesmo volume de solvente absorva bem menos cloro que amônia ou dióxido de enxofre, nas 

mesmas condições de operação, já que a àrea entre a curva de pA no primeiro tempo de 

residência e a reta pA = O, 1 para o sistema Ch - H20 é bem inferior à respectiva àrea para os 

sistemas S02 - HCI e NH3 - H20. 

Um outro aspecto que a análise Figura 5.2-1 pode contribuir é quanto a perda da 

capacidade de absorção do volume de solvente considerado ou, mais claramente, quanto ao 

tempo de saturação do sistema. A àrea compreendida entre duas curvas, referentes a dois 

subintervalos de tempo (por exemplo entre a curva do primeiro e do milésimo tempo 
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residência), é proporcional a perda da capacidade de absorção do volume de solvente entre os 

subintervalos de tempo considerado. É possível observar que, de acordo com a modelagem, entre 

o primeiro e o milésimo tempo de residência a perda da capacidade de absorção do sistema SOz -

HCI é bem superior a dos outros dois, já que a área entre as curvas é relativamente maior. 

Provavelmente, os sistemas S02 - HCl e Ch - H20 alcançarão o regime de saturação bem antes 

que o sistema NH3 - H20. O primeiro por possuir uma alta taxa de perda da capacidade de 

absorção do solvente e o segundo pela baixa solubilidade do gás. 

A partir desse ponto, percebe-se que cada sistema apresenta suas particularidades e que os 

experimentos gerados por esses sistemas, ou seja, o borbulhamento de cada gás em seu respectivo 

solvente, servem para uma adequada validação do modelo matemático em estudo. 

As Figuras 5.2-2 a 5.2-4 comparam os resultados do modelo com os dados obtidos 

experimentalmente. a partir da a variação concentração do gás solúvel na fase líquida com o 

tempo de borbulhamento para os sistemas estudados a diferentes alturas de dispersão. Nota-se, 

que cada sistema apresentou comportamento distinto dos demais. 

Antes de qualquer explanação, deve ficar claro que a concentração do gás solúvel no tempo 

zero é conhecida, bem como o valor máximo que esta concentração pode atingir (concentração de 

saturação). Qualquer desvio, entre a concentração de saturação previsto pela modelagem e o 

valor experimental, deve ser atribuído basicamente à imprecisões na descrição do equilíbrio entre 

as fases ou a influência de efeitos térmicos, que não foram levados em conta na modelagem. 

Observando-se as Figuras 5.2-2 a 5.2-4, nota-se que o borbulhamento referente aos sistemas 

S02 - HCI e Ch - H20 alcançou rapidamente a região de saturação, como previsto anteriormente 

pela simulação, sendo que o sistema Ch - H 20 atingiu a região, sempre em menores tempos. Para 

altura de dispersão igual a 5 em, por exemplo, o sistema S02 - HCI atingiu a saturação 

aproximadamente em 50 min de borbulhamento. No caso de Ch - H20, em 30 min de 

borbulhamento o regime de saturação é claramente definido. Para NH3 - H20, a saturação não foi 

alcançada, sendo evidente a tendência de crescimento mesmo após duas horas de borbulhamento. 

Observa-se também, que o aumento na concentração é bem mais pronunciado nos 

experimentos com menores alturas de dispersão, já que para uma mesma quantidade de soluto, 

obtêm-se maiores concentrações para menores volumes de solvente. 

Particularmente, a simulação para o sistema S02 - HCI (Figura 5 .2-2) apresentou as melhores 

concordâncias com os dados experimentais. Note que, de maneira geral, a modelagem descreveu 

satisfatoriamente todo o processo de transferência de massa desde o inicio do borbulhamento 

a saturação. este S!stenna, o eq,uilíbrio entre as fases 
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tanto os pontos experimentais como a curva do modelo tendem aproximadamente para a mesma 

assíntota. O experimento para 5 em de altura de dispersão (Figura 5 .2-2a) apresentou uma 

transferência de massa relativamente superior aos demais, quando se observa que os pontos 

experimentais situaram-se sempre acima da curva teórica. 
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Diferentemente das simulações do sistema S02 - HCI, que apresentaram desvios positivos e 

negativos com relação aos pontos experimentais, as simulações do sistema NH3 - H20 (Figura 

5.2-3) mostraram desvios sempre positivos, ou seja, os valores teóricos estavam sempre acima 

dos experimentais. Observa-se que, para este sistema, a modelagem descreve satisfatoriamente os 

dados experimentais a menos de um desvio que, à primeira vista, parece sistemático. Note que, 

para um mesmo instante, o desvio é praticamente o mesmo independente da altura de dispersão 

considerada, à exceção do experimento com a menor altura de dispersão (h= 5 em) que apresenta 

desvios um pouco maiores. 

Para o sistema Ch - H20, e particularmente para os experimentos com alturas de dispersão de 

10 e 15 em, obteve-se um excelente concordância nos primeiros trinta minutos de borbulhamento, 

porém o modelo não reproduziu bem a região de saturação. Dada a baixa solubilidade do cloro, 

provavelmente os desvios na concentração de saturação devem-se a variações na temperatura 

(Connick e Chia, 1959; Brian et al., 1966), que não foram consideradas, ou a precariedade na 

descrição do equilíbrio entre as fases. Mais uma vez, o experimento com h = 5 em, fugiu um 

pouco da tendência dos demais. 

Pelo exposto nos três últimos parágrafos e com base nas Figuras 5.2-2 a 5.2-4 pode-se 

depreender que: (1) de maneira geral, a modelagem descreve adequadamente a transferência de 

massa, à exceção do sistema NH3 - H20 onde o modelo previu concentrações maiores que os 

valores experimentais, e (2) que experimentalmente verificou-se que a transferência de massa com 

altura dispersão igual a 5 em é relativamente superior à transferência de massa com alturas de 

dispersão iguais a 1 O e 15 em, ou seja, os experimentos com h = 5 em apresentam concentrações 

um pouco superiores a estimativas feitas a partir dos experimentos com altura de dispersão igual a 

10 e i 5 em. Quanto a este último item (item 2), pode-se afirmar que provavelmente a explicação 

está no maior nível de turbulência alcançado, favorecendo à transferência de massa nos 

borbulhamentos a menores alturas de dispersão. Já quanto ao item (1 ), uma possível explicação 

para os desvios, aparentemente sistemáticos no sistema NH3 - H20 é o uso de uma área específica 

superestimada, como comentou-se no Capítulos 3, pelo uso da Equação 3.28 e a respeito da 

hipótese que admite volume constante para as bolhas em ascensão. Para verificar este fato, 

efetuou-se novas simulações utilizando-se, desta vez, a correlação empírica proposta por Guedes 

de Carvalho (1986) para a área específica ao invés da Equação 3.28. A referida correlação é dada 

por: 

a = 5 73Go.• g-o.z 
' orif 

(5.01) 

onde a área específica a está em cm2 por em de de dispersão, a vazão de gás por orifício 
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G"'ifem cm3/s e a aceleração da gravidae em cm/s2 

As novas simulações foram adicionadas aos gráficos anteriores e são exibidas nas Figuras 

5.2-5 a 5.2-7. No sistema S02 - HCI, houve uma melhor concordância, entre modelo e 

experimento, quanto ao instante em que se atinge a concentração de saturação experimental, mas 

em tempos intermediários, a substituição da Equação 3 .28 pela 5. O 1 não foi satisfatória, 

aumentando os desvios. Para N'H3 - H20, o ganho de concordância foi mais significativo, 

sobretudo quando h = 5 em Por fim, nota-se que a modificação no modelo praticamente não 

produziu efeito no borbulhamento de Ch em H20. 

Esses novos resultados indicam que a simples substituição da Equação 3 .28 por uma outra, 

que forneça uma menor área específica, não é capaz, por si só, de melhorar generalizadamente a 

concordância entre os dados da modelagem e os dos experimentos, já que houve, ao mesmo 

tempo, ganhos e perdas na concordância de sistema para sistema. Provavelmente, o que acontece 

é a inadequação da consideração de que a bolha permanece com o mesmo volume durante sua 

ascensão para sistemas que envolvem altos fluxos de massa, corno NH3- HzO. 
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CAPÍTULO 

SEIS 
Conclusão e Sugestões 

De maneira geral, pode-se afirmar que o modelo reproduziu satisfatoriamente os resultados 

experimentais, obtidos a partir do borbulhamento de gases com diferentes valores de solubilidade 

e apresentando reação reversível ou irreversível de primeira ordem, e, portanto, descreve 

adequadamente a transferência de massa em processos de borbulhamento com reação química na 

fase contínua. 

Os resultados forneceram, além da análise do modelo como um todo, subsídios para uma 

avaliação das hipóteses do modelo separadamente. Pôde-se concluir, que a transferência de massa 

no interior de bolhas, em colunas de diâmetro reduzido, se aproxima de um processo puramente 

difusional e, deste modo, a hipótese fundamental do modelo é prontamente aceitável. Porém, para 

uma descrição realística do processo de transferência de massa em borbulhamentos, a importância 

das hipóteses secundárias ficou evidente. 

Para sistemas envolvendo altos fluxos de massa, a modelagem forneceu inícios da 

necessidade de se considerar a variação do volume das bolhas na sua ascensão. Em compensação, 

para sistemas que envolvem fluxos não tão signíficativos, a hipótese de que a bolha permanece 

com o mesmo volume durante sua ascensão permitiu o cálculo da área específica de transferência 

de massa de maneira simples e adequada. 

Apesar do pouco ganho no esforço computacional, a consideração de que a concentração de 

gás solúvel na fase líquida é invariável durante um intervalo de tempo correspondente a um tempo 

de residência simplifica o algoritmo de resolução do modelo e é aplicável em sistemas que 

envolvam fluxos de massa não muito elevados, como S02 - HCl e Ch - H20. Entretanto, em 

sistemas como NH, - H20, que envolvem significativos fluxos de massa, esta hipótese deve ser 

evitada e a concentração do gás solúvel na fase líquida deve ser tratada de forma contínua. 

Para gases com baixa solubilidade a modelagem mostrou-se surpreendentemente rea!ística, à 

exceção da região de saturação, onde, provavelmente, os desvios seriam minímizados pela 

inclusão de um balanço energético, para levar em conta a influência de efeitos térmicos na 

solubilidade, ou por uma descrição mais aprimorada do equilíbrio entre as fases. 
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Para trabalhos futuros, sugere-se: 

i) Verificar os limites da hipótese de mistura perfeita na fase líquida confrontado o 
modelo com dados experimentais gerados em borbulhamentos a maiores alturas 
de dispersão; 

ii) Verificar a eficiência do modelo na descrição da transferência de massa em 
sistemas do tipo líquido-líquido ou sólido-líquido; 

iii) Incluir na modelagem a variação do volume das bolhas durante sua ascensão. 
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A 

APENDICE 

A 
Resultados Experimentais 

A.l. Introdução. 

Os experimentos realizados são aqui apresentados em forma de planilha. Em cada uma delas, 

pode-se ver o tabelamento da concentração total do gás solúvel com o tempo de borbulhamento, 

bem como as condições operacionais em que os experimentos foram realizados. Os experimentos 

1 a 6 referem-se ao sistema S02- HC!, 7 a 11, a NH3 - H20, 12 a 18, a Ch- H20 e 19 e 20, ao 

sistema S02 - H20. 
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A.2. Planilhas dos Experimentos. 

EXPERIMENTO nº 1 

DATA: 18/11/96 TITULA.NTE 

INÍCIO: 1540 h Na2B407·l OH20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR PO~IÇÃO 

ROTAMETRO SOLVENTE C()NC., M VOLUME, l 

SOz I 10 I 80 HCI 1 o,o1o2 1 1,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. ·c TITULANTE 
min GÁS LÍQ. ml mol/cm3 

5 24,3 25,5 4,90 4,860E-05 

10 25,4 25,6 7,75 8,280E-05 

15 25,7 25,5 9,90 1,086E-04 

20 26,0 25,5 11,15 1,236E-04 

25 26,2 25,4 12,20 1,362E-04 

30 26,3 25,4 13,05 1,464E-04 

35 26,7 25,3 13,60 1,530E-04 

40 26,8 25,3 13,70 1,542E-04 

45 27,0 25,2 14,15 1,596E-04 

50 27,2 25,2 14,50 1,638E-04 

55 27,1 25,2 14,55 1,644E-04 

60 27,0 25,2 14,65 1,656E-04 

70 27,3 25,1 15,10 1,710E-04 

80 27,3 25,2 15,35 1,740E-04 

90 26,8 25,1 14,90 1,686E-04 

100 26,3 25,0 15,20 1,722E-04 

110 26,1 24,9 15,35 1,740E-04 

120 26,4 24,8 15,70 1,782E-04 

125 26,3 24,8 16,00 1,818E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, •c 26,4 25,2 
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EXPERIMENTO n!! 2 

DATA: 25/11/96 TITULANTE 

INÍCIO: 16:15 h Na2B407'10H20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS 0 POSIÇÃO 

%MOLAR ROTÂMETRO SOLVENTE CONC., M VOLUME,! 

so2 I 10 I 80 

TEMPO 
TEMPERATURA 

•c 
min GÁS LiQ. 

5 

lO 
15 

20 

25 

30 

35 

40 

45 

50 

55 

60 

81 26,4 25,0 

90 26,4 25,2 

100 26,4 25,1 

110 26,5 25,0 

120 26,6 24,9 

130 26,4 24,8 

140 26,1 24,7 

TEMP. GÁS LiQ. 
MÉDIA,"(' 26,4 25,0 

HC! I o,o1o2 I 2,0 

VOLUME 

TITULANTE 
CONC. 

ml molfcm
3 

3,1 o 2,700E-05 

5,00 4,980E-05 

6,50 6,780E-05 

7,60 8,100E-05 

8,48 9,156E-05 

9,20 l,002E-04 

9,90 1,086E-04 

10,49 1,157E-04 

10,60 1,170E-04 

10,91 1,207E-04 

11,02 1,220E-04 

11,28 1,252E-04 

11,60 1,290E-04 

11,82 1,316E-04 

12,07 1,346E-04 

12,50 1,398E-04 

12,75 1,428E-04 

12,70 l,422E-04 

12,80 1,434E-04 

OBS.: Indicador de temperatura 

inicialmente com problemas 
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EXPERIMENTO n2 3 

DATA: 03/10/96 TlTULANTE 

INÍCIO: 14:20 h Na2B407·lOH20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LiQUIDA 
GÁS. • POSIÇÃO 

%MOLAR ROTÃMETRO SOLVENTE CONC., M VOLUME, I 

so2 T 10 I 80 HCI I o,o1o1 I 2,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c 1'/TULANTE 
min GÁS LiQ. ml mollcm3 

5 21,1 22,8 4,25 4,090E-OS 

12 21,4 22,8 6,60 6,910E-05 

15 21,5 22,8 7,85 8,410E-05 

20 21,4 22,8 9,40 1,027E-04 

25 21,5 22,8 10,40 1,147E-04 

30 21,9 22,8 11,00 1,219E-04 

35 22,1 22,8 12,15 1,357E-04 

40 22,4 22,8 13,40 1,507E-04 

45 22,6 22,7 13,50 l,Sl9E-04 

51 22,8 22,7 13,35 l,SOlE-04 

56 22,8 22,7 14,10 1,591E-04 

60 23,0 22,7 14,30 1,615E-04 

70 23,1 22,7 16,10 1,831E-04 

80 23,2 22,7 16,90 1,927E-04 

90 23,2 22,6 14,85 1,681E-04 

100 23,2 22,6 15,40 l,747E-04 

111 23,2 22,6 17,30 1,975E-04 

!!4 23,2 22,5 17,90 2,047E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, •c 22,4 22,7 
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EXPERIMENTO n!! 4 

DATA: 08/11/96 TITULANTE 

INÍCIO: 1545 h Na2B40dOH20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR POSiÇÃO SOLVENTE CONC., M VOLUME,l R01:4METRO 

so2 I 10 I 90 HC! I o,oo99 1 2,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. "C TJTULANTE 
min GÁS LÍQ. ml mollcm3 

5 23,2 26,5 3,65 3,390E-05 

lO 25,2 26,5 5,60 5,730E-05 

15 25,8 26,5 7,10 7,530E-05 

20 26,2 26,4 8,25 8,910E-05 

25 26,4 26,3 9,10 9,930E-05 

30 26,7 26,3 9,85 1,083E-04 

35 27,0 26,2 10,40 1, 149E-04 

40 27,2 26,1 10,80 1,197E-04 

45 27,4 26,1 11,20 1,245E-04 

50 27,4 26,1 11,55 1,287E-04 

55 27,4 26,0 11,95 1,335E-04 

60 27,5 26,0 12,15 1,359E-04 

70 27,3 25,9 12,35 1,383E-04 

80 27,1 25,8 12,40 1,389E-04 

90 26,8 25,5 12,65 l,419E-04 

100 26,6 25,4 12,70 1,425E-04 

110 26,4 25,2 12,85 1,443E-04 

120 26,2 25,0 12,80 1,437E-04 

130 26,1 24,9 12,85 1,443E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, "C 26,5 25,9 
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EXPERIMENTO nº 5 

DATA: 20/12/96 TlTULANTE 

INÍCIO: 1945 h Na2B407"10H20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LÍQUIDA 
GÁS 0 POSIÇÃO SOLVENTE CONC.,M VOLUME, f %MOLAR ROTÃMETRO 

so2 I 10 I 80 HCl I o,o978 1 2,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULANTE 
min GAS LÍQ. ml mol/cm3 

5 10,60 2,940E-05 

12 24,7 26,6 13,00 5,820E-05 

16 25,0 26,7 13,77 6,744E-05 

20 25,3 26,6 14,50 7,620E-05 

25 25,2 26,5 15,05 8,280E-05 

30 25,4 26,3 15,65 9,000E-05 

35 25,4 26,2 16,05 9,480E-05 

40 25,2 26,0 16,39 9,888E-05 

45 25,2 25,8 16,61 l,OlSE-04 

50 25,2 25,7 16,82 1,040E-04 

55 25,0 25,5 17,20 1,086E-04 

60 24,9 25,4 17,30 1,098E-04 

70 24,7 25,2 17,40 1,110E-04 

80 24,7 24,9 17,70 l,l46E-04 

90 24,7 24,7 18,00 l,l82E-04 

100 24,7 24,5 18,12 l,l96E-04 

110 24,3 24,3 18,40 1,230E-04 

120 24,3 24,1 18,70 1,266E-04 

125 24,3 24,0 18,40 1,230E-04 

TEMP. GAS LÍQ. 

