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APRESENTACAO

A colecao “Avancos das Pesquisas e Inovag¢des na Engenharia Quimica volume
2” € uma obra que tem como foco principal a discussao e divulgacéo cientifica por meio
de trabalhos com diferentes funcionalidades que compde seus capitulos. O volume
abordard em especial trabalhos que contribuem a nivel educacional e aplicado tanto
na area de engenharia quimica, quimica e tecnologias.

O objetivo central foi apresentar de forma categorizada e clara estudos
correlacionados a energias renovaveis, aproveitamento de residuo agroindustrial,
desenvolvimento de simulador de processos, simulagédo de custos de producgao, e
em especial estudos correlacionados a nivel educacional por meio de jogos didaticos,
quiz educativo com foco na aprendizagem de reacdes quimicas e tabela periddica. Em
todos esses trabalhos a linha condutora foi o aspecto relacionado a aproveitamento
de residuos, disseminacdo de conhecimento, otimizacdo de procedimentos e
metodologias, dentre outras abordagens importantes na area de exatas e engenharia.
O avanco das pesquisas e divulgacéo dos resultados tem sido um fator importante
para o desenvolvimento da ciéncia e estimulo de inovacgao.

Temas diversos e interessantes sao, deste modo, discutidos aqui com a proposta
de fundamentar o conhecimento de académicos, mestres e todos aqueles que de
alguma forma se interessam pela area de exatas e engenharia quimica aplicada e
educacional. Possuir um material que demonstre evolugao de diferentes metodologias,
abordagens, otimizacdo de processos, caracterizacdo com técnicas substanciais,
reutilizacao de residuos de regides especificas do pais é muito relevante, assim como
abordar temas atuais e de interesse tanto no meio académico como social.

Deste modo a obra “Avancos das Pesquisas e Inovacdes na Engenharia Quimica
volume 2” apresenta estudos fundamentados nos resultados praticos obtidos pelos
diversos professores e académicos que arduamente desenvolveram seus trabalhos que
aqui serao apresentados de maneira concisa e didatica. Sabemos o quao importante
€ a divulgacao cientifica, por isso evidenciamos também a estrutura da Atena Editora
capaz de oferecer uma plataforma consolidada e confiavel para estes pesquisadores
explorarem e divulgarem seus resultados.

Jéssica Verger Nardeli
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CAPITULO 8

APLICACAO DO METODO DE MONTE CARLO
VIA CADEIA DE MARKOV PARA ESTIMATIVA DE
PARAMETROS EM MODELOS DE CURVAS DE

Data de submissao: 03/12/2019
Data de aceite: 16/03/2020

Joao Paulo de Souza Coutinho
Universidade Federal do Par4, ITEC, Faculdade
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Belém - Para

lanka Cristine Benicio Amador
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RESUMO: Na industria quimica ha diversos
processos que tem como principal fenédmeno
a separacdo de espécies quimicas e um
dos processos utilizados € a adsor¢cdo em
uma coluna de leito fixo. Uma das variaveis
importantes a ser analisada é caracterizada

E-book Avancos das Pesquisas e Inovagbes na Engenharia Quimica

RUPTURA

pela curva de ruptura, que descreve a
concentracéo de efluentes variando no tempo
e a modelagem matematica desse processo
proporciona dados necessarios para previsdes
futuras. Neste cenario, a determinagcdo das
variaveis que influenciam a transferéncia de
massa e a cinética de adsorcdo € uma das
principais adversidades do processo. Este
trabalho tem por objetivo aplicar uma analise
Bayesiana para a estimativa de paréametros e
variaveis de estado dos modelos matematicos
de Thomas e Yoon-Nelson. E para a estimativa
de parametros de tais modelos do processo
de adsorcédo, foram utilizados os principios
do método de Monte Carlo via Cadeia de
Markov, que necessita do célculo da funcéo de
verossimilhanca para realizar a avaliagdo da
distribuicdo de probabilidade. Foram utilizadas
medidas simuladas do processo de adsor¢ao,
que foram geradas a partir de um modelo
matematico proveniente de um balanco de
massa em uma coluna de leito fixo, com o intuito
de evitar o crime inverso.

