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RESUMO

Nas últimas décadas, tem sido observado um interesse crescente no estudo de nanotecnologia
aplicada a sistemas de engenharia e áreas afins. Isto se deve às inúmeras aplicações que podem
ser desenvolvidas, dentre as quais pode-se citar o emprego nas indústrias químicas e farmacêu-
ticas, em processos de separação e em diferentes campos da medicina. Assim, caracterizar uma
corrente de nanopartículas (NPs) no que tange a sua distribuição de tamanho de partícula é de
fundamental relevância para que se possa entender como estas podem interferir no cotidiano
das pessoas. Para esta finalidade, um dos equipamentos utilizados é Analisador de Mobilidade
Elétrica (do inglês Differential Mobility Analyzer, DMA). De forma geral, o DMA baseia-se
na técnica de mobilidade elétrica, a qual consiste em separar partículas carregadas com uma
determinada carga ao atravessar um campo elétrico específico. Assim, para cada tamanho de
partículas percorrendo o equipamento, uma diferente trajetória é observada, sendo que somente
as partículas com uma determinada faixa de tamanhos serão coletadas na fenda de classificação
do DMA, obtendo uma corrente de aerossol monodisperso, a partir de uma corrente polidispersa
na entrada do equipamento. Diante do que foi apresentado, o objetivo principal deste trabalho
é propor uma metodologia sistemática para a caracterização da corrente de aerossóis na en-
trada de dois equipamentos DMAs, projetados e construídos na FEQUI/UFU, via formulação
e resolução de um problema inverso usando o algoritmo de Evolução Diferencial (ED). Para
isto, foram considerados os resultados experimentais reportados por Gomes (2018) e Camargo
(2019) para diferentes concentrações salinas no aerossol polidisperso, os quais foram avaliados
utilizando metodologias presentes na literatura, bem como novas abordagens propostas neste
estudo. Os resultados obtidos mostraram que os dispositivos DMAs utilizados puderam ser tra-
tados a partir dos modelos propostos, identificando o potencial destes equipamentos para serem
adotados como alternativa a equipamentos comerciais; bem como o potencial de convergência
da ferramenta ED para uma mesma solução a partir de diferentes inicializações. Além disso,
um dos modelos adotados foi capaz de estimar a distribuição de tamanhos de partículas para
uma dada concentração intermediária no aerossol de entrada a partir das informações de outras
duas concentrações.

Palavras-chave: Analisador de Mobilidade Diferencial (DMA), Classificação de Partículas, Evo-
lução Diferencial, Modelos Lineares e Não Lineares, Predição de Parâmetros.
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ABSTRACT

In recent decades, has been a growing interest in study of nanotechnology applied to engineer-
ing systems and related fields. This is due to numerous applications that can be developed,
including employment in chemical and pharmaceutical industries, in separation processes and
in different fields of medicine. Thus, characterizing a nanoparticle stream with respect to its par-
ticle size distribution has fundamental importance in order to understand how they may interfere
with people’s daily lives. For this purpose, one of the used devices is the Differential Mobility
Analyzer (DMA). In general, DMA is based on electric mobility technique, which consists in
separating charged particles with a certain charge when crossing a specific electric field. Thus,
for each particle size running through the equipment, a different profile is observed, and only
particles with a certain size range will be collected in the DMA classification slit, obtaining a
monodisperse aerosol stream from a polydisperse stream at the equipment entrance. The main
objective of this study is to propose a systematic methodology for the characterization of the
aerosol flow at entrance of two DMAs equipment, designed and built at FEQUI/UFU, by for-
mulating and solving an inverse problem using the Differential Evolution (DE) algorithm. For
this, the experimental data reported by Gomes (2018) and Camargo (2019) for different saline
concentrations in polydispersed aerosol were considered, which were treated using methodolo-
gies present in literature, as well as new approaches proposed in this study. The results showed
that the DMA devices used could be treated by the proposed models, identifying the potential
of these devices to be adopted as an alternative to commercial equipment; as well as the con-
vergence potential of the DE tool for the same solution from different runs. In addition, one of
the adopted models showed the ability to estimate the particle size distribution for a given inlet
aerosol intermediate concentration from information of two other concentrations.

Key-words: Differential Mobility Analyzer (DMA), Particle Classification, Differential Evolu-
tion, Linear and Nonlinear Models, Parameters Prediction.
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1 INTRODUÇÃO

Tradicionalmente, os engenheiros lidam com problemas em que a ordem de grandeza

das variáveis em análise é representada em escala métrica. No entanto, nos últimos anos, o

estudo de problemas em escala nanométrica (10−9 m) tem atraído a atenção de pesquisadores

de diferentes áreas da ciência. Isto se deve ao grande número de aplicações que podem ser

desenvolvidas a partir da abordagem de problemas com esta dimensão, dentre os quais pode-se

citar a sua aplicabilidade na medicina (tratamento de doenças respiratórias e carcinomas), no

controle de poluição, na informática, na engenharia, nas atividades agropecuárias, no transporte,

na telecomunicação, na indústria farmacêutica, na preservação ambiental e no desenvolvimento

de novos materiais (Fronza et al., 2007).

Segundo Longo (2004), a nanotecnologia é a ciência utilizada para descrever a criação,

manipulação e exploração de materiais em escala nanométrica. Assim, no campo das engenha-

rias, a nanotecnologia surgiu com uma revolução tecnológica, tornando-se uma área promissora

e inovadora, através do controle e manipulação de átomos e moléculas (Carles; Hermosilla,

2008). Por essa razão, cientistas e pesquisadores usam-na para criar materiais inovadores e de

baixo custo, além de dispositivos e sistemas com propriedades únicas (Cuadros et al., 2009).

Quanto ao tamanho, Ferreira et al. (2012) definiu as nanopartículas como estruturas

microscópicas com diâmetros inferiores a 100 nm, criadas por processos físicos ou químicos

e com propriedades muitas vezes diferentes das observadas em macro escala. Entretanto, tal

faixa de tamanho não é consenso entre os pesquisadores. Para Preining (2018), as partículas

que recebem o prefixo nano possuem diâmetros entre 1 nm e 20 nm, sendo que abaixo do limite

inferior não há mais partículas, e sim átomos e moléculas. Já Hinds (1999) considerou como

nanopartículas aquelas que possuem diâmetro inferior a 50 nm, enquanto Amaral (2010) adotou

1000 nm ou 1 𝜇m como limite superior.

Na crescente disputa global por inovação e domínio de tecnologias de ponta, a nano-

tecnologia é uma área em potencial e alvo de diversos trabalhos científicos. Ela representa um

conjunto de ações de pesquisa, desenvolvimento e inovação que se baseiam nas propriedades

especiais que a matéria exibe quando organizada a partir de estruturas com dimensões na escala

nanométrica (Hia; Nasir, 2011). Destaca-se que, ao atingirem dimensões tão ínfimas, as partí-

culas adquirem extrema facilidade de penetração, devido a sua massa quase desprezível e tama-

nho muitas vezes menor que os obstáculos que venha a atravessar (Dalcin, 2013). Além disso,
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apresentam características mecânicas, ópticas, magnéticas e químicas peculiares e diferentes da

matéria em nível macroscópico, atribuídas frequentemente ao seu volume e sua elevada área

superficial específica, dada pela área total de superfície por unidade de massa (Quina, 2017).

Tais características explicam o interesse crescente na aplicação de nanopartículas em

diversas áreas. Dentre essas aplicações, pode-se citar o uso de nanopartículas de TiO2 para

aumentar a eficiência das células solares (Koo et al., 2008); nanomateriais como transportado-

res de medicamentos diretamente para o local alvo (Uthra; Vasanthakumari, 2015); armazena-

mento de gases dentro de nanomateriais (Adisa et al., 2011); ultrafiltração e dessalinização da

água do mar (Chan, 2013); nanomateriais como cátodos mais eficientes para baterias de Li-íon

(Bhardwaj et al., 2010); armazenamento de hidrogênio em estruturas de grafeno (Chan; Hill,

2011); aumento da resistência mecânica dos materiais com a incorporação de nanomateriais

em sua estrutura (Schaefer; Justice, 2007); e usos de nanofluidos (fluidos com nanopartículas)

com objetivo de aumentar a lubrificação de peças metálicas e a troca térmica (Kleinstreuer; Xu,

2016).

Quanto a geração, Purohit et al. (2017) dividiram as nanopartículas em três categorias:

geração natural (cinza vulcânicas, bactérias magnetotáticas, minerais, etc.), acidental (resíduos

de processos industriais) e projetadas (metais, nanotubos de carbono, semicondutores, pontos

quânticos, óxidos metálicos, etc.). As nanopartículas de origem natural apresentam estruturas e

distribuição pelo meio ambiente aleatórias, enquanto as projetadas são em maioria nanomateri-

ais puros e com tamanho uniforme.

Com relação a essa síntese das nanopartículas, Khan et al. (2017) as dividiram em duas

abordagens principais: síntese destrutiva ou construtiva. Na primeira, uma peça grande de dado

material é dividida ou fatiada para criar nanopartículas desse material. Os métodos adotados

nessa síntese são moagem mecânica, desgaste químico, pulverização e eletro explosão. Já a se-

gunda é feita com o crescimento e montagem de unidades em nível atômico para gerar uma

nanoestrutura controlada. Como exemplo desse processo há a técnicas de aglomeração de áto-

mos e moléculas e síntese biológica através de bactérias, leveduras, fungos e algas (Khan et

al., 2017). O primeiro método é preferível para aplicações industriais, enquanto o segundo é

aconselhável quando se deseja nanoestruturas com precisão atômica (Purohit et al., 2017). As

propriedades associadas a nanoestrutura variam conforme a rota e os precursores adotados para

a síntese (Iqbal et al., 2012).
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Com base em suas propriedades físico-químicas e composição, Khan et al. (2017) clas-

sificaram as nanopartículas da seguinte forma:

∙ à base de carbono: fuleranos e nanotubos como principais exemplos. Os fuleranos são

de grande interesse comercial devido a sua condutividade elétrica, estrutura, afinidade

eletrônica e versatilidade. Já os nanotubos de carbono (carbon nanotubes, CNTs) são

estruturas semelhantes a folhas de grafite enroladas sobre si mesmas, com aplicações em

diferentes nanocompósitos;

∙ metálicas: partículas compostas por metais com propriedades ópticas, elétricas e mag-

néticas únicas. Por exemplo, nanopartículas revestidas de ouro amplamente utilizadas

para obter imagens em microscópios eletrônicos de varredura (Scanning Electron Micrs-

cope, SEM) com maior qualidade;

∙ cerâmicas: sólidos inorgânicos não metálicos, sintetizados via aquecimento e sucessi-

vos resfriamentos, com aplicações em catálise, fotocatálise e fotodegradação de corantes

(Thomas et al., 2015);

∙ semicondutoras: possuem propriedades entre metais e não metais, com aplicações em

equipamentos eletrônicos, principalmente;

∙ poliméricas: partículas orgânicas, normalmente, como formato de nanoesferas ou na-

nocápsulas, em sua maioria. Possuem aplicações como transportadores de medicamentos

diretamente o local alvo de tratamento (Abdellah; Abouelmagd, 2016);

∙ à base de lipídios: são nanopartículas com frações lipídicas e usadas em muitas aplica-

ções biomédicas, como transportadores de medicamentos e no tratamento contra o câncer

(Gujrati et al., 2014).

Quanto ao formato, as nanopartículas podem ser esféricas ou não. Uma partícula es-

férica pode ser descrita utilizando apenas uma medida, o diâmetro. Enquanto que partículas

não esféricas podem ser descritas adotando múltiplas medidas de comprimento e largura, o que

torna a abordagem para partículas não esféricas bastante complexa. Portanto, muitas técnicas

adotam um diâmetro esférico equivalente. Apesar de simplista e não tão precisa, o formato das

partículas geradas na maioria dos processos industrias é tal que assumir a esfericidade unitaria

não causa grandes problemas (Horiba, 2017).
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As nanopartículas podem ser emitidas para a atmosfera via processos naturais, como

erupções vulcânicas, ou através da ação humana, a citar a emissão de gases, a qual aumentou

consideravelmente nos últimos anos (Gomes, 2018). Uma vez no ambiente, um importante con-

ceito surge para descrever a suspensão de partículas no ar: o aerossol. Segundo Fuchs (1964), a

atmosfera terrestre é um aerossol, isto é, uma mistura de partículas líquidas ou sólidas suspensas

em um gás.

