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Resumo. Devido a piora do fenémeno conhecido como Aquecimento Global, tornou-se necessario
buscar formas de remover da atmosfera, o didéxido de carbono, gas que mais contribui para o efeito
nao so pela sua abundancia, mas por seu longo tempo de permanéncia no planeta. Esse projeto
buscou estudar o processo artificial de captura e armazenamento de CO> utilizando o ZIF-8 como
material adsorvente. O objetivo do estudo foi verificar, através de uma analise de sensibilidade,
quais parametros geométricos e de operacao de um sistema de captura de diéxido de carbono tém
maior influéncia na eficiéncia do processo. A andlise de sensibilidade foi feita através de
simulagdes computacionais onde diversos parametros de geometria do tanque e de operacao foram
variados e posteriormente, compararam-se 0s resultados obtidos para avaliar como eles
influenciam no tempo de enchimento do sistema, na quantidade de gés adsorvido e na temperatura
média do sistema.

Introducéo

Desde a Revolucdo Industrial tem-se aumentado exponencialmente a queima de
combustiveis fosseis, como o carvdo, o0 gas natural e derivados de petrdleo, que emite gases estufa
para a atmosfera. O agravamento do efeito estufa tém como consequéncia o aumento do fenémeno
conhecido como aquecimento global e, consequentemente, 0 aumento da temperatura média do
planeta.

O dioxido de carbono é o gas de efeito estufa mais abundante na atmosfera, sendo também
aquele que é emitido em maior abundancia em processos humanos, além de ter um tempo de
permanéncia extremamente grande. A camada de gas formada no Efeito Estufa é essencial para a
manutencdo da vida na Terra, contudo, quando ela se torna muito espessa a quantidade de calor
retida no planeta aumenta, aumentando sua temperatura média. Comecou-se, entdo, uma busca de
formas de retirar esse carbono do ar através de processos de captura e sequestro de dioxido de
carbono a fim de mitigar esse problema.

Dentre as formas artificiais de retirar o CO2 do ar, que serd o foco da pesquisa, estd o
armazenamento em tanques por meio da adsorcdo. A adsor¢ao é um processo espontaneo de adeséo
de moléculas de um fluido a uma superficie sélida, gerando um enriquecimento, ou aumento da
densidade, do fluido. Os materiais considerados adsorventes sdo carvdes ativados, diversos tipos de
silica gel, zedlitose as argilas com pilares.

O projeto trabalhou com o ZIF-8, Zeolitic Imidazolate Framework-8, como material
adsorvente, que demonstrou uma grande afinidade com o CO,. Contudo ele é um material caro e
com poucas informagdes na literatura 0 que torna necessario um estudo detalhado dele como
material adsorvente, para validar a viabilidade da utilizacdo dele face a outros materiais mais
acessiveis e comumente utilizados como adsorventes.

O estudo foi conduzido por meio de simula¢Ges computacionais, que resolvem o sistema de
equacdes que governam o fendmeno fisico, e possibilitam a realizacdo de uma analise de
sensibilidade para determinar quais parametros de operagdo influenciam mais na densidade de
adsorcéo do sistema, ou seja, a quantidade de gas armazenada.

Material e Métodos



O projeto tem como objetivo verificar quais parametros geometricos e de operacao tém mais
influéncia no desempenho do sistema de captura de dioxido de carbono, ou seja, qual ou quais
parametros maximizam a quantidade de gas armazenado.

Para que fosse possivel realizar as analises de sensibilidade foi necessario validar o modelo
fisico que descreve o fendmeno da adsorcdo. O sistema de equacdes que compdem o modelo fisico
é o seguinte (CHIEREGATTI et. al, 2021):
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onde a equacdo (1) corresponde a equacdo de conservagdo da massa, a equacdo (2) da
conservacao da quantidade de movimento, a equacao (3) é a equacao da energia e a equacdo (4) é o
modelo de fechamento para a adsorgéo.

As equacOes acima foram derivadas e implementadas no software FreeFem++ (HECHT,
2012) para que elas possam ser resolvidas numericamente. As simulagdes CFD para a analise de
sensibilidade foram rodadas seguindo a seguinte metodologia: um dos parametros de interesse foi
variado e todos os demais parametros foram fixados, os resultados foram coletados e comparados
com as demais simulacdes.

Foi feita uma andlise de sensibilidade para o problema proposto. Foram escolhidos quatro
parametros para avaliacdo: temperatura de entrada do gas (T0), temperatura externa do tanque
(Text), vazdo de entrada de gas (Uin) e coeficiente de transferéncia de calor por conveccdo (hh).
Em cada caso, foram realizadas cinco simulagdes e avaliadas, em cada uma delas, a quantidade de
gas armazenado, representada pela densidade de adsorcdo (gq), que corresponde a razdo entre o
volume de gas armazenado e o volume do tanque. Também foi avaliado o comportamento de outras
funcbGes como a temperatura média (Tm) e a temperatura maxima (Tmax) atingida no interior do
tanque e a pressdo (P), além do tempo total de enchimento. A geometria do tanque empregada nesse
estudo é axisimétrica, conforme visto na Figura 1:

Figura 1 — Dimensdes do tanque Fonte: Chieregatti et. al (2021)
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A secdo 1 é a secdo de entrada, as secdes 2, 3, 4, 5 e 6 sdo as paredes do tanque e a se¢do 7 é
uma linha de simetria. As dimensdes do tanque sdo ri = 3,175 mmm rl = 13 mm, r2 = 53,3 mm,
L1 =30 mm e L2 = 202 mm. Com essa geometria, foi gerada uma malha computacional para as
simulagdes, que pode ser vista na Figura 2:

Figura 2 — Malha computacional
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Com a malha exibida acima, foram realizadas as simulagdes computacionais para a analise

de sensibilidade.

