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Resumo. A limitagdo dos modelos macroscépicos em repres@at@metros estruturais, como topologia e morfadog
e efeitos populacionais na modelagem de sistemamatograficos tem implicacdes sobre a compreensé® d
fendbmenos que contribuem para 0s mecanismos deag@paem meios porosos. A representacao da estrytorosa
de uma coluna cromatografica através de uma redditnensional cubica de sitios interligados permitima melhor
avaliacdo entre os fatores estruturais da rede demg da coluna e os fenémenos de adsorcdo, difaséanveccao
mediante efeitos populacionais. Este Ultimo, ini@@linente, levou em consideracdo efeitos estérigtse eas
moléculas devido ao movimento limitado destas ésastos poros. A aplicacdo de um modelo de redé&aub
interconectado mediante fendmenos estocasticosistrgio, difusdo e convecgdo conseguiu represastaspectos
dindmicos relacionados com processos de separagéeatunas cromatogréaficas. Com isso, foi possigaldar a
dinamica de retencgédo de soluto pela distribuicdard#éculas no processo de separacao ao longo damaoNo caso
do mecanismo convectivo, este levou a estadossfieal termos da razdo GJ/Cequivalentes aos observados em
processos cromatograficos experimentais em faseiddg A adsorgdo apresentou influéncia na dinamaa
separacao e nos estados finais de retencéo deosolut

Palavras chave: Modelos de rede, Monte Carlo, Crmgeafia, Adsorcdo, Difusdo, Conveccéo

1. Introducao

A simulacdo dos processos de separacdo cromatmgafia literatura, geralmente, esta relacionada com
abordagens macroscépicas na modelagem fenomermldfis mecanismos envolvidos. Nestes, os parametros
microscopicos envolvidos com o mecanismo de separagcontram-se implicitos nos modelos, o que da &@ma
os tornam limitados, principalmente nos casos emvolo fendmenos de transferéncia de massa em pP@iosos,
COMo 0s processos cromatograficos de separacao.

A modelagem através de redes regulares interligagizes considera o resultado através de um conjdato
elementos microscopicos interdependentes, € umaritaspais caracteristicas da modelagem microsedpieste
contexto, diversas aplicac6es em diferentes aésasstirgido, mostrando o potencial da técnica nadestle diversas
fenomenologias (Camast al, 2004; Cabraét al., 2003; Kiintzet al., 2001; Knackstedit al, 2001; Monteagudet
al., 2003; Meyerst al., 2001a). A combinacdo de métodos estocasticosp aoMonte Carlo, com modelos de rede
tem se mostrado eficaz no estudo de muitos sistesna® por exemplo 0s processos envolvendo ads¢@iroaraet
al., 2004; Cabratt al, 2003 e Grabowsldt al, 2002).