No cenário crescente das aplicações da nanotecnologia, a formação dos aerossóis é fa-

tor central para o seu desenvolvimento, proporcionando uma rota eficiente para a síntese de

nanopartículas, com controle de tamanho, composição e morfologia (Flagan, 2008).

Como as nanopartículas são constantemente emitidas para a atmosfera, torna-se fun-

damental a caracterização dos aerossóis em virtude dos riscos inerentes de contaminação. Essa

caracterização pode ser feita pelo tamanho, forma e conteúdo químico das partículas que o com-

põem, além da distribuição de tamanho de partícula, que desempenha papel central na física e

na química desses aerossóis (Camargo, 2019).

Com relação ao tamanho das partículas presentes nos aerossóis, ele podem ser classifi-

cados em monodispersos, quando estas apresentam um mesmo tamanho, ou em polidispersos,

quando as partículas presentes apresentam diferentes diâmetros, que podem variar em mais de

uma ordem de grandeza (Gomes, 2018). Segundo Colbeck e Lazaridis (2014), aerossóis mono-

dispersos são extremamente raros na natureza. Ademais, são úteis em diversas aplicações, como

para testes em filtros, estudo da dependência entre tamanho de partícula e suas propriedades e

calibração de instrumentos de medição de aerossóis (Arefin et al., 2017; Lind et al., 2010).

De acordo com Flagan (2008), a análise de mobilidade diferencial é a técnica primária

para determinar essa distribuição para partículas com diâmetro inferior a 1 𝜇m. Essa técnica

consiste em separar partículas carregadas com uma determinada carga ao atravessar um campo

elétrico específico. Essa separação é realizada em equipamentos comercias chamados de Ana-

lisadores de Mobilidade Elétrica ou DMA (Differential Mobility Analyzer). Nesses equipamen-

tos, um campo elétrico formado entre os eletrodos presentes no mesmo faz com que partículas

carregadas movam-se de acordo com sua mobilidade elétrica, a qual está relacionada com o

tamanho dessa partícula, sendo então coletadas ao final do equipamento (Intra; Tippayawong,

2009). Dessa forma, o DMA é capaz de separar, a partir de uma corrente de aerossol polidis-

persa que adentra o equipamento, uma faixa específica de tamanhos de partícula: a corrente
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monodispersa. É importante ressaltar que o termo monodisperso pressupõe um aerossol com

partículas de um único diâmetro (desvio padrão nulo). Assim, destaca-se que na realidade o

DMA é capaz de produzir uma corrente polidispersa com um pequeno desvio padrão, e desse

modo, neste trabalho o uso do termo "monodisperso"para se referir a essa corrente é uma apro-

ximação aceitável.

Este equipamento pode ser utilizado no estudo de partículas atmosféricas, de nucleação

ou condensação, de toxicologia por inalação, síntese de materiais, medição da qualidade do ar,

monitoramento ambiental de nanopartículas, entre outros (Flagan, 2008; Ferreira et al., 2012).

Nesse cenário, alguns trabalhos já foram conduzidos pelo Laboratório de Tecnologia de

Nanoaerossóis da FEQUI/UFU referentes ao assunto de classificação de partículas por mobi-

lidade diferencial. Em ordem cronológica, Dalcin (2013) projetou e construiu um DMA com

tecnologia própria da FEQUI/UFU, avaliando o seu desempenho. Camargo (2015), trabalhou

com o equipamento projetado por Dalcin (2013), objetivando melhorar o seu desempenho, além

de produzir um aerossol monodisperso, a partir de diferentes concentrações na entrada do equi-

pamento. Gomes (2018) estudou o atomizador comercial utilizado na produção do aerossol

polidisperso deste DMA, verificando sua capacidade de produzir concentrações uniformes de

partículas ao longo do tempo. Por fim, recentemente, Camargo (2019) projetou e construiu um

novo DMA, com altura de coluna menor que o dispositivo anterior, também com tecnologia

própria da FEQUI/UFU, com foco na separação de partículas ainda menores, buscando avaliar

seu desempenho, junto a um contador de partículas, e comparando o funcionamento do conjunto

com o de um equipamento comercial.

Do ponto de vista matemático, embora a literatura apresente estudos de caso envolvendo

a aplicação do DMA, pouco se sabe sobre a modelagem da separação da corrente de aerossol

polidisperso e, consequentemente, da corrente monodispersa (Camargo, 2015).

Diante do exposto, o presente trabalho tem por objetivo principal propor uma metodo-

logia sistemática para a modelagem da separação de nanopartículas em campo elétrico nestes

dois DMAs projetados e construídos pelo Laboratório de Tecnologia de Nanoaerossóis da FE-

QUI/UFU (assim, ao longo do texto, o termo DMA1 se refere ao DMA de maior altura de

coluna, e DMA2, ao de menor altura de coluna), de modo que, a partir das informações da

corrente de saída monodispersa, possa-se predizer a distribuição de tamanhos da corrente de

entrada. Para essa finalidade, foi proposto e resolvido um problema inverso considerando o
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algoritmo de evolução Diferencial (ED) como ferramenta de otimização e os resultados experi-

mentais obtidos por Gomes (2018), para o DMA1, e por Camargo (2019), para o DMA2. Dessa

forma, para os objetivos deste trabalho, foram consideradas como nanopartículas estruturas com

diâmetro de até 250 nm, tamanho máximo utilizado nos citados trabalhos.

Além deste, os objetivos específicos foram:

∙ Avaliar diferentes modelos para a representação da distribuição do tamanho de partícu-

las;

∙ Verificar a influência da concentração inicial da solução de NaCl utilizada na corrente

de aerossol polidisperso nos modelos propostos.

∙ Propor uma metodologia para predizer o perfil de concentração de uma corrente de

aerossol monodisperso.

Este trabalho está estruturado da seguinte forma: no Capítulo 2, tem-se a Revisão Bibli-

ográfica deste projeto, abordando os conceitos e as teorias pertinentes ao entendimento do que

foi proposto. No Capítulo 3 é apresentada a metodologia empregada nesse estudo. No Capítulo

4, os resultados obtidos são apresentados e discutidos. Finalmente, no Capítulo 5, foi feita a

conclusão do projeto, resgatando os principais resultados obtidos.
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2 REVISÃO BIBLIOGRÁFICA

No presente capítulo serão abordados temas de grande relevância para o desenvolvi-

mento e entendimento do projeto realizado. Nesse sentido, serão apresentados novos conceitos

e suas definições, além de trabalhos recentes e relevantes ao assunto tratado. Portanto, este ca-

pítulo resgatará as possibilidades de aplicação da nanotecnologia, bem como seus impactos;

os conceitos e propriedades dos aerossóis; os classificadores de mobilidade elétrica e os fun-

damentos por trás de seu funcionamento; e, por fim, a formulação e resolução de problemas

inversos através do algoritmo de Evolução Diferencial (ED).

2.1 APLICAÇÕES E IMPACTOS DAS NANOPARTÍCULAS

As nanopartículas podem ser utilizadas em diferentes áreas, como na indústria de cosmé-

ticos, integrando novos produtos, indústria farmacêutica, na tecnologia da informação e comu-

nicação, na indústria automobilística, na síntese química, na purificação da água, em aplicações

elétricas e magnéticas, na indústria alimentícia e na biotecnologia (Purohit et al., 2017).

Na indústria alimentícia, as nanopartículas são utilizadas para aprimorar o acondiciona-

mento dos produtos, aumentando a vedação das embalagens e reduzindo o gasto com matérias

primas. Ademais, alimentos frescos e vegetais podem ser protegidos de odores, umidade e ga-

ses através do uso de nanopelículas comestíveis (Purohit et al., 2017). Segundo Purohit et al.

(2017), já existem muitos produtos alimentícios disponíveis no mercado que contêm nanopartí-

culas de nutracêuticos (nutrientes específicos presentes nos alimentos com capacidade de tratar

doenças) em cápsulas e nanocápsulas de sabores.

Além disso, o potencial antimicrobiano que algumas nanopartículas possuem torna im-

portante suas aplicações na indústria alimentícia. De acordo com Hajipour et al. (2012) essa

característica das nanopartículas possui ainda mais potencial que os compostos orgânicos, os

quais possuem relativa toxicidade aos sistemas biológicos. Ademais, esse caráter antimicrobi-

ano torna também viável a aplicação dessas partículas na medicina e tratamento da água.

Com relação a medicina, as importantes aplicações da nanotecnologia levou a criação

do termo nanomedicina para descrever o uso dessa nova vertente tecnológica na área da saúde.

A Fundação Europeia da Ciência (European Science Foundation, ESF) define-a como a ciência

e a tecnologia capazes de diagnosticar, tratar e prevenir doenças e lesões traumáticas, aliviar a
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dor, além de preservar e melhorar a saúde, adotando para tal ferramentas moleculares e conheci-

mento molecular do corpo humano (ESF, 2004). Salata (2004) citou diferentes áreas em que as

nanopartículas podem atuar, a citar marcação biológica fluorescente, purificação de moléculas

e células biológicas, engenharia de tecidos, biochips em nanoescala, sondas de DNA, materiais

de substituição óssea, tecidos antimicrobianos e tecnologia microcirúrgica.

Ainda na medicina, uma importante aplicação das nanopartículas e que tem gerado inú-

meros trabalhos científicos é a distribuição de medicamentos (drug delivery), a qual tem a

possibilidade de entregar medicamentos na dosagem ótima e diretamente no local desejado,

reduzindo efeitos colaterais e contribuindo para a recuperação do paciente (Alexis et al., 2008).

Como exemplo dessa aplicação, Tyagi et al. (2018), desenvolveram e avaliaram o potencial

das pirrolobenzodiazepinas combinada a nanopartículas lipídicas e poliméricas na distribuição

de medicamentos para tratamento de tumores, obtendo resultados promissores. Gandhi e Roy

(2018) estudaram e avaliaram o uso de nanopartículas de caseína, uma proteína do leite, como

distribuidores da doxorrubicina para o tratamento do câncer de pâncreas, obtendo maior eficácia

que os medicamentos livres, ou seja, sem o agente de drug delivery. Além das aplicações no tra-

tamento de cânceres, a tecnologia de nanopartículas como drug delivery foi estudada por Vries

et al. (2017) com o objetivo de aumentar o tempo de permanência de medicamentos oftálmi-

cos na córnea, liberando gradualmente o princípio ativo e evitando a administração de grandes

doses com maior periodicidade.

No campo da comunicação e eletrônica, a nanotecnologia desempenha um importante

papel por permitir sistemas menores, mais rápidos, com maior capacidade de armazenamento

e menos consumo de energia (Bhattacharya et al., 2012). Esse avanço permitiu o desenvolvi-

mento da eletrônica impressa, método utilizado para criar dispositivos eletrônicos impressos

em uma variedade de substratos. Segundo Kosmala et al. (2011), é esperado que a eletrônica

impressa com tintas funcionais, contendo nanopartículas, como nanopartículas metálicas, cerâ-

micas e nanotubos de carbono, desenvolva-se rapidamente como um processo de produção em

massa de novos equipamentos eletrônicos. Essa potencial aplicação deve-se a estrutura única e

propriedades óticas e eletrônicas dos semicondutores e metais unidimensionais, que os tornam

chave para uma nova geração de eletrônicos, sensores e materiais fotônicos (Holzinger et al.,

2014).

Outro setor beneficiado pelas nanopartículas é o energético. Com suas características

catalíticas, elevada superfície de contato e atividade óptica, elas já são utilizadas para gerar
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energia a partir da hidrólise da água (Avasare et al., 2015) e podem ainda ser utilizadas para

armazenar energia em um nível nanométrico (Sagadevan, 2014).