PALAVRAS-CHAVE: Adsorcao,
Estimativa de Parametros.
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Capitulo 8




MARKQOV CHAIN MONTE CARLO METHOD APPLICATION FOR PARAMETERS
ESTIMATION IN BREAKTHROUGH CURVE MODELS

ABSTRACT: In chemical industry there are several processes whose main phenomenon
is the separation of chemical species, and one of this processes used is adsorption in a
fixed bed column. One of the important variables to be analyzed is characterized by the
breakthrough curve, which describes the effluent concentration varying on time, and
the mathematical modeling in this process provides necessary informations to future
predictions. In this scenario, determining the variables that influence mass transfer
and adsorption kinetics is one of the main adversities in this process. This work aims
to apply a Bayesian analysis for parameters and state variables estimation of Thomas
and Yoon-Nelson mathematical models. And to estimate the parameters of such
adsorption process models, were used Markov Chain Monte Carlo method principles,
which requires likelihood function calculation to evaluate the probability distribution.
Adsorption process simulated measurements were used, which were generated from
a mathematical model derived from a mass balance in a fixed bed column, in order to
avoid the inverse crime.

KEYWORDS: Adsorption, MCMC, Parameter Estimation.

11 INTRODUCAO

A contaminacdo do ecossistema por metais pesados é um problema universal,
eles se acumulam em tecidos vivos em toda a cadeia alimentar. Estes poluentes toxicos
podem causar envenenamento, cancer, danos cerebrais e psicolégicos, quando entram
na corrente sanguinea e se acumulam acima de niveis toleraveis no corpo humano
e em outros seres vivos (Abia e Asuquo, 2008). O crescimento da industria quimica
desencadeou uma série de problemas ambientais, e nos ultimos anos, aumentou a
conscientizagcao sobre os impactos ambientais que s&o causados por metais pesados,
e dessa maneira, novas tecnologias estdo sendo utilizadas no tratamento de efluentes
industriais (Abia e Asuquo, 2008; Khitous et al, 2016).

A adsorcdao € uma operacdo unitaria fundamentada nos principios de
transferéncias de massa, na qual uma solucéo de adsorbato é exposta a um soélido
capaz captura-lo seletivamente da solugdo. Contudo, alguns parametros influenciam
nessaremoc¢ao, como as propriedades quimicas e fisicas do adsorvato e do adsorvente,
temperatura do sistema e o pH da solucéo (Ruthven, 1984).

O desempenho do processo de adsorcdo em uma coluna de leito fixo pode ser
descrito através da curva de ruptura, a qual é determinada ao avaliar a dinamica
da concentracdo na saida do leito. Com a finalidade de simular a curva de ruptura,
ha diversos modelos analiticos presentes na literatura, como exemplo os modelos
desenvolvidos por Thomas, (1944), Yoon-Nelson, (1984), Clark, (1987), e Wolborska,
(1989).

Em tais estimativas dos parametros utilizou-se medidas simuladas a partir de
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um modelo descrito por uma equacéo diferencial parcial e na solugédo do problema
inverso, utilizou-se os modelos analitico propostos por Thomas, (1944), Yoon-Nelson,
(1984). Esta estratégia foi utilizada no intuito de evitar o crime inverso (Kaipio e
Somersalo, 2004). Nos casos de estudo foram avaliados diferentes estimativas iniciais
e probabilidade de distribuicao a priori dos parametros.