Aplicacdes de modelos de rede no estudo de praceEsseparacdo cromatograficos tém sido realizadqgse
pode ser constatado através da literatura (Meyéiapis, (1998 e 1999); Meyees al, (2001a e 2001b); Kiest al,
2000; Loh e Geng, 2003; Geng e Loh, 2004; Bryntes8002; Loh e Wang, 1995 e Grimetsal, 2000). No trabalho
de Kier et al, (2000), um modelo de rede bidimensional quadrmiaplicado na representagcdo de uma coluna
cromatogréfica utilizando a abordagem da modelagelilar automata Neste, tanto o movimento das particulas
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guanto as diferentes interacfes estavam condicsnagrobabilidades definidas arbitrariamente. & dbeng (2003),
aplicaram um modelo de rede cubico de poros citiodrinterconectados no estudo de sistemas croréfitugs de
perfusdo. Aspectos topolégicos e morfoldgicos, carnaectividade e distribuicdo de tamanho de pof@msm
analisados, verificando, em ambos os casos, unte dependéncia destes sobre os fendmenos estu@iaddseng e
Loh (2004) a estrutura porosa da coluna foi modektdavés de trés diferentes distribuicdes de thmde poros do
tipo gaussianas, representando 0S macro-poros,iae-poros € 0s poros intersticiais. Um modelo eéer cubico
também foi utilizado por Bryntesson (2002) na daiteacao de difusividades nos estados transientermgmente
através de balancos de massa nos poros. Estesegparditornavam-se divergentes em estruturas poomsashbaixa
conectividade. No trabalho de Loh e Wang (1995),matelo de rede cubico, similar ao utilizado pohleoGeng
(2003), foi aplicado na determinagédo das distriiescde tamanho de poros, através de correlag@esasnsimulagdes
e dados experimentais de intrusdo de mercurio o pwgoso. Constatou-se que a fase estacionar@saoutilizada
em processos cromatograficos de perfusdo, é fornpamdauma distribuicdo bimodal de poros, consistirdio
macroporos (didmetros de poros na ordem de 1008 jcroporos (diametros de poros na ordem de 100AA)
utilizacéo de modelos de rede cubicos pode setatads através de outros trabalhos (Meyers e Lié#98 e 1999);
Meyerset al., (2001a e 2001b) e Grimext al, 2000). Nos trabalhos de Meyers e Liapis (1998989), foram
analisados aspectos convectivos e difusivos emrmaslgromatograficas através do estudo dos efeitoselbcidade
intersticial e da difusividade do soluto. Os remiliits mostraram que a velocidade intersticial éamuiezes maior que
a velocidade de difusdo de soluto. Estas quantdadenentavam com o0 aumento da conectividade datuestr
apresentando esta Ultima um papel muito importsoibee os fendmenos de transporte no meio porosoldaa. Em
Meyerset al(2001b), correlacdes com dados experimentais dwghts de nitrogénio no meio poroso da coluna foram
realizados a fim de se determinar parametros astigtcomo conectividade e distribuicdo de tamahd® poros e
distribuicao espacial destes. Foi constatado gli@roetro médio de poro e a conectividade séo rddsam condi¢bes
de deposicdo no material adsorvente, aumentanelsisiéncia a transferéncia de massa. Perfis dinardi difusdo de
B-galactosidase, obtidos mediante a aplicacdo demautelo de rede tridimensional em um modelo de gésor
dindmico, foram obtidos em Meyees al(2001a). Os autores verificaram que o coeficiestalifliséo é influenciado
pela velocidade superficial do fluido na colundpp#iametro da particula adsorvente e pela coridetile da estrutura
de poros desta Ultima. Foi observado que a capieidie adsor¢do da coluna aumentava com o aumento da
conectividade e diminuigdo do tamanho de partieula velocidade superficial do fluido.

No trabalho aqui realizado, é aplicado um modeloratie tridimensional clbico de sitios interconeatada
representacdo de uma coluna cromatografica, sestddagla a dindmica de percolagcédo de soluto naaalavés de
abordagens estocéasticas de adsorcdo, difusdo esam@ov Efeitos populacionais sao considerados éstralo
movimento conjunto de moléculas de soluto percaandoluna.

2. Modelagem Estrutural e Fenomenoldgica

A simulacéo do processo dindmico de separagdo tognadica apresentada neste trabalho resultou miicacéo
entre a modelagem do meio poroso da coluna e alagete do escoamento do conjunto de moléculas perdolo
sistema.

O meio poroso da coluna cromatogréfica foi repreginpor uma rede tridimensional cubica interccadsctde
dimens@es 15x15x30 (direcdes e k, respectivamente), que corresponde a 6.750 a@g@es ou sitios (Vide Fig. 1).
Nesta estrutura, a conectividade, que correspondgimero de vizinhos ligados a cada sitio, temnigleal a 6 (seis).
Cada intersecao ou sitio da rede corresponde aouto pe adsor¢cdo no qual uma molécula de solute pachdo se
adsorver, sendo permitida somente uma moléculanpensecdo. As moléculas podem se movimentar ligregepela
estrutura, de um sitio para o vizinho, desde gpesicao de destino ndo esteja ocupada por uma alécula. As
paredes da estrutura tridimensional também limitammovimento de moléculas para foram do sistemainAsas
moléculas que entram na estrutura devem percalardsistema de maneira a sairem através da piator.

o

[15x 15 x 30]

bo

Figura 1 —Representagéo estrutural da coluna cogrédica através de uma rede tridimensional cubica
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Na modelagem do escoamento, é empregada uma abor@sfocastica para representar a adsorcdo, aaléua
convecgdo. Na adsorgcdo, a molécula que se deshreaum novo sitio pode ser adsorvida de acordo cora
probabilidade de adsorcép,{). Neste caso, é gerado um numero randdmico R €prente de uma freqiiéncia de
distribuicdo uniforme com valores entre 0 e 1)dseaste comparado com uma probabilidade de ads¢pggopreé-
definida. A molécula se adsorve no sitio se R fenon quepags (R< pagd. O mesmo procedimento é realizado para a
dessorcédo das moléculas adsorvidas anteriormemmbabilidade de dessorcdnf é determinada pela relacéo.