MÉDIA, •c 24,9 25,5 
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EXPERIMENTO n11 6 

DATA: 10/01/97 TlTULANTE 

INÍCIO: 16 25 h Na2B407·l OH20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS 0 POSIÇÃO SOLVENTE CONC.,M VOLUME, I %MOLAR ROTk'>IETRO 

SOz I lO I 80 HCI 1 o,oo992 1 3,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULANTE 

min GÁS LÍQ. ml mollcm3 

5 22,3 24,8 2,55 2,068E-05 

10 22,7 24,8 4,10 3,928E-05 

15 23,0 24,6 5,22 5,272E-05 

20 23,5 24,6 6,30 6,568E-05 

25 23,7 24,5 7,11 7,540E-05 

32 24,2 24,4 8,10 8,728E-05 

40 24,2 24,3 9,01 9,820E-05 

50 24,3 24,3 9,80 l,077E-04 

60 24,5 24,3 10,40 l,149E-04 

70 24,6 24,1 10,81 1,198E-04 

80 24,3 24,0 10,95 l,215E-04 

90 24,2 23,9 11,28 1,254E-04 

100 24,3 23,8 11,50 l,281E-04 

110 24,3 23,7 11,55 l,287E-04 

120 24,3 23,7 11,70 1,305E-04 

130 24,5 23,7 1 l ,80 l,317E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, "C 23,9 24,2 
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EXPERIMENTO n!! 7 

DATA: 03/03/97 TITULANTE 

INÍCIO: 1445 h HC! a 0,0211 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR POSIÇJ:O SOLVENTE CONC.,M VOLUME,l 

ROT.4METRO 

NH3 I lO I 80 H20 I 0,0 I 1,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULANTE 

min GÁS LIQ. ml mol/cm3 

5 21,5 24,4 1,78 3,756E-05 

lO 3,50 7,38SE-05 

15 5,00 1,055E-04 

20 23,1 24,3 6,60 1,393E-04 

25 8,!5 1,720E-04 

30 9,58 2,021E-04 

40 12,49 2,635E-04 

50 15,30 3,228E-04 

60 17,89 3,775E-04 

70 24,0 24,1 20,20 4,262E-04 

80 22,60 4,769E-04 

90 24,79 5,231E-04 

100 27,00 5,697E-04 

120 31,11 6,564E-04 

140 23,9 23,6 34,80 7,343E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. OBS.: indicador de temperatura instável 

MÉDIA, •c 23,1 24,1 
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EXPERIMENTO nº 8 

DATA: !7/02/97 TITULANTE 

INÍCIO: 15:00 h HCia0,1031M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR POtjiÇJ.o SOLVENTE CONC.,M VOLUME,l 

ROTAMETRO 

NH3 I 10 I 80 H20 I 0,0 I 1,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. ·c TITULANTE 
min GÁS LÍQ. ml mol/cm3 

. 

5 22,9 24,6 0,30 3,093E-05 

lO 22,7 24,7 0,61 6,289E-05 

15 22,7 24,7 0,90 9,279E-05 

20 22,8 24,7 1,18 1,217E-04 

25 24,1 24,1 1,47 1,516E-04 

30 24,6 24,7 1,78 l,835E-04 

40 25,2 24,8 2,25 2,320E-04 

50 25,2 24,9 2,77 2,856E-04 

60 25,2 24,9 3,20 3,299E-04 

70 25,3 24,9 3,68 3,794E-04 

80 25,4 24,9 4,10 4,227E-04 

90 25,4 25,0 4,49 4,629E-04 

100 25,3 25,0 4,88 5,031E-04 

!lO 25,5 25,0 5,25 5,4l3E-04 

120 25,4 24,9 5,60 5,774E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, •c 24,5 24,8 
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EXPERIMENTO nº 9 

DATA: 23/04/97 TITULANTE 

INÍCIO: 15 30 h HCI a 0,0103 M 

FASE GASOSA FASE LÍQUIDA 
GÁS %MOLAR POSIÇÃO 

ROTÃMETRO 
SOLVENTE CONC.,M VOLUME, i 

NH, 
' I 10 I 50 H20 I 0,0 I 1,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULANTE 
min GÁS LIQ. ml mollem3 

5 21,9 23,6 2,00 2,00 2,060E-05 

ll 22,7 23,6 4,50 4,635E-05 

16 23,2 23,6 6,40 6,592E-05 

20 23,6 23,6 7,89 8,l27E-05 

26 24,0 23,7 10,25 1,056E-04 

35 24,4 23,8 13,42 13,40 1,381E-04 

46 24,7 23,9 17,39 1,79lE-04 

60 25,0 24,0 21,80 2,245E-04 

80 25,2 24,2 28,00 2,884E-04 

100 24,9 24,3 33,70 3,47!E-04 

120 24,8 24,4 39,51 4,070E-04 

TEMP. GÁS LiQ. 
MÉDIA, "C 24,0 23,9 
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EXPERIMENTO nº lO 

DATA: 05/03/97 

INÍCIO: 15:45 h 

FASE GASOSA 
GÁS 0 POSIÇÃO 

%MOLAR ROTÂMETRO 

NH3 I lO I 8 

TEMPO 
TEMPERATURA 

•c 
min GÁS LÍQ. 

5 

lO 
15 

20 

25 

30 

41 

50 

60 

70 

80 24,0 

90 

100 

120 

140 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, 'C 24,0 

TITULANTE 

HCl a 0,0103 M 

FASE LIQUIDA 
SOLVENTE CONC., M VOLUME, i 

H20 I 0,0 I 2,0 

VOLUME 
CONC. 

TITULANTE 
ml mol!cm3 

1,75 1,803E-05 

3,51 3,615E-05 

5,40 5,562E-05 

7,20 7,416E-05 

8,82 9,085E-05 

10,60 1,092E-04 

14,20 1,463E-04 

17,11 1,762E-04 

20,30 2,091E-04 

23,11 2,380E-04 

26,01 2,679E-04 

29,49 3,037E-04 

31,85 3,281E-04 

37,85 3,899E-04 

42,82 4,410E-04 

OBS.; Indicador de temperatma 

TM,b = 24,5 oc 
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EXPERIMENTO nº 11 

DATA: 14/03/97 TITULANTE 

INÍCIO: !3:40 h HCI a 0,0103 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS 0 POSIÇÃO SOLVENTE CONC.,M VOLUME, I %MOLAR ROTÂJiiETRO 

NH, I 10 I 80 H20 I 0,0 I 3,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULAN1'E 
min GÁS LÍQ. ml mol/cm3 

5 22,7 24,8 1,21 1,246E-05 

lO 23,0 24,7 2,40 2,472E-05 

15 23,3 24,7 3,60 3,708E-05 

20 23,5 24,7 4,88 5,026E-05 

30 24,0 24,7 7,00 7,2lOE-05 

40 24,3 24,6 9,20 9,476E-05 

50 24,5 24,6 11,39 1,173E-04 

60 24,5 24,6 13,30 13,31 1,370E-04 

70 24,4 24,6 15,50 1,597E-04 

80 24,5 24,5 17,60 1,813E-04 

90 24,3 24,4 19,50 2,009E-04 

100 24,5 24,4 21,50 2,215E-04 

120 24,6 24,3 25,20 2,596E-04 

140 24,7 24,3 28,96 2,983E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. OBS.: T~b = 25.6 oc 
MÉDIA, "C 24,1 24,6 
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EXPERIMENTO nº 12 

DATA: 04/07/97 TITULANTE 

INÍCIO: 1645 h Na2S20 3·5Hz0 a 0,002498 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR POSIÇio 

0 
ROT~'dETRO 

SOLVENTE CONC.,M VOLUME, i 

C h I 10 I 80 HzO I 0,0 I 1,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULAN1'E 
min GÁS LÍQ. ml mol/cm3 

5 33,1 21,0 6,00 7,494E-06 

10 31,4 21,1 10,82 1,351E-05 

20 27,3 21,1 14,50 1,811E-05 

30 22,4 21,2 15,30 1,911E-05 

40 22,0 21,2 15,49 l,935E-05 

50 22,3 21,2 15,25 l,905E-05 

55 15,40 1,923E-05 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, •c 26,4 21,1 



Apêndice A - Resultados Experimentais 

EXPERIMENTO nº 13 

DATA: 08/05/97 TITULANTE 

INÍCIO: 1445 h Na2S203·SH20 a 0,002498 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS 0 POSIÇÃO 

%MOLAR ROTÁMETRO SOLVENTE CONC.,M VOLUME, I 

Cb I lO I 80 

TEMPO 
TEMPERATURA 

•c 
min GÁS LiQ. 

5 28,9 22,6 

12 22,3 22,5 

20 22,9 22,5 

30 23,4 22,5 

40 23,4 22,4 

50 23,3 22,3 

60 23,3 22,3 

80 23,4 22,3 

93 23,3 22,2 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, •c 23,8 22,4 

H20 I 0,0 I 1,0 

VOLUME 
CONC. 

TJTULANTE 
ml mol/cm3 

7,60 7,600E-06 

13,61 1,36!E-05 

17,19 1,719E-05 

17,91 1,791E-05 

17,90 l,790E-05 

18,29 l,829E-05 

18,06 1,806E-05 

17,90 1,790E-05 

17,61 1,761E-05 

OBS.: Titulante não padronizado 

Tamb = 25,0 °C 
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EXPERIMENTO n!! 14 

DATA: 16/06/97 TITULANTE 

INÍL10: 16:15 h NazS203·SH20 a 0,002498 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR POSIÇÃO 

ROTÂMETRO SOLVENTE CONC., M VOLUME,l 

C h I lO I 50 H20 I 0,0 I 1,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITlJLANTE 
min GÁS LiQ. ml mol/cm3 

5 17,0 17,5 3,82 4,771E-06 

13 17,3 17,4 8,06 1,007E-05 

20 17,8 17,3 10,22 1,276E-05 

30 18,1 17,3 11,16 1,394E-05 

40 18,2 17,2 11,39 1,423E-05 

50 18,2 17,1 11,41 1,425E-05 

60 18,1 17,0 11,30 1,411E-05 

70 18,0 16,9 11,12 1,389E-05 

80 18,0 19,6 11,18 1,396E-05 

TEMP. GÁS LÍQ. OBS.: T~b = 19,5 oc 
MÉDIA, "C 17,9 17,5 
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EXPERIMENTO n51 15 

DATA: 05/07/97 TITULANTE 

INÍCIO: 17 55 h Na2S203·SH20 a 0,002498 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS 0 POSIÇÃO SOLVENTE CONC.,M VOLUME,l %MOLAR ROTÃMETRO 

C h I 10 I 80 H20 I 0,0 I 2,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c TITULANTE 
min GÁS LÍQ. ml molfcm3 

5 27,9 21,0 3,38 4,222E-06 

10 25,5 20,9 6,11 7,631E-06 

20 21,2 20,7 9,61 1,200E-05 

30 20,5 20,6 10,90 1,361E-05 

40 20,8 20,4 11,72 1,464E-05 

50 20,8 20,2 11,89 l,485E-05 

65 20,6 20,0 12,00 1,499E-05 

70 20,6 19,9 12,05 l,SOSE-05 

TE MP. GÁS ÜQ. OBS.: T ~b ~ 22.0 °C 

MÉDIA, "C 22,2 20,5 
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EXPERIMENTO nº 16 

DATA: 06/05/97 

INÍCIO: 14 00 h 

FASE GASOSA 
GÁS 0 POSIÇÃO 

%MOLAR ROTÃMETRO 

C h I lO I 80 

TEMPO 
TEMPERATURA 

•c 
min GÁS LÍQ. 

5 22,1 22,3 

13 22,3 22,3 

20 22,1 22,2 

30 22,8 22,2 

40 22,5 22,1 

50 23,0 22,1 

60 23,2 22,1 

67 23,2 22,1 

80 23,3 22,1 

90 23,3 22,1 

110 23,4 22,1 

130 23,3 22,0 

140 23,4 22,1 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, •c 22,9 22,1 

TlTULANTE 

Na2S20,·SH20 a 0,0008 M 

FASE LIQUIDA 
SOLVENTE CONC.,M VOLUME,! 

H20 I 0,0 I 2,0 

VOLUME 
CONC. 

Tll'ULANTE 
ml mollcm3 

10,27 4,108E-06 

22,68 9,072E-06 

28,88 1,155E-05 

33,65 1,346E-05 

37,70 1,508E-05 

38,20 1,528E-05 

37,49 l,SOOE-05 

37,61 1,504E-05 

36,80 1,472E-05 

38,40 1,536E-05 

38,42 1,537E-05 

39,39 1,576E-05 

39,00 1,560E-05 

OBS.: Titulante não padronizado 

T=b = 24,8 "C 
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EXPERIMENTO n!! 17 

DATA: 04/07/97 TITULANTE 

INÍCIO: 2000h Na2S20 3·5H20 a 0,002498 M 

FASE GASOSA FASE LIQUIDA 
GÁS o POSIÇÃO 

%MOLAR ROTÃ.METRO SOLVENTE CONC.,M VOLUME,l 

C h I 10 I 80 H20 I 0,0 I 3,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC •c TJTULANTE 
min GÁS LÍQ. ml mollcm3 

5 33,1 22,5 2,60 3,247E-06 

10 31, I 22,5 4,91 6,133E-06 

20 27,2 22,3 8,55 1,068E-05 

32 22,7 22,1 10,92 1,364E-05 

40 21,0 22,0 11,50 1,436E-05 

50 21,3 21,7 12,04 1,504E-05 

60 21,5 21,6 12,19 1,523E-05 

70 21,5 21,4 12,25 1,530E-05 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA., "C 24,9 22,0 
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EXPERIMENTO n2 18 

DATA: 07/05/97 

INÍCIO: 15 00 h 

FASE6'ASOSA 
GÁS %MOLAR POSIÇ/fO 

ROT.4METRO 

C h I 10 I 80 

TEMPO 
TEMPERATURA 

"C 

min GÁS LÍQ. 

5 27,8 22,2 

12 23,3 22,1 

20 22,1 22,1 

30 22,9 22,0 

40 23,0 21,9 

60 23,2 21,9 

80 23,3 21,8 

100 23,2 21,8 

120 23,2 21,8 

130 23,1 21,7 

140 23,2 21,8 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, "C 23,5 21,9 

TJTULANTE 

Na2S203·SH20 a 0,0008 M 

FASE LIQUIDA 
SOLVENTE CONC., M VOLUME,l 

H20 I 0,0 I 3,0 

VOLUME 
CONC. 

TITULANTE 
ml mollcm3 

8,06 3,224E-06 

18,11 7,244E-06 

26,40 l,056E-05 

31,80 1,272E-05 

34,91 1,396E-05 

36,83 l,473E-05 

37,20 1,488E-05 

37,27 l,491E-05 

37,10 1,484E-05 

37,30 1,492E-05 

37,40 1,496E-05 

OBS.: Titulante não padronizado 

T~b ~ 24,9 ·c 
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EXPERIMENTO nº 19 

DATA: 04/12/96 TJTULANTE 

INÍCIO: 15 10 h NazB407·lOH20 a 0,006 M 

FASE GASOSA FASE LÍQUIDA 
GÁS %MOLAR POSIÇÃO SOLVENTE CONC., M VOLUME,l JI:OTÁMETRO 

SOz I 10 I 80 H20 I 0,0 I 2,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. •c T!TULANTE 
min GÁS LiQ. mJ molfcm3 

5 23,3 25,1 2,50 3,000E-05 

10 23,9 25,1 4,48 5,376E-05 

15 24,1 25,1 6,00 7,200E-05 

20 24,4 25,0 7,11 8,532E-05 

25 24,7 24,9 8,10 9,720E-05 

30 24,8 24,9 8,90 1,068E-04 

35 24,8 24,8 9,50 1,140E-04 

40 24,8 24,7 9,95 1,194E-04 

45 24,9 24,6 10,41 1,249E-04 

50 25,1 24,5 10,69 1,283E-04 

55 25,2 24,5 10,91 l,309E-04 

60 25,2 24,4 11,04 1,325E-04 

70 25,3 24,3 11,50 1,380E-04 

80 25,1 24,2 11,82 1,418E-04 

90 25,1 24,1 12,10 1,452E-04 

100 24,9 24,1 12,35 l,482E-04 

110 24,9 24,0 12,52 1,502E-04 

120 24,9 23,9 12,80 1,536E-04 

130 24,9 23,9 12,91 1,549E-04 

135 24,9 23,8 13,00 !,560E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. 

MÉDIA, "C 24,8 24,5 
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EXPERIMENTO nll 20 

DATA: 29/11/96 TlTULANTE 

lNÍG10: 15:45 h Na2B401·l OH20 a 0,006 M 

FASE GASOSA. FASE LIQUIDA 
GÁS %MOLAR POSIÇÃO SOLVENTE CONC., M VOLUME, i 

ROTÂ.METRO 

SOz I lO I 80 HzO I 0,0 I 2,0 

TEMPO 
TEMPERATURA VOLUME 

CONC. "C TITULANTE 
min GÁS LÍQ. ml mol!cm3 

5 23,1 24,3 2,52 3,024E-05 

10 23,3 24,3 4,52 5,424E-05 

15 23,8 24,3 6,10 7,320E-05 

20 24,3 24,3 7,38 8,856E-05 

26 24,9 24,2 8,40 1,008E-04 

TEMP. GÁS LÍQ. OBS.: cilindro de gás esvaziou 

MÉDIA, •c 23,9 24,3 



APÊNDICE 

B 

Resultados do Modelo 

B.l. Introdução. 