2| ANALISE DE SENSIBILIDADE

O coeficiente de sensibilidade /;;, definido na equagéo (1), é uma medida da
sensibilidade da curva de ruptura em relagdo as variagcdes do paradmetro. Pequenos
valores de magnitude de indicam que grandes variagdes no parametro causam
pequenas mudancgas na curva de ruptura. Nestes casos, as estimativas dos parametros
podem ser dificeis, porque 0 mesmo perfil da curva de ruptura pode ser obtido para uma
grande faixa de valores de parametros. Além da magnitude grande para o coeficiente de
sensibilidade, é necessario analisar quais parametros sao linearmente dependentes,
pois ndo é possivel estimar simultaneamente parametros com dependéncia linear de
seus coeficientes de sensibilidade reduzidos, ij. (Beck et al., 1985).

J aCm.f
" %P (1)
Xy =JyxK 2)

Em que P, sdo os parametros dos modelos e C _; € a variavel de estado do
modelo.

31 MODELO DE FORGCA MOTRIZ LINEAR E GERACAO DE MEDIDAS

Nesse trabalho, o modelo matematico de For¢ca Motriz Linear (LDF) proposto por
Glueckauf e Coates, (1947) foi utilizado para gerar medidas simuladas. Tais medidas
séo geradas adicionando incertezas gaussianas com média zero e desvio-padréo de
0,01.

O processo de adsor¢cdo em uma coluna de leito fixo € modelado considerando
as seguintes hipoteses:

1. As particulas de adsorvente sao esféricas e macroporosas.
2. O processo é considerado isotérmico e isobarico.
3. Nao ocorrem mudancas nas propriedades do fluido e nem na coluna.

4. Nao existe variagéo de vazao volumétrica e nem de velocidade do liquido.
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5. Fluxo unidirecional em z.

(1124
|

A partir de um balanco de massa da espécie quimica “i” no interior do leito em um
elemento diferencial dz, o perfil de concentracdo do leito pode ser dado pela seguinte

equacéo (Borba et al, 2011; Khitous et al, 2016):

2
6°C. 9C 3C_ p, %, _, 5

-Dax——+v,
0z dz dt €, of

Na qual a o primeiro e o segundo termo representam, respectivamente, a
transferéncia de massa na coluna de leito fixo devido aos efeitos dispersivo e
convectivos. O terceiro e o quarto termo representam, respectivamente, as taxas de

(114
|

acumulo da espécie quimica “i” nas fases liquida e soélida.

Obalanco nafase solida é dado pelo modelo da Equacgéo (4). Assim, atransferéncia
de massa no interior do adsorvente é dada pela seguinte equacéo:

% -K,(q.-9.) (4)

Substituindo a Equacéo (4) na Equacéo (3), resulta em:

—

9°C _aC aC »p .
D +v,—+—=-+LK (¢,-q. JFO
“ozr faz ot S(G"’ % ©

As condigdes iniciais do modelo matematico s&o:
ci: t=0 0OszsL C=0, qg.=0

As condigbes de contorno foram propostas por Danckwerts, (1953).

aC
Dax — = vs(C(0,t) - C,
cc1: t>0, z=0 ax&z v.sr( ©:f) u)

ic
cc2: t>0, z=L, dz

Em que K_ € o coeficiente geral de transferéncia de massa no adsorvente, C é a

e
|

concentracao da espécie quimica “i” no elemento diferencial, a velocidade intersticial
do fluido € V, € ; é a porosidade do leito adsorvente, P, é a densidade do leito, D,,
€ o coeficiente de dispersao axial do leito, 4. &€ a concentracéo da espécie quimica “”

na fase solida, g. € a concentracdo da espécie quimica “” na fase solida no estado de
equilibrio, L € o comprimento do leito e C,, € a concentragéo de alimentagdo na entrada

da coluna de leito fixo.
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No modelo LDF foi utilizado o Método das Linhas para soluciona-lo, seguindo
método apresento por Schiesser e Giriffiths, 2009.

