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RESUMO

A escassez hidrica em regifes aridas e semiaridas é um dos principais problemas que
impossibilitam o desenvolvimento local, pela falta de infraestrutura e alta demanda
energética para obtencdo de agua limpa. Contudo, uma nova classe de materiais
(MOFs — metalic-organic frameworks) extremamente porosa e solida tem
demonstrado alta capacidade de adsorg¢ao e dessorgao de vapor d’agua, sendo uma
possivel solu¢cdo ou amenizagdo dessa questdo. Assim, esse trabalho focou na
criacdo de um modelo matematico capaz de prever a quantidade de agua coletada
por esses materiais, documentando as equacdes diferenciais, as condi¢des iniciais e
de contorno, e utilizando o Método de Volume Finitos para realizar as simulacdes e

comparar os resultados com dados experimentais.

Palavras-Chave: Coleta de agua; Modelagem; MOFs; MOF-801.



ABSTRACT

Water scarcity in arid and semi-arid regions is one of the main problems that hinder
local development, due to the lack of infrastructure and high energy demand for
obtaining clean water. However, a new class of materials (MOFs - metallic-organic
structures) extremely porous and solid has a high capacity for adsorption and
desorption of water vapor, being a possible solution or mitigation of this issue. Thus,
this work focused on creating a mathematical model capable of predicting the amount
of water harvesting by these materials, documenting them as differential equations,
such as initial and boundary conditions, and using the Finite Volume Method to perform

the simulations and compare the results with experimental data.

Key words: Water harvesting; Modeling; MOFs; MOF-801.
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1 INTRODUCAO

O crescimento da demanda por agua acompanha o aumento da populagcéo
mundial e ameaca o desenvolvimento sustentavel da sociedade, principalmente
devido ao elevado consumo pelas pessoas e agricultura irrigada. Estima-se que dois
tercos da populagdo global sofrem de escassez hidrica severa durante boa parte do
ano, principalmente em regides com condi¢des extremas como o norte da Africa e o
Oriente Médio (MEKONNEN; HOEKSTRA, 2016).

A demanda hidrica vem sendo estudada por diversos setores da sociedade, no
gue diz respeito obtencédo de agua limpa. Em regides aridas, locais onde a escassez
esta presente a todo instante, a falta de infraestrutura, principalmente devido a alta
demanda energética, dificulta a implantacédo de tecnologias de coleta e purificacéo
hidrica. Visto isso, diversos materiais e métodos estdo sendo estudados para

amenizar esse problema (KIM et al., 2018).

O ar atmosférico € um recurso natural e possui uma grande quantidade de agua
em forma de vapor. Uma possibilidade para coleta de agua é resfriar grandes volumes
de ar, condensando o vapor d’agua, porém requer umidade relativa de 100%
constante ou grande quantidade de energia, ndo sendo uma solucéo viavel para o
processo. Uma alternativa € a utilizacdo de materiais capazes de adsorver e liberar
agua com o minimo de demanda energética, de preferéncia valendo-se de energia
solar. Assim, os materiais que atendem essas condi¢cdes sdo 0s aerogeis de silica e
um novo grupo de materiais porosos, as redes organometéalicas (MOFs — metalic-
organic frameworks), os quais sdo capazes de coletar agua, a partir do ar, através da

adsorcao com ampla variacdo de umidade relativa (KIM et al., 2017).
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2 OBJETIVOS

O objetivo geral deste trabalho é avaliar a quantidade de agua coletada por um
dispositivo descrito na literatura baseado na utilizacdo do MOF-801 ao longo de um
dia no deserto. A adsorcdo ocorre no periodo da noite, quando da exposi¢cdo do
dispositivo a baixa temperatura efetiva do céu, e dessor¢cao acontece do durante o
dia, impulsionada pela irradiag&o solar.

Os objetivos especificos sao:

1. Desenvolver um modelo matematico transitorio e unidimensional para
calculo da transferéncia de calor e massa no interior do dispositivo e
entre este e a vizinhanca;

2. Discretizar o sistema de equacdes diferenciais parciais resultantes
utilizando o método dos volumes finitos com uma formulacao explicita;

3. Implementar algoritmo para solucdo das equacdes discretizadas em
Python 3.8.
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3 REVISAO DA LITERATURA

A Revisdo da Literatura foi arquitetada e organizada seguindo um estudo dos
meios de resfriamento de vapor d’agua, estudos dos MOFs e suas aplicagbes nos
processos de adsorcao e dessorcdo em condi¢des aridas, a correta selecao desses
materiais, o dispositivo e sua fabricagdo utilizado por Kim et al. (2018) e o
funcionamento adequado da coleta de agua pelo dispositivo. Além disso, é
apresentada uma secdao referente a modelagem tedrica do experimento de coleta de

agua em regides aridas.

3.1. GERADOR DE AGUA ATMOSFERICA

Também conhecido como AWG (atmospheric water generator), € um
dispositivo capaz de extrair agua através da umidade do ar, utilizando a energia solar
para refrigeracéo ou para processos de adsorcao-dessorcdo. No caso da refrigeracao,
0s equipamentos dessa classe realizam o resfriamento do ar, a temperatura abaixo
do ponto de orvalho, para condensar o vapor d’agua. Contudo, a energia necessaria
para esse processo aumenta conforme a diminuicdo da umidade. Em regides aridas,
durante o periodo de claro, a umidade relativa pode estar abaixo de 10%, acarretando
um ponto de orvalho extremamente baixo (0 a 5 °C), demandando muita energia para
resfriar o ar e coletar a agua. Além disso, durante a noite, mesmo a umidade relativa
podendo estar acima de 40%, a temperatura ambiente fica préxima dos 20 °C, o que
inviabiliza a implementacéo via refrigeracao. Assim, utilizando desse meio para coleta
de agua nessas regifes esta fora de cogitacdo, uma vez que ndo ha viabilidade

energética para refrigeracao abaixo do ponto de orvalho (KIM et al., 2018).

Porém, processos de adsorcdo e dessorcdo, com energia solar, estdo
ganhando atencdo e promessas como um meio alternativo de capturar agua em
regides aridas ou semiaridas. Para isso, € necessario selecionar um material que seja
capaz de saturar com vapor e, em seguida, aquecé-lo para liberar esse vapor. Além

disso, é necessaria baixa demanda de energia para o processo (KIM et al., 2018).
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3.2. REDES ORGANOMETALICAS

Redes organometalicas ou MOFs (metalic-organic frameworks) sdo uma nova
classe de materiais porosos, resultante de ligantes organicos com nés metalicos, que
esta ganhando espaco e atencdo devido as suas propriedades Unicas de estrutura,
alta area superficial interna, cavidades sintonizaveis e adaptacao quimica. Em duas
décadas mais de 20.000 MOFs foram sintetizados e estudados para diversas
aplicacbes como separacdo de gases, catélise, separacdo de moléculas pequenas
guando os poros sdo pequenos, incluindo a captacao e tratamento de agua, entre
outras. Na questéo fotovoltaica, os MOFs, compostos e derivados de MOFs sao vistos
como promissores substituintes dos materiais fotovoltaicos tradicionais. O motivo
disso € a capacidade elevada de captura de luz e o alto custo de instalacéo por partes

dos materiais utilizados hoje (LI et al., 2020).

