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Resumo - Este trabalho trata de uma abordagem sobre o conceito de nucleo morto em uma particula
catalitica porosa, ou seja, a regido onde a concentragdo de reagente é nula, suas principais caracteristicas,
bem como discute quando ocorre e define os principais fatores que afetam a existéncia do nucleo morto. E
feita uma analise da existéncia e unicidade da solugao do problema de determinagdo do nucleo morto, pois
ao se resolver o problema € interessante saber se ele possui uma solugédo e se esta € Unica a partir de
definicbes e teoremas.
Nomenclatura Thiele (¢) e pela taxa de reagao (f(u)) que
descrevem as caracteristicas fisicas e
¢ — mddulo de Thiele quimicas do processo [1].

o — fator geométrico

a — dimensao caracteristica da particula
Qo — nucleo morto
Q - fronteira do nucleo morto
p — maior raio da maior esfera inscrita em Q
Y — super solugao
X — sub solugéo
u — concentragao adimensional
dist — distancia entre
f(u) — taxa de reagéao
Au - laplaciano de u
Q — conjunto aberto (dominio)

Q —fechode Q (Q=Qn Q)
EDPs — equagdes diferenciais parciais

Introdugao

Quando se resolve algum problema
proveniente de situacbes reais, € de se
esperar que este possua uma solugéo e que
esta seja unica.

No problema de determinagcdo do nucleo
morto em catalisadores porosos para uma
reagao irreversivel e em regime estacionario
e isotérmico, espera-se que no interior da
particula catalitica se estabelega uma
distribuicdo de concentragdo do reagente,
determinada de forma Unica pelo médulo de

Nucleo Morto

Em alguns casos da catalise heterogénea,
devido a relagdo entre a taxa de reagédo, a
taxa de transferéncia do reagente e o
tamanho da particula catalitica, o sistema
pode entrar em equilibrio sem que todo o
catalisador seja utilizado.

O catalisador ¢é utilizado para acelerar a
reacdo, ou seja, ele produz o mesmo
produto, mas em um periodo de tempo
menor. Na Figura 1 é mostrado o resultado
do uso de um catalisador em uma reagao.

Quantidade de produto

Reacao com catalisador

tempo

Figura 1: Acao do catalisador em uma
reacgao.

Quando néo se utiliza o catalisador todo,
é definida uma regido na particula onde a
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concentragdo de reagente é nula. E essa
regiao € denominada de nucleo morto, [1],
conforme ilustra a Figura 2:

Figura 2: O nucleo morto Q.

O nudcleo morto pode ocorrer quando a
taxa de reagdo permanecer alta, enquanto a
concentragao do reagente diminuir. Desse
modo, pode ser que através da difusdo néao
seja possivel trazer reagente do exterior da
particula catalitica de modo suficientemente
rapido para que atinja a parte central do
catalisador, [2].

No problema de uma reagao irreversivel,
em regime estacionario e isotérmico, espera-
se que no interior da particula catalitica se
estabeleca uma distribuicdo da concentracao
do reagente.

Um modelo matematico do fendmeno de
reagao-difusdo para analise do nucleo morto
em catalisadores porosos para uma reagao
quimica, irreversivel e em regime
permanente € dado pelas equagdes (1), (2),
(3) e (4). Para uma particula isotérmica de
qualquer geometria, e uma reagao quimica
de ordemn tem-se a equacgdo diferencial
ordinaria e fluxos unidimensionais:

Xl—(li Xl—aﬂ :q)zun (1)
dX dX

Assumindo a existéncia do nucleo morto,
o problema pode ser apresentado na forma
da Equacgdo (1), com as seguintes condigbes
de contorno:

X=1=>u=1 (2)

X=a=du/dX=0 (3)

e a condicdo de existéncia do nucleo
morto:

X=a=u=0 (4)
onde a representa a posicdo do nucleo
morto, com0<a<1.

Em alguns casos, € aconselhavel, evitar o
aparecimento do nucleo morto. E
interessante, entdo, ter resultados que
garantam quando o nucleo morto n&ao ocorre.

Denotando Q como um conjunto aberto de
V", onde estardo definidas as EDPs que
descreverdo os fenOmenos estudados. A
fronteira desse conjunto, ou seja, pontos que
estdo na sua “borda”, sera denotado por Q.
O fecho de Qé um conjunto fechado que

representa a uniao de Q com a sua fronteira,
Q, eé denotado por: Q =Qn Q
Tem-se, entdo, o seguinte teorema:
Teorema 1: Se Q € um dominio convexo e

Xm um ponto onde ocorre 0 minimo de u,
entao:

I¢0°)
SER

dist [x,: 0f] = (5)

E um ndcleo morto ndo pode ocorrer
quando:
I{0%) (6)

Nzu

onde p € o maior raio da maior esfera inscrita
em Q e pelo Principio do Minimo, o minimo
deuestaem Q, [1].