4| MODELO DE THOMAS

O modelo analitico desenvolvido por Thomas considera que a taxa de adsor¢ao &
representada pela cinética de Langmuir. O modelo também leva em consideracéo um
parametro muito importante para o processo de adsorcéo, que é a capacidade maxima
de remoc¢ao de adsorbato pelo adsorvente (Thomas, 1944; El-Naas et al, 2017). O
modelo de Thomas é representado pela Equacgao (6):

1

G
G 1+ exp[K—”g“m - KTHCGI] (©)

Em que g, € a capacidade de remocé&o da coluna, K, € o coeficiente cinético, m
€ a massa de adsorvente no leito e Q € a vazao volumétrica do sistema.

51 MODELO DE YOON-NELSON

O modelo proposto por Yoon—Nelson, 1984, leva em consideracao a afinidade
do adsorvente em remover o adsorbato da solucéo, e foi inicialmente desenvolvido
para adsorcao de gases, porém também pode ser utilizado para representar dados
experimentais e simulados de adsor¢cado em leito fixo de efluentes liquidos, além de
ser 0 modelo mais simples para descrever esse processo (Han et al, 2009; Aksu and
Gonen, 2004). A Eqg. (7) descreve o modelo desenvolvido por Yoon-Nelson.

m = CXp (Km,f — Kmf'[.' ) (7)

Em que T é o tempo equivalente a metade da curva de ruptura, levando em
consideragcao que o momento em que a concentracdo efluente se torna constante
C,/C,=1, o adsorvente ja esta saturado. E K, € taxa constante do modelo de Yoon-
Nelson.

6 | METODO DE MONTE CARLO VIA CADEIA DE MARKOV

A estatistica Bayesiana consiste na utilizagdo de todas as informagdes possiveis
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de um determinado fenébmeno com o proposito de reduzir a incerteza em problemas de
inferéncia estatistica. Ao passo que uma nova informacéo é gerada, ela é combinada
com a informacéao anterior e essa interacdo é armazenada em uma base de dados
estatisticos. O mecanismo utilizado para combinar a nova informagao apontada pela
medida com a informacgao anterior é representado pelo teorema de Bayes (Ozisik e
Orlande, 2000). Na estatistica Bayesiana, a solugdo de problemas inversos se da
na analise da densidade de probabilidade a posteriori (Kaipio e Somersalo, 2004). O
teorema de Bayes € descrito na Equacéo (8).

ooy (P) =70 (B Y ) = 2 (: g:SY ?) (@8)

Na qual 7 ,...... (P) & a densidade posterior de probabilidade 7., (P), ¢ adensidade
de probabilidade a priori dos parametros, isto é, a informacédo codificada para os
parametros disponivel antes das medidas = (Y |P), é a func&o de verossimilhanca e
n (Y} € a densidade marginal de probabilidade das medidas, que desempenha o papel
de uma constante de normalizag¢ao.

Afuncao de verossimilhanga expressa a densidade de probabilidade das medidas
C dados os parametros P. Assumindo que os erros de medidas sdo gaussianos, com
média zero e conhecida a matriz de covariancia, a funcao de verossimilhanca é dada
pela Equacéo (9) (Beck e Arnold, 1977).

n (C|P)=(2m )" W[ EXP{— %[C -c@ w[C- C(P)]} 9)

Na qual, W é matriz de covariancia, C(P) é o modelo C,/ C, em fungdo dos
parametros, e s&o os dados simulados de C,/ C, em fungéo do tempo.

O MCMC é uma técnica numérica que pode ser utilizada para estimar a constante
de normalizacdo, e uma das formas de aplicar o MCMC é com a utilizagao do algoritmo
de Metrololis-Hastings (Metropolis et al, 1953; Hastings, 1970).

1. Inicializa-se o contador de iteracbes da cadeia i=0 e arbitra-se um valor
inicial P©.

2. Gera-se um candidato P* da distribuicao p(P* | P"'), sendo que P*=P"'(1+
WE) . Em que é o passo de procura e & € uma variavel aleatoria proveniente de
N(0,1).