As nanopartículas possuem também aplicações ambientais, possibilitando a fabricação

de materiais sustentáveis (como a Química Verde), a remediação de materiais contaminados

com substâncias perigosas e a fabricação de sensores para monitoramento ambiental (Khan et

al., 2017). Ainda há possibilidades de uso no tratamento da água, objetivando a remoção de

metais pesados e óleos, combate a atividade antimicrobiana e a dessalinização (Machado et

al., 2019); e controle de incêndios, através do aumento da resistência dos materiais ao fogo e

criação de novas substâncias para seu combate (Olawoyin, 2018).

Em contrapartida, apesar das vastas e promissoras aplicações, assim como qualquer tec-

nologia em desenvolvimento, as nanopartículas possuem efeitos adversos ao meio ambiente

e saúde humana que devem ser levados em conta quando se trabalha com elas. Justamente o

tamanho reduzido das nanopartículas, que confere a elas suas propriedades únicas, é o respon-

sável pelos riscos ambientais e à saúde associados aos seus usos (Camargo, 2019). Elas podem

se dispersar facilmente pelo meio, pela atmosfera, pelas águas, pelos solos e até pelos seres

vivos, além disso, as técnicas usuais de filtração não se aplicam a remoção desses materiais,

dificultando seu controle (Gomes, 2018).

Suas aplicações na agricultura, mesmo que em pequenas quantidades, como defensivos

agrícolas, podem ser prejudiciais, além de aumentar a dependência mundial com produtos quí-

micos em um momento em que há reconhecida ação em prol da limitação de seu uso (Purohit et

al., 2017). Khan et al. (2017) alertaram que o uso deliberado dessas nanopartículas, mesmo que

para tratamento ambiental, também é responsável por despejá-las nos solos e sistemas aquáti-

cos. No solo, a depender dos nanomateriais depositados, elas podem causar a redução na sua

fertilidade e qualidade (Purohit et al., 2017). Ademais, Purohit et al. (2017) abordaram que ape-

sar da nanotecnologia ser considerada como produção “limpa”, muitos materiais utilizados na

sua produção são tóxicos e grandes quantidades de água e energia são necessárias para a sua

fabricação.

Na água, essas partículas acarretam diversos prejuízos, como alertado por Navarro et

al. (2008) que abordaram os perigos que nanopartículas de prata dissolvidas na água podem

trazer as bactérias, algas e peixes, fora as alterações nas condições ecológicas do meio, como

mudanças de pH, salinidade e a presença de matéria orgânica (Handy et al., 2008).
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As nanopartículas podem entrar nos sistemas vivos por inalação ou ingestão e, uma vez

dentro do corpo, podem se deslocar para vários órgãos e tecidos, onde podem reagir com as

células, tornando-se tóxicas. Nesse sentido, o sistema respiratório representa um alvo em po-

tencial, pois além de ser a porta de entrada das partículas inaladas, ele compartilha ligação

direta com o sistema circulatório, possibilitando rápida dispersão das nanopartículas pelo corpo

(Ferreira et al., 2012). Uma vez no organismo, como relatado por Khan et al. (2017), as nano-

partículas podem se tornar letais por induzir reações celulares adversas e efeitos prejudiciais,

não observadas em partículas na escala micro.

Outra característica tóxica dessas nanopartículas é a habilidade de se organizarem em

volta das proteínas, a depender do tamanho, formato, grupos funcionais, entre outros. Devido

a essa ligação, essas partículas podem desencadear reações adversas, como perda de atividade

enzimática afetando o correto funcionamento do metabolismo (Khan et al., 2017).

Nesse sentido, a Administração de Segurança e Saúde Ocupacional dos EUA (OSHA,

do inglês Occupational Safety and Health Administration) relatou que aqueles que lidam com

pesquisas ou processos de produção de nanopartículas estão potencialmente expostos a riscos

de inalação, contato dérmico ou ingestão, dependendo dos procedimentos de manuseio dos ma-

teriais em vigor (OSHA, 2019). A OSHA (2019) também destacou que além de penetraram

facilmente na pele, as nanopartículas podem iniciar reações toxicológicas nos pulmões. Além

disso, essa toxicidade pode ser comparada a de outros químicos utilizados na produção indus-

trial, sendo dependente das propriedades físico-químicas das partículas, como tamanho, estado

de aglomeração, formato, estrutura cristalina, composição química e área superficial específica

(OSHA, 2019).

Ademais, como mostrado por Dong et al. (2016), essa vertente tecnológica ainda con-

centra nos países desenvolvidos a maior parte das pesquisas e trabalhos publicados. Este fato

retrata a desigualdade tecnológica existente no mundo, indicando que os avanços que esta área

pode fornecer podem não estar disponíveis a todos.

De modo geral, destaca-se que a nanotecnologia é uma área que concentra potenciais

aplicações nos mais diversos campos do conhecimento ao mesmo tempo em que apresenta

impactos ambientais e a saúde que não podem ser negligenciados. Portanto, torna-se impres-

cindível o desenvolvimento de estudos relacionados a tecnologia de separação e classificação

das nanopartículas, a fim de minimizar os efeitos negativos causados por elas e maximizar os
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comprovados benefícios já obtidos com seu uso.

2.1.1 Separação de Nanopartículas

Como já apresentado, o tamanho reduzido das nanopartículas dificulta a sua separação

através de métodos usuais. Dessa forma, diferentes técnicas foram desenvolvidas, dentre as

quais algumas serão apresentadas na presente seção.

Uma importante técnica para a separação de nanopartículas é o field-flow fractionation

ou FFF (fracionamento de fluxo de campo, em tradução livre). O FFF é uma técnica de sepa-

ração fluidodinâmica auxiliada por um campo de forças externo que permite a separação física

de pequenas quantidades de partículas, macromoléculas e coloides, numa faixa de massa de ng

a 𝜇g (Kammer et al., 2011). Basicamente, enquanto uma corrente carregando as espécies flui

através do canal de separação, um campo externo é aplicado perpendicular ao fluxo. Devido à

distribuição de tamanhos e diferenças físico-químicas na amostra, as partículas possuem dife-

rentes coeficientes de difusão, assim, para balancear a difusividade com o campo externo, as

partículas se distribuem em diferentes distâncias da parede do canal, o que varia o tempo de

retenção (Liu et al., 2012). Assim, o fluxo laminar carrega as partículas e em função dos dife-

rentes tempos de retenção, as partículas são separadas e coletadas, sem a presença de uma fase

estacionária (Paralab-Bio, 2019).

Dessa forma, o FFF compreende uma família de técnicas de separação, em que todas

possuem o mesmo princípio de funcionamento, mas diferem-se quanto ao campo externo apli-

cado, o qual pode ser um campo elétrico (eletrical-FFF), campo magnético (magnetic-FFF),

gradiente térmico (thermal-FFF), campo de forças centrífugas (sedimentation-FFF) (Liu et al.,

2012).

Além do FFF, há os métodos cromatográficos que são definidos como um processo de

separação de componentes de uma amostra pela sua distribuição entre um fluido corrente (fase

móvel) e um adsorvente (fase estacionária) (Blanch; Clark, 1996). A fase estacionária pode ser

sólida, um líquido adsorvido a um sólido ou gel, empacotada em uma coluna, ou espalhada por

uma superfície, formando um filme fino; já a fase móvel pode ser um líquido ou gás (Mota

et al., 2006). Um desses métodos é a cromatografia hidrodinâmica, ou HDC (hydrodynamic

chromatography), que se baseia na separação de partículas devido à velocidade do fluxo e seu

gradiente ao longo de uma coluna capilar empacotada com micropartículas não porosas, sendo
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capaz de separar partículas na faixa de 5 a 1200 nm (Majedi; Lee, 2015).

Outra categoria de técnicas de separação de nanopartículas é a eletroforese, em que se

destaca a eletroforese em gel e a eletroforese capilar. Essas técnicas se baseiam na mobilidade

das nanopartículas sob a ação de um campo elétrico, sendo bastante utilizadas para a separação

de partículas orgânicas e metálicas (Majedi; Lee, 2015).

A centrifugação também é uma técnica adotada. Ela foi estudada por Sousa et al. (2014)

na separação de nanopartículas de prata através da centrifugação de uma solução aquosa, com o

objetivo de provocar a sedimentação das partículas. Os autores avaliaram o processo através da

análise da velocidade de rotação e do tempo de centrifugação, e concluíram que a centrifugação

é um método eficiente, simples e rápido para a separação de nanopartículas de prata, além de

permitir a extensão para outros materiais.

Além disso, Sousa et al. (2014) compararam estas quatro técnicas de separação de na-

nopartículas segundo critérios que julgaram importantes na escolha do método, como a pos-

sibilidade de aumento de escala do processo (o scale-up), a possibilidade de ressuspender as

nanopartículas após a separação e a complexidade do método. As constatações feitas por eles

estão contidas na Tabela 2.1, onde “+” indica que o critério é possível e “-” indica que não.

Tabela 2.1 – Comparação dos Métodos de Separação (Sousa et al., 2014).

Método de Separação Ressuspensão Aumento de Escala Complexidade
Eletroforese + - Alta

FFF + + Alta
Métodos Cromatográficos - - Média

Centrifugação + + Média

Além dessas, a separação e classificação de partículas através da mobilidade diferen-

cial é uma das técnicas mais empregadas. Ela é a base para o funcionamento de diferentes

equipamentos, como o Analisador de Mobilidade Diferencial, ou DMA (Differential Mobility

Analyzer), e o Classificador de Partículas por Mobilidade de Varredura, ou SMPS (Scanning

Mobility Particle Sizer). Por ser essa técnica a temática central do presente trabalho, ela será

abordada em um tópico próprio neste capítulo.
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2.2 AEROSSOL: CONCEITOS E FUNDAMENTOS RELEVANTES

Segundo Biskos (2004), aerossol pode ser definido como um conjunto de partículas

sólidas ou líquidas, com tamanhos compreendidos entre 1 nm e 100 𝜇m, suspensas em um gás.

Apesar do termo ser popularmente utilizado para se referir a produtos de spray pressurizado,

é universalmente aceito e adotado para referir-se às partículas em suspensão no meio gasoso

(Hinds, 1999).

Quanto a origem do aerossol, essa ocorre a partir dos veículos automotores, da queima

de carvão e de biomassa, das atividades industriais, com a emissão de particulados em suas

chaminés, ou de forma natural, como ressuspensão da poeira no solo, evaporação da água e

atividade vulcânica (Feitosa, 2009). Uma vez formado, ele pode envolver uma variedade de

fenômenos, como poeira, vapor, fumaça, névoa, nuvens e poluição atmosférica.

A caracterização do aerossol é feita com informações da composição química, morfo-

logia e tamanho do espectro (Biskos, 2004). Por sua vez, o tamanho do espectro envolve dois

parâmetros, chaves para a compreensão deste estudo: o tamanho e concentração de partículas.

A determinação do tamanho das partículas não é uma tarefa simples, pois estas podem

assumir uma infinidade formas. Assim, essa caracterização é feita com base no diâmetro equi-

valente, explanado anteriormente. Já a concentração das partículas pode ser representada em

termos de massa ou número. Essa distinção decorre do fato que amostras de aerossol poli-

disperso possuírem massa e número de espectro bem distinto (Biskos, 2004). A concentração

numérica corresponde ao número de partículas por unidade de volume de aerossol; enquanto

que a mássica corresponde à massa de matéria das partículas por unidade de volume de ae-

rossol. Usualmente, a concentração mássica é adotada para partículas maiores que 1 𝜇m e a

concentração numérica é preferível para partículas submicrométricas (Camargo, 2019).

O aerossol também pode ser classificado em monodisperso ou em polidisperso. No ae-

rossol monodisperso, as partículas presentes apresentam diâmetros próximos, ou seja, estão

compreendidas dentro de uma estreita faixa de tamanhos, já no aerossol polidisperso, as partí-

culas apresentam diferentes tamanhos, que podem variar em mais de uma ordem de grandeza

(Dalcin, 2013). Os aerossóis monodispersos são extremamente raros na natureza e úteis em

diversas aplicações, como para testes em filtros, estudo da dependência entre tamanho de par-

tícula e suas propriedades e calibração de instrumentos de medição de aerossóis (Arefin et al.,
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2017; Lind et al., 2010).