Para se entender o Principio do Minimo é
necessario compreender a definicgdo do
Principio do Maximo.

(113

Definicdo 1: Dada uma fungdo u(x)
continua num intervalo fechado [a, b] tendo o
seu maximo em um ponto deste intervalo. Se
u(x) tem a sua derivada segunda continua e
se u tem um maximo relativo em algum ponto
c entre a e b, entdo temos do calculo
elementar:

uvUix)=0eu’(x) O (7)

Supondo que em um intervalo aberto
(a, b) u é conhecida para satisfazer a
inequacéo diferencial na forma:

Lx] Du” +g(x)u >0 (8)

Onde g(x) é qualquer funcdo limitada.
Esta claro que a relagdo (7) ndo é valida para
qualquer ponto ¢ em (a, b). Assim quando se
tem u o maximo de u no intervalo ndo pode
ser qualquer ponto, exceto os pontos
extremos a e b, [3].

Para se obter o Principio do Minimo é
preciso aplicar o Principio do Maximo para a
fungao (-u).

O Principio do Maximo é utilizado para
provar a unicidade da solugdo de algumas
Equacgobes Diferenciais Parciais.

Existéncia e Unicidade de Solugao
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A distribuicdo de concentragdo no interior
da particula sera dada pelo seguinte modelo
matematico e chamado de problema (P):

Au = O f (u)
(P) u=1 9)
u 0

Para se provar a existéncia e unicidade
de solugbes do problema (P) é preciso
basear-se em algumas definigdes. Sao elas:

Definicdo 2: Wé uma super solugao do
problema (P), se:

AW O*f(¥) em Q (10)
Y1 em Q

Definicdo 3:xé uma sub solucdo do
problema (P), se:

Ax Of(x) emQ (11)
X 1 em Q

Com base nestas definigbes podemos
escrever os seguintes teoremas:

Teorema 2: Se existir uma super solugéao
Y e uma sub solugéo x do problema (P) com
x WYem Q, entdo (P) tem uma solugdo u(x)
que satisfaz:

X (x) ulx) ¥(x) (12)

Teorema 3: O problema (P) tem uma
Unica solugao u se satisfaz:

0 u(x) 1 (13)

Estes teoremas garantem que se pode
procurar uma solugdo de (P) através de
qualquer processo valido sem correr o risco
de estar procurando a solugdo no vazio ou
uma gama muito grande de solucdes
possiveis, [1].

Resultados e Discussao

Dado o problema P4 com:

A fungdoW = 1é uma super solugao,
pois:

0=AY O fi1)emQe
Y=1em Q.

Considerando u, uma outra solugao do
problema P4, temos que:

Au = 2 f 5(u) em Q
u=1em Q.

Assim:
Auz = B f 5(Uz)  D1*f1(ur) em Q.

Sendo assim u, € uma sub solugdo do
problema P.

Segundo o Teorema 3, uz (x) 1 emQ
entdo uy (x) W (x) em Q.

Pelo Teorema 2 tem-se que:

uq(x) de P4 é tal que ux(x) u 1(x) em Q,

[1].
Conclusoes

O ndcleo morto ocorre quando o
catalisador nédo é utilizado por completo,
entdo se forma wuma regido onde a
concentracao de reagentes é nula.

Pelo modulo de Thiele €& possivel
determinar a existéncia de nucleo morto, num
meio isotérmico.

Através da utilizagdo do Principio do
Maximo e de teoremas, é possivel provar a
existéncia e unicidade de solugdo de um
problema de determinagéo do nicleo morto.

Referéncias

[11 PENEREIRO, J. B. Reacgdes cataliticas
heterogéneas - existéncia do nucleo morto.
Sao Carlos. 1994. 120p. Tese (Doutorado em
Engenharia Quimica) — Universidade Federal
de Séo Carlos.

[2] GRANATO, M. A, QUEIROZ, L. C.O
Nucleo Morto para uma reagédo quimica de
ordem zero em uma particula catalitica na
forma de uma ldmina infinita. Jornada 2002 -

Au (D12 f(u emQ e (14) FEG - Faculdade de Engenharia de
Y=1 em Q. Guaratingueta, Guaratingueta, SP, 2002.
VII Encontro Latino Americano de Iniciagdo Cientifica e 1301

IV Encontro Americano de Pds-Graduagdo — Universidade do Vale do Paraiba



[3] PROTTER, M. H.; WEINBERGER, H. F.
Maximum principles in differential equations.
Englewood Cliffs, N. Y.: Prentice-Hall, 1967.
261p.

VII Encontro Latino Americano de Iniciagdo Cientifica e 1302
IV Encontro Americano de Pds-Graduagdo — Universidade do Vale do Paraiba