3. Calcula-se a probabilidade de aceitagdo «(P“'|P").

4. Gera-se um numero randdémico u, com distribuicdo uniforme.

5. Se usa (P |P"), aceita-se o parametro e faz-se P*' =P*, caso contrario faz-se
PH] =P
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6. Incrementa-se o contador de i para i+1 e volta-se ao passo 2.

Os parémetros dos modelos matematicos propostos por Thomas e Yoon-Nelson

foram estimados pelo MCMC.

7 | RESULTADOS E DISCUSSAO

Para a solugcdo dos modelos de Forca Motriz Linear, Thomas e Yoon-Nelson, é

necessario determinar valores para as constantes presentes nesses modelos. A Tabela

1 apresenta os valores das constantes adotadas para a solucédo de destes modelos.

Constante Unidade Priori utilizada
K, cm’mg”s” 5000
Vs cms™ 2
E, — 0.4
P, gem” 1,2
Dax cm’s™ 0x107
L cm 1,2
C, mg.L" 30
Q mL.min” 5,5417
m g 1
K mLmin" mg” 18

ref =1
q, mg.g 3.9
Kﬁ; min™’ 0.5
1: ref mfn 23

Tabela 1: constantes utilizadas na solu¢do dos modelos LDF, Thomas e Yoon-Nelson.

Os valores das constantes foram utilizados para a solugdo do modelo LDF pelo

Método das Linhas, para a geracao de medidas simuladas e anélise do coeficiente
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de sensibilidade reduzido. E para explorar melhor o método MCMC, é interessante
realizar estudos de casos que permitam avaliar a eficiéncia da técnica e asseverar se
o algoritmo esta enviesado.

Na estimativa do pardmetro 9- do modelo de Thomas e T do modelo de Yoon-
Nelson, foi adotada uma distribuicdo de probabilidade a priori gaussiana para os
parametros. A seguir apresenta-se na Tabela 2 os estudos de caso realizados nesse

trabalho.

Caso Esit:l?;?;:va [E?E?IE:E?; Desvio padrao
1 0,5 P 1,0 P 0,2 P*
2 15 P 1,0 P 0,2 P
3 2,0 P 1,0 P 0,2 P™
4 15 P™ 1,0 P 0,1 P
5 15 P 1,0 P 0,2 P
6 1,56 P 1,0 P* 0,4 P
7 1,6 P 0,5 P™ 0,2 P™
8 15 P 1,0 P 0,2 P
9 1,6 P 1,56 P 0,2 P™

Tabela 2: Casos de estudo.

of ref
Sendo que o P™ representa 0 4. para o modelo de Thomas e T™ para o
modelo de Yoon-Nelson.

7.1 Analise de Sensibilidade

No presente trabalho os coeficientes de sensibilidade reduzido foram calculados
utilizando a Equacéo 2 para os parametros do modelo de Thomas e Yoon-Nelson.
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Figura 1: Andlise do coeficiente de sensibilidade reduzido. a) Modelo de Yoon-Nelson, b)
Modelo de Thomas.

Na Figura 1 € possivel avaliar que a magnitude dos parametros K, e K, foi
muito baixa, de modo que os parametros ndo apresentaram influéncia significativa
para a solucdo do modelo direto. Também é possivel notar que ndo ha dependéncia
linear entre os parametros, logo ainda é possivel estimar o parametro K, do modelo
de Thomas e o K, do modelo de Yoon-Nelson.

Os parametros T e g. apresentaram elevada magnitude e ndo mostraram
dependéncia linear, sendo assim possivel sua estimativa. Os parametros T e g, foram
utilizados nas estimativas, desse modo é possivel evitar a multiplicidade de solugdes
e assim satisfazer o critério de unicidade das estimativas a seguir.

7.2 Analise da Média da Priori

No estudo dos casos 7, 8 e 9 é avaliado o efeito que a média da distribuicao a
priori dos parametros 7 e g,. O objetivo do estudo € avaliar se as Cadeias de Markov
convergem para valores aproximados alterando a distribui¢éo a priori dos parametros.
A seguir, sdo apresentadas na Figura 2 as Cadeias de Markov para estes casos de
estudo.
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Figura 2: Efeito da média da priori nas Cadeias de Markov. a) Modelo de Yoon-Nelson, b)
Modelo de Thomas.