Em comparacéo aos silica gel e outros sorventes, os MOFs conseguem obter
mais agua e demandam menos energia, tornando 0 processo mais viavel
energeticamente e mais produtivo. Além disso, analisando as isotermas (Figura 1)
pode-se concluir que uma mudanca pequena na temperatura e/ou na umidade relativa

pode acarretar uma grande mudanca na coleta e captacéo de agua (KIM et al., 2018).

Figura 1 - Isotermas de adsor¢éo de dgua do MOF-801.
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Fonte: Kim et al. (2018).
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Analisando o gréafico acima (Figura 1), nota-se que, em temperaturas mais
amenas, uma pequena variacao da umidade relativa é capaz de adsorver uma grande
guantidade de agua, visto que essa informacao seja crucial para o periodo noturno.
Ja no periodo diurno, a umidade relativa fica extremamente baixa e juntamente com
a alta temperatura, a dessor¢do € proporcionada e o vapor de agua é eliminado do

material.

3.2.1. SELECAO DA REDE ORGANOMETALICA

A afinidade do adsorvente pelo vapor de agua e a quantidade de agua trocada
nos ciclos de adsorcao/dessorcéo séo fatores criticos na selecéo do adsorvente que

sera utilizado para coletar agua do ar ambiente (GORDEEVA et al., 2020).

Para utilizar os MOFs para coletar agua com maximo rendimento e menor
consumo de energia, € necessario analisar o aumento da captacdo de agua dentro de
uma faixa pequena de umidade relativa, a qual permite a maxima dessorcdo com o
minimo de acréscimo de temperatura. A Figura 2 apresenta as isotermas de algumas
redes organometalicas (a base de Zr) a 25 °C, mostrando o acréscimo da capacidade
de adsorcéo (quilograma de agua por quilograma de MOF) com a pequena variagao
da umidade relativa do ambiente (pressdo de vapor sobre pressdo de saturacdo). A
cor de fundo da Figura 2 apresenta a minima diferenca entre a temperatura ambiente

e a de condensacao (KIM et al., 2017).
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Figura 2 - Isotermas de MOFs a base de Zr.
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Fonte: Kim et al. (2017).

Durante a noite, as regides aridas apresentam, em meédia, 20% de umidade
relativa. Analisando as isotermas, o0 MOF-801 ([ZreO4(OH)s(fumarato)e]) possui as
melhores qualidades para as condi¢cdes do ambiente, visto que, com a temperatura
entre 25 e 65 °C, é capaz de coletar mais de 0,25 litro de agua por quilograma de
adsorvente a presséo de vapor acima de 0,6 kPa (Figura 3). Aléem disso, o MOF-801
possui diversas vantagens como boa performance pela agregacdo de moléculas de
agua dentro dos poros do material; estabilidade e reciclagem; e possui componentes

baratos e bem conhecidos (KIM et al., 2017).
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Figura 3 - Isoterma de adsor¢&o do MOF-801 a 25 e 65 °C.
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Fonte: Kim et al. (2017).

3.3. DISPOSITIVO

O dispositivo construido por Kim et al. (2018) foi utilizado na regido de Tempe,
Arizona, Estados Unidos, e esse trabalho foi baseado nesses experimentos e

portanto, nesse aparato.

O dispositivo contém dois componentes principais, uma camada adsorvedora,
constituida principalmente por MOF-801, e um sistema de condensador que é o
responsavel pela dissipacao de calor (Figura 4). Durante a noite, uma das laterais da
caixa € aberta, permitindo um fluxo de ar para dentro do dispositivo, saturando a
camada de MOF, o qual perde energia para o céu, através da radiacdo. Durante o
periodo diurno, a lateral é fechada e a face que recebera energia solar € coberta com
isolante térmico transparente (OTTI aerogel). A radiacdo solar aguece a placa de MOF
causando a dessorcéo do vapor de agua devido a um gradiente de temperatura com
o condensador. Ocorre a difusdo do vapor da camada adsorvedora para o
condensador, seguindo um gradiente de concentracao, saturando o interior da caixa
com vapor de agua. O calor de condensacdo € dissipado para o ambiente,

transformando, assim, o vapor d’agua em agua liquida (KIM et al., 2018).



Figura 4 - Dispositivo esquematico de coleta de agua.
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Fonte: Kim et al. (2018).

Figura 5 - Esquema das trocas de calor no MOF-801.
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3.3.1. SINTESE DO MOF-801

“‘Em um frasco de 500 mL com tampa de rosca, 5,8 g (50 mmol) de acido
fumarico (Fluka, 99%) e 16 g (50 mmol) de ZrOCl, - 8H.0 (Alfa Aesar, 98%) foram
dissolvidos em um solvente misto de DMF (dimetilformamida) e &cido férmico (200 e
70 mL, respectivamente). A mistura foi entdo aquecida em forno isotérmico, a 130 °C,
por 6 horas, para obter MOF-801 ativado como branco precipitado. O precipitado de
trés frascos de reacéo foi coletado, por um aparelho de filtracdo, usando um filtro de
membrana (tamanho de poro de 45 ym), lavado trés vezes com 100 mL de DMF, trés
vezes com 100 mL de metanol e seco ao ar estagnado. Amostra MOF foi secada ao
ar e transferida para uma camara de vacuo. A camara foi evacuada pela primeira vez
na temperatura da sala por 5 horas até a pressao ficar abaixo de 1 kPa. Depois disso,
a amostra foi aquecida a vacuo a 70 °C por 12 horas e depois a 150 °C por mais 48
horas. Finalmente deu MOF-801 ativado como um p6 branco (rendimento: 30 g)” (KIM
et al., 2018).

