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RESUMO:

A difusdo é um processo no qual a matéria é transportada de uma parte de um sistema
para outra como resultado de movimentos moleculares aleatérios. Um dos métodos
mais confidveis para determinar os fatores de proporcionalidade da difusdo para
sistemas binarios de gases é o método de tubo fechado, no qual se aplica uma célula de
Loschmid que consiste em um tubo vertical fechado, inicialmente separado em duas
meias-células preenchidas com dois gases puros diferentes. Quando a difusdo comeca a
composi¢ao muda em fungdo do tempo e da posicao em toda a célula, até que toda a
concentracdo ao longo do aparato se torne homogénea. As equag¢des que modelam a
transferéncia de massa em conjunto com outros estudos preveem o fluxo através de
equipamentos. As compreensdes desses fendbmenos necessitam de uma investigagcao
cautelosa, que devido ao avango da tecnologia, vem sendo feita, principalmente, por
técnicas computacionais. Objetivos: O presente trabalho objetivou determinar o perfil de
concentracdo, da forma de fragdes molares, ao longo do comprimento, em tempos
parametrizados para sistemas binarios diferentes, e estipular o tempo necessario para
tornar a mistura homogenia. Para tato, a 2° lei de Fick foi resolvida numericamente e
analiticamente, e os resultados foram comparados. Método: As condigbes de contorno
adotas foram classificadas como condicbes de Neumann, onde as fronteiras da célula
séo impermeaveis. Os perfis de concentragdo numérico (obtido pela metodologia de
Crank Nicolson) e analitico (resolvido pela separagéo de variaveis) foram determinados
utilizando-se do Software Scilab. O algoritmo criado recebe como input todas as
variaveis envolvidas nas analises: tempo de simulacio, passo de tempo, comprimento
da célula, numero de pontos e as substancias envolvida. Com esse programa, foi possivel
prever o comportamento de mais de 50 sistemas binarios gasosos de difusdo. Fixaram-
se dados de input para 3 sistemas binarios (nitrogénio e hidrogénio, monéxido de
carbono e oxigénio, ar e anilina). Determinou-se o tempo necessario para que a mistura
gasosa se tornasse homogénea, e os graficos bidimensionais dos valores encontrados
foram parametrizados em 5 tempos. Resultados: Os tempos de convergéncia para a
completa mistura dos pares binarios foram maiores quando obtidos pela solugdo
numeérica para todos os casos. As inclinagbes das curvas ao logo do tempo dos graficos
plotados sdo relacionadas com o gradiente de concentragao local devido a dependéncia
da concentracdo com o coeficiente de difusdo. O método analitico resultou em solugdes
gue se mantiveram constantes para todos os valores testados, reafirmando que o
método de Crank Nicolson é incondicionalmente estavel. Conclusdo ou consideragdes
finais: Alguns fatores podem interferir diretamente no perfil de concentracao numa célula
de Loschmidt, como a diferencga inicial de pressao entre os gases na camara superior e
inferior, e o gradiente de temperatura e a sua consequente interferéncia na difusividade
das espécies. O método numérico adotado pode conter também oscilagdes pequenas
dependendo da escolha das condi¢cdes de fronteiras. Além disso, a solugdo analitica
necessita de mais ajustes para se encaixar a um padréo pré-estabelecido, e também esta
sujeita a um erro de truncamento.
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