Ao analisar os resultados apresentados na Figura 2, observa-se que apesar de
usar diferentes médias para a distribuicdo de probabilidade a priori dos paréametros, a
distribuicao de probabilidade a posteriori tem médias bem préximas. Desta maneira,
assegura-se que apesar de informacdes a priori diferentes, a informacao atualizada
com o teorema de Bayes leva para a mesma distribuicdo de probabilidade e isso
ocorre devido a informacdo dos dados simulados, o qual € inserido a incerteza na
funcéo de verossimilhanca.

Caso # qemn q.” T Tef t ﬁ t
(Média)  (mg/g) (mg/g) (min) (min)
7 05 89 4o0e3a000m 2 (24,0099 24,2431
8 10 89 gootnotan) 2 (24084 241480
9 15 89 nooidacoes 2 (240208 241162

Tabela 3: Analise da média da priori.

Em todos os casos, os resultados apresentados na Tabela 3 mostram que os
parametros convergiram para um valor médio de 4, = 4,007 [mg/g] e T = 24,1084 [min].
Ao comparar com o valor de referéncia, verifica-se que os desvios das estimativas
foram baixos e ao analisar o intervalo de credibilidade de 99% observa-se que houve
um baixo nivel de incerteza nas estimativas, com isso, conclui-se que a estimativa teve
exatiddo, uma vez que houve acuracia e precisao.

7.3 Analise da Estimativa Inicial da Priori

Analogo ao estudo dos casos anteriores, foram realizadas estimativas do
parametro, contudo dessa vez a estimativa inicial que foi avaliada.
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ref

] . est ref est
Caso  EStimatva g, 9. T v
Inicial (mg/g) (mg/g) (min) (min)
4,0050 24,0958
1 05 39 (39081;40162) 2 (24,0522; 24,1627)
4,0047 24,0955
> 15 39 (30022;40178) 2 (24,0463; 24,1446)
. ) v 4,0047 " 24,0898

(3,9976; 4,0142)

(24,0386; 24,1363)

Tabela 4: Andlise da estimativa inicial da priori.

Os resultados apresentados na Tabela 4 mostram que mesmo com diferentes
estimativas iniciais, a distribuicao a posteriori convergiu para valores préximos, com
um valor médio de 4, = 4,0048 [mg/g] e T = 24,0937 [min].

Na Figura 4 é apresentado o parametro de referéncia e a influéncia da estimativa
inicial da priori nas Cadeias de Markov para a estimativa do pardmetro, como foi feito
no estudo dos casos 1,2 e 3.

M
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-“:l T =M .1
—r|=1.:"rk"_
= —r'=207 =
230 E
20
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10 ; 5 : = 1!
0 1000 2000 3000 4000 0 1000 2000 3000 4000
N Estados N Estados

Figura 4: Efeito da estimativa inicial da priori nas Cadeias de Markov. a) Modelo de Yoon-
Nelson, b) Modelo de Thomas.

A partir da observacédo dos resultados da Figura 4 e da Tabela 4, é possivel
concluir que o valor da estimativa inicial possui bastante influéncia sobre o periodo de
aquecimento das Cadeias de Markov, indo de 1300 a 2300 estados de aguecimento
da cadeia para o parametros 4., e de 980 até 2200 estados de aquecimento para o
parametro T, ndo interferindo, contudo, na distribuicdo de equilibrio a posteriori.