3.3.2. SINTESE DO OTTI AEROGEL

‘O OTTI aerogel de silica foi sintetizado por polimerizagdo sol-gel de
ortossilicato de tetrametil (TMOS, 131903, Sigma Aldrich), usando uma solucédo de
amonia (NHs, 2,0 M em metanol, 341428, Sigma Aldrich) como catalisador para
promover as reacdes de hidrolise e condensacdo. O TMOS foi diluido com metanol
(MeOH, 322415, Sigma Aldrich) seguido pela adicdo de NH3 e agua. A razdo molar
de mistura de produtos quimicos foi NHs: TMOS: agua: metanol = 0,004: 1: 4: 6. Em
seguida, a solucéo foi gelificada em um recipiente de poliestireno. Apds 2 semanas, o
recipiente foi dissolvido usando acetona. O solvente principal foi substituido por etanol
(EtOH, 89234-848, VWR) com o propdsito em preparar para secagem por ponto critico
(CPD, modelo 931, Tousimis) como EtOH é miscivel com CO: liquido. Para secar 0s
géis umidos em EtOH sem rachaduras, € importante seca-las lentamente para
minimizar a pressdo capilar durante o processo CPD. Foi utilizada uma taxa de
sangramento de 100 psi h-1 para diminuir a pressdo da camara de CPD de,

aproximadamente, 1300 psi a pressao ambiente. Ap0s a secagem, 0S aerogeéis

monoliticos foram recozidos a 400 °C por 24 horas para maximizar sua transmitancia.
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O aerogel foi cortado para o tamanho final usando um cortador a laser (Epilog Zing)”
(KIM et al., 2018).

3.3.3. FABRICACAO

“A camada adsorvente foi fabricada pela primeira brasagem de uma espuma
porosa de cobre (aproximadamente 100 poros por polegada ou ppi), 0,26 cm de
espessura, em uma placa de cobre (5 x 5 x 0,17 cm). O MOF-801 ativado foi infiltrado
nessa estrutura de placa de espuma por immersion drying em, aproximadamente,
50% em peso de dispersao aquosa. A espuma de cobre forneceu rigidez estrutural e
ajudou a melhorar a condutividade térmica efetiva da camada, fornecendo
condutividade térmica intrinsecamente baixa do MOF poroso. A camada foi seca sob
vacuo por 4 horas a temperatura de 70 °C e o total MOF-801 desidratado em massa
foi caracterizado por 2,98 g. Isso corresponde a uma densidade de empacotamento
de 464 kg m (seco) e uma porosidade de 0,67. Para melhorar absorcao solar, a parte
de trds do adsorvedor foi revestida com tinta Pyromark. Este revestimento foi
caracterizado opticamente usando um espectrofotdmetro UV-Vis-NIR (Cary 5000,

Agilent) e constatou ter uma capacidade de absorcéo solar de 0,95.

A camada adsorvente foi entdo integrada a uma caixa construido com folhas
de acrilico (espessura de 0,318 cm). A face superior foi projetada com um recorte,
com tamanho igual a camada do adsorvedor (5 cm x 5 cm) e orificios-piloto para
suspender a camada adsorvedora com cordas de nylon. Quaisquer lacunas
encontradas entre as paredes laterais da camada adsorvedora e o recorte foram
selados com graxa a vacuo de alta temperatura (Dow Corning). Além disso, uma
camada de filme transparente de polietileno foi esticada sobre toda a face superior e
selada contra as paredes laterais. Ambas as medidas impediram vazamento de
gualquer vapor ndo absorvido. Foi feito isolamento térmico (cor branca) em todas as
paredes laterais, exceto na porta de visualizacdo. O lado do adsorvedor foi concluido
colocando um pedaco de aerogel OTTI medindo 5 x 5 x 1 cm. A face inferior da caixa
foi feita com um recorte de 4 x 4 cm para permitir a integragdo com um conjunto de
condensador. O conjunto do condensador compreendia uma peca de cobre polida de

4 x 4 x 0,6 cm colado com epOxi térmico de alta condutividade (Omega Therm, Omega
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Engineering) para um tubo dissipador de calor (NH-L9x65, Noctua). O calor dissipado
na refrigeracdo do ar consistia em um conjunto de tubos entre aletas com um
ventilador que consumia, aproximadamente, 0,9 W de energia elétrica para dissipar o
calor da condensacao. O dispositivo finalizado mediu 7 x 7 x 3,2 cm (excluindo o
dissipador de calor, ventilador, isolamento e aerogel) e foi montado em um plano com
inclinacdo ajustavel para permitir experimentos sob o GHI ( sem concentracao optica,
sem inclinacdo) e RNB (com concentracdo 6ptica de 1,8x e inclinacdo com angulos
de elevacao de 55 a 75° e angulos de azimute de 100 a 180°)” (KIM et al., 2018).

Figura 6 - Dispositivo de captacdo de agua.
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Fonte: Kim et al. (2018).

3.4. COLETA DE AGUA POR ADSORCAO-DESSORCAO

A extracdo de agua proveniente do ar através da adsorcdo em regides aridas &
relativamente estavel durante o ciclo diario. Assim, a pressao parcial de vapor no ar
demonstra pequenas variagdes nesse periodo. Contudo, a temperatura ambiente e a
umidade relativa possuem uma variacdo consideravel. Vide Figura 7. (GORDEEVA et
al., 2020).
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Figura 7 - Variagdo durante o ciclo diario da presséo parcial de vapor (a), temperatura
ambiente (b) e umidade relativa (c), Saara (SD), Arabia Saudita (SA) e Australia Central (CA).
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Fonte: Gordeeva et al. (2020).

Esse processo consiste em duas etapas. A etapa de adsorcdo ocorre no
periodo noturno, em que o ar, com uma certa temperatura e pressao parcial de vapor,
entra em contato com a camada de MOF-801 (adsorvedor), oco. A etapa de
regeneracao acontece durante o periodo diurno, no qual a radiacdo solar eleva a
temperatura do sistema causando a dessorcdo do vapor coletado pelo adsorvedor
durante a noite. O vapor entdo segue para a cavidade entre a placa e o condensador.
Assim, 0 vapor ao entrar em contato com o dissipador de energia, perde calor e ocorre

a condensacao e, consequentemente, a coleta de agua (GORDEEVA et al., 2020).

Assim, os principais fatores que afetam diretamente a eficiéncia da captacéo
de 4gua do ar sdo: as condi¢des climaticas (temperatura ambiente e umidade relativa);
fonte de calor para prover energia para dessorcao de vapor; condensador que garanta
a dissipacédo de calor necessaria; e as propriedades do adsorvente (GORDEEVA et
al., 2020).

A fracdo de agua coletada durante a etapa de dessorcao é afetada diretamente
pela temperatura do condensador e as propriedades do adsorvente. Um dos métodos
para elevar a eficiéncia da fracdo de &gua coletada € reduzir a temperatura do
condensador, aumentando, por exemplo, a conduc¢éo de calor nos tubos dissipadores
presente no dispositivo (GORDEEVA et al., 2020).
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3.5. MODELAGEM MATEMATICA

O modelo matematico desenvolvido por Kim et al. (2018), objetivou a predicao
da capacidade do material em coletar agua e, assim, simular de acordo com as
condi¢cdes do modelo para averiguar se € ou ndo possivel obter &gua em regibes

aridas.

A modelagem tedrica € baseada nos principios de conservacédo de massa e
energia e desenvolvida para entender e prever os processos de adsor¢céao e dessorgéo

do MOF-801, em que o dominio é a prépria placa adsorvedora.