2.2.1 Propriedades das Partículas do Aerossol: Mobilidade Mecânica

Segundo Biskos (2004), a mobilidade mecânica e elétrica são duas das mais importantes

propriedades das partículas em um aerossol, as quais são fundamentais para a caracterização do

mesmo em um analisador de mobilidade diferencial. A mobilidade de uma partícula pode ser

entendida como a sua capacidade de se mover em um gás em suspensão sob ação de um campo

de força específica (Gomes, 2018). Dessa forma, é presumível que os conceitos e princípios por

trás de ambas são peças-chave para o entendimento do presente estudo.

A começar pela mobilidade mecânica, tem-se que ela pode ser obtida através da Lei

de Stokes. Esta lei foi elaborada por George Gabriel Stokes, em 1851, para descrever a força

de arraste (𝐹𝐷) experimentada por objetos esféricos movendo-se no seio de um fluido viscoso

(gás ou líquido) num regime laminar, ou seja, com baixo número de Reynolds. De modo geral,

a mesma é válida para o movimento de objetos pequenos (abaixo de 0,2 mm) e em baixas

velocidades, o que justifica sua aplicação no estudo dos aerossóis (Gomes, 2018; Biskos, 2004).

Tal lei é expressa pela Equação 2.1, a qual define a força de arraste como:

𝐹𝐷 = 3𝜋𝜇𝑣𝑡𝑑𝑝, (2.1)

em que 𝑑𝑝 é o diâmetro da partícula, 𝑣𝑡 sua velocidade terminal e 𝜇 a viscosidade da partícula.

A velocidade terminal advém do balanço de forças que atuam sobre uma partícula em

queda, sob ação da gravidade, no seio de um gás em repouso. No mesmo sentido do movimento

de queda da partícula, surge uma força de arraste (𝐹𝐷), indicando a resistência do gás, a qual

possui direção contrária à força da gravidade ou força peso (𝐹𝐺), como mostra a Figura 2.1,

onde g é a aceleração da gravidade. Na realidade, a força 𝐹𝐺 é uma aproximação da diferença

entra a força peso da partícula e a força de empuxo proveniente do volume de fluido deslocado.

Ainda é importante comentar que no nível nanométrico outras forças podem surgir, que pratica-

mente não afetam o movimento de partículas maiores, dessa forma a Figura 2.1 representa uma

abordagem simplista deste processo.

Durante a queda, a partícula é acelerada devido à ação da gravidade e consequentemente

a força de arraste aumenta. Quando ambas se igualam, a partícula começa a cair com velocidade

constante, chamada de velocidade terminal de sedimentação, 𝑣𝑡𝑠.
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Figura 2.1 – Forças sobre uma partícula suspensa em um gás em repouso, sob ação da
gravidade (Vivas, 2007).

Sendo a mobilidade mecânica (B) de uma partícula definida como a razão entre a velo-

cidade terminal da mesma sob a ação do campo gravitacional e a força de arraste, ela pode ser

explicitada na equação anterior, de modo que se obtém:

𝐵 =
𝑣𝑡𝑠
𝐹𝐷

=
1

3𝜋𝜇𝑑𝑝
. (2.2)

Ressalta-se que a Lei de Stokes assume que a velocidade relativa do gás sobre a super-

fície da esfera é zero (Vivas, 2007). No entanto, esta suposição não se faz válida para partículas

muito pequenas, cujos tamanhos aproximam-se do caminho livre médio do gás. Tais partículas

sedimentam mais rapidamente que o previsto por Stokes em decorrência do “deslizamento” do

gás sobre a superfície da partícula, de modo que a força de arraste observada é menor que a

obtida pela Equação 2.1, sendo este fenômeno considerável para partículas menores que 1 𝜇m

(Dalcin, 2013).

Assim, em 1910, Ebenezer Cunningham derivou um fator de correção para a Lei de

Stokes para explicar o efeito de deslizamento. O fator ficou conhecido como fator de correção

de Cunningham (C), adimensional cujo valor é sempre maior que 1, a fim de reduzir o valor de

𝐹𝐷. Dessa forma, a Equação 2.3 corrigida por esse fator é:

𝐹𝐷 =
3𝜋𝜇𝑣𝑡𝑑𝑝

𝐶
, (2.3)

em que C é expresso em função do número de Knudsen (𝐾𝑛) da partícula, como representado

pela Equação 2.4:

𝐶 = 1 + 𝐾𝑛

{︂
1, 115 + 0, 471 exp

(︂
−0, 596

𝐾𝑛

)︂}︂
. (2.4)

Portanto, a mobilidade mecânica pode ser escrita como:

𝐵 =

⎧⎪⎨⎪⎩
𝐶

3𝜋𝜇𝑑𝑝
, para 𝑑𝑝< 1𝜇m

1

3𝜋𝜇𝑑𝑝
, para 𝑑𝑝> 1𝜇m

. (2.5)
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É importante destacar que a condição de regime laminar é primordial para chegar-se a

Equação 2.5 e é fundamental para o desempenho eficiente de qualquer classificador de mobili-

dade elétrica, de modo que as trajetórias das partículas sejam precisamente determinadas. Em

regime turbulento, o equipamento não operaria de modo eficaz, pois não haveria o deslizamento

do fluido, acarretando a ressuspensão de partículas (Camargo, 2015).

Definido o conceito de mobilidade mecânica, faz-se necessário explanar sobre outros

termos supracitados, como o caminho livre médio das moléculas no gás. Este é uma medida da

distância média percorrida por uma partícula (uma molécula, por exemplo) entre duas colisões

sucessivas com outras partículas (Huang, 2019). Sabe-se que no estado gasoso as moléculas

chocam-se constantemente. O mesmo ocorre em um aerossol, no qual as partículas em suspen-

são chocam-se com as moléculas do gás e essa interação está fortemente relacionada com o

transporte de partículas em um fluido (Camargo, 2019). Esta interação pode ser determinada

através do também citado número de Knudsen: um adimensional que relaciona o caminho livre

médio das moléculas no gás (𝜆) e o diâmetro da partícula (𝑑𝑝), através da expressão (Hinds,

1999):

𝐾𝑛 =
2𝜆

𝑑𝑝
. (2.6)

Se o fluido em estudo for o ar, 𝜆, em 𝜇m, pode ser determinado da seguinte forma

(Dullien, 1989):

𝜆 =
𝜇

0, 499𝑃

(︂
8𝑀

𝜋𝑅𝑇

)︂1/2
, (2.7)

em que P e T são, respectivamente, a pressão, em Pa, e temperatura absoluta, em K, do sis-

tema gasoso, 𝜇 é a viscosidade dinâmica do ar, em kg.m−1.s−1, M é a massa molar do ar, em

g.gmol−1, e 𝑅 é a Constante Universal dos Gases, em J.gmol−1.𝐾−1.

Em virtude do caminho livre médio e do tamanho da partícula, tem-se diferentes in-

terações entre as moléculas do gás e as partículas do aerossol. Este comportamento pode ser

caracterizado pelo número Knudsen. Para partículas muito maiores que o caminho livre médio,

ou seja, 𝐾𝑛 « 1, a partícula “enxergará” o meio gasoso como um meio contínuo. Enquanto que

para partículas muito menores que o caminho livre médio das moléculas do gás, 𝐾𝑛 » 1, a par-

tícula poderá deslizar através do vazio existente entre as moléculas do gás antes de se colidir

com outra molécula, sendo chamado de regime de deslizamento ou de regime de moléculas li-

vres (Gomes, 2018; Camargo, 2019). Este regime pode ocorrer em qualquer sistema de aerossol
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para partículas pequenas à pressão atmosférica ou onde a pressão estática local seja significati-

vamente menor que a atmosférica, para partículas maiores (Kulkarni et al., 2011). Já para 𝐾𝑛 ≈

1 tem-se a região de transição ou regime intermediário (Pui; Chen, 1997).

2.2.2 Propriedades das Partículas do Aerossol: Mobilidade Elétrica

Além da mobilidade mecânica, a mobilidade elétrica é outra propriedade de suma impor-

tância, sendo o princípio de funcionamento de equipamentos de limpeza do ar e instrumentos de

medição de amostragem de aerossóis, em que forças eletrostáticas são aplicadas para precipitar

ou redirecionar o movimento de partículas (Hinds, 1999).

Nestes equipamentos, um campo elétrico (E) é gerado e, na presença do mesmo, uma

partícula previamente carregada experimenta uma força elétrica (𝐹𝐸), a qual possui mesma di-

reção do campo (considerando que a partícula possui carga de sinal contrário ao campo gerado),

sendo proporcional a sua intensidade e à carga da partícula, como na equação a seguir:

𝐹𝐸 = 𝑛𝑒𝐸, (2.8)

em que e é a carga do elétron, ou carga elementar, e n é o número de cargas elementares, ou

seja, o produto ne representa a carga da partícula.

Da mesma forma que no caso anterior, no sentido contrário a força elétrica exercida pelo

campo elétrico, surge uma força de arraste do gás, 𝐹𝐷, que se opõe ao movimento da partícula,

como mostrado na Figura 2.2 (no caso da partícula carregada possuir mesmo sinal do campo

elétrico, a força elétrica possuiria sentido contrário ao campo, porém da mesma forma, a força

de arraste teria sentido contrário a força elétrica).

Figura 2.2 – Forças sobre uma partícula suspensa em um gás em repouso, sob ação de uma
força elétrica (Vivas, 2007).

Quando as forças se equilibram, 𝐹𝐷 = 𝐹𝐸 , a partícula se move com velocidade cons-

tante, chamada de velocidade terminal eletrostática, 𝑣𝑡𝑒. Deste modo, obtém-se a Equação 2.9 a



18

partir da igualdade das Equações 2.3 e 2.8:

𝑣𝑡𝑒 =
𝑛𝑒𝐸𝐶

3𝜋𝜇𝑑𝑝
. (2.9)

E, segundo a definição de mobilidade mecânica, Equação 2.5, obtém-se a expressão:

𝑣𝑡𝑒 = 𝑛𝑒𝐸𝐵. (2.10)

Sendo a mobilidade elétrica da partícula (𝑍𝑝) definida como a razão entre a velocidade

terminal da mesma sob a ação de campo elétrico e a intensidade deste, tem-se:

𝑍𝑝 =
𝑣𝑡𝑒
𝐸

. (2.11)

De outra forma, a mobilidade elétrica pode ser reescrita substituindo a Equação 2.9 na

Equação 2.11, resultando na Equação 2.12:

𝑍𝑝 =
𝑛𝑒𝐶

3𝜋𝜇𝑑𝑝
. (2.12)

Finalmente, pode-se relacionar as duas mobilidades da partícula através da Equação

2.13:

𝑍𝑝 = 𝑛𝑒𝐵. (2.13)

Da expressão resultante, destaca-se que a unidade da mobilidade mecânica, B, é ex-

pressa em termos de unidades de tempo/massa. E, dado que n é um número natural que indica

a quantidade de cargas elementares e e tem unidade de carga elétrica (Coulomb, no Sistema

Internacional), então a mobilidade elétrica, 𝑍𝑝, possui unidade de carga elétrica multiplicado

por unidade de tempo/massa.

2.2.3 Carregamento Elétrico de Aerossóis

Dado que o objeto de estudo deste trabalho é a classificação de nanopartículas em um

analisador de mobilidade elétrica, faz-se necessário abordar o modo como é feito o carrega-

mento elétrico do aerossol que o adentra. Afinal, nestes equipamentos, a separação e classifica-

ção é feita com base na capacidade de migração das partículas, através de um fluxo de ar, dentro

de um campo elétrico, onde uma faixa de tamanho desejada é coletada na fenda de classificação.
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O carregamento pode ocorrer através de dois mecanismos principais: por campo ou por

difusão (Falaguasta, 2005). O carregamento por campo é comumente atribuído às partículas

com diâmetro acima de 1 𝜇m, enquanto que o por difusão, àquelas menores que 0,4 𝜇m. Para

partículas compreendidas no intervalo entre esses valores, ambos os mecanismos apresentam

efeitos significativos (Dalcin, 2013). Dessa forma, devido à faixa de tamanho adotada neste

estudo, apenas o carregamento por difusão será abordado.