7.4 Analise do Desvio Padrao da Priori

Também foi realizado um estudo para avaliar o desvio padrdao da priori adotada
nas estimativas, como mostrado na Tabela 2.
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ref est

ref est
Caso . a ~ 9. 9. T . T .
(Desvio padrao) (mg/g) (mg/g) (min) (min)
4,0040 24,0022
4 0.1 39 (39935:4,0134) 25 (24,0353: 24,1520)
4,0044 24,0900
5 02 39 (30043:40134) 22 (24,0412: 24,1587)
3 04 59 4,0049 2 24,0901

(3,9927; 4,0147) (24,0165; 24,1360)

Tabela 5: Andlise do desvio padréo da priori.

Os resultados apresentados na Tabela 5 mostram que mesmo com diferentes
valores de desvio padrao adotados, a distribuicdo a posteriori convergiu para valores
préximos, com um valor médio de 4. = 4,0044 [mg/g] e T = 24,0908 [min].

Na Figura 5 é apresentado o paréametro de referéncia e a influéncia do desvio
padréo da priori nas Cadeias de Markov para a estimativa dos parametros.

."‘"ﬁ r E | T =T -1 EI f T T T 1
14 g ] —qe®
— =) [ 3.5} —nq'=n.1qem {
L — 0.2¢™ — G.qum
- w 5t ; |
E 30 — 047 3: — tJ.-iqn':"":H
- E
. -
L .45 |
a) i b)
26
| -
] 1
ad- : . : / 35t : ; ; j
0 1000 2000 3000 4000 0 1000 2000 3000 4000
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Figura 5: Efeito do desvio padréo da priori nas Cadeias de Markov. a) Modelo de Yoon-Nelson,
b) Modelo de Thomas.

De acordo com observacéo dos resultados apresentado na Figura 5 e da Tabela
5, é possivel inferir que o valor do desvio padrdao nao possui influéncia sobre o periodo
de aquecimento das Cadeias de Markov, cerca de 1300 estados de aquecimento para
q. e T. Também é possivel notar que o desvio padrao nao interferiu na distribuicéo de
equilibrio a posteriori.

Para 0 caso 5, a curva de ruptura com o valor estimado ¢.” do modelo de

st

Thomas e T do modelo de Yoon-Nelson s&o apresentadas na Figura 6, juntamente

das medidas simuladas geradas a partir do modelo LDF com desvio de 1%.

E-book Avancos das Pesquisas e Inovagdes na Engenharia Quimica  Capitulo 8




oty P E g e Y
0.3 0.8
_06 _Da
0.4 a) (.4 k)
02 * Medidas Smuladas |, | * Medidas Simuladas |
. —[Cstimado . ——[stimado
=== 009 = =]C 99%
0 ' : L) e —— !
( 10 20 30 40 k]l 0 10 20 10 4 50
Tempo |Min Tempo [Min]

Figura 6: Curva de ruptura. a) Modelo de Yoon-Nelson, b) Modelo de Thomas.

Os resultados apresentados na curva de ruptura mostram que os modelos
de Thomas e Yoon-Nelson sdo adequados para a representar dados simulados do
modelo LDF. De acordo com a Figura 6 da curva de ruptura e condi¢cdes apresentadas
na Tabela 1, a quantidade maxima que poderia ser adsorvida nos poros do adsorvente
€ de aproximadamente ¢. = 3,9 [mg/g]. sendo assim, para todos os casos, os valores
de ¢.”" condizem com o fenémeno fisico de adsorcéo em leito fixo. Também é possivel
notar que o tempo final foi de aproximadamente 50 min, e o valor médio estimado para
o parametro T foi de aproximadamente T = 24,1 [min]. Desse modo, para todos 0s

est

casos estudados, os valores de T condizem com o fendmeno de um processo de

adsorcéo em leito fixo nessas condigoes.

8 | CONCLUSAO

O método de Monte Carlo via Cadeia de Markov foi explorado no presente
trabalho para estimar parametros de modelos matematicos que se ajustam a dados
simulados de adsorcao de uma espécie quimica “i” em uma coluna de leito fixo.

Com base no que foi apresentado, os resultados estimados dos parametros do
modelos de Thomas e Yoon-Nelson pelo MCMC foram satisfatorios e congruentes.
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