Os resultados da simulação são apresentados neste apêndice. Para se alcançar os resultados 

mostrados em B.2., o programa listado no Apêndice C necessita do arquivo ENTRADA.DAT no 

formato abaixo, onde tomou-se como exemplo o experimento 14, 

14 
Gas soluvel Posicao rotametro Fracao molar 
'Cl2' se 0.' 
Solvente Volume_de_solvente(l) Cone. molar 
'H20' 1.0 0.0 
?ressac- ( atm) Temperatura ( -::<:::) 
1 .:;_ . 5 

TEXP 
5 
13 
20 
30 
40 
50 
60 
70 
80 
999 
'FIN' 

'CP.. T 14.0i-'.T' 
CEXP 
4.772-06 
l.OlE-05 
1. 28f>05 
1.39E-05 
1.42E-05 
1.43E-OS 
1.41E-05 
1. 39E-05 
1.408-05 
999 

bem como dos arquivos GAS_I.DAT e GAS_2.DAT 

'N2 ' 28 o 33 9 12 2 77 4 89 8 31 7 59 039 9 
302 ' 64 o 78 8 43 8 263 2 122 2 43 862 256 o 69 

' C02 ' 44 o 73 8 3C l 1 94 '7 93 9 33 28l 239 7 4 

' H2S ' 34 o 8 9 "' 
Ji 2 213 ~ 98 6 J:J 029 081 o 84 

'NH3 ' 7 u ll3 5 40 5 239 8 5 25 00 25;) '-' 4 4 
' Cl2 ' -

l_; 9 7 8 8 4 l 9 239 2 123 8 44 464 77 09-J o 85 
Pfvl Pc ?c TD V c Vb ~{'!- Zc 

' 302 l 958 -504 c c -34 4 33 Q 56 4 ' 1 35 3 -321 .:; 3 
' coz ' 2 7 67 -8 C<l63 -4 7 3 63 c -~ 93 08 2 -3 4 4 ~ 7 

' :-12 s ' -- 5 4 -5322 7 - 95 3 -- '::;J -056 
' Nh3 ' " 9i -8 é; 5~c -31 4 33 Cl c 1 2 6'J -8 62 ~ 
' Cl 2 ' Q 4 -~1 98 ., c 13 - 31 se 

~''~~ CC2 C':C3 "''A =::Jl '--''l.JL 

o 18 
6 

26 
9 L< 

5 20 
o 77 

m Vd 

-1 98 l 4 
- l 8 2 2 3 

tJ 7 'd 6 26 
n - ' 5 6 ::;; 

7 

D:J3 
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B.2. Arquivos de Saída do Programa. 

EXPERIJvlENTO 1 

TE!"if'O 
min 

CONC. TOTfLL 
NUYl (mol/cm3) EX? 

S.C: 
10 >c 
15.0 
20.0 
25.0 
30.0 
35.0 
40.0 
45.0 
50.0 
55.0 
60.0 
'0.0 
80. o 
90.0 

1 o. o 
20. o 
25.0 

0.2994E-04 
O. 54 94E-04 
0.7543E-04 
O. 9209E-04 
O.l056E-03 
O.l165E-03 
0.1253E-03 
0.1323E-03 
0.1380E-03 
0.1426E-03 
0.1463E-03 
O .14 92E-03 
0.153-SE-03 
O.l562E-03 
0.1580E-03 
0.1592E-03 
0.1599E-03 

.1604E-03 
0.1605E-03 

TSf!JPO C0!<1PJT.7\CIONJl..L = 

0.4860S-04 
0.8280E-04 
0.1090E-03 
O.l240E-03 
0.1360E-03 
O .1460E-03 
0.1530E-03 
O.l540E-03 
O .1600E-03 
0.1640E-03 
O.l640E-03 
0.1660E-03 
O.lilOE-03 
0.1740E-03 
0.1690E-03 
0.1720E-03 
0.1740E-03 
0.1780E-03 

.1820E-03 

27.7 min 
DESVIO MEDI O QUADRJ\TICO = O. 4654E-02 

DIFER.E:NCA 

-0.2786E-04 
-0.3357E-04 
-0.319lE-04 
-0.3042E-04 
-0.29S2E-04 
-0.2774E-04 
-0.2167E-04 
-0.2198E-04 
-0. 2141E-04 
-o .1 77 3E-04 
-0.1678E-04 
-0.1751E-04 
-0.1776E-04 
-0.1099E-04 
-0.1285E-04 
-0.1411E-04 
-0.1764E-04 
-0.2147E-04 

Ff\,32 GASOSA (T = 25.2 oC) t·ASE LIQUIDA 

S02 

VAZAO/ROT 
cm3/s 

28.47/80 

FRACAO MOLJ\R 
% 

:.o. 00 

SOLVEN'i'E VOLUHE 
~i-cro 

HCl l.O 

CONC. 

0.010 

PROPRIEDP..DES DO GP..S ?ROPRIEDADES JO LIQUIDO 

DIFUSIV. 
cm2/s 

0.1294 

'li se. 
mi~ropoise 

0.017..; 

DENS. 
mol/crr3 

O .12 SE-02 

DIFUSI\'. 

SOLUB. El'i E2 C CTE. CE EQiJI:L 
:-r,cl/} mol/l.atm 

1.2382 

VEL. ASC. 
cm/s 

11.94 

O.l295E-C4 

'I'.RESID 
s 

0.4:22 

:-:IOLDUP 
% 

l.16 

'IISC. 
cP 

0.9012 

DENS. 
g/cm3 

:.0:.25 

kla FISICO 
1/s 

0.2llE-02 
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SXl?ERif!lENTO 2 

TEMPO 
min 

.5.0 

15.0 
20.0 
25.0 
30.0 
35.0 
40.0 
45.0 
50.0 
55.0 
60.0 
81.0 
90.0 
00.0 
10.0 
20.0 
30.0 
40.0 

NUN (:nol/cr\'.3) SXP 

0.2-658E-04 
0.3176E-04 
O. 4S55E-04 
0.5798E-04 
O. 6916E-04 
O. 7918E-04 
0.88172-04 
0.9620E-04 
O.l034E-03 
0.1098E-03 
0.1155E-03 
0.1206E-03 
0.1367E-03 
0.1415E-03 
0.1459E-03 
0.1493E-03 
0.1520E-03 
O .1541E-03 
0.1558E-03 

O. T'OOE-04 
0.4980E-04 
0.6780E-04 
O.SlOOE-04 
O. 9160E-04 
O.lOOOE-03 
0.1090E-03 
O.llGOE-03 

0.1210E-03 
O .1220E-03 
0.12502-03 
0.1290E-03 
0.1320E-03 
0.1350E-03 
0.1400E-03 
O .1430E-03 
O .1420E-03 
O .l430E-03 

TENPO COHPUT.P'-CIONAL = 19.3 min 
DESVIO HEDIO QUADRATICO = O. 2533E-02 

CI2SRENCJ\. 

-O.lD4-2E-04 
-0.1804E-04 
-0.2225E-04 
-0.23028-04 
-0.22448-04 
-0.20822-04 
-0.20832-04 
-0.1980E-04 
-o .13622-04 
-0.1120E-04 
-o. snoE-os 
-0.43718-05 

O. 7710E-05 
0.9546E-OS 
0.10862-04 
0.92812-05 
0.8990E-OS 
0.12142-04 
0.12848-04 

FASE GASOSA (T = 25J) oC) F}\SE LIQIJ:IDF. 

G_l\S 

302 

'./AZF-.0/ ROT 
cm3/s 

28.47/80 

FRAG'D :>IOLP..R 
% 

2_0.00 

SOLVENTE 

HCl 

'<lOLTJ['fS 
litro 

2.0 

CONC. 

o.o:o 

PROPRIED."'.DES DO G_i'\.3 PRO?RIEDADES DO LIQUIDO 

DIFTJSIV. 
crn2/s 

o. 12 93 

F;l\_IO EOLH.,I:!, 
em 

VISC. 
micrcpoise 

o. 017 4 

DENS. 
rnol/crd 

DIFUSIV. 
cm2/s 

0.242E-04 

SOLUB. E?--i H20 STE. :;E EQ0IL 
mcl/l mol/l.a~m 

1.2470 O. 1301E-04 

HIDRODHIJ'-,NICA 

VEL. ASC. 
cm/s 

.::_: " 9 4 

T.RESID 
s 

0.8244 

HOLDJP 
% 

1.16 

VISC. 
cP 

o" 9057 

DENS. 
g/cm3 

1.01.26 

kla FISICO 
1/s 

0.2l0E-C2 

76 



Apêndice - Resultados do Modelo 

EXPERIHENTO 3 

'l2i":PO 
min 

CONC. TOT1\L 

5.0 
12. o 
15.0 
20.0 
25.0 
30.0 
35.0 
40.0 
45. o 
51. c 
56.0 
60.0 
7 Ü, oJ 
80.0 
90.0 
00.0 
11. o 
14.0 

O .1692E-04 
C. 3839E-04 
G.4675E-04 
:::;. 5970E-04 
0.7139E-04 
C. 8198E-04 
O. 9l54E-04 
O .l002E-03 
0.1079E-03 
O .ll62E-03 
C.l223E-03 

.1268E-03 
C.l364E-03 
0.1442E-03 
O.l504E-03 
0.1554E-03 
O.l598E-03 
0.1609E-03 

TEivlPO COMPUTACIONP..L = 

o. 40908-04 
O. 6910E-04 
O. 84lOE-04 
ü.l030E-03 
O.llSOE-03 
O .1220E-03 
O.l360E-03 
O.l510E-03 
O.l520E-03 
O.lSOOE-03 
O. l590E-03 
O.l620E-03 
0.1830E-03 
O. 1930E-03 
0.168CE-03 
O.l750E-03 
O.l980E-03 
0.20SOE-03 

.6142E-02 

-0. 2398E-04 
-0.3071E-04 
-0.3735E-04 
-0.433GE-04 
-0.4361E-04 
-0.4002E-04 
-0. 44 4 6E-04 
-0. 5085E-04 
-0.4410E-04 
-0.3381E-04 
-:J.3666E-04 
-0.3520E-04 
-0.4659E-04 
-0.4884E-04 
-G.l760E-04 
-0.19572-04 
-0.38172-04 
-0. 4414E-04 

(T = 22.7 oC; 

Gl\S 

S02 

Vlo.ZAO/RO'I' 
cm3/s 

28.41/80 

FRJ\CAO 1>-IOLi.\.R 

10.00 

SOLVENTE VOI..,Ul<íE 
litro 

H.Cl 2. 

cone. 
M 

O.C10 

?ROl?RIECP..DES DO GAS PRO?RI.SDADES DO LIQUIDO 

DIFlJSIV. 
cm2/s 

0.1275 

em 

0.32"73 

\'ISC. 
micropoise 

0.0173 

DENS. 
mol/cm3 

.130:S-02 

DIF'USIV. 
cm2/s 

C:.228E-04 

SOLUB. EH H2C: 
:ncl/l.at:-r. 

CiE. DS EQUI=-., 
;;ol/l 

1.3535 

'-IEL. .;;,se. 
cm/s 

}_1 < 94 

O.l3i4E-G4 

T.RESID 
2 

1J.8247 

Ho=-.,Dul? 
% 

1.16 

VISC. 
cP 

0.9529 

DENS. 
g/cm3 

l.Cl44 

kla FISICO 
l/s 

77 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

2XPERil":ENTO 

CO~-lC. TOTJ;.:::.., 
rr:i n NUH í:r,cl/sm3) SXP 

5 o 1 9C6E-04 o 3390E-04 
lO o o 361 92-04 n 5730E-04 
15 o o 51352-04 o 75302-04 
20 o e 647 OE-04 J 89lOE-04 
25 o '-' 76512-04 o 99302-04 
30 o o 8685E-04 o lOSOE-03 
35 o o 9588E-04 llSCE-03 
4 o. o o. 1038E-03 o 1200E-03 
45 o o ll07E-03 o 12502-03 
50 o o 11672-03 o 12902-03 
55 o o 12202-03 o 13402-03 
60 o o 1266E-03 o 13602-03 
70 o o 134 OE-03 o 13802-03 
80 0 o 1397E-03 o 139GE-03 
90. o o. " ' 4 OE-03 o 1 420E-03 
00 o o 1473E-03 ._, 1430E-03 
10 o o 14 97E-03 o l 4 40E-03 
20 o o 1516E-03 o - 4 40E-03 
30 o o 1.53CE-03 o 1440E-03 

TEHPO COJvl!?UTl\CIONAL = 18.0 min 
DESVIO .HEDIO QUADRATICO = O. 3l29E-02 

(T = 2S.9 oCi 

802 

VJl..Z.A,O/ROT 

crn3/s 

33.13/90 

FRP.CAO HOL.A,R 

% 

10.00 ECl 

-o. 14 84E-C4 
-o 2lllE-04 
-o 23952-04 
-o 24342-04 
-o 227 92-04 
-o 21 lSE-04 
-o 2.912E-04 
-;__o. l 621E-0d 
-o 14292-04 
-o 1228E-04 
-o 12012-04 
-o 9438E-05 
-o 3961 E-05 

') l36E-06 
o 2020E-05 
o 4 27 9E-05 
o Si 4 92-05 
o 761 9E-0.5 
v 9036E-05 

?.f\.32 LIQ~ID.A, 

VOLUHE 
1i-c.;:-o 

2.0 

CONC. 

FI 

0.010 

:?ROPRIEDfo.DES DO GAS PROPRIE.JADES DO L2:QUIDO 

DIFUSIV. 
crn2/s 

RAIO BOLHA 
em 

t], 3481 

-,rrsc. 
micropoise 

0.0174 

DENS. 
mol/cm3 

r:;; .129E-Ci2 

DIFUSI'I. 
cm2/s 

SOLCB. El'-'I H20 
mol/ ~~. atm 

CTE. JE E.Q'JIL 

1.208CJ 

VEL. fo.SC. 
crn/s 

12.31 

C.l274E-04 

T.RESID 
s 

HOLDU? 
% 

0.3C09 1.31 

VISC. 
cP 

0.3881 

DENS. 
g/cm3 

1.0119 

kla F'ISICO 
1/s 

0.24CE-02 

78 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

EX?ERIEE!TLO 5 

'='EH20 
rroin 

5.0 
12.0 
16. o 
20. o 
25.0 
30.C 
35.0 
40.0 
45. o 
50.0 
55.0 
60.0 

80. o 
90.0 
00. 
10.0 
20. o 
25. o 

CONC.?OTAL 
NUiv1 ('TiO]_ i c:m3; EXP 

0.15842-04 
0.3506E-04 
C. 4467E-04 
8.53398-04 
0.6318E-04 
O. 7185E-04 
O. 7 953E-04 
0.8634E-04 
0.9236E-04 
O. 9770E-04 
0.1024E-03 
0.1066E-03 
O.ll36E-03 
O .1191E-03 
O .1234E-CU 
0.1267E-03 
0.1294E-03 
O. 1314E-03 
0.1323E-03 

O. 2940E-C4 
0.5820E-04 
C.6740E-04 
O. 762\JE-04 
0.8280E-04 
O. 900CE-04 
C. 9480E-04 
0.9890E-04 
O .1020E-03 
0.1040E-03 
0.1090E-03 
C.J.lOOE-03 
O.lllOE-03 
O.llSOE-03 
0.1180E-03 
0.1200E-03 
0.1230E-03 
O. 1270E-03 
0.1230E-03 

TEHPO COHPlJ"I'ACIONl\_I., = 16.2 min 
DESVIO NEOIO QUADRA TI CO = O. 2665E-02 

:JI FERENCP.. 

-C', l356E-04 
-0.23l4E-04 
-o. 221 JE-04 
-0.223lE-G4 
-o .l962E-04 
-o. 8152-04 
-0.15272-04 
-o .12562-04 
-o. 9637E-os 
-0.6300E-05 
-0.6575E-05 
-o. 3390s-os 

0.2596E-05 
O. 4072E-05 
C.5358E-05 
O, 67 222-C1 5 
0.6359E-.'J5 
0.4425E-OS 
C.9285E-OS 

FA32 G.ll..SOSA ;T = 25.5 oC) 

GI\_S VAZAO/ROT FRJ\CP..O HOLAR SOLVENTE VOLUME 
cm3/s % litro 

802 28.48/80 lO.OG HCl 2.0 

cone. 

0.098 

?ROPRIEDADES DO GAS P?.OPRIELJ\JES DO LIQUIDO 

DIFUSI'l. 
-:::rn2 I s 

0.129 7 

0.3276 

VISC. 
rrucropolse 

0.0174 

DENS. 
mol/cm3 

'J.l29S-02 

DIFUSIV. 
cm2/s 

C.245E-04 

SOL!JB. :SI"l H2 'J CTE. DE EQU:::L 
rrol/_,_.atm 

::_,2251 

VEL. ASC. 
cm/s 

:1. 95 

T. RESI O 
s 

0.:3243 

rnol/1 

HOLDUF 
% 

.16 

V!SC. 
cP 

DENS. 
g/cm3 

1.0122 

kla FISICO 
l/s 

O. 2EE-02 

79 



Apêndice B - Resultados do Modelo 

EX?SRJ:l'JIENTO 6 

TEl'!PO 
min 

5.0 
10.0 
15.0 
20.0 
25.0 
32.0 
40.0 
50.0 
60.0 
70.0 
80.0 
90. o 

100.0 
110.0 
120.0 
130.0 

C:ONC. ?OTP..L 
l'lL:"H (rrol/cm3) EXP 

0.1132E-04 
.2205E-04 

0.3212E-04 
0.4160E-04 
0.5044E-04 
0.6189E-04 
O. 7365E-04 
0.8659E-04 
o. 97782-04 
0.1075E-03 
O .l158E-03 
0.1230E-03 
0.1292E-03 
0.1345E-03 
0.1391E-03 
O .1430E-03 

O. 2070E-04 
0.3930E-04 
O. 5270E-04 
C).657CT-04 
O. 7540E-04 
O. 8730E-04 
O. 9820E-04 
O.lOBOE-03 
O, 1150E-03 
(), 1200E-03 
0.1210E-03 
O .1250E-03 
O.l280E-03 
0.1290E-03 
O .l300E-03 
0.1320E-03 

í'El"!PO COI'1PUTACION.:I\1 = 13. 9 min 
DES'/IO HEDIO QUADRATICO = O, 3333E-02 

DI FERENC.f\. 

-0.9382E-05 
-0.17258-04 
-0.2058E-04 
-o. 2410E:-04 
-0.2496E-04 
-0.2541E-04 
-0.24552-04 
-0.2141E-04 
-0.17222-04 
-0.1253E-04 
-0.5193E-05 
-0.2005E-05 

O.ll86E-05 
0.55llE-05 
0.9092E-05 
0.1103E-04 

FJ\SE G?.SOSA (T = 24.2 oC) FASE LIQUIDP._ 

GAS 

S02 

VI\ZAO/ROT 
cm3/s 

28.45/80 

Fl.zACAO MOL.I\R 
% 

10.00 

SOL'.JEtHE 

HCl 

VOLUHE 
litro 

3.8 

CONC. 