— =V-D,VC — —+ (1)

0T ac,
. —-V. — )£ 2
Per o V-kVT + hyy(1—¢) 5t (2)

A equacao de difusdo (1) obtida a partir de um balan¢co de massa para um
volume de controle infinitesimal, permite calcular e construir o perfil da concentracao
de vapor nos poros, em que C, £ e dC, / dt sao, respectivamente, a concentragao de
vapor nos poros da placa com o adsorvente (em mol m3), a porosidade da placa e a
taxa instantanea média de adsorcao no cristal. A concentracdo de vapor pode ser
calculada utilizando a lei do gas ideal, C = PR™IT~1, em que P é a presséo (Pa), R é
constante universal dos gases (J mol! K1) e T é a temperatura (K). D, é difusividade
intercristalina do vapor (m2 s?) através do MOF-801 e o fator de compressibilidade do

vapor d’agua a pressao atmosférica é quase unitario. (KIM et al., 2017).

A equacao de conducao de calor (2) obtida a partir de um balanco de massa
para um volume de controle infinitesimal, permite calcular e construir o perfil da
temperatura no interior da placa, omitindo o fendmeno de adveccéao (relativamente a
baixa velocidade do ar através dos poros), em que o termo pcp € a capacidade térmica
média local (J m3 K1), k é a condutividade térmica (W m* K1) e h,,; € a 0 termo que
representa a entalpia de adsorcéo (J mol™). A capacidade calorifica e a condutividade
térmica incorporam a presenca do componente metélico do MOF e o vapor adsorvido
(KIM et al., 2017).
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Nas equacdes 1 e 2, C, é a concentracdo de vapor no cristal adsorvente e, a
taxa de adsorcdo instantanea meédia, dC, / dt, pode ser aproximada conforme o
modelo de for¢ca motriz linear:

ac, 15

W - T_gDu(Ceq - Cu) (3)
c

Sendo 7, o raio do cristal adsorvente (m), D, a difusividade intracristalina do vapor nos
cristais adsorventes e C,, a concentracédo de equilibrio de vapor na temperatura local
e pressao de vapor. Vale ressaltar que ., e D, sdo adquiridos experimentalmente e
C.q pode ser estimado com uma interpolacédo linear das isotermas de adsorcéo,

medido na faixa de temperatura de estudo (KIM et al., 2017).
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4 MODELO MATEMATICO

O modelo a ser utilizado foi apresentado na secdo Revisdo da Literatura,

utilizando as mesmas equacgodes diferenciais parciais de temperatura e concentragao:

aT—V kVT + h,y(1 )aC”
pCP at_ ad & at

4.1. DISCRETIZACAO DAS EQUACOES PELO METODO DOS VOLUMES
FINITOS

Para realizac&o do balanco de conservacéo de energia e de massa, dividiu-se
a placa de MOF-801 em N volumes de dimensdes iguais, em que a distancia entre o
centro de um volume i a outro foi dado por Ax = L/N, comi = 1, ..., N. Admitiu-se que
o problema seja unidimensional, havendo variacdo de temperatura e concentracdo em
x apenas. Para resolucdo do problema, utilizou-se o Método dos Volume Finitos

Explicito, a qual ndo € condicionalmente estavel.

Figura 8 - Esquema dos volumes finitos do MOF-801.

T.\'ll T.s'z
1 2 i-1 i i+1 N-1 N

L L
Co Csz

Fonte: Elaboracgéo propria.

4.2. BALANCO DE ENERGIA

Inicialmente, foi realizado um balanco de energia para os volumes internos da

malha (1 < i < N), excluindo os volumes da fronteira. O balanco de energia € dado

por:



30

Tit+At - Tit Tit_l - Tit Tl't:i-l - Tit aCH
_ = Lt I ¢ 4
pepAV —— kA== + kA ————+ haa(1 — &) 5 =4V (4)
At T k ac
TErt = me T = 2T+ Tha) + haa (1= &) 57| +TF (5)
p

Sendo p a massa especifica da placa adsorvedora, c, o calor especifico da placa
adsorvedora, A, &rea da placa adsorvedora e k a condutividade da placa adsorvedora.
THAY a temperatura ap6s um intervalo de tempo (At) no volume central, T a
temperatura do volume central no instante de tempo t, T%; a temperatura do volume
a esquerda do central no instante de tempo t e T{, ; a temperatura do volume a direita

do central no instante de tempo t. h,,; € a entalpia de adsorcéo, ¢ € a porosidade da

ac, . A . L . .
placa e —, €ataxa de variacdo da concentracdo intracristalina avaliada no instante t.

Em seguida, foi realizado o balanco de energia para o primeiro volume, ou seja,

parai = 1. O balanco de energia nesse caso sera:

Tt Tt T — T Tt — T} ac,
AV ———=kA,———+ kA, ———+ hgq(1 — &) —AV 6
Pep At ¢ axjz T RAeT T T ha(l= 8 ©)
t+At At 1k t t t aCﬂ t
T1 = E ﬁ (ZTsl - 3T1 + Tz) + had(]. - 8) ? + Tl (7)

Sendo T{+4¢ a temperatura ap6s um intervalo de tempo (At) no volume 1, Tf a
temperatura do volume 1 no instante de tempo t, T4 a temperatura do volume 2 no

instante de tempo t e T a temperatura superficial no instante de tempo t. h,, é a
. ~ , . ac, . o
entalpia de adsorcdo, € € a porosidade da placa e a—t“ € a taxa de variacdo da

concentracgao intracristalina.

Analogamente para o outro extremo, foi realizado o balanco para o ultimo

volume, ou seja, parai = N. O balanco é dado por:

Tt+At _ Tt Tt _ Tt Tt_ _ Tt ac
pcpAV% = kACSAZx—/ZN + kAC% + hoag(1—€) a—t”AV (8)



31

At [ k aC,
TV = e [ (BT = 3Th 4 The) + haa(1 =€) = |+ (9)
Sendo TEAt a temperatura ap6s um intervalo de tempo (At) no ultimo volume, T a
temperatura do Ultimo volume no instante de tempo t, T _; a temperatura do penultimo

volume no instante de tempo t e TZ, a temperatura superficial no instante de tempo t.
) , ~ . . ac, . a
h.q € a entalpia de adsorcao, € é a porosidade da placa e a—Lf‘ € a taxa de variacdo da

concentracgéo intracristalina. As temperaturas superficiais T, e TS, sdo calculadas a

partir da aplicacao das condi¢des de contorno.

4.3. BALANCO DE MASSA

De inicio, realizou-se o balanco de massa para os volumes internos da malha
(1 <i < N). O balanco é dado pela seguinte forma:
Cct+it _ ct ct . —ct ct . —ct aC
AV "L Ao p 2L L oA p ZHL L o) —FAY (20)
¢ At eAcDy =y reAD, o Ao
Sendo C/*2t a concentragdo de agua apés um intervalo de tempo (At) no volume
central, C} a concentragdo de agua no volume central no instante de tempo ¢, C-; a
concentragdo de dgua no volume a esquerda do central no instante de tempo t e Cf, ;
a concentracdo de agua no volume a direita do central no instante de tempo t.