pads+ pdes=1 ! (12 pads2 O) (1)

A etapa de adsorgéo é representada a seguir, eonguenolécula de soluto A é adsorvida em um sidia rede
A+ skﬁz As @)

em quek; e k, representam a constante cinética de adsor¢acserdas, respectivamente. Vale ressaltar que ad@xa
adsorcdo, através do mecanismo anterior (Eq. @péndente da concentracdo de soluto e dos sitiedsbr¢do. Os
sitios de adsorgdo correspondem as intersecdd8asuda rede cubica.

As consideracdes estruturais e de escoamento a@staitas, que certa forma restringem o movimestsaluto
através da coluna, tornam a modelagem do sistersapgacao relacionada com processos de transéedmassa
€m meios porosos Microporosos.

Dois diferentes mecanismos sdo considerados repatises do movimento das moléculas através datash:
difusivo e convectivo. No mecanismo difusivo (E}j.& moléculas podem se movimentar nas 6 (se&)ddis da rede
cubica, o que representa a auséncia de forca nimtcando o escoamento em uma determinada direcao.

6
D ps =1 (3)
i=1

De acordo com a Eq. 3, as chances das moléculam@eentarem nas 6 (seis) direcdes da rede sacigha
probabilidade da molécula seguir na direc@orepresentada por.. Como na adsorcdo e dessorcéo, as direcdes sao
escolhidas aleatoriamente, através de uma rotinadges de numeros randdmicos com freqiiéncia undodm
probabilidades.

No mecanismo convectivo (Eq. 4), as moléculas pateslocam contra o fluxo, no sentido axial daral=0).

5
dp=1 (4)
i=1

Com isso, o deslocamento de soluto torna-se faidre® sentido axial ou descendente da coluna (¥ige1l).
De acordo com a Eq. 4, a molécula de soluto podacsgémentar com igual probabilidade nas 5 (cindog@gbes da
rede cubica.

A conveccao forcada é representada através da,Em Hjue a forca motriz de deslocamento no sermtidkl
corresponde a probabilidage Neste caso, 0 aumento da forca motriz de deskanaxial ps) diminui as chances
de deslocamento nas outras direcdes.

Zpi =1- Ps (5)

A simulacdo do escoamento das moléculas procedeedainte maneira: mantém-se uma concentracdo de
moléculas na entrada da colu@g)(e monitora-se a concentracdo com o tempo na daidalunaC). A concentracao
de moléculas é determinada pela razéo entre o wlmeemoléculas de soluto ocupando as intersecoerimero total
de intersecdes da rede. A concentragdo fora da@@unantida constant€«f; k=0), de maneira que a concentragdo na
entrada da colun&( ; k=1) nunca € inferior G, OU seja, as moléculas entram na coluna mas @oae para a fase
liquida ou “bulk”. Na saida da coluna é monitoradaoncentracéo na sai@a(k=30). A partir da saida (k>30), admite-
se fase liquida diluida, na qual a concentragduoaléculas de soluto é considerada nula.
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3. Resultados e discussdes
3.1. Efeito do mecanismo difusivo na presenca es@ncia de adsor¢éo

Os resultados apresentados nas Figs. 2 a 5 condepoa condicdo de mecanismo difusivo (Eq. 3), em €
possivel o movimento das moléculas de soluto emstad direcfes da rede cubica. As Figuras 2A &2&entam o0s
resultados do perfil de concentracdo com o tempaoinprocesso cromatografico com alimentacao coatfieusoluto
e com alimentacao em degrau, respectivamente. Niiste, a coluna foi alimentada a uma determinaatacentracao
(Co = 0.978) num intervalo discreto de tempo (t*) de ®00. Como pode-se observar, os perfis de ctacén com o
tempo séo representativos de processos continusspdeacdo cromatografica. O primeiro caso (Fig.@&responde
a uma tipica curva de ruptura (curvhréakthrough), sendo o segundo (Fig. 2B), correspondente adil e
distribuicdo na saida de acordo com a retencdonddéculas na coluna. Deve-se observar que estaalltido
corresponde exatamente a um perfil de distribuitthtipo gaussiano. Perfis equivalentes aos da?Bigéo verificados
experimentalmente em processos de separacdo cgrafatos, como pode-se constatar através do tratEhSantos
et al. (2004), em que foi obtida uma resposta cromatagr&imilar na inje¢cdo de “Ketamina” (isbmero S) eoluna
de HPLC.
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Figura 2. Perfis dindmicos de concentra¢édo em aliagéo continua de soluto (Fig. 2A) e alimentacadiante
um degrau (Fig. 2B)ags=0; C;=0.978; t* corresponde ao tempo discreto; N=106ukicdes.

