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OBJETIVO DA DISCIPLINA: 
1) Estudar os fundamentos teóricos e computacionais necessários para realizar a modelagem 

matemática e a simulação computacional de processos químicos. 
2) Aplicar técnicas numéricas de resolução de sistemas de equações algébricas e de equações 

diferenciais ordinárias e parciais utilizadas na modelagem de processos químicos. 
3) Realizar simulações computacionais de processos químicos com a finalidade de estudar seu 

comportamento nos regimes permanente e transiente, em condições isotérmicas e não isotérmicas. 
 

EMENTA: 
Princípios da modelagem matemática de processos químicos. Revisão de balanços de massa e de 
energia de processos químicos nos regimes permanente e transiente. Estudo computacional de 
diferentes modos de operação e diferentes tipos de reatores, incluindo cinéticas homogêneas e 
heterogêneas. Estudos de simulação de processos de mistura e de separação com transferência de 
calor e massa. Estudos de simulação de processos a parâmetros concentrados e parâmetros 
distribuídos, modelados por equações diferenciais ordinárias e equações diferenciais parciais. 
Simulação computacional de processos químicos. 
 

CONTEÚDO PROGRAMÁTICO: 



Parte I: Modelagem 
1. Princípios da Modelagem Matemática: Utilidade e importância dos modelos matemáticos; 

classificação dos modelos matemáticos; princípios da formulação matemática. 
2. Desenvolvimento e Classificação de Modelos Matemáticos: Segundo a descrição molecular: 

microscópica, macroscópica. Segundo a natureza dos processos descritos: determinístico e 
estocástico; a parâmetros concentrados e a parâmetros distribuídos, lineares e não lineares, no 
regime permanente e no regime transiente. Segundo a natureza das equações resultantes: 
equações algébricas; equações diferenciais ordinárias (PVI e PVC); equações diferenciais 
parciais; equações de diferenças. 

3. Desenvolvimento de modelos matemáticos de processos químicos. 
 
Parte II: Simulação 

1. Introdução à programação computacional científica. 
2. Desenvolvimento de códigos computacionais. 
3. Sistematização da implementação do código computacional para simulação de processos 

químicos. 
4. Estudo de técnicas numéricas para resolução de problemas descritos por sistemas de equações 

algébricas; EDOs, Sistemas de EDOs e EDPs. 
5. Análise do comportamento estacionário e dinâmico de processos químicos através da simulação 

computacional. 
6. Projeto e dimensionamento de reatores e equipamentos de separação. 
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