Resultados e Discussao

Aqui serdo apresentados os resultados das simulagdes que compde a analise de
sensibilidade. Foram avaliados 4 pardmetros: temperatura de entrada do gas (T0), temperatura
externa do tanque (Text), vazdo de entrada do gas (Uin) e coeficiente de transferéncia de calor por

convecgao (hh).

O primeiro parametro estudado foi a Temperatura de entrada do gas (T0). Como pode-se
observar na Figura 3, a quantidade de géas adsorvido diminui com o aumento da temperatura,
contudo isso ocorre de forma muito infima tornando-o um parametro pouco influente no processo.

(1 espacgo)

Figura 3 — Variacdo da densidade de adsor¢cdo em funcdo da temperatura de entrada
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Na Figura 4 também pode-se notar que a temperatura interna do tanque ndo é tao diferente
para diferentes temperaturas de entrada, sendo a principal diferenca apenas na se¢do de entrada.

Figura 4 — Variacdo na temperatura interna do tanque para diferentes temperaturas de entrada
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O segundo pardmetro estudado foi a Temperatura externa ao tanque (Text). Na Figura 5
pode-se observar que a quantidade de gas armazenada diminui com o0 aumento da temperatura

externa ao tanque.



Figura 5 — Variagéo da densidade de adsor¢do em funcdo da temperatura externa ao tanque
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Esse comportamento pode ser justificado pois com o aumento da temperatura externa, a
diferenca de temperatura entre o tanque e o meio diminui 0 que, consequentemente, diminui a
transferéncia de calor para 0 meio externo. Com isso, a temperatura interna do tanque aumenta o
que reduz a densidade de adsorg¢do, como pode-se observar na Figura 6.

Figura 6 - Variacdo na temperatura interna do tanque para diferentes temperaturas externas
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O terceiro parametro estudado foi a Vazdo de entrada do gas (Uin). Pode-se observar na
Figura 7 que a quantidade de gas adsorvido diminui com o aumento da vazao.

Figura 7 — Variacédo da densidade de adsor¢do em funcdo da vazao de entrada
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Para entender esse comportamento deve-se analisar a variacdo da temperatura interna do
tanque com o aumento da vazdo. A Figura 8 mostra que com o aumento da vazdo ocorre também
um aumento na temperatura média no interior do tanque. Como consequéncia, ha uma reducédo da
quantidade de gas adsorvido, uma vez que O processo € exotérmico, e a capacidade de
armazenamento do adsorvente decai com 0 aumento da temperatura.



A Figura 9 mostra um importante tradeoff para esse problema. Nela observa-se que para
uma vazdo maior (curva em vermelho) o aumento da temperatura acontece mais rapidamente.
Enquanto isso, para uma vazdo menor (curva em azul) esse aumento é mais lento, possibilitando
uma maior quantidade de gas armazenado. Contudo esse tempo maior para realizar o processo,
dependendo da aplicacéo, pode ser indesejado.

Figuras 8 e 9 — Variacdo da temperatura média do tanque em funcéo da vazdo de entrada do gas
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O quarto parametro estudado foi o Coeficiente de transferéncia de calor por conveccao (hh).
Como pode-se observar na Figura 10, a quantidade de gas adsorvido aumenta com o aumento do
coeficiente de transferéncia de calor.

Figura 10 — Variacdo da densidade de adsorcdo em funcéo do coeficiente de transferéncia de calor
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A Figura 11 e 12 endossam o comportamento observado acima, onde pode-se notar uma
diminuigdo na temperatura média no interior do tanque com o aumento do coeficiente de
transferéncia de calor por convecgéo.

Figura 11 e 12 — Variacao da temperatura média do tanque em funcao do coeficiente de
transferéncia de calor
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Conclusoes



A analise de sensibilidade identificou quais parametros sdo mais relevantes para 0 processo.
O primeiro parametro, a temperatura de entrada do gas tem pouca influéncia no processo, tanto na
densidade de adsorcdo quanto no tempo para realizar a operacdo, podendo ser considerado
desprezivel, posto que a densidade de adsorcdo praticamente ndo se alterou com a variagdo da
temperatura de entrada do gas.

J& a temperatura externa ao tanque e a vazao de entrada do gas influenciam mais o processo
pois a sua variacao impacta de forma significativa a quantidade de gas armazenado. Em relagédo a
esses parametros, quanto menores, melhor tendo em vista que nessas condi¢Oes eles garantem uma
menor temperatura média no interior do tanque. Contudo é importante ressaltar que valores baixos
para esses parametros acarreta aumento do tempo necessario para completar a operagdo o que pode
ser indesejado de acordo com a aplicacéo.

Por fim, o coeficiente de transferéncia de calor por convecgdo otimiza o processo quando
estd em seus valores mais altos. Contudo esse crescimento possui um limite superior e, para valores
acima de 1000 W/m2K néo ha alteraces significativas na quantidade de gas armazenado.
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