Influéncia pouco significativa foi observada corfa¢éo a concentracdo na entrada da coluna (Figai®p em
termos da concentracdo na saida quanto em termis&taica de percolagdo. Constata-se um aumenteldeidade
de percolacdo e uma diminuicdo da concentracdaida da coluna a medida que diminui-se a concénag entrada
da coluna ).
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Figura 3. Perfis dindmicos de concentracdo ematifes concentracdes inicialg); t* corresponde ao tempo
discreto;pags=0; N=1000, 2000 e 5000 simulac¢@es, respectivamantedida qu€, diminui.

A Fig. 4 apresenta os perfis de concentracdo coempo em duas diferentes condi¢cdes de adsorcaguerfoi
variada a probabilidade de adsorcpg de soluto nos sitios ou intersecdes da rede aubBonstata-se, neste caso,
qgue o aumento da probabilidade de adsorgdo deosmtusitio p.q9 levou a uma alteracdo tanto no estado final de
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saturacdo quanto na dindmica de deslocamento d® s sistema, sendo este Ultimo efeito mais fgtivo. Com
isso, observa-se um aumento no tempo de respasta diminui¢éo na inclinagéo da inflexdo da cureauptura.
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Figura 4. Perfis dindmicos de concentracdo ematifes condi¢cdes de adsorcéo (probabilidades decadso
Pagy); t* corresponde ao tempo discreto; N=1000 sinfigac

Perfis de concentracdo ao longo da coluna em fudgdempo foram determinados considerando baixa GA) e
alta (Fig. 5B) concentracéo de soluto na entradeotlmma. Constata-se, em ambos 0s casos, disdmige soluto ndo
uniformes ao longo da coluna. Em posi¢des interanedi da coluna a concentracdo aumenta signifasatwnte com o
tempo, apresentando pequenas variagbes na saida*&&®). Os perfis mostraram-se exponenciais nogodes
iniciais de tempos. O regime permanente era aldaneen etapas de tempo (t*) préximas a 20.000, gerémn que a
variagdo da concentracdo ao longo do tempo tormaidse Na Fig. 5A, houve um aumento da concentragdentrada
da coluna, o que provavelmente esta relacionadaiar mifusividade das moléculas devido a menor ideds destas,
propiciando a difusdo na direcéo da entrada danaolu
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Figura 5. Perfis de concentracdo com o tempo agolda coluna (Fig. 5AC,=0.133 e Fig. 5BC;=0.978);Pads
=0; L* corresponde ao comprimento em unidades de; id=1000 simulacdes.

3.2. Efeito do mecanismo convectivo na presenca@séncia de adsorcao

As condicdes de movimento representativas do meweni convectivo (Eq. 4 e 5) levaram a resultados
equivalentes, em termos qualitativos, aos da Figm&canismo difusivo), apresentando velocidadesoneside
percolagdo da coluna e valores maiores de congéotraa saida da mesma. Os resultados para a condkca
conveccao sao apresentados através das Figs. 6 a 9.

A Fig. 6 apresenta o perfil de concentracdo emderda raza&/C, de acordo com a concentracdo na entrada da
coluna Cp), sem adsorcd@{y<=0). A diminuicdo da concentracdo na entrada daneolCy) levou a um aumento na
razaoC/C,, tendendo esta Ultima ao valor unitario. Esteltada aponta para uma dependéncia da resisténaizein
cromatografico com a concentracdo de soluto, oleueria a diferentes valores de difusividade mdecuAssim,
menores concentracdes de soluto propiciariam nmidiusividades moleculares devido a maior libeedatd
movimento do soluto, o que corresponderia a um meimenor resisténcia. Com isso, em menores coacérs de
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soluto a concentracdo na saida da coluna alcargeeygproximos aos da concentracdo na entradae§azfi,
proximas a 1). No caso do processo estritamentsidd (Eq. 3), a concentragdo de soluto na eniladeoluna pouco
influencia a resisténcia do meio, que é alta, &mtesido uma concentracdo de saida baixa.