Também, D,, é a difusividade intercristalina do vapor no ar nos poros, ¢ é a porosidade

: , , ac, . _ ~
do material, em que sera armazenado agua e a—t“ € a taxa de variacdo da concentragao

intracristalina.

Rearranjando,

(-9,
dt

D
CIAt = At ;2 (ct,—2ct+chy) - + ¢t (11)

A

O balan¢o de massa no volume 1 é dado por:
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cirat — ¢t ct —ct ct -t ac,

—_— ——— 4+ A Dy,———— (1 — &) —AV 12
axjz TEAD T -5 (12)

Sendo Cf*2 a concentracdo de agua apds um intervalo de tempo (At) no volume 1,

C{ a concentracéo de agua no volume 1 no instante de tempo t, C: a concentracédo de

agua no volume 2 no instante de tempo t, Cf, a concentragdo de vapor no ar na

superficie da placa. Também, D, é a difusividade intercristalina do vapor no ar nos
) , . . aC, .
poros, € é a porosidade da placa, em que serd armazenado agua e -, € ataxa de

variacao da concentracéo intracristalina.

Portanto,

D (1-¢)ocC
5 (2C5 = 3CH+ ) - —

it = At

+ Cf (13)

Finalizando, para o volume i = N, o balan¢co de massa no volume N é dado por:

chEtht — ¢k ch_, —Ck ct, -t ac
eAV ———— = ¢A.D, + gACD,,SAxT —(1-¢) a—t“AV (14)

Sendo C5tAt a concentracio de agua apos um intervalo de tempo (At) no volume N,
C% a concentracdo de agua no volume N no instante de tempo t, C5_; aconcentracéo
de 4gua no volume N — 1 no instante de tempo t e C{, a concentragdo de vapor no ar

presente na superficie da placa. Também, D,, é a difusividade intercristalina de vapor,
) . . . , ac, . N
€ é a porosidade do material, em que sera armazenado agua e . éataxa de variacéo

da concentracgdo intracristalina.

Rearranjando,

D,
Ax?

(-9,
Jt

CEt = At (Ch_y —3Ch +2CL) — + C§; (15)
As concentracgdes superficiais CY; e €&, sdo calculadas a partir da aplicacdo das

condi¢cdes de contorno.
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4.4. TAXA DE VARIACAO DA CONCENTRACAO INTRACRISTALINA

A taxa de variacdo da concentracdo de 4gua nos vazios entre 0s cristais €

calculada como:

t+At _ ot
0C, _ Ci* — ¢ (16)
Jt At

Sendo C/*** a concentragdo nos vazios no instante t + At, C; a concentragdo nos

vazios no instante t e At é o intervalo de tempo.

Usando o modelo de forca motriz linear (linear driving force model)
(NARAYANAN et al., 2014), a taxa média de adsor¢gdo em um unico cristal adsorvente

é dada por:

ac, 15 . .
? = T'_CZD”(Ceq - CH) (17)
Sendo 7, o raio do cristal adsorvente, D, a difusividade intracristalina e C/, a

concentracao de equilibrio do vapor adsorvido e € dado pelas isotermas de adsorcao
em funcdo da umidade relativa no cristal (NARAYANAN et al., 2014). Na Figura 1

estdo as isotermas de adsor¢cdo do MOF-801.

Assim, igualando as equacdes 16 e 17:

Cordt — ¢t 15

=—D,(Ct, —Ct (18)
At 2 Ried )
15
C,f*“ = At EDH(Cetq — C,f) + Cﬁ (29)

4.5. RESUMO DAS EQUACOES

A seguir, esta um resumo das equacles utilizadas nas simulacbes
discretizadas pelo Método dos Volumes Finitos Explicito. Vale lembrar que esse
método possui certa instabilidade e, portanto, ndo é um método estavel

numericamente.
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Paral <i < N:

At 15
THAL = [ 5 (TEy — 2Tf + T 1) + hea(1 — &) =D, (Céq — C;,f)] + T}
pcp e

—¢&)15
—2Ct+Ch4 % D,(Cly — Cﬁ)l+€f

t+At __
CrHat =

Parai = 1:

At k 15
rivst = 2 [ @ ST TD 4 haa(1 =) 5 Dl — €] 4 75

D (1-¢)15
At _ v
Cf“—AtAZ g8

C.SFl - 3C1t + CZ

— D, (CL, — Cﬁ)l +Cf
Parai = N:
15
TEHA = [ S(T_y = 3TY + 2TL) + hog(1 — &) — — D,(Ciy — Cﬁ)] +TY
pcp Ax e

(1—8) 15

D
CHHAt = At lA_J:Z (Ch_, —3ChL +2CL) — D L, (Ceq — t)l + Ch
Equacéo para o cristal:

15
i = ae | 2 D, (Ct = 6| +
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5 CONDICOES DE CONTORNO

As temperaturas superficiais T, e TS, sdo, respectivamente, a temperatura
superficial na superficie inferior da placa, ou seja, para x = 0, a qual esta dentro do
dispositivo, e a temperatura na superficie exposta ao céu, x = L, ambas no instante t.
A concentragdo superficial nas superficies inferior e superior, no instante t, séo
definidas como Cf; e C&,, respectivamente. Além disso, a area da placa de MOF, do

aerogel e do condensador séo iguais (A, = Aorrr = Acond)-

5.1. PERIODO NOTURNO

Para determinar a temperatura em x = 0, foi considerado a transferéncia de
calor por radiacdo entre a placa e a superficie do condensador e a transferéncia de
calor por conveccédo natural entre a placa e o ar quiescente no espacgo entre a placa e

o condensador. O balanco € dado por:

41 = 9conv T Qraa (20)

Sendo g, a transferéncia de calor proveniente da conducao do primeiro volume para
a superficie da placa, q.,n, @ transferéncia de calor por convecgdo e q,,q @

transferéncia de calor por radiacao.

A transferéncia de calor por radiacdo pode ser calculada por:
qij = AiFyo(Ti* = T;*) (21)

Sendo 4; € a area da superficie que emite radiacéo, F;; € o fator de forma, o qual

consiste na fracdo de radiacdo que deixa a superficie i e alcanga a superficie j, o € a

constante de Stefan-Boltzmann, T; € a temperatura da superficie i e T; € a temperatura

na superficie j. Entéo,
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Tlt - Tstl
Ax /2

t 4

Ack = Achconv (Tstl - Tog) + ACFU (Tstl4 - Tcond ) (22)

TL é atemperatura do ar no instante ¢, Tf,,,, a temperatura do condensador no instante
t, Tf a temperatura do volume 1 no instante t, A, a area da placa e h.,,, coeficiente

de transferéncia de calor por convecgéo natural.