Com aplicações industriais e na medição de aerossóis, o carregamento por difusão é um

dos métodos de carregamento de partículas mais utilizados. Ele consiste no compartilhamento

de energia térmica entre os íons presentes no gás e as moléculas gasosas, obedecendo a teoria

cinética dos gases (White, 1963). Segundo essa teoria, as moléculas do gás movimentam-se

em todas as direções, chocando-se constantemente entre si e com as paredes do recipiente que

as contém (Zohuri, 2018). No aerossol, esse movimento aleatório, também chamado de movi-

mento browniano (movimento térmico aleatório devido à energia cinética de íons e partículas),

provoca a difusão dos íons através do gás e sua colisão com as partículas ali presentes. Assim,

eles acabam por se aderir às superfícies das partículas devido às forças atrativas oriundas da

aproximação íons-partículas (Hinds, 1999). Percebe-se então que o carregamento por difusão

não depende da presença do campo elétrico e pode ser classificado em unipolar ou bipolar,

conforme a carga dos íons no gás (Dalcin, 2013).

O carregamento por difusão unipolar decorre da interação do aerossol com um gás io-

nizado com cargas de apenas um sinal. O choque íon-partícula provoca o acúmulo de cargas

na superfície da partícula, produzindo um campo elétrico na mesma, que à medida que au-

menta com a reunião de novos íons também repele íons adicionais, reduzindo a probabilidade

de colisões e a velocidade do carregamento. Em outras palavras, quanto mais íons se aderem às

partículas, menos íons possuem energia suficiente para romper as forças de repulsão, reduzindo

lentamente a velocidade do íon, sem nunca chegar a zero (Vivas, 2007).

Nesse processo, uma maior eficiência de carregamento (maior fração de partículas carre-

gadas) é alcançada em comparação ao processo bipolar, pois no último tem-se a recombinação

de íons de sinais opostos, levando a formação de partículas neutras além das carregadas. Esse

fato também explica porque no carregamento unipolar o número partículas com múltiplas car-

gas é maior que o gerado no bipolar (Dalcin, 2013).

Segundo Biskos (2004), no carregamento unipolar o número máximo de cargas que se
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pode colocar em uma partícula é limitado por suas propriedades físicas, e ele pode ser atingindo

variando a concentração de íons e o tempo de exposição do aerossol no gás ionizado.

Já no carregamento por difusão bipolar, o aerossol interage com um gás ionizado com

cargas positivas e negativas. Assim, as partículas do aerossol que inicialmente são neutras

tornam-se carregadas em decorrência das colisões com os íons, e as partículas que são inici-

almente carregadas perdem sua carga através da interação com íons de carga oposta. A com-

petição de ambos os processos, carregamento e neutralização, resulta em um estado de carga

de equilíbrio, em que há tanto partículas neutras quanto carregadas positiva e negativamente

(Wiedensohler; Fissan, 1991). Dessa forma, é utilizada a lei Boltzmann para predizer a distri-

buição de cargas neste estado de equilíbrio, chamada de distribuição de cargas de equilíbrio de

Boltzmann.

Assim, a distribuição de carga de equilíbrio de Boltzmann representa a distribuição de

partículas neutras e carregadas em um estado de equilíbrio alcançado a partir do carregamento

por difusão bipolar. Além disso, essa distribuição é simétrica em relação a zero, ou seja, a fração

de partículas com n cargas positivas é igual a fração de partículas com n cargas negativas, como

pode ser visualizado na Tabela 2.2, que indica as porcentagens de cada carga para diferentes

tamanhos de partículas (Vivas, 2007). O número médio de cargas corresponde à média calculada

sem considerar o sinal das cargas. Destaca-se que a distribuição de cargas de equilíbrio de

Boltzmann é válida apenas quando as mobilidades dos íons positivos e negativos são similares

e suas concentrações numéricas são iguais (Dalcin, 2013).

Visto que o carregamento por difusão do aerossol ocorre a partir da interação entre o

mesmo e um gás ionizado, é válido apresentar os mecanismos como é feito a ionização. Segundo

Vivas (2007), esse é o processo através do qual átomos ou moléculas carregadas eletricamente

são produzidas, devido ao excesso ou falta de elétrons em relação ao átomo ou molécula neutra.

A ionização pode ocorrer através de processos físicos, em que, geralmente, separam-se

os elétrons de um átomo ou molécula neutra ao ser fornecido um nível de energia necessário

(energia de ionização), na forma de energia térmica, por exemplo, com o uso de chamas, com

radiações ionizantes (raio-X, luz ultravioleta, fontes radioativas tipo alpha - 𝛼, beta - 𝛽 ou

gamma – 𝛾), com aplicação de campo elétrico forte ou com o bombardeamento da amostra com

partículas (Dalcin, 2013). Assim, gera-se uma partícula com carga positiva e um elétron.

Dessa forma, no presente trabalho, a ionização foi feita através de um neutralizador
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Tabela 2.2 – Distribuição de cargas de equilíbrio de Boltzmann em partículas de aerossol
bipolarmente carregadas (Vivas, 2007).

𝑑𝑝 (nm) 𝑁̄
𝐹 (%)

< -3 - 3 -2 -1 0 +1 +2 +3 > +3
10 0,007 0,3 99,3 0,3
20 0,104 5,2 89,6 5,2
50 0,411 0,6 19,3 60,2 19,3 0,6

100 0,672 0,3 4,4 24,1 42,6 24,1 4,4 0,3
200 1,00 0,3 2,3 9,6 22,6 30,1 22,6 9,6 2,3 0,3
500 1,64 4,6 6,8 12,1 17,0 19,0 17,0 12,1 6,8 4,6
1000 2,34 11,8 8,1 10,7 12,7 13,5 12,7 10,7 8,1 11,8
2000 3,33 20,1 7,4 8,5 9,3 9,5 9,3 8,5 7,4 20,1
5000 5,28 29,8 5,4 5,8 6,0 6,0 6,0 5,8 5,4 29,8

10000 7,47 35,4 4,0 4,2 4,2 4,3 4,2 4,2 4,0 35,4
𝑑𝑝 é o diâmetro da partícula.
𝑁̄ é o número médio de cargas.
𝐹 é a porcentagem de partículas com o número de cargas indicado.

radioativo da marca TSI (Thermo-Systems Engineering Co.), responsável por produzir íons de

ar positivos e negativos. Conforme o trabalho de Biskos (2004), uma vez que as nanopartículas

entram no neutralizador, particularmente durante o tempo em que permanecem no carregador,

elas são primeiramente carregadas pela interação com gases ionizados. Assim, ao passar por

ele, as partículas de aerossol assumem uma distribuição de carga estacionária.

Com relação ao neutralizador da TSI, os fabricantes utilizam o modelo de Wiedensohler

(1988) para predizer a distribuição de cargas no equilíbrio, ao invés do supracitado modelo de

Boltzmann. Este último prevê uma distribuição de cargas simétrica, considerando mobilidade

similar dos íons positivos e negativos, no entanto as diferenças de mobilidade entre eles – devido

ao menor tamanho dos íons negativos (elétrons), que resulta em uma maior mobilidade com

relação aos íons positivos – leva a uma distribuição de cargas levemente assimétrica (Vivas,

2007).

Para contornar esse obstáculo, Wiedensohler (1988) propôs uma solução analítica para o

cálculo da distribuição de cargas bipolar para aerossóis em toda a faixa de tamanhos submicro-

métricos. Segundo Dalcin (2013), este modelo consiste em uma aproximação da teoria de Fuchs

para partículas menores que 70 nm e da solução de analítica de Gunn para partículas maiores

que 70nm. Assim, ele é utilizado para predizer a distribuição de cargas no estado estacionário

dos carregadores comerciais (Camargo, 2015). Sua fórmula analítica é dada pela Equação 2.14
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(Dalcin, 2013):

𝑓 (𝑛) = 10

{︃
5∑︁

𝑖=0

𝑎𝑖,𝑛[log (𝑑𝑝)]
𝑖

}︃
. (2.14)

A Equação 2.14 apresenta boa precisão para a distribuição de cargas calculadas nume-

ricamente por Fuchs na faixa de tamanhos de 1 nm a 1 𝜇m e cargas de 0, ±1 e ± 2. O termo

f (n) representa a fração de partículas com n unidades de carga elementar, 𝑑𝑝 é o diâmetro da

partícula em nm e 𝑎𝑖,𝑛 é o coeficiente de aproximação, cujos valores encontram-se na Tabela

2.3:

Tabela 2.3 – Coeficientes do modelo de distribuição bipolar de Wiedensohler(Vivas, 2007).

𝑎𝑖(𝑛) 𝑛 = −2 𝑛 = −1 𝑛 = 0 𝑛 = +1 𝑛 = +2
𝑎0 -26,3328 -2,3197 -0,0003 -2.3484 -44,4756
𝑎1 35,9044 0,6175 -0,1014 0,6044 79,3772
𝑎2 -21,4608 0,6201 0,3073 0,4800 -62,8900
𝑎3 7,0867 -0,1105 -0,3372 0,0013 26,4492
𝑎4 -1,3088 -0,1260 0,1023 -0,1553 -5,7480
𝑎5 0,1051 0,0297 -0,0105 0,0320 0,5049

Wiedensohler também assumiu, para os números de cargas mais elevados (maiores ou

iguais 3), a expressão de Gunn, dada pela Equação 2.15 (Dalcin, 2013):

𝑓 (𝑛) =
𝑒√︀

4𝜋𝜀0𝑑𝑝𝑘𝑇
exp

⎧⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎩
−
[︂
𝑛− 2𝜋𝜀0𝑑𝑝𝑘𝑇

𝑒2
ln

(︂
𝑍+

𝑖

𝑍−
𝑖

)︂]︂2
2

2𝜋𝜀0𝑑𝑝𝑘𝑇

𝑒2

⎫⎪⎪⎪⎬⎪⎪⎪⎭ , (2.15)

em que e = 1,60×10−9 C; 𝜖0 = 8,85×10−12 farad.m−1; k = 1,38×10−23 J.K−1; T = 298,15 K; e

𝑍+
𝑖 /𝑍

−
𝑖 = 0,875.

Sendo assim, Vivas (2007) estabeleceu que a Equação 2.14 é válida para o diâmetro da

partícula entre 1 nm e 1000 nm com n entre -1 e +1, bem como para o intervalo de 20 nm e

1000 nm com n variando de -2 a +2. Enquanto que a Equação 2.15 é indicada para o intervalo

de 70 nm e 1000 nm para o diâmetro da partícula e com carga igual a +3 ou superior. Estes

intervalos ocorrem, pois foi observado que partículas menores que 20 nm transportam até uma

carga elementar e menores que 70 nm, até duas cargas elementares (Camargo, 2019).

Assim, apresentado os conceitos fundamentais, a distribuição de cargas assimétrica pro-

posta por Wiedensohler para o carregamento bipolar é apresentada na Tabela 2.4.
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Tabela 2.4 – Distribuição de cargas de equilíbrio, segundo Wiedensohler, em partículas
carregadas bipolarmente (Camargo, 2019).