0.010 

PROPRIEDADES DO GAS PROPRIEDADES DO LlQL'IDO 

DIFUSIV. 
cm2is 

0.1287 

R...'UO BOLHA 
em 

0.3275 

VISC. 
micropoise 

o. 017 3 

DENS. 
mol/cm3 

CJ .130E-02 

DIFUSIV, 
cm2is 

0.237E-04 

SOLUB. Et1 H2G CTE. DE EQUIL 
molil rnol/l.ats 

:.2829 

VE:L. ;n,sc. 
cm/3 

:1.94 

rJ .l326S-04 

T.RESID 
s 

HOLDUP 
% 

1.16 

\fiSC. 
cP 

0.9211 

DENS. 
g/cm3 

l.Ol32 

kl a FISICO 
lis 

0.208E-02 

80 



Apêndice B - Resultados do Modelo 

EXPERIMENTO 7 

TEJ:vlPO 
rrtlD 

5. () 
10.0 
15.0 
20.0 
25.0 
30.0 
40.0 
50.0 
60.0 
70.0 
80.0 
90.0 

100.0 
120.0 
140.0 

CONC. ?OTJ\:L, 
N:jj'c; ( TtO l / cm3 ) EXP 

0.4676E-04 
O. 9314E-04 
o. 13928-03 
0.18492-03 
O. 2302E-03 
0.2753E-03 
0.3643E-03 
O. 4520E-03 
0.53B4E-03 
0.62368-03 
0.7076E-03 
O. 7906E-03 
O. 8722E-03 
0.1032E-02 
0.1186E-02 

0.3760E-04 
0.7390E-04 
0.1060E-03 
0.13902-03 
O.l720E-:J3 
0.2020E-03 
0.2640:2-03 
0.3230E-03 
0.3770E-03 
O. 4260E-03 
O. 4770E-03 
0.5230E-03 
0.57COE-03 
0.6560E-03 
O. 7 3'1 OE-03 

TEMPO COMPUTACIONAL = 61.2 min 
DESVIO JvlEDIO QU.Z\.DR.A.TICO = O .1279E-Ol 

O. 9162E-05 
0.1924E-04 
O. 331 7E-04 
O. 4 587E-04 
0.5823E-04 
O. 7 327E-04 
0.1003E-03 
0.12902-03 
0.16142-03 
O.l976E-03 
0.2306E-03 
0.26768-03 
0.30228-03 
0.3756E-03 

"45248-03 

(T = 24.1 .:::<:) FP..SE l,IQUIDA 

GAS 

NH3 

v_A_ZAO/ROT 
cm3/s 

30.62/80 

FRACAO HOLAR 

10.00 

SOl... VENTE VOLUHE 
litro 

H20 

CONC. 
N 

0.000 

PROPRIEDADES :JO GP.,S P::ZOPRIEDADES DO LIQlJIDO 

DIFUSIV. 
cm2/s 

0.2245 

R}\IO BOLH}; 
em 

0.3373 

"JISC. 
rnicropoise 

0.0166 

DENS. 
rwl/cm3 

O.llOE-02 

DIFTJSIV. 
cm2/s 

C.244E-04 

SOI,U3. EUI H2 O 
mol/ l. a-:rr, 

CTE. DE EQ0I:S 
m-e-l/ 1 

63.1067 

\lEI.... ASC. 
cm/s 

12.12 

!-!I DRODINP.J<::C.n,__ 

T.RESID 
s 

·J.4065 

hOLDUP 
% 

1..23 

VISC. 
c? 

0.923:3 

DENS. 
g/cm3 

l.CH33 

kla FISICO 
1/s 

81 



Apêndice B -Resultados dn Modelo 

EXPERIHENTO 8 

?EHPO 
min 

5. 
10.0 
15. o 
20.0 
25.0 
30.0 
40.;) 
50.0 
60. 

80. o 
90.0 

100,0 

120.0 

C:OO'-JC. 'IOT!'U, 
N0H ;:ncl/cm3) SXP 

O. 4637E-04 
O. 9233E-04 
O.l380E-03 
G.l833E-03 
0.2283E-03 
0.2728E-03 
0.36lOE-03 
0.4480E-03 
o. 533%-03 
O.ól83E-03 

, 7016E-03 
0.783-SE-03 
0.8641E-03 
0.9434E-03 
O .1022E-02 

0.3090E-04 
O. 6290E-04 
O. 9280E-Oel 
0.1220E-03 
0.1520E-03 
O.l840E-03 
0.232CE-03 
0.2860E-03 
.'J, 3300E-03 
C. 3790E-03 
0.4230E-03 
0.4630E-03 
0.5030E-03 
0.5410E-03 
0.5770E-03 

TEMPO CONPUTACIONF.L = 83.1 min 
DESVIO HEDIO QUADRATICO = 0.1380E-01 

DIFE:<..EHCA 

0.1547E-04 
0.2943E-04 
O. 4 518E-04 
O. 6130E-04 
O. 7626E-04 
0.8885E-04 
0.1290E-03 
0.1620E-03 
0.2038E-03 
0.2393E-03 
0.2786E-03 
0.3205E-03 
0.36llE-03 
0.4024E-03 
C!. 4446E-03 

(T = 24.8 oC) FASE LIQUJ:DA 

GAS 

NH3 

VAZP..O/ROT 
cmJ/s 

30.64/80 

FRF.CAO HOLI\R 
% 

10.00 

SOLVEl'JTE VOLU?--1E 
litro 

H20 :.o 

CONC. 
]'tf 

0.000 

PROPRIEDf\DSS DO Gl-_S ?ROPRIEDADES DO LIQUIDO 

DIFLJSIV. 
cm2/s 

2.2254 

em 

0.3373 

VISC. 
micropoise 

0.0166 

0ENS. 
mollcm3 

C .l10E-02 

DIFUSIV 
cm2/s 

0.249E-C4 

SOLU3. SI-!; :~í20 

mol/l.atr:-o 
CTS. DE EQDIL 

61.0870 

VEL. }\SC. 

cm/s 

::_2.12 

T.RESID 
s 

O.J065 

mol! l 

HOLDUP 
% 

VISC. DEUS. 
cP g/cm3 

0.9097 l. -:]123 

kla FISICO 
1/s 

82 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

EX?SRiiVl:SNTO 9 

TE>Il?O 
min 

5.0 
11. o 
16.0 
20.0 
26.0 
35.0 
4 6. 
60.0 
80.0 

lCO.O 
120.0 

CONC. TO'::'}'>._L 
Nut>l (~rol/sm3) EXP 

O, 2599E-04 
O. 5705E-04 
8. 8281E-04 
":i.l034E-03 
O.l341E-03 
C).l799E-03 
0.2353E-03 
0.3052E-03 
0.4035E-03 
0.5004E-03 

.59582-03 

0.2060E-04 
0.4640E-04 
0.6590E-04 
o. s:_JoE-04 
0.1060E-03 
O.l380E-03 
0.179CE-03 
O. 2250E-03 
0.2880E-03 
O. 34 -i OE-03 

.4070E-03 

TEHPO COEPGT_A.CION}\L = 

DESV:::O Jvl:SDJ:O QUI\O~P..T:::CO = G. 8086E-02 

DIFEt~ENCA 

O, 5391E-05 
0.1065E-04 
O .1691E-04 
O. 2206E-J4 
0.2806E-04 
0.4187E-04 
O. 5632E-04 
O. 8017E-04 
O. llSSE-03 
O.l534E-03 
O .l888E-03 

FASE GASOSA (T = 23.9 oC) FASE I.,IQUIOP.. 

GAS 

DIFUSIV. 
cm2/s 

::).2242 

em 

0.2666 

\/AZAO/RO':i' 
c:n3/ s 

l7.0l/50 

vrsc. 
micropoise 

O.C166 

FRJ\Cfl..O :V,OLAR 

% 

10.00 

D2HS. 
rr.ol/ cm3 

o .1102-02 

so=..,us. ZH H20 
nol/l.atm 

63.698:::' 

cn/s 

H20 

DJ:FUSI"v'. 
c:::m2/s 

0.243E-C4 

CTE. DS EQU:C:::., 
nol/l 

VOL'JHE 
litro 

'!ISC:. 
cP 

o. gz; 9 

.RESID HOLDUP 
s % 

10.78 o. 455: 

CONC. 

0.000 

DENS. 
g/cm3 

l.0135 

kla ?'ISICO 
1/s 

C.l39E-02 

83 
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Apêndice B - Resultados do Modelo 

SXPERINEN?O ._ -J 

TE!vf?O 
min 

5 o 
10 o 
15 o 
20 o 
25 o 
30 o 
4 l o 
50 o 
60 ') 

70 o 
80 o 
90 o 

lO O o 
120 u 

l 4 u o 

o 
IJ 
o 
o 
o 
o 
o 

o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

CONC. TOTA~ 
HUI'-1 (r:m:./:::nJ) E,XP 

2913E-04 o l300E-:J4 
58122-04 o 3620E-04 
8698E-C4 o 5560E-04 
ll57E-Cn o 7420E-O.; 
14 4 4E-03 o 9080E-04 
172 92-03 o 1090E-03 
2351E-03 o UGOE-03 
28562-03 ,, l760E-03 
34122-03 v 2090E-03 
3963E-::)3 o 2380E-03 
4508E-03 o 268CE-03 
504 9E-03 o 304 OE-03 
5586E-03 o 3280E-C3 
6645E-G3 o 3900E-03 
7684E-03 o 4410E-03 

TEHPO COH?UT.A.CIONAL = ***** min 
JESVIO HEOIO QUP..DRA.TICO = C.ll34E-Ol 

DI.?ERENC!\ 

o 1ll3E-G4 
o 21922-04 
o 3138E-04 
o 4l53E-04 
c 53562-04 
o 6386E-04 
v. 8 9l3E-04 
o l096E-03 
o 1322S-03 
o l583E-03 
c l828E-03 
o 20092-03 
v 2306E-03 
l 27 4 SE-03 
o 3274E-03 

FASE GASOS1\. ('1' = 24.0 oC) FASE LIQUIDA 

GAS 

NH3 

VAZ}2,0/ ROT 
cm3/s 

30.62/80 

FRJ;C.D..O MOLAR 

lr). CO 

SOLVEI\:TE \/OLU!AE 
2-itro 

E20 2. 

CONC. 

O.OOJ 

PROPRIEDADES DO GP..S PROPRIEDADES DO LIQUIDO 

DIFUSIV. 
crr;2/ s 

0.2244 

Rl;I O BOLH.J; 
em 

0.3372 

VISC. 
micropoise 

0.0166 

DENS. 
mel/ c:n3 

!J.llOE-02 

DIFUSIV. 
crr2/ s 

C). 24SE-04 

SOLTJB. EI< E2 O 
r:LJ~/ :i, a-:m 

C?E. DE EQ'-iJ:L 
D.Ol/l 

63.-C;016 

VEL. ASC. 
cm/s 

12.12 

HIDRODINI\l'liCP... 

T.f<.ESID 

o. 8130 

,'-IOLDUP 
% 

l. 23 

VIS C. 
cP 

0.9258 

DEUS. 
g/crn3 

l.Cl34 

kla FISICO 
1/s 

.J. 224E-02 

84 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

EXPERI:ViEN':'O 11 

TEUIPO 
min 

CONC. TOTP...:G 
NUt.<; ~mo lI ~m3 ) EX E' 

5. o C'. 2375E-04 o. 12 50E-04 
10.0 0.4729E-04 0.2470E-04 
15.0 O. 7076E-04 o. 371 OE-04 
20. o o. 9414:2-04 v. 5030E-G4 
30.0 0.1406E-03 O, 7210E-04 
40. o 0.1867E-03 o. 9480E-04 
50. o 0.2325E-03 O.lliOE-03 
60. o o. 27"7 GE-03 0.1370E-03 
7Q, o ·~ 322 9E-03 0.1600E-03 
80.0 o. 3675E-03 O.lBlOE-03 
90.0 o. 4118E-03 o. 2010E-03 

100.0 0.4558E-03 0.2210E-03 
120. o 0.5429E-03 0.2600E-03 
14 o. o o. 6287E-03 0.2980E-03 

TENPO COMPUTACIONAL = 23.4 mi:!l 
DESVIO HEDIO QUiDRATICO = O. ::._1 7 GE-02_ 

O.ll25E-04 
0.2259E-04 
o. 3366E-04 
o. 43842-04 
0.6852E-04 
o. 9194E-04 
0.1155E-03 
0.1408E-03 
o. 1629E-03 
0.1865E-03 
O. 2108E-03 
0.2348E-03 
0.2829E-03 
o. 3307E-03 

FASE GASOSA_ (T=24.6oC) FASE LIQUIDA 

GA.S 

NH3 

VP...ZP..D/ROT 
crn3/ 2 

30.63/80 

FRJ\.CAO H01AR 
% 

10.00 

SOLVENTE 

B20 

VOLUME 
litro 

3.0 

CONC. 
M 

'oco 

PROPRlEDADES DO GI'tS PROPRIEDP..DES DO LJ:QUIDO 

DIFUSIV. 
crn2/s 

0.2252 

RZ\.IO BOLHA. 
em 

0.3373 

VISC. 
micropoise 

0.0166 

DENS. 
mol/cm3 

O .11 OE-02 

SOLUB. EH :.-!20 
mol/l.atrr. 

61.6563 

DiflJSIV. 
cm2/s 

0.248E-04 

CTE. DE EQUIL 
f:l.<Jl/ 1 

0,1775E-07 

\!EL. ASC. 
cm/s 

T.RESID HOLD':P 
% s 

12.12 1. 2194 1. 23 

VISC. 
cP 

0.9137 

DENS. 
g/cm3 

1. 012 9 

k1a FISICO 
é/s 

0.225E-02 

85 



Apêndice B -Resultados do 1\lfodelo 

EXP2RI112NTO 1 Z 

TEH?O 
rrin 

5,0 
10.0 
20. o 
30. o 
40. o 
50.0 
55.0 

CONC. '?OTF.L 
f-IU!'í (~no lI cm3 ; EX? 

0.3429E-05 
O. 6534E-05 
O.llGlE-04 
O.l498E-04 
O.l705E-04 
0.1827E-04 
O.l867E-04 

O. 7490E-05 
O. 1350E-04 
O .l8l0E-04 
O.l910E-04 
0.1930E-04 
O. 1900E-04 
O.l920E-04 

TEivii?O COE?UTACION.P,L = 11.9 min 
DES'JIO HEDIO QVADRATICO = O .l896E-02 

DIFEREJ-!Cn.. 

-0.406lE-05 
-0.6966E-05 
-0.6490E-05 
-0. 4ll6E-C5 
-0.22518-05 
-0. 7 34 OE-06 
-0.533SE-06 

FAS:2 GPoSOSA (T = 21.1 oCj FASE LIQUIDA 

Cl2 

YP..ZAO/ROT 
cm3/s 

28.08/80 

FR..l\CAO l10LI\R 
% 

10.00 

SOLVENTE 

H20 

VOLUHE 
litro 

1.0 

CONC. 
M 

0.000 

PROPRIEDADES DO GAS PROPRIEDADES DO LIQU:::oo 

DIF'tJSDl. 
cm2/s 

O.l225 

em 

0.3258 

VISC. 
micropoise 

0.0173 

DENS. 
mol/ cm3 

S.l34E-02 

SOLVB. E>i H2 O 
rr_ol/l.atm 

ü.07l5 

DIFUSIV. 
cm2/s 

O .14 OE-G4 

CTE. DE EQEIL 
(mol/li-"'2 

0.2793E-09 

HIDROO::::NJIJHCA 

VEL. P..SC. 
cn/s 

2.1.91 

T.RESIO 
s 

o. 4133 

HOLOUP 

:_' 15 

VISC. 
cP 

0.9879 

DENS. 
g/cm3 

l.:Jl56 

kla FISICO 
1/s 

8.15SE-02 

86 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

2X'?ERII1ENTC 13 

TE>1PO 
min 

5.0 
12.0 

. o 
30.0 
40.0 
50.0 
60.0 
80.0 
93. o 

CONC.TOTAL 
NUH (rr:ol/cn3) EX? 

0.2224E-05 
0.4932E-05 
O. 7793E-05 
O .1083E-04 
0.1322E-04 
O.l503E-04 
O.l635E-04 
O. lSClE-04 
0.1862E-04 

0.7600E-05 
0.1361E-04 
O.l719E-04 

.179lE-04 
O.l790E-04 
O.l829E-04 
0.1806E-04 
0.1790E-04 

.176lE-04 

TEl1PO COHPUU\CIONAL = l 7. 5 min 
DESVIO MEDIO QUJ\DRP-.TICO = 0.2083E-02 

DI FERENCJ\ 

-0.5376E-05 
-0. 8678E-05 
-0. 9397E-05 
_,J. 7C7 52-0S 
-0. 4677E-OS 
-0.3264E-05 
-0.1705E-05 

0.1090E-06 
O.lClOE-05 

FASE: GASOSA (T = 22.4 oC) FASE LIQTJI"J.l\ 

·3AS 

Cl2 

'JAZA O/ ROT 
cn3/s 

:5.68/50 

FRA.CAO Jv!OLA?.. 
% 

10.00 

SOLVENTE 

H20 

V01Ul-1E 
li_tro 

1.0 

CONC. 
I"! 

o.coo 

PROP?.IEDP..DES DO GAS PROPRIEDADES DO LIQUIDO 

DI F'JSIV, 
cm2/s 

C.129S 

RAIO BOLBF. 
em 

VISC. DENS. DifUSIV. 
nu_crop::>lse mol/cm3 cm2/s 

8.0174 C..l33E-02 o.l4s;:::-o4 

SOLü3. EH E20 
cno2_/l.atm 

C?E. DE EQUI:, 
(nol/lj 0 2 

0.0682 0.30l9E-09 

HICRO:JH!JlJHCD._ 

'IEL. AS C. T.RESID HOLDUP 
cm/s s % 

10.60 ·0.4624 

VISC. 
cP 

C.9593 

DENS. 
g/cmJ 

l.Ol46 

kla. FISICO 
l/s 

.J. lCCE-02 

87 



Apêndice B - Resultados do Modelo 

EXPERI!J!ENTO ::_4 

TEHPO 
rrun 

5.0 
13.0 
20. o 
30.0 
40.0 
50.0 
60.0 
70.0 
80. o 

CONC. TOTAL 
HUH (mcl/cm3) EXP 

0.2406E-05 
0.5811E-05 
0.8504E-05 
0.1171E-04 
O .141 7E-04 
O .1600E-04 
0.1733E-04 
O .1828E-04 
0.1896E-04 

O. 4 T? OE-05 
O.lOlOE-04 
0.1280E-04 
0.1390E-04 
0.1420E-04 
0.1430E-04 
0.1410E-04 
0.1390E-04 
0.1400E-04 

TEJv!PO COMPUTfl.CION}\1 = 15. 9 min 
DESVIO l1EDIO QUADRATICO = O. 34 92E-03 

-0.2364E-05 
-0.4289E-05 
-0.4296E-05 
-0.2187E-05 
-o. zso9E-07 

0.1699E-05 
0.3225E-05 
O. 4378E-05 
O. 4 958E-05 

'i'ASE GASOSA (T = 17.5 oC) tASE LIQUIDi'·\. 