Em x = L, a placa esta exposta ao ar ambiente e ao céu. Durante o periodo da

noite, ocorre transferéncia de calor por conveccao com o ar e por radiacdo com o céu.

Assim, na superficie superior, 0 balan¢o é da seguinte forma:

an = 9conv t Qraa (23)

Em que gy € a transferéncia de calor por conducao proveniente do ultimo volume a
superficie superior da placa, q..,n, € a transferéncia de calor por conveccédo com ar e

qrqqa € @ transferéncia de calor por radiacao entre a superficie da placa e o céu.

Grad = Achraa (Tstz - Tc?éu) (24)

Sendo T%, a temperatura do céu efetiva no instante t e h,,, 0 coeficiente

linearizado de transferéncia de calor por radiacdo dado por:
hrad = gla(TstZ + Tctéu)(Tstz2 + Tctéuz) (25)

E sendo & a emissividade da superficie superior da placa, admitindo-se
comportamento de corpo cinza, entdo na equacao 23:

(Tl\t] - TStZ) _ t 4

’ 4
Ack Ax/Z = Achconv(Tstz - Tog) + Acg o (Tstz - Tce’u ) (26)

Sendo T. a temperatura do ambiente no instante t e TS, a temperatura do céu

responsavel pelo resfriamento por radiacédo no instante t.

Para as concentracdes superficiais, como ndo ha mudanca de estado fisico e
admitindo que ndo h& diferenca de concentracdo de vapor no ar e na superficie da

placa, a concentracéo superficial inferior é dada por:
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Pt

t _—_
CSl - RTO%

(27)
Sendo P! a pressao de vapor no instante t, R a constante universal dos gases perfeitos
e TL a temperatura do ar no instante t. Também:

Pt = PsTat UR (28)

Sendo P, a pressédo de saturacdo de vapor na temperatura T e U, a umidade relativa

ambiental.

Para a concentracao superficial superior, os autores utilizaram uma tinta preta
para pintar a superficie de modo que a radiacao seja mais eficiente e, pela explicacéo
deles, a entrada de vapor na placa é através da superficie inferior. Portanto, a

concentragcéo na superficie superior € igual a concentracdo no volume N.

Cs; = Cy (29)

5.2. PERIODO DIURNO

Durante o periodo diurno, na superficie inferior, para o célculo da temperatura
superficial foi considerado a transferéncia de calor por conveccdo com o ar

aprisionado na caixa e a transferéncia de calor por radiacdo com o condensador.

Tlt - Tstl
Ax/2

t 4

Ack = Achcony (Tstl - Tctond) +AcFo (T5t14 ~ Teona ) (30)

Sendo T/,,; atemperatura do condensador no instante t, T{ a temperatura do volume

1 no instante t, A, a area da placa e h.,,,, 0 coeficiente de transferéncia térmica por

conveccao.

Ja na superficie superior, foi inserido o OTTI aerogel para reduzir drasticamente
a transferéncia de calor para a vizinhanca. O aerogel € opaco ao infravermelho e

by

semitransparente a irradiacdo solar. O fluxo solar serd responsavel pelo grande



38

aumento de temperatura da placa durante o dia. Assim, o balanco térmico fica da

seguinte forma:
qn + Fso1 = qggé + qg};’% (31)

Sendo gy o fluxo de calor por conducdo proveniente do ultimo volume a superficie
superior da placa, g2 a transferéncia de calor por condugédo do contato entre a
superficie e o aerogel, q21T! a transferéncia de calor por conveccéo entre a superficie
do aerogel e o ar, q,,4 @ transferéncia de calor da superficie da placa para o céu e

F,,; 0 valor do fluxo solar durante o periodo. Assim,

T - th A kOTTI
——+ AcFso = e (Tstz - T(gTTI) + Achcony (T(gTTI - Tog) (32)

t
Ak
¢ Ax/2 Lorrr

Sendo ko1 © Lorr; @ condutividade térmica e a altura do aerogel respectivamente,
Tirr; @ temperatura do aerogel no instante t e T a temperatura do ambiente no

instante t.

Ainda, podemos utilizar da analogia com a eletricidade e determinar a

resisténcia térmica equivalente (R,,), entre a placa e o aerogel, e da conveccao, entre

0 ar e 0 aerogel.

1 LOTTI
R,, = + 33
“ Achconv AckOTTI ( )
Rearranjando,
TS — TE, 1
Ack T/ZS + AcTrf:s*ol = R—eq (Tstz - Tog) (34)

Sendo T, a transmissividade do aerogel a radiacdo solar e f;,; a taxa com que a

radiacéo solar incide sobre o aerogel.

Para a concentracéo superficial, como o aerogel esta obstruindo a passagem
de vapor na superficie superior, a concentracdo C{, possui o mesmo valor que a
concentracéo do volume N, ou seja, hdo ha difusdo entre o centro do ultimo volume e

a superficie da placa. Ou seja,
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stz = Clt\:l (35)

Ja para a superficie inferior, o contorno € dado por um gradiente de
concentracdo entre o primeiro volume da placa de MOF e a superficie do
condensador, em que o transporte de vapor desse volume até o condensador é dado
pela difusdo até a superficie da placa e a difusdo no ar confinado. Assim:

AcD,
Ax/2

A.D,,
— (Cstl - Cctond) (36)

(C1t - Cst1) = I
cond—MOF

Sendo D,, a difusividade de vapor d’agua no ar, L.,nq-mor @ disténcia entre a
superficie inferior da placa de MOF e o condensador e Cf,,; a concentragdo de vapor

na superficie do condensador no instante t, que é calculado como:

TCOTl
A (37)
cond RTt

cond

T, ~ ~
Sendo P, ;"¢ a presséo de saturac¢éo de vapor na temperatura do condensador e T,ynq

a temperatura do condensador no instante t.
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6 CONDICOES INICIAIS E VARIAVEIS

Inicialmente, foi aproximada a variagcdo da temperatura ambiental e umidade
relativa por funcdes de 1° grau, em que os pontos foram retirados das curvas de
temperatura do experimento de Kim et al. (2018). Além disso, a curva de presséo de
saturacdo de vapor d'agua foi gerada a partir de tabela de propriedades
termodinamicas da agua, em que relaciona a temperatura e a pressao, aproximando
essas combinagdes em uma fungdo exponencial. Mas, pode ser utilizada a equacao

do tipo Antoine também.

BN

Em relacdo a difusividade, a curva relacionada a intracristalina foi obtida
realizando uma aproximacdo de funcdo exponencial através dos valores obtidos
experimentalmente pelos autores em temperaturas de 25 °C e 65 °C. Ja as
difusividades intercristalina e no ar, foram obtidas através da Figura 9.

Figura 9 - Difusividades de vapor intercristalina e no ar.
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Fonte: Kim et al. (2018).