𝑑𝑝 (nm)
f (n) (%)

-2 -1 0 +1 +2 +3 +4 +5 >5
1 0,48 99,93 0,45
10 5,14 91,24 4,11
20 0,02 10,96 79,31 8,46 0,01
50 1,14 22,29 58,14 16,96 0,66

100 5,61 27,93 42,59 21,38 3,17 0,17
150 9.54 27,90 34,76 21,49 5,53 0,75 0,05
200 12,11 26,41 29,97 20,43 7,19 1,53 0,18 0,01
250 13,65 24,65 26,55 19,11 8,21 2,27 0,40 0,05
300 14,50 22,98 24,06 17,83 8,78 2,91 0,67 0,11
500 14,90 18,16 18,18 14,03 8,91 4,40 1,73 0,54 0,83
750 13,72 15,15 14,52 11,56 8,04 4,96 2,55 1,13 1,99

1000 12,61 13,85 12,35 10,39 7,54 5,00 2,93 1,54 2,86

2.3 CLASSIFICADORES DE MOBILIDADE ELÉTRICA

A classificação de partículas tem sido o foco de inúmeros estudos recentes e, nesse

sentido, uma grande variedade de equipamentos são descritos na literatura para tal fim. Cada um

destes se baseia em alguma propriedade específica da partícula – mobilidade elétrica, diâmetro

aerodinâmico, massa de partículas, emissão fotoelétrica, entre outras – para realizar a separação

em função do tamanho. No entanto, para classificar partículas na totalidade da faixa de 0,001

𝜇m a 100 𝜇m não há ainda uma técnica global, de modo que uma combinação de diferentes

técnicas deve ser adotada (Dalcin, 2013). De toda forma, é senso comum entre pesquisadores

que para partículas menores que 1 𝜇m a técnica baseada na mobilidade elétrica é a mais indicada

para medir o espectro de aerossol (Camargo, 2019).

Os classificadores de mobilidade elétrica separam partículas de aerossol previamente

carregadas segundo sua capacidade de movimentação através de um fluxo de ar limpo dentro

de um campo elétrico. Para este fim, diferentes arranjos e geometrias foram propostas, porém a

configuração mais comum é a cilíndrica, em que a amostra se move na direção axial exposta a

um campo elétrico com direção radial (Gomes, 2018).

Dentre os equipamentos pertencentes a esta classe de classificadores, destacam-se o

Classificador de Partículas por Mobilidade de Varredura (SMPS, do inglês Scanning Mobility

Particle Sizer), o Analisador de Aerossol Elétrico (EAA, do inglês Electrical Aerosol Analy-

ser), o Espectrômetro de Aerossol Elétrico (EAS, do inglês Electrical Aerosol Spectrometer),
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o Classificador de Partículas por Máquina de Exaustão (EEPS, do inglês Engine Exhaust Par-

ticle Sizer) e o Espectrômetro de Aerossol Rápido (FAS, do inglês Fast Aerosol Spectrometer).

Apesar de adotarem a mesma técnica para a medir distribuição de partículas, possuem carac-

terísticas próprias que podem tornar um mais indicado que outro para uma mesma faixa de

tamanhos.

De acordo com Intra e Tippayawong (2009), os primeiros usos da mobilidade elétrica na

medição de aerossóis são datados da primeira metade do século XX, com aplicações na medi-

ção de íons em gases (Zeleny, 1929) e na atmosfera (Chapman, 1937) e também na medição de

partículas em suspensão (Rohmann, 1923). Intra e Tippayawong (2009) relataram que Hewitt,

em 1957, foi um dos primeiros pesquisadores a utilizar um dispositivo de mobilidade elétrica

para medir partículas eletricamente carregadas, mas somente em 1966, Whitby e Clark, cons-

truíram o primeiro analisador prático, que ficou conhecido como Analisador de Aerossol de

Whitby, que posteriormente foi aperfeiçoado, por Liu e Pui (1974), o que originou o primeiro

dispositivo comercial: o Analisador de Aerossol Elétrico (EAA).

Considerado o precursor do atual SMPS, o funcionamento do EAA baseava-se no carre-

gamento unipolar do aerossol, a partir de um carregador de difusão de efeito corona (fenômeno

fotoquímico decorrente da ionização de partículas próximas a um campo elétrico forte, levando

à emissão de luz devido à recombinação dos íons e elétrons) e no uso de um sensor elétrico para

contagem das partículas (Dalcin, 2013). Nele, partículas carregadas selecionadas na fenda de

classificação são direcionadas para o eletrômetro gaiola de Faraday, que mede a carga total do

aerossol. As medidas são convertidas em concentração numérica de partículas a partir da carga

média delas. Assim, variando a tensão, partículas com diferentes tamanhos são coletadas e a

distribuição de tamanhos pode ser obtida. O EAA foi utilizado na medição da distribuição de

tamanho de aerossóis urbanos, com partículas de até 10 nm (Intra; Tippayawong, 2009).

Com a concepção do Amostrador de Partículas por Mobilidade Diferencial (DMPS, do

inglês Differential Mobility Particle Sizer), o EAA foi substituído. O DMPS foi desenvolvido

por Knutson e Whitby (1975) formado por um arranjo entre um DMA e um contador de partí-

culas, com capacidade de classificar partículas na faixa de 3 nm a 500 nm. Este equipamento era

composto por dois eletrodos coaxiais, com duas vazões de entrada e duas de saída, semelhantes

aos projetos atuais (Gomes, 2018).

Mirme (1994) desenvolveu o EAS (Espectrômetro de Aerossol Elétrico), que depois foi
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aperfeiçoado por Tammet et al. (2002). O dispositivo é capaz de classificar partículas na faixa

de 10 nm a 10 𝜇m. Este equipamento é composto por dois analisadores de mobilidade operando

em paralelo, em que um tubo usa carregamento por difusão unipolar e o outro, carregamento de

campo para carregar as partículas. Essa diferença reside na intenção de carregar da melhor forma

toda a faixa de partículas, pois para aquelas maiores que 1 𝜇m o carregamento por campo é mais

eficiente, enquanto que aquelas menores, principalmente menores que 0,4 𝜇m, o carregamento

por difusão é o mais aconselhado. Assim, a distribuição total dos tamanhos de partículas é

estimada pela combinação dos resultados de ambas colunas.

Graskow (2001) projetou e desenvolveu o Espectrômetro de Aerossol Rápido (FAS) para

classificar partículas na faixa de 1 nm a 100 nm. O carregamento no FAS ocorre por meio de

uma lâmpada de radiação ultravioleta que carrega o aerossol de entrada bipolarmente, enquanto

um classificador eletrostático realiza a separação das partículas. O classificador consiste em

dois eletrodos coaxiais, com um eletrodo central mantido carregado positivamente e o externo

(carcaça) aterrado. Então, as partículas positivas que adentram o equipamento são defletidas em

direção ao eletrodo externo e coletadas em uma série de onze anéis eletrômetros isolados, que

efetuam a medição da concentração das mesmas (Intra; Tippayawong, 2009).

O EEPS (Classificador de Partículas por Máquina de Exaustão), descrito por Johnson

et al. (2003), é um instrumento de medição de aerossol de resposta rápida. Comercialmente

disponível pela TSI, ele opera em pressão atmosférica com uma faixa de partículas detectáveis

entre 5,6 nm e 560 nm. O EEPS emprega um carregador de difusão unipolar para o aerossol

que entra e um classificador eletrostático para a separar as partículas segundo sua mobilidade.

Esse classificador é composto por dois eletrodos concêntricos, como no FAS, e então, com uma

série de 22 eletrômetros ao longo da coluna, detecta a concentração delas (Intra; Tippayawong,

2009).

Baseado no projeto do FAS, Reavell e Collings (2004) projetaram o Espectrômetro de

Mobilidade Diferencial (DMS, do inglês Differential Mobility Spectrometer). Nele, o carrega-

mento de partículas é realizado por meio de um carregador de difusão de fio corona, que resulta

em um aerossol carregado unipolarmente. Ele opera a uma pressão inferior a ambiente (250

mbar) e é capaz de oferecer respostas rápidas da classificação do aerossol e medição de partícu-

las na faixa de 5nm a 1000 nm de diâmetro (Intra; Tippayawong, 2009). A classificação ocorre

através de dois eletrodos concêntricos, como no EAS, EEPS e FAS, e então a tensão aplicada

no eletrodo central deflete as partículas para o eletrodo externo, aterrado, e uma série de 26
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anéis de eletrodos isolados presentes na parte interna da carcaça realiza a detecção e medição

da concentração de partículas.

Além dos equipamentos supracitados, há o Classificador de Partículas por Mobilidade

de Varredura, SMPS (Scanning Mobility Particle Sizer), o qual é o sistema mais amplamente

utilizado para a medição de partículas submicrométricas (Camargo, 2019). Seu funcionamento

foi descrito incialmente por Wang e Flagan (1990), que propuseram um arranjo entre um DMA e

um contador de partículas com o objetivo de reduzir o tempo requerido para medir a distribuição

sem afetar a sua resolução, sendo assim, foi possível acelerar a aquisição de dados e aumentar

a resolução prática da distribuição de tamanhos.

Este equipamento permite uma medida de elevada precisão, sendo adotado como pa-

drão de referência no desenvolvimento e fabricação de novos equipamentos (Camargo, 2019).

O SMPS é composto basicamente por um carregador de difusão bipolar (neutralizador), um

Analisador de Mobilidade Diferencial (DMA) e um Contador de Partículas por Condensação

(CPC).

O neutralizador é o responsável por promover o carregamento bipolar das partículas a

entrada do equipamento, que leva a uma distribuição de cargas assimétricas, devido à diferença

de mobilidade das espécies iônicas positivas e negativas, como descrito no modelo de Wie-

densohler (1988). O contador mede a concentração numérica das partículas e, para isso, adota

detectores ópticos, aconselhados para o carregamento bipolar, ou elétricos, recomendados para

o carregamento unipolar (Dalcin, 2013). Dessa forma, as diferenças principais entre o SMPS

e o EAA residem no carregamento bipolar do primeiro ao contrário do carregamento unipolar

presente no segundo; e nos detectores ópticos ao invés de elétricos para a contagem das partícu-

las. Já o DMA é o responsável por fazer a classificação das partículas segundo sua mobilidade,

direcionando-as a uma fenda de classificação na saída do equipamento, que será abordado com

mais detalhes em um tópico separado, por ser o foco principal deste trabalho.

Assim, no SMPS, o aerossol polidisperso previamente carregado no neutralizador atra-

vessa um impactador inercial, responsável por remover partículas maiores que o limite de de-

tecção. Em seguida, o DMA classifica as partículas através de suas habilidades em atravessar

o campo elétrico, de modo que uma pequena fração é coletada na fenda, formando o aerossol

monodisperso, que segue para o contador de partículas, responsável por medir a concentração

das mesmas (Camargo, 2019).
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O SMPS pode ser configurado com diferentes tipos de DMA, sendo mais comum o Long

ou o Nano. O Long-DMA é indicado para a classificação de partículas maiores, na faixa de 6 a

800 nm, enquanto o Nano classifica na faixa de 2 a 165 nm (Zoccal, 2010).

2.3.1 Analisador de Mobilidade Diferencial

Dentre os vários métodos desenvolvidos para a análise de nanopartículas em aerossóis,

o Analisador de Mobilidade Diferencial (DMA, do inglês Differential Mobility Analyzer) se tor-

nou o equipamento mais comum e amplamente utilizado para classificar partículas e produzir

aerossóis monodispersos (Intra; Tippayawong, 2009). Sua configuração típica consiste em dois

eletrodos concêntricos, entre os quais uma tensão é aplicada. O aerossol polidisperso carregado

é introduzido adjacente ao eletrodo externo enquanto que um fluxo de ar limpo é introduzido

adjacente ao eletrodo interno. O campo elétrico formado causa a migração das partículas car-

regadas no espaço entre ambos, devido à mobilidade elétrica, a qual está relacionada com o

tamanho das mesmas.

Destaca-se que o DMA não é capaz sozinho de determinar a distribuição de tamanhos

de partículas de uma amostra. Ele funciona como um classificador, tendo a função de selecionar

partículas dentro de uma estreita faixa de tamanhos de um aerossol inicialmente polidisperso.

Desse modo, a análise de mobilidade diferencial demanda que o classificador atue junto a um

contador de partículas (detector), que funciona como um sistema de aquisição de dados, me-

dindo a concentração de partículas na faixa selecionada pelo classificador (Flagan, 2008).

O DMA foi desenvolvido inicialmente com o objetivo de gerar amostras de partículas

monodispersas para a calibração de equipamentos, como foi proposto (Liu; Pui, 1974), que o

utilizaram para gerar partículas com tamanhos e concentrações precisamente conhecidas para

serem adotadas como padrões de calibração de um contador de partículas por condensação.

Posteriormente, a partir dos estudos de Knutson e Whitby (1975), o DMA foi apresentado como

um equipamento capaz de medir a distribuição de tamanhos de aerossóis.

