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RESUMO

Este trabalho resolve a equacéo de difusdo de massa utilizando o método de Crank-Nicolson. O objetivo
deste trabalho é aplicar a equacédo de difusdo de massa em problemas de embalagens plasticas de alimentos
para a determinacdo do perfil de concentracdo das substancias migrantes em embalagens ativas a fim de
compreender o processo de difusdo de componentes.

O controle do processo de migracdo de componentes quimicos presentes nas embalagens tem despertado
interesse de diversos setores a fim de evitar a contaminagdo quimica. A migracdo é usualmente mensurada
através de importantes técnicas experimentais, normalmente caras e trabalhosas.

A modelagem matematica e simulacdo numérica tém por objetivo principal, como ferramenta para o
desenvolvimento dos processos em embalagens ativas, prever comportamentos dindmico e estacionario do
processo difusivo.

Com o intuito de contribuir com este importante tema, é apresentado um modelo matematico e aplicativo
para estudar o comportamento do processo de difusdo em embalagens plésticas. O modelo transiente e
unidimensional na varidvel espacial é baseado na equacdo de difusdo de massa com coeficiente de difus&o,
nesta etapa do projeto, constante, dada como:
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onde C,€é a concentracdo da substancia migrante [adimensional], D4zé 0 coeficiente de difusdo do migrante
A para 0 meio simulante B, t é a variavel temporal [s] e x é a variavel espacial [m]

A equacdo de difusdo foi discretizada pelo método de diferencas finitas, centrada na variavel temporal,
com uma malha de espagamento constante na varidvel espacial. O método numérico utilizado é o método
implicito de Crank-Nicolson e o sistema de equages tridiagonal gerado é resolvido pelo algoritmo de
Thomas. O aplicativo foi desenvolvido em linguagem de programacéo Python. Como resultado, espera-se
obter o perfil das concentragGes de substancias migrantes das embalagens em relacdo ao tempo e em relagdo
a espessura da embalagem plastica.
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