Cl2 

VAZP...O/ROT 
cm3/s 

15.64/50 

E'RP.CJ..O l'iOLAR 
% 

10.00 

SOI.:JEXTE 

H20 

'JOLUH2 
litro 

1.0 

CONC. 
!Vi 

0.000 

PROPRIEDADES DO GAS PROPRIEDADES DO LIQJIDO 

DIFUSI\/. 
cm2/s 

0.1258 

RAIO BOLHA 
em 

0.2577 

VISC. 
micropoise 

o' 01 7l 

DENS. 
mol/cm3 

0.1352-02 

SOLUB. EM H20 
mol/ l. atm 

o' 0817 

DIFUSIV, 
cm2/s 

o.:28E-04 

CTE. DE EQUIL 
(mol/lJ/'2 

0.2244E-09 

HIDROJINAHICA 

VEL. ASC. T.RESID HOLDUP 
% cm/s s 

10.6G 0.'72 

VISe. 
cP 

1.0735 

DE!~S. 

g/cm3 

1.0184 

kla FISICO 
l/s 

O. 938E-03 

88 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

EXPERil'lENTO 15 

TE>:E?O 
;TtlL 

5' '] 
lC.O 
20.0 
30.0 
40.0 
50.0 
65.0 

cone. TOT_M_I., 

0.33ClE-05 
G.6308E-C.S 
J.ll38E-C::4 
:).147C:E-C4 
:).l684E-C4 
J.l814E-04 
0.1917E-04 
J. 1936E-'J4 

0. 4220E-:)S 

C::.l200E-G4 
0.::!_360E-G4 
(1. ::_ 4 60E-C4 
O.l490E-04 
O.l499E-C4 
O. 1510E-C4 

TEJ·iJPO COlviPUTACIONJl.L = 7. 9 min 

-0. 9195E-06 
-Q.l322E- 1J5 
-0. i:J44E-C1 6 

C·.l097E-'J5 
O. 2239E-'J5 
0.3238E-05 
C.4180E-05 

DESVIO rJIEDIO QUADRD,_TICO = O .1228E-02 

Cl2 

FASE GfJ.._SQSA (T = 

VAZAO/KO'I 
cn3/s 

FRJ\G\.0 MOL}\.R 

% 

28.06/80 10.00 

. 5 oC) tf...SE I.IQUIDJl . 

SOL'JSNTE 
litro 

H20 2.0 

CONC. 
UI 

0.000 

?ROPRIEDF-.DES DO GAS PROPRIEDADES DO LIQ;JIDO 

DIFUSIV. 
cm2/s 

o. :._220 

RAIO BOL:t-i.A. 

r), 3257 

VISC. 
micropoise 

O. Gl7 3 

m;ns. 
mol/cm3 

:J.l34E-02 

DIFUSIV. 
cm2/s 

O.l38E-04 

SO:LUB, El·.-t H2 O C?E. DE EQUIL 
:nol/l.atm 

.0731 

'IEL, .n.sc. 
cn/s 

.s::_ 

0.2694.2-09 

T.RESID 
s 

0.8266 

HO:L,DUl? 

%-

1.15 

VISC. DENS. 
cP q/çm3 

1.00::_4 1.0161 

kla FISICO 
l/s 

89 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

EX?ERD?:ENTO l6 

':'EMPO CO~ C, TO':'AL 
NUH (:<iol/c:n3) EX? 

13. o 
20.0 
30.0 
4 o. o 
50.0 
60.0 
67. o 
80. o 
90.0 

110.0 
130.0 
140. (! 

o. 32272-05 
O, 777 6E-05 
O.ll06E-04 
O.l443I-04 
0.1657E-04 
O.l787E-04 
O.l864E-04 

.1899E-04 
C .1937E-04 
C) .l952E-04 
O .1967E-04 
O .197lE-04 
C).l972E-04 

TEf/IPO COMPUTACIOUAL = 

O. 4108E-05 
. 907 2E-05 

O.llSSE-04 
0.1346E-04 
0.1508E-04 
0.1528E-04 
O.lSOOE-04 
0.1504E-04 
0.1472E-04 
O .1536E-04 
0.15372-04 
O.l576E-04 
O.l560E-04 

12.1 min 
DESVIO l'o-JED:=O QlJ}\DRATICO = 0.1548E-02 

DIFERENCF\ 

-0. 8814E-06 
-0.1296E-05 
-o. 4 946E-06 

O. 9 7 13E-06 
O.l429E-05 
O. 2589E-05 
0.3643E-05 
O. 3947E-05 
O. 4646E-05 
O. 4l62E-05 
O. 4296E-05 
O. 3954E-05 
O. 4124E-05 

?ASE GP.SOSA (T = 22.1 oC) Ff\SE LIQUIDA_ 

G}\.S 

C12 

VAZAO/ROT 
cm3is 

2.8.10/80 

FRP.C.l:\0 HOLAR 
% 

10.00 

SOLVENTE 

H20 

VOLUHE 
litro 

2.0 

CONC. 
1V: 

.000 

l?RO?RIE:=JADES DO GAS PROPRIEDAJS3 DO LlQUIDO 

DIFUSIV-. 
cm2!s 

0.1293 

RAIO BOLHP.. 
crn 

0.3259 

VISC. 
micropoise 

o. o: 7 4 

DENS. 
mol/cm3 

0.133E-02 

DIFCSTV. 
cm2/s 

G.l44E-::>4 

SOLUB. El-1 H2 O CTE. OE EQUIL 
(mol/1)"2 rrol/l.atrn 

0.0629 C. 2 966E-:::>9 

HIDROD1NF-J~ICt:-.. 

VEL. ASC. T. RESID HOLDTJP 
cm/s 3 % 

ll. 91 0.8264 L::.S 

VISC. 
c? 

0.9658 

DENS. 
g/cm3 

1.0149 

kla FISICO 
l/s 

90 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

TEHPO 
rr:::_r, 

5.0 
10.0 
20.0 
32.0 
40.0 
50.0 
60.0 
70.0 

CO:< C. 'I'OTJ\L 

C. 3082E-05 
0.5892E-05 
0.1067E-04 
O.l457E-04 
O .1626E-04 
0.1763E-04 
0.1248E-04 
0.1899E-04 

0.3250E-05 
0.6130E-05 
O.l07CE-04 
O .l360E-04 
O.l440E-04 
O.lSOOE-04 
O.l520E-04 
O.l530E-04 

TEI'1PO COHP:JTACIONAL = 5. 5 mi:~ 

DESVIO MEDI O QlJADRAT=co = O .l224E-02 

Jl FER:SNCF. 

-0.1677E-06 
-0.2377E-06 
-0.30122-07 

0.9712E-06 
O.l856E-05 
0.2634E-05 
0.3279E-05 
0,3690E-05 

FASE GJI..SOSA (T = 22.0 oC) FASE LIQUIDA 

Cl2 

'IAZAO/ROT 
cm3/s 

28.lQ/80 

FRAC.A.O HOLAR 
% 

10.00 

SOLVE!\TE 
litro 

}]20 3.0 

CONC. 
N 

0.000 

?ROPRIEDADES DO GAS l?ROPRTEDP-.DES DO LIQUIDO 

DI FUSIV. 
cm2/s 

:J.l292 

RAIO BOL!-LA_ 

em 

C.J259 

VISC. 
mic:ropoise 

O.Ol74 

DENS. 
mol/cm3 

DIFUSI\: 
cm2/s 

0.144S-04 

SOLUB. EN H28 
mo:i/l.a"C:m 

CTE. 02 SQCII.., 

o. 0692 

'JEL. ASC. 
cm/s 

l J_. 91 

(mol/l) 

T.RESID 
s 

_:._.2396 

HOLDTJ? 
% 

1.15 

·nsc. 
cP 

0.9680 

DENS. 
g/cm3 

l. :J14 9 

f::la FISICO 
l!s 

91 



Apêndice B -Resultados do Modelo 

EXPERJ:HENTO 18 

TEt"'PO 
rnin 

5.0 
12.0 
20.0 
30.0 
40.0 
60.0 
SC;. :J 

100.0 
120.0 
130. C) 
140.0 

con:c. TOT.kL 
NUH (::-ro:/c;n3) EXP 

0.3083E-05 
0.6946E-05 
0.1067E-04 
o. 14062-04 
o .16262-04 
0.1849E-04 
0.1931E-04 
O .1961E-04 
O. l971E-.'J4 

. :974E-04 
0.19758-04 

::L 3224E-05 
O. 7244E-05 
O.l056E-04 

0.1396E-04 
0.1473E-C4 
0.1488E-04 
O .14 91E-04 
O .1484E-04 
:J.l492E-04 
0.1496E-04 

TEEPO COEP:JT?.CIONA: = 8. 5 min 
DES"\'IO NED:O QUP..DR.D,TJ:CO = O .l67 OE-02 

-O.l412E-06 
-0.2981E-06 

O.ll26E-06 
0.1336E-05 
0.2302E-05 
0.3759E-05 
0.4430E-05 
O. 4696E-05 
O. 4872E-05 

.4815E-05 
0.4790E-05 

FASE GASOSA (T = 21.9 oC) FASE LIQUIDA 

VAZP..O/ROT 
cn3/s 

28.1·0/80 

FRF-.C.t-.0 MO:ê,f\B 

% 

10.00 

SOLV:C::NTE VOLUtv:E 
litrc 

E20 3.0 

CONC. 

0.008 

?RO?RIEDA~ES DO GAS PROPRIEDADES DO L-:':QLIDO 

DIFTJSIV. 
c:n2/ s 

0.1291 

RAIO BOLt-LA_ 
em 

(). 3258 

VISC. 
micrope>ise 

DENS. 
mol/cm3 

0.1332-02 

DI FUSIV, 
cm2/s 

O .143E-04 

SOLTJB. SJvl H20 CTE. DE EQUIL 
(molll J "2 rncl/ , atrn 

o. '~J694 

'fEL. ASC. 
cm/s 

11. 91 

T.RESID 
s 

1.2396 

HOi.DU? 
% 

VISC. 
cP 

. 9702 

DENS. 
g/cm3 

ida FISICO 
l/s 

O .16:)E-02 

92 



Apêndice - Resultados do Modelo 

EXPERIMENTO 19 

TEHPO CONC, TOTJl.L DI FER.ElKA 
min !\UH (;-r,ol/cm3j EXP 

5. o O.l694E-04 0.3000E-04 -0.1306E-04 
10. o o. 325SE-04 0.5380E-04 -0.2125E-04 
15. o u. 4673E-04 o. 7200E-04 -0.2527E-04 
20. o 0.5956E-04 o. 8530E-04 -0. 2574E-04 
25. o O. 7112E-04 o. 97 ZOE-04 -0.2608E-04 
30. o o. 81523-04 o. 1070E-03 -0.2548E-04 
35. o v. 9087E-04 O.ll40E-03 -o. 2313E-04 
40. o v. 9925E-04 O .ll90E-03 -o. 197 SE-04 
45. C.l067E-03 'J .1250E-03 -o .1826E-04 
50. o 0.1135E-03 0.1280E-03 -o .1452E-04 
55. o 0.1195E-03 0.1310E-03 -0.1149E-04 
60. o 0.1249E-C3 0.1320E-03 -0.7090E-05 
7 o. o O .1341E-03 O.l380E-03 -0.3944E-05 
80. o 0.1414E-03 O.l420E-03 -0. 6309E-06 
90. o 0.1472E-03 0.1450E-03 0.2203E-05 

100. o 0.1519E-03 0.14BOE-03 0.38692-05 
110. o 0.1556E-03 O.lSOOE-03 o. 55922-05 
120. o O .1586E-03 0.1540E-03 o. 4562E-05 
130. o 0.1609E-03 0.1550E-03 o. 5929E-05 
135. o O .1619E-03 o. 1560E-03 o. 5928E-05 

TE1'1PO COV:PUTACIONAL = 

DESVIO JvlEDIO QUI\DR.I\TICO = O. 3222E-02 

FASE GI\SOSA (T = 24.5 oC) FASE l_,IQUIDA 

S02 

Vl'•.ZP...O/ROT 
cm3/s 

28.45/80 

% 

10.00 

SO.LVEUTE 

H20 

CJOLU!'JE 
litro 

2.0 

CONC. 

0.00:) 

PROPRIEDADES DO GAS ?ROPRIEDADES DO LIQUIDO 

DIFUSIV. 
cm2/s 

u. _,_289 

Ri'\IO BOLEI\ 
em 

tJ. 3275 

VISC. 
micropoise 

0.01"73 

DEl'IS. 
mol/cm3 

SULUB. ai H2 CJ 
mol/l.atm 

1.2693 

DIFUSIV. 
cm2/s 

IJ. 22 9E-C4 

CTE. DE EQI:IL 
mol/J.. 

0.1317E-04 

HI DRODIN.Al'l: CP.. 

VEL. l'dC. 
cm/s 

11.94 

T.RSSID 

0.8244 

HOI.,DUP 

1.16 

VISC. 
c? 

0.9157 

DENS. 
g/cm3 

1.0130 

kla FISICO 
1/s 

0.2C4S-02 

93 



Apêndice B - Resultados do Modelo 

TEJ-·1.?0 CONC. '?OTJl..:::.., DI?EREW:Jl.. 
rnin X:JN (rwl/cm3) EXP 

5 o o l680E-04 o 3020E-04 -o 134 OE-04 
l o o o 3230E-04 o 5420E-04 -o 2190E-04 
15 G o 4641E-04 o 7320E-04 -o 267 9E-04 
20 o o 5920E-04 o 8860E-04 - 294 OE-04 
26 o o 7293E-04 o lOlOE-03 -o 2807E-04 

TEMPO CO!':PTJTACIONAL = 6.3 min 
DES1IO l''lEDIO QUADRA'7ICO = . 4890E-02 

Fi\SE GASOSA ('T = 24.3 oC) FASE LIQUIDA 

Gi'oS 

802 

\TAZAO/ROT 
cmJ/s 

28.45/80 

FRACAO >1012=\R 
% 

10.00 

SOI.,'/ENTE 
litro 

H20 2.0 

CONC. 

0.000 

PROPRIEDADES DO GAS PROPRIED.Z\DES DO LIQUIDO 

DIFUSIV. 
cm2/s 

O.l287 

RAIO BOLH}\ 
em 

0.3275 

VISC. 
micropoise 

o. ')17 3 

DENS. 
mol/cm3 

0.130E-02 

DIFUSIV. 
cm2/s 

0.228E-04 

SOLUB. EN E20 C?E. DE EQUIL 
mol/1 

1.2783 

VEL. ASC. 
cm/s 

11.94 

O.l323E-04 

HIDRODINJ!.J·<JICA 

T.RESID 
s 

0.8245 

HOLDUP 
% 

1.16 

VISC. 
cP 

o. 9197 

DENS. 
g/cm3 

1.0132 

kla FISJ:CO 
1/s 

O. 204E-02 

94 
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APENDICE 

c 
Programa Elaborado 

C.l. Introdução. 

Apresenta-se aqui, o programa elaborado em linguagem FORTRAN, bem como, a definição 

de algumas variáveis e uma sucinta descrição de suas subrotinas. Para um melhor entendimento, o 

leitor é remetido à Figura 4.2-7 que fornece um fluxograma do programa apresentado. A 

subrotina D02EBF não aparece na listagem pois é parte integrante da biblioteca NAG (Numerical 

Algorithmic Group). 

C.2. Definição de Variáveis. 

A 
ALFA 
B 
BETA 
CA 
CA_TOTAL 
CASO 
CEQUIL 
N 
CEXP 
CONC 
CONT_M!N 
DAB 
DESVIO 
DESVMED 
DIFER 
F !ON 
FLAG 
GAS 
HENRY 
HW 
INTEGRAL 
lP 
IPMAX 
KLAO 
N_BOLHAS 
NTERESID 
PAO 
PT 

matriz de discrctização das derivadas primeiras (método de Colocação Ortogonal) 
parâmetro qnc define o polinômio de Jacobi P(N,ALF A,BET A) 
matriz de discrctização das derivadas segundas (método de Colocação OrtogonaJ) 
parâmetro qnc define o polinômio de Jacobi P(N,ALF A,BET A) 
concentração do gás solúvel na sua forma livre 
concentração do gás solúvel nas formas livre c combinada 
concentração do gás solúvel na interface c no tempo iniciaJ 
constante de equilíbrio 
número internos de pontos de colocação 
vetor das concentrações experimentais 
concentração de ácido clorídrico 
contador de minutos 
difnsividade gasosa em N2 

desvio quadrático entre as concentrações numérica c experimental 
desvio quadrático médio entre as concentrações numérica c experimental 
diferença entre as concentrações numérica c experimcntaJ 
força iônica 
variável sinaJizadora de término da execução (FLAG = 'FIM') 
nome do gás solúvel 
constante de Hcnry 
constante de Hcnry em água 
integtaJ do fluxo no tempo de residência 
contador de pontos experimentais 
número de pontos experimentais lidos 
coeficiente de transferência de massa fisico 
número de bolhas geradas na unidade de tempo 
número de tempos de rcsidêcias 
pressão inicial da bolha 
pressão total 



Apêndice C -Programa Elaborado 

ROT 
SOLUB 
T 
TAB 
TAL 
TALRESlD 
TETAL 
TETAS 
TEXP 
TRESID 
VAZAO 
y 

posição do flutuador do rotâmctro 
solubilidade 
temperatura em °C 
matriz contendo fluxos c respectivos tempos 
tempo adimcnsional 
tempo de residência adimensional 
concentração adimensional do gás solúvel na sua forma livre 
concentração adimcnsional do gás solúvel na interface 
vetor dos instantes em que CEXP's foram medidos 
tempo de residência 
vazão de gás 
vetor contendo as pressões parciais adimcnsionais nos pontos de colocação 

C.3. Subrotinas Utilizadas. 