A configuração típica do equipamento é o DMA cilíndrico (CDMA), composta por ele-

trodos cilíndricos e concêntricos, com o fluxo de aerossol no sentido axial e o campo elétrico

com direção radial. Entretanto, ao longo do tempo diferentes desenhos foram propostos, bus-

cando corrigir os efeitos da difusão browniana dentro do DMA, principalmente para as partícu-

las menores.
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Kousaka et al. (1986) foram um dos primeiros pesquisadores nessa linha. Eles investi-

garam teórica e experimentalmente os efeitos da difusão browniana na análise de aerossóis em

DMAs com diferentes comprimentos e para diferentes vazões de entrada. Foi observado que as

perdas difusivas foram significativas para partículas menores que 20 nm e que aumentavam com

a diminuição do tamanho. Também concluíram que essas perdas são reduzidas com a redução

do tempo de residência do aerossol no classificador, o que pode ser alcançado com diminui-

ção do comprimento do DMA ou aumento da vazão total no equipamento (que pode ser um

empecilho, devido à necessidade em se manter o fluxo laminar no equipamento).

Uma configuração cilíndrica alternativa foi proposta por Winklmayr et al. (1991), fi-

cando conhecido como DMA-Vienna, que oferecia vantagens na estabilização do fluxo a altas

vazões, que por sua vez ajudou a minimizar as perdas por difusão de partículas. O modelo ado-

tava uma entrada tangencial do aerossol no interior da região anular, formada pelos eletrodos

concêntricos, que proporcionava uma distribuição mais uniforme das partículas e minimizava

as perdas.

Zhang et al. (1995) propuseram um projeto diferente: com dois eletrodos em formato de

discos paralelos e um fluxo radial, em direção ao centro dos mesmos. Este equipamento ficou

conhecido como Radial-DMA (RDMA). Os autores reportaram que essa proposta apresenta

uma construção mais simples que o modelo cilíndrico clássico, pois possui menor quantidade

de peças de precisão que devem ser usinadas. O resultado foi um dispositivo mais compacto,

relativamente leve e de baixo custo. O RDMA apresentou uma alta eficiência na transmissão

de partículas, ou seja, baixas perdas, sendo bastante útil em faixas menores de partículas (3 -10

nm), porém para uma faixa maior de tamanhos obteve baixa resolução.

O Long-DMA é dispositivo baseado em uma versão melhorada do analisador de mobili-

dade elétrica proposto por Knutson e Whitby (1975). No entanto, seu projeto é associado a altas

perdas difusivas no fluxo de entrada que restringem seu desempenho para partículas menores

que 10 nm (Camargo, 2015). Outra configuração é o Nano-DMA, que se caracteriza por possuir

menor altura de coluna quando comparado a outros modelos de DMAs, por exemplo o Long-

DMA, o que leva a um menor tempo de residência do aerossol no equipamento. Chen et al.

(1996) propuseram a geometria com o objetivo de minimizar as perdas difusivas, espalhamento

de partículas e, posteriormente, usaram métodos numéricos para melhorar o projeto. O projeto

é baseado na configuração cilíndrica também e apresenta características de alta penetração de

partículas (baixa perda) e alta resolução de tamanhos.
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Já no início do século XXI, um DMA com altura de coluna ajustável foi desenvolvido

para classificar uma ampla faixa de tamanho de partícula, o ACLDMA, do inglês Adjustable-

Column Lenght DMA (Seol et al., 2002). Ele é caracterizado por um eletrodo interno ajustável

e capacidade de medir partículas na entre 1 nm até centenas de nanômetros.

Outras configurações alternativas podem ser listadas, como o DMA de placas paralelas,

composto por duas placas transversais, de modo que as partículas que possuem mobilidade elé-

trica muito pequena, antes não detectadas pelo DMA convencional, depositavam-se nas placas e

assim eram medidas (Alonso, 2006). Hontanon e Kruis (2009) projetaram e desenvolveram um

DMA capaz de operar com elevadas vazões de aerossol, alcançando resolução comparável à de

dispositivos convencionais, mostrando a viabilidade da utilização de DMAs em grande escala,

com vazões superiores à de escala laboratorial. Cita-se também o DMA de Cai et al. (2017),

de configuração cilíndrica e tamanho reduzido, para classificar partículas menores que 3 nm e

operando a baixas vazões.

Apresentados alguns dos estudos e geometrias propostas para os analisadores de mo-

bilidade elétrica (DMA), os conceitos e fundamentos para seu funcionamento serão abordados

em um tópico separado, em que serão introduzidas também as equações que descrevem o mo-

vimento das partículas carregadas em seu interior.

2.3.2 Outros Equipamentos

Além da técnica de mobilidade elétrica, outros métodos podem ser adotados para a

medição do espectro de tamanho de nanopartículas em aerossóis. Estes métodos alternativos

baseiam-se em propriedades, como o diâmetro aerodinâmico, massa de partículas, emissão fo-

toelétrica ou superfície ativa da partícula. Entre tais equipamentos destacam-se o Electrostatic

Low-Pressure Impactor (ELPI ou impactador eletrostático de baixa pressão, em tradução livre)

e a Diffusion Battery (DB ou bateria de difusão).

O ELPI é um instrumento utilizado extensivamente em testes de motorers, no estudo

das emissões automotivas, devido a seu rápido tempo de resposta e habilidade de medir espec-

tro de partículas em condições de transporte transiente (Dalcin, 2013). Ele utiliza o diâmetro

aerodinâmico da partícula como técnica para a classificação, além de medir a concentração e

distribuição de partículas em número (Giechaskiel et al., 2014). O dispositivo utiliza um carre-

gador de difusão tipo carona que carrega unipolarmente as partículas. Essas partículas passam
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por um impactador em cascata de baixa pressão, que é composto por uma série de 12 estágios

eletricamente isolados. Uma vez impactada por algum estágio específico, a partícula produz

uma corrente elétrica que é registrada em tempo real por um eletrômetro.

A bateria de difusão separa as partículas segundo sua difusividade em um gás (Biskos,

2004). Nelas o fluxo do aerossol é passado através de um sistema de telas ou tubos onde partí-

culas menores que a difusividade de corte penetram enquanto o resto precipita nas paredes do

dispositivo. Uma série de tubos são utilizados para coletar partículas com diferentes difusivi-

dades e, logo, diferentes tamanhos, e um contador de partículas por condensação encarrega-se

de medir a concentração numérica de partículas em cada estágio. Para acelerar a coleta de da-

dos, o DB pode ser utilizado combinado a um carregador de difusão tipo corona para carregar

partículas e eletrômetros, para realizar a medição em tempo real (Amaral et al., 2015).

A classificação de partículas também pode ser realizada com microscópios. Segundo

Vincent (2007) a amostragem de aerossol para análise do tamanho de partícula, em um micros-

cópio, geralmente envolve a coleta de partículas diretamente dos filtros, seguida pela prepara-

ção do filtro para melhorar a visibilidade. Além das dimensões das partículas, a microscopia

eletrônica também examina a morfologia delas (Giechaskiel et al., 2014). Entretanto, uma des-

vantagem deste método apontada por Giechaskiel et al. (2014) é o tempo gasto para a análise.

2.4 DMA: CONCEITOS E FUNCIONAMENTO

Após apresentar em que consiste a técnica de mobilidade elétrica para a separação de

partículas, o objetivo desta seção é apresentar conceitos e princípios relevantes ao entendimento

da separação e classificação em um Analisador de Mobilidade Diferencial ou DMA, foco deste

trabalho.

2.4.1 Princípio de funcionamento do DMA

Como comentado, o DMA é um equipamento capaz de classificar partículas presentes

em aerossol segundo suas mobilidades elétricas. Para este fim, sua configuração consiste em

dois eletrodos metálicos cilíndricos e concêntricos, em que no eletrodo interno é aplicado uma

tensão negativa, enquanto que o externo é mantido aterrado, de modo que surge no espaço anular

um campo elétrico. O aerossol a ser classificado é alimentado na porção superior e então o fluxo

de partículas percorre o equipamento no sentido axial e o campo elétrico, com sentido radial,
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seleciona as partículas que serão coletadas na fenda de classificação, segundo sua mobilidade.

O dispositivo é composto por duas vazões de entrada e duas de saída. A Figura 2.3 traz uma

representação esquemática de um DMA, indicando as componentes da velocidade da partícula,

em que L indicando a distância entre a entrada de aerossol e a fenda de classificação.

Figura 2.3 – Distribuição de vazões no DMA.

As corrente de alimentação de aerossol polidisperso (𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦) – que representa o aerossol

a ser classificado – e de ar de invólucro ou ar de diluição (𝑄𝑠ℎ) – que contém ar puro, sem

partículas – entram no equipamento na porção superior do mesmo, sendo que a primeira é ali-

mentada próxima ao eletrodo externo, enquanto que a segunda, próxima ao eletrodo interno. O

ar de diluição tem a função de homogeneizar a alimentação e forçar o aerossol polidisperso a

percorrer axialmente o espaço anular, sem que haja perturbação entre esses dois fluxos lamina-

res, evitando ressuspensão de partículas (Gomes, 2018).

Na parte inferior do dispositivo estão localizadas as correntes de saída: vazão de aerossol

monodisperso (𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜), que consiste no aerossol classificado, e vazão de excesso (𝑄𝑒𝑥𝑐), que

contém as partículas que não foram selecionadas pela fenda de classificação ou que ficaram

retidas no interior do DMA.

No interior do equipamento as partículas descrevem diferentes trajetórias de acordo com

a carga em sua superfície. De acordo com a tensão negativa aplicada no eletrodo interno, uma

estreita faixa de tamanhos de partículas com uma mobilidade elétrica específica será coletada.

As partículas negativas sofrem efeito de repulsão devido a essa tensão, de modo que estas

afastam-se do cilindro central, indo de encontro ao externo, sendo eliminadas na corrente de
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excesso. As partículas neutras não sofrem efeito do campo elétrico e saem pela corrente de

excesso. Já as partículas com carga positiva são atraídas pelo campo elétrico e se depositam em

diferentes posições, do seguinte modo:

∙ Partículas com mobilidade elétrica maior que aquela pré-selecionada para coleta, ou

seja, partículas com menor diâmetro que o selecionado, ficam retidas na porção superior

do eletrodo interno, acima da fenda de classificação;

∙ Partículas com menor mobilidade, ou seja, maior diâmetro que o selecionado, são co-

letadas após a fenda de classificação, sendo eliminadas na corrente de ar de excesso;

∙ Partículas com mobilidade próxima ou equivalente a selecionada, ou seja, com diâ-

metro dentro da estreita faixa selecionada para classificação, são coletadas na fenda e

formam a corrente de aerossol monodisperso.

Essa relação inversamente proporcional entre a mobilidade elétrica (𝑍𝑝) e o diâmetro da

partícula (𝑑𝑝) pode ser visualizada na Equação 2.12, introduzida anteriormente:

𝑍𝑝 =
𝑛𝑒𝐶

3𝜋𝜇𝑑𝑝
.

2.4.2 Componentes da velocidade da partícula

Uma vez dentro do DMA, a partícula se desloca por diferentes trajetórias, segunda sua

mobilidade, e descrever esse movimento torna-se imprescindível para a operação do dispositivo.

Assim, essa trajetória está relacionada as contribuições das componentes axial e radial, em

termos de coordenadas cilíndricas:

1) Velocidade Axial:

Considerando 𝑣𝑧 como sendo a velocidade axial média da partícula, suposta como a

mesmo do gás, a vazão volumétrica Q pode então ser expressa por:

𝑄 = 𝑣𝑧𝐴. (2.16)

Sendo A é a área da seção transversal da região anular do DMA, ela pode ser definida

por:

𝐴 = 𝐴𝑒 − 𝐴𝑖 = 𝜋
(︀
𝑟2𝑒 − 𝑟2𝑖

)︀
, (2.17)



33

em que 𝐴𝑒 e 𝐴𝑖 são respectivamente as áreas das seções transversais dos cilindros externo e

interno e 𝑟𝑒 e 𝑟𝑖 são seus respectivos raios, conforme esquematizado na Figura 2.4.