’
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Figura 6. Perfis de concentracdo na sall&y) de acordo com a concentragdo na entrada da cfgna,q.s=0 e
Ps =0; Pags=0; N=1000simulagdes.

Perfis de concentracdo ao longo da coluna em fudg&empo, na condi¢cdo de conveccéo, em baixa {Ripge
alta (Fig. 7B) concentracao na entrada da coluim@,apresentados a seguir. Esta condi¢édo levouaadistribuicdo
guase uniforme de soluto ao longo da coluna enotgmpos, o que é diferente da distribuicao oltida a condicao
de difusdo (Fig. 5). Pode-se observar diferentefilbliicbes de concentracdo com o tempo nas duzsc8es de
concentracdo na entrada da coluna. Em alta coagéistrna entrada (Fig. 7B), em tempos iniciais, dil pge
concentracdo mostrou-se exponencial, mudando pasacondicdo bem uniforme, em tempos maiores, apErsto
um minimo no perfil de concentracdo proximo a efdraEste minimo na concentracdo estaria relaciormado
significativa resisténcia ao movimento das molécua soluto devido a sua alta concentracdo nadentfsssim, a
concentracdo alta na entrada propiciaria uma éesist ao transporte das moléculas levando a unmnaeelcentuado
na concentracdo nestas posi¢cdes. Em baixa conc@mtf&ig. 7A), o perfil de distribuicdo apresentom ligeiro
aumento de concentragdo na entrada da colunagapardo perfis equivalentes ao caso de alta caagéat (Fig. 7B)
nas posi¢des intermedidrias e na saida da colunegi®e permanente neste caso era alcangado eas etagempo
(t*) préximas a 8.000, o que € bem menor se condpaaa caso de difusdo (t*=20.000).

0.2 e
A 7004 ——1*-8000
rrrrrrr =500 1 (B) ~-=-= =400
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t*=100 it =
*= 0.8 t=100
L e ’ =50
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0,05 04
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o S ‘ | 7
1 M 21 31 0 - . |
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Figura 7. Perfis de concentragdo com o temporgolaa coluna (Fig. 7AC,=0.133 e Fig. 7BC,=0.978); L*

corresponde ao comprimento em unidades da pgge0; N=1000 simula¢des.

O resultado do efeito da forca motriz sobre a dindrde percolacdo da coluna é apresentado atrav&sgyd8s,
sendo variada a probabilidade de deslocamento @s)aldas moléculas de soluto. Estes resultados folaidos sem
considerar o fenébmeno de adsorcao nos siigs=0). A forca motriz de deslocamento axiad)(foi variada, mantendo
um degrau de alimentacdo de soluto num perioderdpd (t*) de 0 a 50 em todos os casos. Pode-sevabspie a
largura do pico na saida da coluna diminuia & naedick a forca motriz era aumentada, apresentandizmpo de
resposta menor. Esta € uma condigado interessanséstzmas cromatograficos, uma vez que leva a sespmais bem
definidas, com menores espalhamentos e menore®semp entanto, outros resultados mostraram queiGaeéo de
forgas motrizes ou velocidades maiores levavanz@esC/ G, menores, 0 que estaria relacionado a diminuicdo da
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retencdo de soluto na coluna. Resultados simifaram obtidos por Meyert al. (2001a). Com isso, condigdes 6timas
entre o fluxo de solvente e a retencdo de solutoohana devem ser buscados de maneira a maximizasposta

(resolucdo, tempo etc) e a capacidade de adsoaciaperficie porosa adsorvente.
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Figura 8. Perfis de concentragéo ao longo do teftfpem diferentes condigbes de convecgé) &plicando um
degrau de concentracdo de t*=0 a650.133 ; N=1000 simulac¢des.

Na Fig. 9 sé@o apresentados os resultados da iofluéla adsor¢gdo num mecanismo convectivo considerama
forca motriz axial (Eq. 5). Esta ultima, em ternu@s probabilidade, foi fixada emy = 0,6 . Constata-se, através dos
resultados da Fig. 9, uma maior sensibilidade degsso cromatografico a adsorcéo (probabilidadeddercaop.qs)
se comparado a condicdo anterior de difuséo (Frigh #ariacdo pouco significativa da probabilidatteadsorcaopiqy
levou a alteracdes significativas tanto na dinandeapercolacdo quanto no estado final de retenedeotlto no
material adsorvente. Observa-se, com 0 aumentdsta@io, um aumento no tempo de resposta e tambe@ntidpde

de soluto retido na fase sélida adsorvente. Eftaallverificada através do aumento na raZ&o,.
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Figura 9. Influéncia da adsorc¢édo na dindmica garsgdo mediante processo convecip¢s;0.6; C;=0.133;
N=1000 simulacdes.