PROP _ GAS cálculo da densidade c viscosidade da mistura gasosa c da 
difusividadc do gás solúvel em N2 

PROP_UQ cálculo da densidade e viscosidade do solvente e da 
difusividadc dos reagentes e produtos 

CALC_ VAZAO cálculo da vazão de gás a partir da posição do flutnador do 
rotâmetro 

HIDRODINAMICA cálculo dos parâmetros hidrodinâmicos 

F_ A UM cálculo do fator de aumento devido à reação química 

CALC_DERIV 

TABELA 

SIMPS1 

JCOBI 

DFOPR 

RADAU 

SUCSUB 

D02EBF 

cálculo das derivadas temporais da pressão parcial 
adimensional nos pontos de colocação 
tabelamento de fluxo de massa x tempo para posterior 
integração pela regra de Simpson 
integração de uma função tabelada pela I' regra de Simpson 
(Barroso, 1987) 
cálculo das raizes e derivadas do polinômio de Jacobi 
P(N,ALFA,BETA), (Villadscn c Michelscn, 1978) 
cálculo das matrizes de discretização (método de Colocação 
Ortogonal), (Villadscn e Michelscn, 1978) 
integração por quadratura de Radau e Lobatto, (Villadsen c 
Michclscn, !978) 
cálculo do zero de função pelo método das Substituições 
Sucessivas, (Atikinson, 1989) 
integração de mn problema de valor inicial pelo método 
Backward Differentiation Formula, (NAG) 
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C.4. Listagem do Programa. 

* * * + * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * + * * * * * * * * * * 

Uni ,;-ersidade Estadual de 
Faculdade de Engenharia 
Departamento de Sistemas Quimicos e Informatica 

Este programa simula um processo de absorcao gasosa com reacao 
quimica numa coluna de borbulhamento sem agitacao mecanica. 
A fase gasosa e' sempre urna rnistu_ra binaria composta pelo gas 
a ser abscr;-ido e nit.::·o9enic·, que ac:.ua corno gas ~ terte. 

I>IPLICIT 
P.J:\.RA1'1E TER 
REJl..L*8 

* * * * * * * * * * * * * * * 

RE.:D,L"'8 {}\-H,O-Z) 
(N=S,NT=N-f-1, UDTAB=5000, HT=500; 

KLAO, N~BOLHAS, INTEGR.;:J.,.L, KS, l.Nf-!, LASTX 
CONT_NIN, SISTEHA, STATUS, ROT 

* * * * * * * * 

INTEGER 
CHJl..R.1l._.CTER 
DINENSION 

GP..S* 3, SOLVENTE* 4, Nüfv1E* 3,ARQSAIDA1 * 12, ARQS.I\IDA2* 12, FLAG* 3 
YG(2) ,l\(NT,NT) ,B(NT,NT) ,ROOT (NT), Y (N) ,TAB(NDTAB, 2 J, 
DI Fl ( NT) , DI F2 ( NT) , DI F3 ( NT) y Vl ( NT) , 
'J2 {NT), TEX? ( 30), CEX? ( 30 i, WORK ( I'iT) 

EXTERNAI- GC::::I.ORO, CALC DERIV, D02EJY r Tl\.BELJl.. 
COHMON /PRINCIPAL/ PT; 'T}\ES, C?.SO, VOLLIQ, SISTElvfA, CO!'-lC, CEQUIL 
C00-)}-10N IPROPGAS/ DAB, YG, VISCGAS, DENSGJ\S 
COV!I10N IPROPLIQ/ DENSLIQ, VISCLIQ§ DIF A, DIF B 
COHMON ICOLOCACAO/ A, B, ROOT, DIFl ~ 

COt1!vlON IVl\ZAO/ VAZTI.O 
COHl>lON I CLORO! CA TOTAL 
CO!VIJ'v10N /Y I Y 
COl'li"lON /TETAS/ TE'LA.S, TETP.L 
COl-1lvlOfJ /TAB/ K, TAB, NTRESID 
COt·IMON I PH! PH 
COJVlf'lON .n--IIDRO/ R.J:\IO, TP-.LRESID, TRESIG, IEL,F.REACEL,N~BOL:HAS,ALTDISP, 

KLl\0, HOLDTJP, VELGP5, fl.REAESP 

OPEN ( UlCT=S, FI:L,E=' ENTRJ\01\. D?.T', ST?.TUS= 'OSD' i 
OPEN (Ul'ET=l5, FILE= 'Jv1ENSAGEH, DAT', ST.D,TUS= 'OLD' J 

OPEN (UN:IT=50, ELE= 1 COHP.A_RJ\. DAT', STATUS= 'OLD') 
FLF.G = 'XXX' 
DO 'f·T:'-JILE (FLAG.NE.'FIE 1 J 
C:ALL DC!..OCK@(Tl) 

********************~****~w*****W*****~*************Y******Y*******Y****~ 

"******"*"'****"'*Y**** LEITURA DOS DFJJOS DE ENTRADA ***'"******"'***"***** 
++++w'k*'k7'k+Y++~W+'k++T'k+w+***********~********~******•~*~*************'kw++ 

READ(S,*J NEXP 
RE.A_D(8,*) 
:;,EAD(8,"'! GAS, ROT, YG(2) 
:;,EAD\8,*) 
REhD(8,*) SOL'/ENT:S 1 \TOL:L,IQ, CONC 
READ(8,*) 
READ\8,") FL, T 
REF.D(8,*) 
READ ( 8, *) ARQSAI DAl, .A.RQSJ->_J: 0?.2 
RE.A.D(8,*) 
DO IP=l,30 

READ(8,*) TEXP(IP), CEXP(I?) 
IPFAX = IP-1 
IF (T2XP(IP).GT.990. ) GO TOS 

END DO 
5 R!::Jl;J \ 8 , + ; F:.AG 

OPEP ( UI--GT=2J, [I:,2=?.RQSAI"JA1, STP..TTJS= 'OLC 1 ) 

OPE?J ( UU:T=2l, fiLE=F.RQSP.ElJ\2 r ST?.TUS= 'Ol.D') 

* * * +'< * * * + * ** • ** * * * * * * * * * CF.LCTJLOS PRELII·-IINARES * * * -k * * * * * * + ""* ** * * ** * *"*' * * 
k"'***~··~"****~**"•****~***y******•********"'~***?****************~~··**** 

YG; = l-YG(2) 
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IF (GJ\S.SQ.'S02') THEH 
It (SOLYEl'lTS.:SQ. 'H20') T:-:IEN 

ELSE l F ( SOL-VSI'fiE. EQ. 'HCl' ) THEN 

ENDIF 
:SLSEIE' (GAS.EQ. 'NH3' j THEN 

IF (SOLVENTE.EQ. 't-120'! T:-IEN 
SISTEtlfA = 3 

ENDIE' 
ELSEIF (GAS.EQ. 'Cl2' J THEN 

I F ( SOV/ENTE. EQ. 'H20' ) THEN 
SISTEV:J\ = 4 

ENDIF 
ENDIF 

****""********""*'**** PROPRIEDADES FISlc_ll,S 00 GAS **-;c*""*************""*""* 
~*******~+-+++++-+++++-+++-++T++~+~+-+++++++~+-++++++w+++++++-++++++-+++++++++-++~ 

CALL PROl? SAS ( Gl\S l 

********'*********************~****************************************** 

***************~**** PROPRIED1\DES FISICAS CO LIQ ******~*************** 

CALL PROP LIQ\SOFJENTE) 

***************"'"'* VAZAO DE GP...S - POSICP..O ROT.A11ETRO ************+**""*** 
****+*************************~***********7****7**************~******""*** 

CALL CALC VP...ZAO ( ROT J 

* *"' * * 7 * * *" *" ** * * * * * * *" CONDI COES HIDRODIN_i'\l'"LICP.._s ~- * ~· ~- * * * * * * * * *"'"'"'" * * * * * * 
*****""***7**~*******"***•~•~**"*******7***""****~**********~*******"'**""** 

CP...LL HIDRODIPAlv:IICA 

"*******~******* CTE. DE EQUIL. E CTE. DE HDIRY EM NC:UA 

OPEN(VNIT=lO, FILE='GAS 2.DP·.T', S'?F.T-TJS='OLD') 
READ(l0,*) 
NOI,1E = 'XXX' 
DO WI-ELE (NOHE.NE.GAS) 

*********"***** 

REF.D(lO,*) N0l'1E, CC1, CC2, CC3, CC4, DDl, 002, DD3, OJ4 
EN~ DO 
CLOSE(lO) 
CC:Q:JIL = OEXP1CCl + CC2/T.n,3s + CC3*CLOG;TF.2-S) --,- CC4*T.J;SS) 
IF (SISTEHP."EQ.4) THE':l'-I 

CEQUIL 
ELSE 

CEQUIL 
END IF 
LNH = CDl 

CEQ!JIL/103 

DD2/?i\8S 
H16 DEX2 (L?\ H) 

DD3* DLOG ( T.l\33) + OiJ!l *lf\.2-S 

""' * * * + *"' +- * *" *"" * * "* * "'"' * + CO:GOCF--,_Cfl-_0 ORTOGON}l._L ~- * * * * +"" * + * * * * * * * * * *" *"" * * 

BETF. = . :;. 

·:ALS ~COBI ( NT, H, 0 1 1 r hLF}l._ 1 BE'IP.., u= F:;_, CI F2 1 CI .F3, ROOT J 

JO J=l, l'-lT 
CAL~ CFOPR (i·JT ,H, 8, '__,v-:, l, DIF::_, DI :2, DIF3, ROO'I, v~; 
CP..I.L DFOPR (N'I ,:-<, ~;, :;_, J, 2, DIFl, Dit2, DIF3, ROOT, -./2; 
JO I=l,NT 

fl_(J, I) 

2('-' 1 IJ '/2 (I) 
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C COtm:::cot::s INICL'-\IS 
I!? = 1 

C/C, TOTAL = O. ::J 
TE>f?O = C.C 
TETP._L = 1. C 
?H= -DLOS10( (:=ot-lC-'-DSQRT\CC!'JCH2+4L-l4) )/2) 
CONC = CONC/ lOOCJ 

!f•JRITE ( *, ' ( T 3, A., I2) ' ) 'EXPERif.'IE::?-.:TO ' , NSX? 
!i'JRITE { *, 901) 
VJRITE\*,' (T4,Jl., T23,A,T,;9,A; ') 'TEHPO', 

__,_ 'CO:-F::. TOTF;L ', 'DIFERENCF.' 
~'ffiiTE\*,'(T5,P..,Tl9,A,T24,IJ,,?34,l\)'l 'nin', 

+ 'NUí"l',' (rrnl/c:m3) ', '~XP' 
\oJRITE ( * 1 901) 
VJRITE ( 2G, ' ( T3, fl.., I2! ') 'EXPERH~ENTO \EXP 
l-iffiiTE \20,901) 
Í'ffilTE(2-'J,' (~'4,A,'!:'23,.A.,':'49,fl\) ') 'TEH?O', 

+ 'CONC.TOTAL ','JIFERENCJ\' 
!.ffiiTE(20,' ('!'5,P...,Tl9,A,?24,A,T34,A)') '"''"' 

+ 'Nut"''',' (mol/cm3) ', 'EXP' 
h"'RIT2 ( 20 1 901) 

v CP.,LL X04Ai:\F ( l, 5 J 

Cfl..LL XC4P.BF ( l, 5) 

****** II<ICIO DO ·CICLO: CADP... -::::ICLO EQUIVi'-.LS A TJ01 TEH?O OE RESID. 

JO Í''IHILE: (TEM?0/60.=-.,T. (TEX?(IE"tvl"'.X)+lODO) J 

NTRESID = N':'RESID l 
TI\L = O. O 
I'ETAS = C).O 
I< = o 
DO I=1,:~ 

Y(IJ = 0.0 
EHD DO 
(.::ORRECAO DJ'.. CTE. DE :-IENRY DE'IIDO PD E?SITO S.D..LINO 
IF (SISTENJL EQ.l) T:-!SN 

KS = -36.7 
= (CEQDIL*CA)**;:./2) 

IE' (SISTEI-·'liLEQ.2! ':'EEN 
I<S = -15. 7 

= (CONC + DSQRT(CONC**2 + <I*C2Q:.3IL+CA; )/2 
IF (SISTEViA.EQ.3) Tt-1EN 

KS = 48.5 
F IO!'-I = (CEQliiL"G\)*"(1./2) 

2LSE IF (SISTEH1\.EQ.4) THEl\; 
KS = -23. 

= (CEQCIL*CA) ''-'* { l. /3 i 

i--!ENRY 
SOLCB 1/HENRY 

CASO = SOLUB*PAC 
TETl\L = ( Cl\SG - Cl\_) i-'2ASO 

INTEGRACAO UTILIZANDO S~>BROTINA DA Nf\.G 
TOL = l. D-8 
IREL/\B = 2 
NPED = O 
IFAI:L = 

t=:_A_LL DG2EBf ( ?Jl..L, TALR2SI2, )"r.! r TOL, IRELP.B, CP.LC :JERI I ,M?ED 7 

D02EJY r TASELP-., ·noRI<, D1, I tl\II") 
IF (IFP-.IL.N2. ) lHBN 

V>JR:TE ( *, *!' ERRO N/\ n:TEG.R.ACAO!!!' 
STOP 

E?W IF 

2\T' .. J}:ü.-lZF,CAO DP. CONC, TOTJ\L >L~ FASE LIQL!IDF. 
:Jl.TOS. = ( l / ( 1-HOLD':P) ) *C~SC"-· RAIO** 2/ D.F~B 
C.J\ TOll\L 

JE 
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c 

c 

--'-~ \G~l:\..S, EQ. 'Cl2') TH:Sl'J 

IF íl?i-LLT.3.0) THEN 
CP.~LL SUCSUB (GCLORO,C.h.,l::-lS,:CCC;, 

STP..'::'US r Cl\, ITER, Lf\S~X) 
IF (STAT'JS.NS. 0) TE:S?i 

STOP 
:Sl'JD IF 
P~i 

ELSE 
(- SLOG:O(CEQCI::_*·::::P._) 

P:-í 
END I? 

E: LSE 
PARTEl = 

JLOGl0 ( CA_ TOTP._l,; 

9.0)/3 

3.u 

PF..RTE2 - 4+- (C.J:;_ TOTAL'«'"2~CA ':'OTAL*COJ-JC) 

CA = ;PF8TE:-DSQRT:PARTE2J J/2 
END IF 

TEl\11?0 = TE!·1PO + TRESilJ 

H1PRESSAO A CADP.. NINUTO 
IF ( (TENP0/60-COUT_lviiN) .GE.O.O) THEN 

IF (CONT_NIN.EQ.l) THEN 
\fi'RITE(2l,' (F8.3,JX,Ell.4) ') 0.0, 0.0 

END IF 
0JRITEí21,'(F8.3,3Z,Ell.4)') TEHP0/60, CA TOTAL 
CONT MHJ CONT MIN + l 

END IF 

H1PRESSAO NOS TEHPOS DE _f.\1\lOSTR}\GEM 
IF ( (TEMP0/60-TEXP(IP)) .GE.O.O . .l\J::O.IP.LE.IPf!!AX) T:.IEN 

DIFER = (CA_TOTAL-CEXP(IP) l 
\AJRITE (*,' (T4, F5 .l,Tl5, Ell. 4, T29, Ell. 4,T48,Ell. 4)') 

TEXP(IPJ, CA_TOTAL, CEXP(IP), DIFER 
h'RITE(20,' (T4,F5.1,Tl5,Ell.4,T29,Ell.4,T48,Ell.4) '1 

TEXP(IP), CA_TOTT-óL, CEXP(IP), DIFER 
DESVIO= (CP.,_TOTJU_,-CEXP(IP) )**2 
SOHDESV SOHDES\! + DIFER 
I? = IP + l 

END IF 

*** 
**'************************ FIM JO CICLO ****************************** 
**************************************~********************************** 

END DO 

**************""*''***"' :E<?RESSAO DOS RESULT/\DOS ***********+-************ 
*~**w*****************************w**************""*********+"************* 

DESV1'1:::D = DSQRT(:JA2S(S0!'1DESV/:CPHF.X)) 
CALL DCLOCK@ { T2 i 
Y.;RITE (*r 9Cl) 
~'IRITE (*r' (T4 ,I\, FS .l,F\) 

+(T2-Tl)/6Cr 1 min 1 

T·JRITE(*, '(':'<!,A,Ell.4,//) 
+DESV'HSQ 

ii'JRITE ( 20, 9Jl) 
1FTRITE(20,'(T4,l'-.,F5. ,f"-,)'! 'TEl"'PO COHPUTAC:::Ot·U\1 = 

+(T2-'::'l)/60,' mir:' 
h"""RITE(20,'(T4,F.,Ell.4,//) 'DESV::O ;·,IECIO Qti!\Cf\Jl.TICO 

-;- DESVHEJ 
\'!RITE(20, (T3G,l\,-Z2/) ') 

+ 1 ; T = 'r T r ' o C i ' 

í·'iRITE(2C,902j 
'FASE :.IQUICA' 

\r-TRITE; 20 1 ' ( T4 ,fJ.,_, Tl2, /4., T25,A, ::'43,}l._, T57 ,A, 'I'7 ::;., !\) 
'GAS' , 'VAZA O/ ROT' , ' ?KJ\CJ\0 r:<o:.,p.s' , 'SOL'/2N'I'E' , 1 '!O ::C\_) ''1E' 

Yr{fUTE(20,' iT12,A,T29,}\,T57,P.._,T71,.:S)' J 

'c:n3/s', '-%', 'litro', 'M' 
VIR.ITE\20,902) 
VJRITE ( 20, ' ( T4 ,A, Tl2, 25.2, A, I2, ?28, FS. 2, ':!:'4 5, P..., TS7 1 F3. l, T7C, 

FS. 3, i/ J 'J 

+'-5P..S, --c'.r...ZPD, '! ' , :\OT, YG { 2; *:_(:>:::,SOL V=::\TE, \-'OLLIQ/ :!JJ'JC, COtJC+-1 C ;:-:c 

~'i"R~TE(2C,' (TlC,.n..,TSC,P-.)') 'PROPRIEDADES DO GP-.S', 
'?RO.i:"RIEDP..DES DO LIQUIDO' 

FKITE ( 20, 9C2 J 
V<RiTE(2r::;,' (T4,P..,Tl8,P\,T30,P..,T43,.A., T59,J\,?70,}\) ') 

+ 'DIFLJSIV ' '-.JISC.' 'DSNS. ', 'Di:FUSI'I ' 
+ '\fiSC.' 'DENS.' 