Para as condi¢bes de temperatura e concentragdo, a temperatura do céu foi

determinada realizando diversas simulacdes do periodo noturno de modo que a
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diferenca entre o ambiente e a superficie do MOF ficasse, aproximadamente, em 3
°C. Assim, foi determinado que a temperatura do céu é de -15 °C e constante durante
o periodo. Para as temperaturas superficiais e dos volumes no inicio da simulacgéo,
todos estavam em equilibrio térmico com o ambiente e com valor de 28 °C e o
condensador, desde o inicio até a exposicao ao sol, acompanhou o equilibrio com o
ambiente e, em seguida, ficou constante a 33 °C. A placa foi desidratada pelos autores
antes do experimento, portanto, as concentracdes de vapor nos volumes e nos cristais
sdo nulas. Por ltimo, o fluxo solar foi considerado 1 kW.m 2 para as simulagdes sem
otimizagdo da concentracdo e 6ptica e 1,5 kW.m? para as simulagGes com otimizacdo

da concentragédo Optica.

Tabela 1 - Valores das propriedades e parametros utilizados nas simulagdes.

Constantes Valores
N 5
L 0,00257 m
P 464 kg.m3
¢, 760 J.kgt.K?
k 4 W.m1K1
A, 0,0025 m2
c 0,67
T, 0,5 um
Reonw 10 W.m2.K1
korrs 0,02 W.mLK?
Lorrs 0,01 m
Lcona-mor 0,018 m
o 56,7 nm
&' 0,98
R 8,3144 J.mol1.K*
Raa 55 kJ.mol*?
T 0,83

Fonte: Adaptado de Kim et al. (2018).
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7 RESULTADOS E DISCUSSOES

Para todas as simula¢des foram consideradas as mesmas condic¢des iniciais,
de contorno e condi¢des relacionadas ao ambiente, como temperatura do céu,
temperatura do ar e umidade relativa. Fora isso, muitos parametros e condi¢bes, como
as de contorno, ndo foram documentadas por Kim et al. (2018) e explicadas. Uma
grande dificuldade foi na determinacéo da temperatura do céu, a qual é de extrema
importancia pois ela que determina a taxa de resfriamento da placa adsorvedora que,

por consequéncia, eleva a umidade relativa na superficie do MOF.

As simulacdes reproduziram as condi¢cdes dos experimentos realizados por Kim
et al. (2018) incluindo os de otimizacdo da concentracdo Optica, em que foram
colocadas lentes biconvexas, que leva a uma concentragédo do fluxo solar. Através
dessas simulagdes, foi possivel calibrar o modelo, visto que algumas variaveis,

principalmente, ligadas aos cristais, como volume dos vazios.

O periodo da simulacédo foi de 17 horas, ou seja, um unico ciclo diario tendo
inicio as 21:00 e finalizando as 14:00 do dia seguinte e, inicialmente, a placa de MOF
estava totalmente sem vapor de agua e em equilibrio térmico com o ar ambiente. Além
disso, foi considerado que todo vapor que sai da placa adsorvedora é transformado

em agua liguida e ndo foram levadas em conta as limita¢des cinéticas.

7.1. SIMULACAO SEM OTIMIZACAO DE CONCENTRACAO OPTICA

Nessa simulacao, o resultado obtido foi uma quantidade de agua coletada de,
aproximadamente, 0,20 kg de agua por kg de MOF-801 e vapor residual na placa de
0,085 kg de agua por kg de MOF-801. Comparando com os resultados obtidos por
Kim et al. (2018), o valor da simulacéo foi 0,19 kg de agua por kg de MOF-801 com
guantidade residual de 0,09 kg de agua por kg de MOF-801. A Figura 10 apresenta
as temperaturas da simulacdo do modelo desenvolvido e as temperaturas medidas no

experimento em campo dos autores.
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Figura 10 - Evolugcéo da temperatura em um ciclo diario sem otimiza¢do da concentracéo
Optica.
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Fonte: Elaboracéo propria.

Analisando a Figura 10, pode-se notar que durante o periodo noturno ambas
as curvas, numerica (pontos pretos) e experimental (linha vermelha), mantiveram o
perfil, porém com uma diferenca de 37% entre elas. Ja no periodo diurno, a
temperatura no modelo sobe rapidamente ao incidir o fluxo solar, afastando-se da
curva experimental logo nesse momento. No periodo das 6:00 até 10:00, os autores
nao documentaram o que realmente ocorreu, inclusive nas curvas geradas por eles
s6 é possivel notar gue, momentos antes de expor o dispositivo ao sol, 0 condensador,
o MOF e o ambiente estdo em equilibrio térmico. Portanto, no modelo foi considerado
gue, na placa, ndo entraria vapor e nem sairia, havendo apenas difusdo de vapor nos

poros e adsorcao ou dessor¢cao nos cristais.

7.2.  SIMULACAO COM OTIMIZACAO DE CONCENTRACAO OPTICA

Com otimizacéo 6ptica, a temperatura final ficou bem acima quando comparada
com a sem as lentes biconvexas. Por esse motivo, a dessorc¢édo ocorreu de forma mais

rapida e mais intensa, levando a uma geragdo de agua maior e, consequentemente,



44

menor quantidade residual de agua. A predicdo dessa situacao resultou em uma
capacidade de captacao de, aproximadamente, 0,27 kg de agua por kg de MOF-801
e residuo de 0,015 kg por kg de adsorvedor, aproximadamente, e a medi¢cédo de Kim
et al. (2018) foi de 0,28 kg de 4gua captada por kg de MOF-801. Assim, o modelo

também atingiu resultados muito satisfatorios para essa situacao.

Figura 11 - Evolugdo da temperatura em um ciclo diario com otimizag&o da concentragdo

Optica.
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Fonte: Elaboracgéo propria.

Analisando a Figura 11, durante o periodo noturno, as curvas de temperatura
mantiveram o perfil e a diferenca de 37% em relacdo a experimental, assim como
aconteceu no outro experimento. Além disso, a curva de temperatura, bem como a
temperatura final, condiz com o resultado experimental, chegando préxima dos 100
°C. Segundo Kim et al. (2018), para esse caso, a questado das limitacdes cinéticas foi

suprimida devido a elevada temperatura que a placa permaneceu.
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7.3. ADSORCAO E DIFUSAO

Sobre a cinética entre difusdo nos poros da placa e a adsor¢do nos cristais,
foram levantados os pontos para avaliacdo da velocidade desses processos em
funcdo do tempo. Vide Figura 12.

Figura 12 - Comparacéo entre adsorcéo e difuséo.
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Fonte: Elaboragéo propria.