4. Conclusdes
A aplicacdo de um modelo de rede tridimensionalamible sitios interconectados combinado com abertiag

estocasticas de adsorcao, difusdo e conveccao amostrsultados representativos de processos de agépar
cromatograficos. Efeito populacional ou de movirnertdnjunto de moléculas de soluto permitiu o eslidaémico da

percolacdo através da coluna. Nesta Ultima abondagespectos implicitos de impedimento estéricacirenados ao
movimento conjunto de moléculas, tornaram possiwvellisar a influéncia da concentracdo de molécsddse os

fendmenos de transporte na coluna.
Dos processos envolvidos com o movimento de maécatravés do sistema, o mecanismo difusivo fou® q

apresentou maior resisténcia na percolacdo de ulatéde soluto através da coluna, sendo constatdeés de

menores razde8/C,. Uma andlise da distribuicdo de concentragdoragolada coluna, neste caso, mostrou um perfil de
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distribuicao nao uniforme. O mecanismo convectam contrario da difusédo, levou a maiores razdi€%, o que esta
associado a uma menor resisténcia na percolagdoalésulas através da coluna. As condi¢des de nemzentracdo

na entrada da colunaC{) levaram a maiores raz86&JC, o0 que sugere uma dependéncia da resisténcia com a
concentracéo de soluto. Com isso, quanto maioneetiracéo de soluto na entrada da col@gpraior a resisténcia,
sendo esta ultima inversamente proporcional a idiflesle molecular. Os perfis de concentracdo agdata coluna
mostraram-se uniformes na condicdo de conveccao.

No caso da conveccao, esta levou a estados fiemisermos da razaB/C,, equivalentes aos observados em
processos cromatograficos experimentais em fasaltiqgNeste mecanismo, o aumento da forca motia Bvou a
melhores resultados em termos de tempo de respastolucdo. No entanto, tais condi¢cdes resultaaciminuicao
da capacidade de retencéo de soluto pelo adsonRantanto, valores 6timos de fluxo devem ser olstide maneira a
alcancar melhores respostas sem comprometer aidagpace retencdo de soluto pelo material adsavent

A adsorc¢édo, tanto no mecanismo de difusdo quantmodeeccdo, mostrou influenciar a dindmica de pacéo,
levando a diferentes estados de saturagdo de swdufase adsorvente. No caso da conveccdo, fotatada uma
influéncia mais significativa.

Uma melhor adequacdo do modelo de rede aplicaden@mienologia em estudo poder ser obtida através da
utilizacdo de modelos macroscopicos de adsorcdoefa estabelecidos pela literatura. Estes uUltimosiem ser
combinados com os modelos de rede de maneira dcaecar melhores representacdes e portanto umaomelh
compreensdo dos mecanismos de separacao.
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Abstract

The limitation of macroscopic models to represénicsural parameters, such as topology and morgiyoland
population effects in the modeling of chromatogsapbystems has implications on the phenomenological
comprehension that contribute to the separatiorham@sms in porous medium. The representation afysostructure
of chromatographic columns by a three-dimensiomélicc network of interconnected sites allowed adyettnalysis
between the structure factors of the column poratg/ork and the phenomena of adsorption, diffusiot convection
with population effects. This last one, implicitigkes into account steric effects among molecdiesto its limited
motion through the porous. The application of atericonnected cubic network model associated witichststic
phenomena of adsorption, diffusion and convectapresented the dynamic aspects related to sepam@ticesses in
chromatographic columns. Therefore, it was posstblestudy the dynamic of solute retention by thelenales
distribution in the separation processes throughctiiumn. In the convective mechanism case, itdefihal states, in
terms of the ratio C/Co, that are equivalent todhserved results of experimental chromatograptacgsses in Liquid
phase. The adsorption influenced both the separdifnamic and the final states of solute retention

Keywords: Network model, Monte Carlo, ChromatodmapAdsorption, Diffusion, Convection