'CONC.' 
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+ 1 crn2 I s ' , 'mie copo i se' , 'mo l / c:n3' , 'cm2 / s ' , 'cP' , 'g/ crn3' 
\rffiiTE ( 20, 902) 
'i"'RITE ( 2G 1 ' ( T4 r F6. 4 r T 17, F6. 4, T2 8 r E 9. 3 1 T4 3, E 9. 3 r T58, E"6. 4 1 T7 O r 

+F6.4,//)') 
+DAS, VISCGAS, DENSGAS, DI f-J\, VISCLIQ, DENSLIQ 
TvhiTE(20,900) 
hKITE(20,'(T2S,,l\,T42,A)') 'SOLUB. EH H20', 'CTE. DE EQUIL' 
IF ( SISTEf·'iA. EQ. 4) THEN 
VTRITE~20,' (1'25,A,T42,A) ') 
ELSE 
\'ffiiTE ( 20,' (I25,A, T,:i2,.A) 1 ) 

END I 
TtTRITE ( 20,900) 

mol/l.atm 

rr:el/1. atrr mol/1 

Y..TRITE(20 1 ' (T26,F8.4,T42,El:.4,//) ') 1/l-iVJ"'lOOO, CEQUIL 

?ffiiTE(20,' (T34,l\) ') 'hiDRODINJ\l,aCP..' 
i'IRITE(2G,903) 
"\iJRI'I'E(2C,,' (T4,A,T2l,A,T37,A,T52,l\_,T65,}\.) I 

+ 'RAIO BOLHF.', 'VEL. P._SC. ', 'T.RESID', 'HOLCUP', 
+ 'kla FISICO' 

\AIRI'!'E(20,' ('l'7,.1\,'I'23,.1\,T4C,F;_,T54,.:1\,T69,A) 1 ) 

-'em', 'cm/s', 's', '%', '1/s' 
iiJRITE\20,903) 
1i'lRITS(20, 1 (T5,F6.4,T22,F5.2,T37,F6.4,T53,F4.2,T67,E9.31 ') 

+RJ\IO, VEL, TRESID, HOLDUP* 100, K::..,_:l\0 
CLOSE (20) 
CLOSE (2::..) 
END DO 
CLOSE(15) 
CLOSE(8) 

900 FORl''lAT(T22,35H-----------------------------------) 
901 FORHAT(59H-------------------------------------------------------­

+---) 
9C2 FORHAT(75H------------------------------------- ------------------

+-------------------; 
903 FORMAT(76H--------------------------------------------------------

"--------------------) 
STOP 
EHD 

**"'*****)'.;'******""""* ?RO?RIEDADES FISICJl..S DO GJl.S "'****"**************** 
********************""*********T*'*******~***x**~*********~**********~*~*~ 

c 

c 
c 

c 
c 

c 

SUBROVTINE 
IHPLICIT LD..-H, 0-Z l 
PARAMETER (R=83.l3306) 
REl\L~8 KTEH, t--I, HRtvl, HH, MH4 
INTEGER SISTEHA 
CHJI._Rl'.CTER * 3 COI:<P, GAS 
DIHENSION- P!J;(2) r PC(2) f TC (2) ,TB (2), IC (2 l, VB ( 2) ,V··f( 2), ZC:(2) f E(2) f 

COiviP ( 2), VD ( 2) r YG l2), SIGl-'lA ( 2) f EK ( 2 i 
COI'-'Il'10N IPR::LNCIP.i\1/ FI', 'TABS, C.l\SO, VOLLJ:Q, s:;:sTS!,'If\, CONC, CEQUIL 
CO.í'!;}•ION /PROPGAS/ Jl\8, YG, VISCSJI..S, CENSGJI..S 
CO!,iHON /BLOC:O:/ VB 

r c 
TC 
TB 
'IC 
VB 

zc 

Peso Holecular, 
Pressao Critica, 
Temperatura Critica, 
Temp. normal de ebcllicac·, 
Volurc.e Critico, 
Vo:O.ume Molar Liquido a TB, 

Fator de Comp. Critiso 

'ID vo:=__·Jme de Difusao 

g/me-l 
bar 
K 
K 
cm3/mol 
cm3/:r,ol 

det:ye 

OPEN(TJNJ:T=J.O, FILE=' . DJl.T' , STJ\TL'S= 'OLJ' j 

REl\0(10,*) CO?!P(l), PH 
+'ií ( J.) , ZC (- ) , !·'1 ( l) , 'ID ( J. j 

CONP(2) = 'XXX 1 

1 PC\::_) F TC (:;' TB ( l)' vc ( l) 1 'IB ( 1 j' 

DO \!-1!:-liLE ~ COHP ( 2) .l' E. GP..S) 
READ( O,*) COiv!.?(2;, ?1'1(2), P·:::::zJ TCl2) 

F(2), ZC\2), I'"i(2), \/0(2; 
E:ND DO 
CLOSE (lO i 

DIFTJSI'/IC}\DE Gl\SOS.l\. E!'·f N2 
I'-ietodo de Fu ler et al mpir cc-! 

?!·,IAS= 2*( l/?l'i(1;l+il PI'·1(2 l) ,---'-, 

'TB' 2 ; 1 v-c\ 2 l , vs \ 2) , 

DJ\E = 0.nn 43*TA3S*~1. 5/(P *Pt<A3""*(l./2)"(\!D(l)**{1./3) 
VD(2)**: il. 3; )"'*2) 
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C 'JISCOSIDADE GASOSA 
C U\st.,:::;do de Chuf',q s;::. a::... 

P." L :L6145 
0.14874 

::; o. 52487 
C:. 7732'J 

2 2.16178 
F 2.43787 
DO I=lF2 

SIGf0;...J;(I) = 0.209*VC:(:!:J**(l./3) 
TC(I)/1.2593 EK(I) 

Sl\0 DO 
S::LGMAl2 
SIGJviP.J<I3 

DSQRT \ SIG!V:A( 1 i* SIG~'A ( 2) ) 
YG(1)**2""8IGt~A(l;HJ + 2*YG(l)"'-:::"G(2)*SE+Ll\12**3 
YG ( 2) -d· 2*SIGl"/:J\ ( 2) "'"* 3 

EK12 = DSQRT(EK(:)*E({(2)) 
EKiVi (YG ( 1) ~·* 2*EK ( l) * SIGHJ':\..( 1) ** 3 

2*YG(l)*YG(2)"'EK12*SIGUIFú2'""3 -t-

YG ( 2) "'* 2*EK ( 2) * SIGI'·l.Jl,. ( 2) ** 3) I SIG!•tAN3 
1dl2 (~''i(l)+T/!~2) )/2 

(YG( 1) **2*H(l) *SIGHP..(l) ""*3 
2*YG(l)*YG(2)*\rH2"'SIGI:vlP..l2**3 + 

?Nl2 
P>JH 

YG ( 2) ** 2*t\f( 2) *SIGV~l\ ( 2; '"* 3; /SJ::G?>tl\M:3 
2*?!1 ( 1 i *PI"I ~2 J / ( PI:v:( 1 )+PH(2)) 
( (YG(l)**2*EK(l)*SIGJ'!'ú\(1)**2*DSQR':'(PE(lj) T 

2*YG ( 1) *YG ( 2 J *EK12* SIGl'1IA2-2*""2*JSQRT ( PI-112) -
YG ( 2) *"*"2*EK ( 2 J * SIGHA( 2) ** 2*DSQR'? ( Pi"I( 2! ) ) I 
(EKY!*S:CGH./'1.1'-ü*"" (2 ./3))) **2 

>It'Ví4 SIGH.AJ,I3*\YG(1)**2*lvJ{l)*'-''4/SIGV;)1,(l)**3 + 
2* ( (YG( l) *YG(2 J +iN( 1) *:0:(2)) **2) /SIGH._M,.l2°3) -
YG( 2! "'*2*H(2) *"*4/SIGVL.D,.(2) "'"*3) 

HH ME4"'*(l,/4) 
VC>l SIS!v!A"-13/0.809**3 
TCH = 1. 2593*S!<}'t 
YJRH = 131.3""V!l"':/DSQRT(\íCJv!*TCH) 
KTEM = Tll.BS/EI<M 
OHEG = A*K'i'EH** ( -B) +C*CSXP ( -D*KTEM) +E*DEX? ( -F*:-UEH) 
FCM = 1- 0.2756*~'ITvi- C.C'S9035·~rv:RJ1"'"*4 

'!ISCGAS = 2 6. 69* i:ClV;* DSQRT ( Plvf:vJ*Tl\BS) I ( SI·3HAJ'.'I3** ( 2. /3 J *OHE>3) 

C DENSIDADE DA HISTURJI.. GASOSJl. 
C Gas ideal 

VMIX = R*TA_BS/ PT 
DENSGJl.S = 11'-!HIX 
Pi<IH = -:(G(1)*PI•l(1; + YG(2J*PI--1~ 

DENSG}\S = DENSGAS*H-11''1 
RETURIJ 
ENJ 

SU3ROUTINS PRO? 

INTU3ER SISTEHA 
CE}\R.I".CTS.K"'3 :LIQUIDO 

(LIQUIDO) 
0-Z) 

CONl''ION /PRINCIPAL/ ?T, TX\.BS, CASO, VO:SLIQ, SISTEI'l?-., CONC, CEQUIL 
CONYION /PRO?LIQ/ :JHISLIQ, 'IISCLIQ, DI?~A, DIF B 
COHYION /BLOCOl/ "{8 

DIHENSION -v;; 2) 

C DSNSE1.J:\DE D}\ F.:C\SE COl:..;TINi p._ 
P..DL 4. 6137 
BDl. 0.26214. 
CD:L 647.29 
DDL 0.23072 
DENSLIQ }\DL (BDL**(l.OC+::J (:L.OD_,_C- ;TJ<.BS/CLL) "'*DDLJ) 
DENSLIQ = DENSLIQ * 0.018015 

VISCOSIDl;,LE CP. F.D,.SE CONTINTJ,t,. 
AVL -52.267 
sv;:_, 3665.2 
C'-!L 5. 786 
DVL -5.8463E-29 

C"v L * DLOG ( TF.BS) 
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COSFICISNTES DE DIFUS.P,.O FASE I.,J:Q:..;IOF. '~ 25 rP 

IF (SISTEHi'\.EQ.l) ~HE!'l 

JIF P-. = 2.3160-5 
JIF B- 1.32""'0It l\ 

ELSE IF (SIS'I'El'Li\.EQ.2) THEN 
!::"F.=2.42D-S 

OIF l\ 
DIF 8 

EUD IF 

= 1.33G-5 
(SI STEi'i,l:. .. EQ. 3) ~c7'­

= 2.500-5 
= 2. 36D-5 
(SI STEN.i\. EQ. 4 i THEN 

1.550-5 
l. 32*DIF F._ 

COR?..ECAO Q}l_ CIFJSIFIDP..DE ?ARA Tt:HP. DO EX? RI<EN':'O 
DIF (DIF_A*0.90571/298.0)*Tt\BS/VISCL Q 
f'J {DIF_B*0.90571/298.C)*TABS/VISCL Q 

END 

*******+***"'****** 'IAZAO DE GP..S - POSICJ\0 ROT.l\L'VlETRO '"""**************""*""' 
*********~***Y******x**************************•*****~***************W*** 

(KOT) 
c SUBROTIN.Pt ?ARA O CA_LCULO GJ\ VAZI'o.O DE GAS l".?RPtVSS 
C CO ROT~D,.HET:::\0 DE FABRICACAO DI\. "GILHOt;T INSTRUJYIEN-:::'8" MODEl,O 

2Dl87 C0\'1 FI}J'::U?_DOR DE V:::DRO l'lo 2 DE 0,125 ?OLEGADJ>..S DE CLAJ..t;ET?.O (DF) 
D1PLICI':' S..E.A.L*S U\-Z) 
INTEGSR SISTE>'IA, ROT 
COMHON /PRil'.iCIPP..:W/ PT, TABS, CASO, VOLLIQ, SISTEYIA, CONC, CEQ\.IIL 
COVtHON /PROP·3AS/ OAB, YG, VISCGAS, DENSGP-.8 
COf!IlviON /\'NZAO/ VAZAO 
Dii'!JENSION YG ( 2) 
DIPJ!J :).125 
PESO = O. 0424 
DF= 2.53 
f\= :3.5 + './30*(R0?-49; 
VISCGP-.S = '-.fiSCGAS*lD-4 
:r<:R = l. 02l/'!ISCGP-.S*DSQRT (PESO* ( 0::;'-DEHSGAS) """DLNSGAS/ .=lF) 
ST = KR**2*R**3 
STO = 5 + 0.777*R 
IF (ST.LT.SJ THEN 

CR 0.0852*DSQRT(ST) 
MO= 1.81- 0.138*R**3/1000 
KF = 1 - DENSGP..S/DP (!'iO*R/lOO) 0 2 

El,SE lF ( (ST.GE.5) .i'\ND. (ST.LE.STO) l THEN 
V DLOG10(DLOG10(KR) - 0.35 + 1.5*DLOG10(R)) 

VO DLOG10(0.5*DLOG10(ST0)-0.35) 
NO -0.197 + 0.00418*R- 0.000155*R**2 

N2 
N3 
?i" O 

0.929- O.l51*R 
0.542 - .06185*R 

WliJC = 10*"'WC 
zc 

CR 
KF 

10"'*(/>fvJC +0.1193) 
10.04 - (l/ZC) 
10** {YC-10) 
1 

0.004025*R*"*2 

ELSE 
V DLOG10(DLOG10(KK)- 0.35-.;- 1.5*DSOG10(R)) 

NO -0.197 -.;- 0.00418*R- O.OOG155*R**2 
1 1.065 - 0.0189*R ~ 0.001375*R~*2 

N2 0.929- 0.15l*R-.;- 0.004025*R**2 
N3 0.542 - 0.06185*R 
V'!C NO + Nl*V + N2*'-!*"*2 + l 3'-'V**'3 

ZC 10*"' (Tr\"rJC +0.1193) 
YC 10.04 - (1/ZCl 
CR 10**(YC-10) 
KF 1 

SND L:: 
!<Q = 59. S*DIP.J-,1* DSQRT \ ?ESO* ( DF-DGNSG_:D,_S J / ( DF*DSl'-iSGAS) 

'!AZFD 
CR*KQ*R*(R/100 + 2.0J""KF 
''/PL-::..OJ6Ci 
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* * * "'--* ,.. -•: * * * * * *** * ** * * * + CONDI COES HI:=IRODI~LA.HICAS ******+*r*+-*++·""*~****** 

************~**************~************~*********y*y****~*************** 

SUBROCTDiE HI DRODI!~P.J,liCA 
IH!?LICIT REAL* 8 (}\-H, 0-Z i 
PARA.HETER ( PI=3 . .2_ 41 S 92 653, GRF.VID= 9S O. O) 

:L,ARGCEL 

INTEGER 
DH1ENSION YG ( 2) 
COl:.>JiviON /PRINCIPAL/ PT, Tl\BS, CP..SC. VOLLIQ, SISTEHA, CONC, CEQUIL 
COl:1Iv!ON /HIDRO/ RJ1.IO, T.i'\L?..ESID, TRESID, --n::L, AREP,CEL, ,_~ BOLHAS, 

+}\.LTDISP, KL!\0,. l-IOLDUP, VELGP._S, l'-.RE}.\ESP 
CONMON /PROPLIQ/ DENSI.,IQ, VISCLIQ, DI 
COHMON /PROPG.A.B/ DA3, YG, VISCG_l\S, 
C0f,1NON /VJl..ZAO/ VAZl'-D 

DIFB 

r: DIHENSOES DA C2LCLA 
1ARGCEL 
Cút'1PCEL 
AREACEL 

13.7 
15.0 
LARGCEL*COI·QCEL 

5 

COI\VERSAO JO VOLUI''iE DE 1 i t r o PJ!..RA cm3 
VOLLIQ = \fOLLIQ'"lOOO 

C RAIO DA BOLHA EH G1: 
VZ ORI F = VJ!..ZAO/ N ORI F 
RAIO= 0.6477*((VZ ORIF**0.4)/GRAVID**D.2) 

C 'IOLUI'1E Dí'\ BOL11A EH CH:3: 
VOL __ BOLHA = (4./3J*PP'RJ!."I0**3 

NUMERO DE BOLH}\S QUE }\_LIHENTA O DISTRIBUIDOR POR SEGUNDO 
N BOLH.A.S = VJ!..ZP-.0/VOL BOLHJ.'. 

C VELOCIDADE DE P..SCEHSAO EM CJvJ/ S: 
VEL = (2./3)'"DSQRT(GRA'.fiD*Rl\IO) 

'/E~OCl:DF.DE STJPERFIC:IA::.., DO GAS POR ORIFir:::::::o E!'·i o·/ S 

'/EI.,GJ!..S VZ OR:::: F I Jl._REACSL 

TEHPO DE RESIJENCIA El'I SEGUNDO 
TRESID VOLLIQ/ (AREACEL*VEL-N BOLf-.J.A,S*VOL~BOLH.Z\J 

?J\_LRES:::D = TRESID*Dl-\.B/RAI0**2 

C CP..i.,CULO DA P..RE.J; ES?ECIFICJ\. 
AREAESP ( 4 "'i?I*Rl-\I0*"2"'N BOLEAS*TRESIJ) I 

(VOLLIQ+l'J BOLHAS"'TRESID* VOL BOLHA) 

C HOLDUP DE GP..S 
HOLDUP = .A.REAESP*RJ:\.I0/3 

Cf\.LCCl,O DO COEF. FIS:::CO DE TRAHSF. DE ~/ll\SSf\. 