A Figura 12 apresenta a curva de difusdo de vapor nos poros da placa e
adsorcao de vapor nos cristais durante o periodo noturno. Analisando o grafico, a taxa
com que o vapor d’agua difunde nos poros da placa € maior que a taxa de vapor
adsorvida nos cristais. Contudo, em questdes de valores absolutos, a adsorcdo € a

responsavel pela capacidade de agua armazenada durante as horas noturnas.

7.4. DISCUSSAO

Sobre o perfil de temperatura, houve uma diferenca de 37% na temperatura da
placa da simulacdo e do experimento dos autores. A grande questdo de todo o
trabalho foi a falta de informacdes relacionadas as condi¢cfes de contorno e os valores

dos parametros utilizados. Durante o periodo noturno, a temperatura do céu é o maior
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impactante no perfil de temperatura durante a adsor¢do e ndo estd documentado o
valor desse fator, ou seja, ele requer uma atencao especial e o valor utilizado foi

determinado através de simulagdes.

No periodo de dessorcao, as curvas de temperaturas das simula¢gdes possuem
o perfil bem préximo das curvas experimentais com excec¢ao de que estao deslocadas
por uma certa angulacdo. Esse deslocamento € devido ao aquecimento extremamente
rapido da placa, pelo fluxo solar, em relacdo ao experimento e esse fato é causado
pelos valores dos parametros de transferéncia de calor ndo estarem de acordo com
0S casos reais, como por exemplo condutividade térmica do OTTI e o coeficiente de
transferéncia térmica por conveccdo. Uma simples brisa é suficiente para elevar o
valor de h.,,, € diminuir esse aquecimento acelerado e ndo se tem a informagéo a

respeito disso.

A respeito dos pontos de inflexdo da curva de difusdo de vapor nos poros
(Figura 12), visto que é gerada a partir de uma equacado diferencial parcial, sem
restricdo no dominio, uma possivel explicacdo para esse acontecimento € nao ter
envolvido algum fator nas condicbes de contorno que envolve a concentracdo de
vapor na superficie da placa. A outra explicacdo é que podem ser erros vindos de
aproximacgfes numeéricas, visto que o modelo é unidimensional e a formulacdo do
meétodo é explicita, o qual ndo é estavel numericamente. As equacdes estao corretas
uma vez que na secdo APENDICES estd documentada as validacbes dessas
equacdes em problemas mais simples da literatura como forma de verificacdo do

meétodo e da implementacdo computacional.

Por altimo, apesar das inconsisténcias, 0 modelo foi capaz de reproduzir os
experimentos com diferenca de, aproximadamente, 5% de quantidade de agua
captada em relacdo aos dados experimentais, e a mesma diferenca para o vapor

d’agua residual nos poros da placa.
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8 CONCLUSAO

A partir do trabalho realizado, pode-se concluir que o desenvolvimento do
modelo matematico transitério e unidimensional para o célculo da transferéncia de
calor e massa no interior do dispositivo e sua vizinhancga foi atendido com sucesso.
Além disso, o Método dos Volumes Finitos com formulacéo explicita foi suficiente para

discretizar as equag0es diferenciais parciais resultantes.

Através dos resultados obtidos, pode-se concluir que a utilizacdo em escala
maior desse material venha a diminuir a questao hidrica em regiées que passam
grandes periodos de seca. Portanto, uma possivel continuacdo deste trabalho seja a
simulacdo e possivel experimentagdo na caatinga brasileira e averiguar qual melhor

MOF se adequa a regido e qual a capacidade de coletar agua.
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10 APENDICES

Os apéndices sao comparacdes dos resultados das simula¢cées com solucdes
analiticas de problemas mais simples para fins de verificacdo do método numérico e

implementagédo computacional.

10.1. BARRA ISOLADA COM GERACAO DE ENERGIA

Nesse problema, foi considerado uma barra de secdo retangular (A.) com
temperaturas superficiais nas extremidades mantidas a Ty, e Ty, € energia térmica
gerada a uma taxa volumétrica (q”’) uniforme. k, p e ¢ séo, respectivamente, a
condutividade térmica, a densidade e o calor especifico do material. A solucéo

analitica desse problema é dada pela equacéao:

nry2 2
q X X Tep+Ts
T(x) = T (1—4F>+(T52—T51)Z+—S 5 s (38)

Em que L é o comprimento da barra.

Figura 13 - Solucdo exata e humérica.
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Fonte: Elaboragéo propria.
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O gréfico (Figura 13) compara a solucéo exata com a numérica encontrada, em que a
solucdo numérica foi fidedigna e bem proxima a aproximada, comprovando o

funcionamento adequado do cddigo para regime permanente.

10.2. BARRA ISOLADA SEM GERACAO DE ENERGIA COM CONVECCAO E
RADIACAO

A equacdao que sera resolvida é:

0*T 10T
= 39
ox* a ot (39)
Com condigéo inicial e contorno dadas por:
T(x,0) =Ti (40)
or =0 (41)
0x x=0 -
oT
—k—| = h(TLL)—T,y) (42)
ax x=L
Em que:
h = hconveccgéo + hradiagio (43)
Top _ hconvecgéoToo ‘; hradiat;éo Tcéu (44)
E:
hradiac;éo = SO-(Tsuperficial + Tcéu)(Tsuperficial2 + Tcéuz) (45)

Para a alcancar a solugédo exata é interessante utilizar o artificio de adimensionalizar.
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01 Ti - Top
X
X = Z (47)
at

Assim, substituindo nas equacdes iniciais, a equacao de calor € definida como:

2’0"  006*

— 49
ox**  0Fo (49)
E as condic¢des de inicio e contorno séo:
6*(x*,0) =1 (50)
06" =0 51
ax* =0 - ( )
06" =—-Bi6*(1,t* 52
ax* I - l ( ) ) ( )
A solucao exata para o problema é dada pela forma:
0" = ) Cyexp(~G2F0) cos (§ux") (53)
n=1
Em que Fo = at/L?, e o coeficiente C, é definido como:
4sin
($n) (54)

"= 27, + sin (24,)

(n tan({y) = Bi (55)
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Para Fo > 0.2, a solucdo da série infinita pode ser aproximada para o primeiro
termo da série, ou seja, n = 1. Assim, a solucdo aproximada da distribuicdo da
temperatura € dada como:

0" = C, exp(—{{Fo) cos ({1x") (56)

Para determinar a solu¢do da equacado 54, foi utilizado o método de Newton,
com erro de 10 e Bi = 0,0089. Apds as iteracdes, o valor de {; = 0,0947 e, utilizando

a equacéo 53, o resultado é C; = 1,0015.

Foi gerado um grafico para alguns Fo > 0,2 com resultados utilizando a solucao
aproximada do problema e a gerada numericamente através do codigo programado.
Vide grafico (Figura 14). Note que a solugdo numérica possui uma proximidade otima
da solucdo aproximada, comprovando o funcionamento correto do codigo para

regimes transientes.

Figura 14 - Solucdo exata e numérica
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Fonte: Elaboracgéo propria.



