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OBJETIVO DA DISCIPLINA:

1) Estudar os fundamentos tedricos e computacionais necessdrios para realizar a modelagem
matemadtica e a simulacdo computacional de processos quimicos.

2) Aplicar técnicas numéricas de resolucdo de sistemas de equagdes algébricas e de equagdes
diferenciais ordindrias e parciais utilizadas na modelagem de processos quimicos.

3) Realizar simulagdes computacionais de processos quimicos com a finalidade de estudar seu
comportamento nos regimes permanente e transiente, em condi¢des isotérmicas e ndo isotérmicas.

EMENTA:

Principios da modelagem matemaética de processos quimicos. Revisdo de balancos de massa e de
energia de processos quimicos nos regimes permanente e transiente. Estudo computacional de
diferentes modos de operacio e diferentes tipos de reatores, incluindo cinéticas homogéneas e
heterogéneas. Estudos de simulag@o de processos de mistura e de separagdo com transferéncia de
calor e massa. Estudos de simulacio de processos a parametros concentrados e parametros
distribuidos, modelados por equagdes diferenciais ordindrias e equagdes diferenciais parciais.
Simulacdo computacional de processos quimicos.

| CONTEUDO PROGRAMATICO:




Parte I: Modelagem

1. Principios da Modelagem Matematica: Utilidade e importincia dos modelos matematicos;
classificacdo dos modelos matematicos; principios da formulacdo matematica.

2. Desenvolvimento e Classificacdo de Modelos Matematicos: Segundo a descri¢do molecular:
microscOpica, macroscOpica. Segundo a natureza dos processos descritos: deterministico e
estocdstico; a parametros concentrados e a parametros distribuidos, lineares e ndo lineares, no
regime permanente € no regime transiente. Segundo a natureza das equagdes resultantes:
equacdes algébricas; equagdes diferenciais ordindrias (PVI e PVC); equagdes diferenciais
parciais; equagdes de diferencas.

3. Desenvolvimento de modelos mateméticos de processos quimicos.

Parte II: Simulacao

1. Introdugdo a programacgdo computacional cientifica.

2. Desenvolvimento de cddigos computacionais.

3. Sistematizacdo da implementacdo do cddigo computacional para simulacdo de processos
quimicos.

4. Estudo de técnicas numéricas para resolucdo de problemas descritos por sistemas de equagdes
algébricas; EDOs, Sistemas de EDOs e EDPs.

5. Andlise do comportamento estaciondrio e dindmico de processos quimicos através da simulac¢do
computacional.

6. Projeto e dimensionamento de reatores e equipamentos de separagio.
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