YLAO 
RETU:'<.N 
END 

FUNCTION (X) 

0.5*\fELGAS"*!J.Sl 

IH?L:CCI':." 8 (A-H, 0-Z) 
PJ..RFoN2TSR (U=S,NT=N-':-1) 
RE.J:\.L*3 H, KLO, K:S.J;C, N __ BOLEAS, KRL;:;..C.A.O 

INTEG2R SISTEVJl" 
GII<ENS:::cn A(N'I' ,NT), B (l'iT ,NT), ROOT (l T), DIFl (N'::' i 
C01"1:f.'ION /P!'Cl\CI?AL/ ?T, T?.BS, CP..SO, VOL=-.,:;:Q, SISTEJ-L"\, CONC, -::::EQUIL 
COM~·'Iüfl /P;;:.OPLIQ/ GENSLIQ, VISCLIQ, :JIF P.., DIF B 
COl'IJ:,ION /COLOCACAO/ P.., B, ROOT, DIF_:;_ 
COE:VIOl'; /EIDRO/ Rl".I0 1 TA_LRESID, TRESIC, '-/E-· 

-:-}-\LTGISP, :r:U"o0, HOLCU?, \TLGAS, }l_REASSl? 
,:::_:C[V:I<O:.J /TE:T.A.S/ TET.A.S, ~ET.A.L 

,:::_:o>:t"'ON /i? E/ P~ 

; (S:::STEFJ!._.EQ.::_ .0::<.. iSIS'IEFJ\.EQ.3)) Tc-IE:< 

P-.REl\C2L, ~; _ 30~~:--iA.S r 
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A\JE = JSQRT ( ( · ~;l+CTE) 

s:::..,sE F (SIS:'Ei"LD....EQ. 
I? ( PE. LT. 3. 'J) '=-~EN 

l+DSQRT( *DSQ?.T; CEQUIL/CF_SC)! 
( DSQR.'I' ( 

EL2E 
:<:REl\CJ\0 = C·EXP(l9.06-49C·O,:J/TASS) 
y:=._,(J = KLA·J,!P-.REF.t:S2 
M = CIF _A.*KRE.i=\CAOIKL0**2 
AU~·T = SQRT(YI)/J<;::A.t-;E(SQRT{l'<) 

END IF 

2HD 

**"***********"*'k INTEGKF.C.A.O PELO l'12TOCO :JE SI>IPSON **********"'******** 
~**********************************************?********7****~*********** 

C 03-JET IVO: 
INTEGPACP..O DE UULA. FUNC,l\0 TABELl\.DJ\ 

í"iET000 UTILIZADO: 
C PRHlEIRJ". RESRi'l. DE SIHPSOI·l 

C USO: 
C CALL SIHPSl(HMAX,TP._BELA,XC:,XN,N,INTEG) 

C Pl\.R.JC..NETROS DE ENTRADA: 

c 
c 
c 
c 
c 

FllNCAO 
TABELA. 

l\UI--E:RO I··IAXIHO !JE PONTOS Dt:C~l\R.!\DOS 

FTJNCAO A SER INTEGRADA 
!viATRIZ QUE CONTEH P,_ FUNCAO TJ\BELADA 
LIHITE InFERIOR CA J::tT'I'EGRJ\L 

XN LIHITE SUPERIOR DA ::CNTEGRl\L 
NUHERO DE PONTOS DP.o T.l\8ELA 

PAR.P.J1ETROS DE SP..IDA: 
INTEG VP..LOR CA L<TEGRAL 

SUBROUTINE SIH?Sl (NVP.X, TABELA, XO, XN, N, IN'l'SG) 

INTEGE?.. AUX, COEF, I, N, NH . .A.X, Nl 
REAL*8 :-r, Hn'EG, Ti'\BELA(I'E•'Ll\:X:, 2), 
Nl = !·1: - l 
H = (:X:N-XOi /N} 

COE? = 2 
.A.C:X = -2 
INTEG = TABELA ( , 2) 
DO I=2,tH 

l'>.DX = -AUX 
COEF = COEF AUX 

T.l\BELJ\ ( N, 2) 

HITCG = INTEG COE!:"'TABELA(I,2) 
END DO 
INTEG = INTE·G"'H/3 
RETURN 
END 

, XC} 

SUBEOU'I'INE JCOBI (ND, N, NO, :>I ,AL, BE, DI E'l f OIF2 f DI t3, ROOT) 
II'<E?LICIT DOUBLE P?.ECISION P..-H 1 0-Z) 
J::::I<FSSIO!'J DIE'l ~NDJ,DI?2'" 1 " ,DIE'3~HDJ,R00T',NCj 

P..D=BS-P._L 
A?=BS*AL 

:JIF,;;.;_,=u. 
,;, ·30 ':'0 

DO l'J I=2,H 
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Z=A3+2*Zl 
D2:?l (I j=(F.2*'AD/Zi (Z-,-2 )+l) 12 
:;:;; li ,"JE. 2)GO TO ::_1 
CIF2(Il=tA5+AP+Z:)/Z/Z/ :z+l) 
GO ':-o 10 
Z=Z*Z 
Y=ZI'*" (P..E+Z.I; 
Y=Y* (P..?+Yj 
DIF2(2:;=Y/Z/!Z-1J 

;.u COHTINUE 

C OETERNHU\_CAO DAS RAIZSS PS~O HETODO ::::E NE~'JT0:'{ CO!< 
SU!?RESSl\0 .CAS RAIZES PREVIN1E1\TE DETERiZINJl.DAS 

lS X=O. 
DO 20 I=l,J">.i 

25 XD=O. 
XN=l. 
XDl=O. 
XNl=O. 
DO 30 J=l,N 
XP= (DIFl ( J) -X) *YJ'J-DIF2 ( J) *XD 
XPl= ( Difl ( J J -X) *XNl-DIF2 ( J) *XJl-XN 
XD=XN 
XDl<:ml 
XN=XP 

.5'--' XNl=XPl 
ZC=l. 
Z=XN/XNl 
IF (I .EQ. 1) GO TO 21 
DO 22 J=2,I 

22 ZC=ZC-Z! (X-ROOT ( J-1 i) 

21 Z=Z/ZC 
X=X-Z 
IF (Oli.SS(Z) .GT. l.D-09) GO TO 25 
ROOT(I)=X 
X=X+. 0001 

20 CONTINUE 

J\CICIONA E'!ENTUAIS PON':'OS DE I!E'ERPOLACf\.0 El,-1 X=O OU X=l 

HT=N+NO+Nl 
IF (NO .EQ. 0) GO TO 35 
DO 31 I=l,N 
J=N+l-I 

31 ROOT(J-t-l)=ROOT\J) 
ROOT(l)-o=C. 

35 IF (Nl .EQ. l) ROOT(NT)""'1. 

C CALCUL_A_ !JERIVADAS DO po:.,nm;,no 

DO 40 I=l,NT 
X=ROOT(IJ 
DIFl(IJ=l. 
DIE'2íi)=O. 
DIF3(I)=0. 
DO 40 J=l,NT 
IF (J .EQ. IJ GO TO 40 
Y=X-ROOT(J) 
DIF3(I)=Y*DIF3(I) , 3*DIF2(I) 
DIF2(I)=Y*DIF2(I) + 2*DIFlíi! 
DIFl(Ij=Y*DIFl(I) 

40 CONTINUE 
RETTJRN 
END 

+· ** * *"' * * "'* * * * * * * * *"' *"' !-0\TRI ZES D!:: OI SCKETI ZP:CP...O *" *" '" * *" * * ""' *"" + * -;- * * '~* +: 

*~****+"***"*********~**Ti<*T*?*****************~**"**"**"***""**"***"+J-++ 

STJEROU:Im: DFO?R (f lO, N, NJ,l'Il, I r ID, DIFl, J::F2, JIF3, ROOT, ·/ECT j 
INPLICIT DOUSLE PRECISIOfJ (A_- E, 0-Z) 
DII<ENSION DIFl (ND), D::F2 (ND J, D::::F3 (I· D), ROOT (t--iD), VECT U<D J 

NT=N+NO-;·Nl 
(ID . EQ. 3) GO ~O l'J 

(J .NE. Il GO TO 2] 
(I:J .NE. lJ SO TO S 

GO TO 2C 
VECT (I )=C:IF3 (I! !DI 
·;o TO 2'J 
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.21 Y=ROOT(I)-ROOT(J) 
VECT (J)=DIFl (I i /DIFl (JJ ;-l 
IF ílD .EQ. 2) VSCT(J)=\ECT;v:*íDif2(I)!DIFl(:I)-2/YJ 

20 CONTIN~E 

GO TO 50 
Y=O. 
DO 25 C=.'._,NT 
X=ROOT(J) 
FL<.=X* (l-X) 
IF (l'-lO .EQ. "' AX.=AX/X/X 
IF \Nl .EQ. '-'! AX=J\X/(1-X;/(1-XJ 
VECT ( J) =AX/ DI Fl ( J) ""* 2 

25 Y=Y+\!ECT{J) 
DO 60 J=l,NT 

60 VECT(J)=VECT(~T)/Y 

SO RETURN 
END 

*****"'******** PESOS D."'~S QTJADRATURP. D2 ?..P..DALJ 2 LOB.M_TO ****;,**"'********,._ 
+++7+~+******************++++++++++w+++++++++++T+++~********************* 

C PESOS D.J;S QUADRATUR.AS DE RADAU E 108l\TTO 
I C 2 QUl\.DRATUR.A. DE RJ\DAU COH X = O 

C I O QUADRATUF\11_ DE FP.DAU COH X = 1 
C I D 3 QUADRF._TURP.. DE LOBATTO COE AlV::BOS EXTREJVIOS 

SUBROUTINE R.l:\DP..U(ND,N,NO,N 
IHPLICIT DOUBLE PRECISION 
DINENSION ROO':' (ND), DIFl (NO 

3=0. 
fJT=N+NO+Nl 
DO 40 I-o=l,-NT 
X=ROOT (I) 

IF (ID-2) 10,20,3() 
.LU AX=X 

IF (NG .EQ. G) ,D.JZ=l/AX 
GO TO 40 

20 AX=l-X 
IF (Nl .EQ. 0) AZ=l/AX 
GO TO 40 

30 Jl~'>(=l. 

40 VECT(I)=P.X/DIF'l (1)**2 

, I D, li.L, BE,. ROOT, DI Fl, ".fEC~r') 
J\-f-1,0-ZJ 
, VECT (NO) 

F (ID .NE. 2) VSCT(NT)=\TEC'l(l'IT)/(l+P..L) 
IF (ID .GT. 1) \'ECTll)=c.fECT(l)/(l+BE) 
CO 50 I=:'.., NT 

50 S=S+VECT(I) 
DO 60 I=l,NT 

60 VECT (I )='VECT (I j /S 
RETURN 
END 

RE.i\1"'8 FUNCTiot·; G:=tn:':SRF(X! 
li''lPLICIT R2AL*8 (.D..-H, 0-Z) 
?ARA>JETER (N=5, NT=N+l) 

K 

:Uilt;ENS=OI~ ."A,(NT,:-T) ,3 (NT ,NT), Y (h), YG( 2; ,ROOT ;nr), 0IF1 (f.;T) 
COH.HO:\ /i?Rit!CIPA:/ PT, TI\.83, CP·.SO, "I01LIQ, SISTEVlf..., COI'-'C, C2Q'JIL 
CO>IHOf-: /i?ROPGP.,S/ Df\B, '"G, VISCG.h.S, :CE!-JSGP..S 
COHJ.íON /COLOCACP..O/ A, 3, ROOT, 0IF1 
<:::0i"1.L'l0N /EIDRO/ RAIO, T_A_LRESI~, TRESID, 'JSL, .A.R.EF.CE~, ;" EOLHl\B, 

!--iOLD1J?, VE:LGl\S, P..REASS? 
y 

COI''200N !TETl'-,Si TE?AS, TSTAG 

R= 83.13306 
(X) 

P.?-,C = 
K = KL"A,(l+-·R_h_IO*CP..SC)*R*TA3S/ (2"'FREF-ESl?*DAB*?}l,'J) 

CO l:=l,N 
SO!-iU\ = SOl"".:.D..-,- ?-.(N?,I)*Y;I; 

GNC DO 
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Apêndice C - Programa Elaborado 

FUNCT:=ON GCLORO(X) 
IEI?LICI':':' R.E.i\I.," 8 {.?.-:-!, 0-Z) 
INTEGE?. SISTEXP.. 

COt-'li'!ON iCI.,ORO/ CP.. r::'O':'AL 
GCLORO (CP.._TO'::'Jl..L* (CP.. '::'OTAL-X) "'*2) I ( CEQUIL+ ( CA _TOTAL-X) **2) 
RETIJRK 
END 

*"*""*****'"'"***~ CALCULO DE RAIZES POR SUBST. SUCESSIV}\ *""*""*** 7 ***+-**"'f 
+++Y+++x+~""********++w+++++++w+++**~**************************'*~*7**~""""* 

EXTRAI"JO DO LIVRO 1 NUHERICP..L l'1ETHO'JS \"TITH FORTRAU 71 
c... A PRJ'..CTICAL INTRODTJCTION' DE _A.TKINSON, L.\'. :::T l\1. 

SUBROUT.I>JE SUCSUB (·3,XC,TOL,H"\XITS, 
STT~.TUS, ROOT, NOOF::::T, LASTX) 

INTEGER COUNT, LH1IT ,i'IAXITS, 1\00FIT, SOLVE O, STATUS 
RE.7\L* 8 G, i.,ASTX, NE';,7X, OLDX, ROOT, TOL, XCl 
Pl\R.;:\J"'ETER ( SOL\,ED=O, I.,I:VIIT=.:'_) 
EXTERNJ\L G 

NEV.JX=XO 
DO 10, COUNT=l,V:AXITS 

OLDX=NEl'iX 
NE~I"fA=G ( OLDX) 
IF (ABS(NEW.X:-OLDX) .LE.ABS{OLDX)*TOL) THEN 

STATUS=SOLVED 
GO TO 12 

END IF 
10 CONTINUE: 

STATUS=LINIT 
_1__,_ IF (STl\TUS.EQ.SOL'!ED) THEN 

1'-IOOFIT=COUN'? 
ROOT =NDt\: 

END IF 
IF (STP..TUS.EQ.LIMIT) THE'U 

LASTX=NEVn\: 
END IF 
RETURN 
END 

DIHSNSION P..(Gi?FNT), B(NT,NT), ROOTlN'::'), Y(N), F!N), DIFl(NT) 
EXTERNJ\.=-_, GINTERF 
COGSV10N I COLOCF.C~O! .~, B, ROOT, DI E 
COI1HON /TETAS/ TETAS, TETAL 

C: CALCULO DA CONC2NTRACAO NA INTERFACE 
IF ((TETAL-TETAS) .GE.l.D-7*TETASJ THEN 

C.:.C\l__.L SUCSUS ( GINTERF, TETAS, 10-lS,lr)OO, ST.:n..Tus, TETAS, ITER, LASTX) 
IF (STFj:'US.NE.O) THEN 

!1RITE ( * T *) 1 Erro no calculo à a cone, _ntsr:'::ac~a 

STOl? 
EJiD IF 

END IF 

C C:AI_,CULO DAS D2?.IVADAS TENPORl\IS r-;os PIOS DE COLOC:ACF.O 
JO J=l,N 

6*P...(J,1<T)*TETF-.S + 4*::\00'::'(JJ*B(JTNT)*TSTI\S 
END DO 
JO J=l,~{ 

CO I=:,~~ 

F(J) 
El\D DO 
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Apêndice C - Programa Elaborado 

*******""""****+********* SUBROTINA T.A.2ELA *************************+*** 
********************************************~****~*********************** 

SUBROUTHlE Tl\BELA Yl 
INPLlCIT RE!l..L*G 
?.A.RAI-,1STER ( N=S, NT=N~ 1, UJTI\8=5 CO C:) 
RL:;L * 8 KI...;,., KLP._O, N BOU:U-\S 
INTEGER SISTEHJ\. 
DJ:::r<ENSION Y (N), 'LZ\8 (NDT/J.,B, 2) ,.A,.(NT ,!'JT i, 8 (NT,NT), ROOT íNTj, 

?ESO(NT) ,DI?l (NTJ, Y3(2) 
COVJ<ON /HIDRO/ RA.IO, T_A_LRESID, TRESID, VEZ..,, AREACSL, N: BOLHAS, 

KLAO, HOLDTJP, VELG1\S, P..REAESP 
Jl.,, 8, ROOT, DIFl COMJ-!ON 

C0!4!0:0N /TETAS/ TETAS, TETP·-L 
COH1'10N /PRINCIPAL/ P'l', c:·.A.BS, C.A_SC), 'IOLLIQ, SISTEHi\, COHC, CEQUIL 
C0\1tiON /TAB/ K, TP..B, U'I'RESID 
S0!'1!'10N /PROPGAS/ Dl\B, YG, VISCGAS, DENSGAS 

CFoLCULO DO COSF. DE TRFJ0SE'"E?..E!-JCIA OE Jv!ASSl\ 
l'.U!vlEUTO (TETAS) 
!<:LF. = 

FLUXO = KLF.* ( '?ETF.L - TSD'.S i 

C TP..BELF1'1ENTO DO ?LUXO HOLAR COM RELAC2\0 AO TEI>1PO 
K = K + 1 
TAB(K,1.) = 

TAB(K,2) --" 
PRESSF.O PFI.RCIA!.- HEDLto. NA BOLHA USANDO QTJADRP-.'I'lJRA DE R.P-.Df\U E 1081\TTO 
IF (NTRESID.EQ.l.OR.NTRESI:8.EQ.l000) THEN 

IF (K.EQ.l) THE!--I 
1ffiiTE(50,*J 'NTRSSID = ',NTRESID 

END IF 
G\.LL RP-.DAU (NT, N, O ,l, 1, O. ODO, O. 500, ROOT, DIFl, PESO) 
YMED = ?ESO(NT)*TETF._S 
DO I=l,N-

YHED = YHED + PESO(I)*Y(Ij 
END :::::o 
!:JRITE{50,'(F7, 1l,2X,El0.5)') TAL IHP*RP..I0**2/DAB, 
PT*YG { 2 j * ( 1-YH.EiJ) .0132 

END IF 

C INCRENENTO NO TEMPO DE lHPRESSAO 
TAL INP TAL IMP TALRESlD/lOC 

RETURN 
END 

***************w*********~*****************************************'***** 
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