Figura 2.4 – Seção transversal do DMA.

Portanto, a velocidade axial média do aerossol e, por consequência, da partícula dentro

do DMA pode ser representada por:

𝑣𝑧 =
𝑄

𝜋 (𝑟2𝑒 − 𝑟2𝑖 )
. (2.18)

2) Velocidade Radial:

A velocidade radial da partícula, 𝑣𝑟, pode ser obtida a partir da seguinte equação:

𝑣𝑟 = 𝐸𝑍𝑝, (2.19)

em que E é a intensidade do campo elétrico, a qual para cilindros concêntricos pode ser dada

através da Equação 2.20:

𝐸 =
𝑉

𝑟 ln
(︁

𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︁ , (2.20)

com V sendo a tensão elétrica aplicada no eletrodo interno ou central.

Já a mobilidade elétrica, 𝑍𝑝, presente na Equação 2.19 pode ser obtida pela Equação

2.12, apresentada anteriormente:

𝑍𝑝 =
𝑛𝑒𝐶

3𝜋𝜇𝑑𝑝
.

2.4.3 Função de Transferência

Com o propósito de avaliar o funcionamento dos classificadores, isto é, sua capacidade

de produzir um aerossol monodisperso a partir de um aerossol polidisperso, surge o conceito
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de função de transferência, Ω. De acordo com Biskos (2004), a função de transferência de

qualquer sistema de classificação por mobilidade elétrica é definida como a probabilidade de

uma partícula com mobilidade elétrica 𝑍𝑝 na entrada do equipamento ser coletada na fenda

de classificação, localizada na saída do mesmo. Martinsson et al. (2001) definiram função de

transferência como a penetração de partículas em função da mobilidade elétrica para uma de-

terminada tensão aplicada e configuração de vazões adotada. Portanto, ela pode ser entendida

como a relação entre a concentração de partículas na saída (𝑁𝑜) e concentração de partículas na

entrada (𝑁𝑖) (Song et al., 2006):

𝑁𝑜 = Ω (𝑍𝑝)𝑁𝑖. (2.21)

Uma vez que o aerossol entra no DMA, as partículas com mobilidade maior que 𝑍𝑝 são

coletadas antes da fenda de classificação, enquanto que aquelas com menor mobilidade, depois.

Apenas uma estreita faixa de partículas, compreendidas em um intervalo de mobilidade elétrica

[𝑍𝑝 – ∆𝑍𝑝; 𝑍𝑝 + ∆𝑍𝑝] possuem probabilidade de serem coletadas na fenda, o que leva a um

formato triangular da função de transferência (Dalcin, 2013). A Figura 2.5 traz uma represen-

tação esquemática desse processo para um arranjo simples de classificação, onde partículas são

introduzidas na entrada de aerossol e coletadas em um sensor à jusante.

O modelo de função de transferência triangular é bastante difundido e ficou caracteri-

zado como a condição de idealidade da performance de um DMA, dependendo unicamente das

relações entre as vazões de entrada e saída e vazão total (Martinsson et al., 2001). Essa ide-

alidade na função de transferência é observada na operação do DMA com vazões simétricas,

isto é, vazão de aerossol de excesso igual a vazão de ar de invólucro, e vazão de aerossol po-

lidisperso igual a vazão aerossol monodisperso (𝑄𝑒𝑥𝑐 = 𝑄𝑠ℎ e 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦 = 𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜), sendo este o

modo operacional mais comumente utilizado (Karlsson; Martinsson, 2003). A Figura 2.5 retrata

a função de transferência ideal.

No entanto, a idealidade da função de transferência dificilmente é alcançada. Segundo

(Hummes et al., 1996) os desvios da idealidade são causados por efeitos difusivos que causam

perdas nas correntes de entrada e saída e também ampliam o fluxo de aerossol, responsável

por espalhar as partículas dentro do DMA. Segundo os autores, o equipamento trabalha bem

na faixa de 50 a 500 nm. No entanto, torna-se gradativamente mais difícil classificar com a

redução do diâmetro, especialmente partículas menores que 20 nm, devido ao aumento dos

efeitos difusivos. Assim, a função de transferência triangular é estritamente válida na faixa
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Figura 2.5 – Representação da função transferência do analisador de mobilidade (adaptado de
Biskos (2004)). 𝑍*

𝑝 indica o ponto médio da função de transferência.

de tamanhos em que a difusão de partículas pode ser negligenciada (Hummes et al., 1996).

Karlsson e Martinsson (2003) listaram, além dos efeitos difusivos, as imperfeições no projeto

do DMA e vazões mal ajustadas como causas do desvio da idealidade e consequente degradação

do formato triangular.

A função de transferência ideal, baseada em fluxos simétricos, pode ser caracterizada

segundo sua altura (h), largura à meia altura (FWHM, full width at half maximum) e área (A)

((Martinsson et al., 2001)):

ℎ = 1; (2.22a)

𝐹𝑊𝐻𝑀 = 𝜃𝑍0 =
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

𝑍0; (2.22b)

𝐴 = ℎ . 𝐹𝑊𝐻𝑀 =
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

𝑍0; (2.22c)

em que 𝜃 é a largura à meia altura relativa (relative full widh at half maximum, ∆𝑍𝑝/𝑍0 (Knut-

son; Whitby, 1975)) e 𝑍0 é a mobilidade elétrica no ponto médio, equivalente a 𝑍*
𝑝 .

O termo FWHM é um parâmetro para caracterizar uma função ou uma curva e se refere

ao seu abaulamento. Ele é dado pela diferença entre dois valores extremos da variável indepen-

dente na região em que a função atinge metade de seu valor máximo, como apresenta a Figura

2.6.

Knutson e Whitby (1975) definiram o valor da mobilidade elétrica no centro do inter-

valo, 𝑍*
𝑝 , e a largura do intervalo, ∆𝑍𝑝, como segue:

𝑍*
𝑝 =

(𝑄𝑠ℎ + 𝑄𝑒𝑥𝑐)

4𝜋𝑉 𝐿
ln

(︂
𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︂
. (2.23)
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Figura 2.6 – Conceito de FWHM.

∆𝑍𝑝 =
(𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦 + 𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜)

4𝜋𝑉 𝐿
ln

(︂
𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︂
. (2.24)

Assim:

∆𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

=
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦 + 𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜

𝑄𝑠ℎ + 𝑄𝑒𝑥𝑐

. (2.25)

É válido destacar que o 𝑍*
𝑝 representa a mobilidade elétrica da partícula com a maior

probabilidade de captura na fenda de classificação, visto que se refere ao pico da função de

transferência. Desse modo, para fluxos simétricos (𝑄𝑒𝑥𝑐 = 𝑄𝑠ℎ e 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦 = 𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜):

∆𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

=
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

. (2.26)

Segundo Hummes et al. (1996), no caso de não ter perdas e sem efeito difusivo, a altura

da função de transferência deve ser 1 (ℎ = 1), evidente na Equação 2.22a, e a largura relativa

baseada na mobilidade elétrica deve ser igual a 0,1, ou seja, ∆𝑍𝑝/𝑍
*
𝑝 = 0, 1, que representa uma

razão entre a vazão de ar de invólucro (ou de excesso) com relação ao aerossol polidisperso (ou

monodisperso) de 10:1.

Assim a função de transferência ideal de Knutson e Whitby (1975) é:

Ω (𝑍𝑝) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

1 +
𝑄𝑠ℎ

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

(︂
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

− 1

)︂
, 1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

≤ 𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

≤ 1

1 +
𝑄𝑠ℎ

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

(︂
1 − 𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

)︂
, 1 <

𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

≤ 1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

0,
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

< 1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

ou
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

> 1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

. (2.27)

Os intervalos de 𝑍𝑝 são adotados com respeito a continuidade da função em seu domínio.

No modelo acima (2.27), as variáveis de projeto são as próprias condições de vazão adotadas na

operação do equipamento. Uma vez que a função de transferência descreve a performance de um
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DMA, fornecendo uma relação entre as vazões monodispersas e polidispersa, sua investigação

torna-se imprescindível, de modo que constitui o foco deste trabalho. Dessa forma, diferentes

modelos de função de transferência que expressam os desvios da idealidade serão apresentados

em uma seção à parte.

2.4.4 Diâmetro da partícula coletada

Apresentado os princípios por traz do funcionamento do DMA, torna-se necessário abor-

dar como é feito o cálculo do diâmetro da partícula coletada. Ao adentrar o DMA, a partícula

atraída leva um tempo específico para percorrer o espaço anular (ou seja, a distância entra 𝑟𝑒 e

𝑟𝑖), o qual é chamado de 𝑡𝑟. Esse tempo pode ser obtido a partir da derivada primeira do espaço

percorrido, 𝑑𝑟, com relação ao tempo gasto, 𝑑𝑡, ou seja, a velocidade radial:

𝑣𝑟 = −𝑑𝑟

𝑑𝑡
. (2.28)

O sinal negativo no diferencial acima (2.28) é adotado para indicar o sentido contrário

entre o movimento da partícula (do cilindro externo para o cilindro interno) e o sentido de

crescimento da coordenada cilíndrica r (de dentro para fora).

Substituindo as Equações 2.19 e 2.20 em 2.28 e resolvendo a equação diferencial ordi-

nária obtida é possível obter uma expressão para o tempo 𝑡𝑟 como mostra a Equação 2.29:

𝑡𝑟 =
1

2

ln
(︁

𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︁
𝑉 𝑍𝑝

(︀
𝑟2𝑒 − 𝑟2𝑖

)︀
. (2.29)

Além do movimento radial da partícula, fruto do efeito de atração devido ao campo

elétrico, a partícula também descreve um movimento axial, de modo que o tempo gasto para

percorrer a distância 𝐿 (Figura 2.3), 𝑡𝑧, é dado por:

𝑡𝑧 =
𝐿

𝑣𝑧
. (2.30)

Assim, substituindo a Equação 2.18 em 2.30, obtém-se:

𝑡𝑧 =
𝐿𝜋 (𝑟2𝑒 − 𝑟2𝑖 )

𝑄
. (2.31)

Para a partícula coletada na fenda de classificação, ou seja, para a partícula que possui

diâmetro igual ou próximo ao diâmetro selecionada para coleta, os tempos 𝑡𝑟 e 𝑡𝑧 são iguais.
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Isto é, o tempo gasto para a partícula percorrer a distância 𝐿 é o mesmo gasto para percorrer

o espaço anular. Essa igualdade deve-se ao movimento oblíquo descrito pela partícula. Por-

tanto, igualando as Equações 2.29 e 2.31, tem-se a expressão para determinar a mobilidade da

partícula coletada:

𝑍𝑝 =
𝑄

2𝜋𝑉 𝐿
ln

(︂
𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︂
. (2.32)

Portanto, observa-se que a mobilidade elétrica da partícula coletada na fenda depende

das dimensões do DMA, da tensão aplicada (𝑉 ) e da vazão total (𝑄) no interior do equipamento.

Dessa forma, o diâmetro da partícula de coleta pode ser encontrado substituindo 𝑍𝑝 na Equação

2.32 pela expressão dada pela Equação 2.12, obtendo a seguinte equação:

𝑑𝑝 =
2𝑛𝑒𝐿𝑉 𝐶 (𝑑𝑝)

3𝑄𝜇 ln

(︂
𝑟2𝑒
𝑟2𝑖

)︂ . (2.33)

Da Equação 2.33, destaca-se que o fator de Cunningham, 𝐶, é função de 𝑑𝑝 (vide Equa-

ção 2.4), de modo que a obtenção de 𝑑𝑝 se torna um processo iterativo.

Ademais, retomando a função de transferência ideal, de Knutson e Whitby (1975),

observa-se que a largura da banda de mobilidade elétrica, [𝑍*
𝑝 – ∆𝑍𝑝; 𝑍*

𝑝 + ∆𝑍𝑝], representa as

partículas com capacidade de serem coletadas. Assim, é possível determinar a mobilidade das

partículas que indicam os limites inferior (𝑍𝑝1) e superior (𝑍𝑝2) desse intervalo, que podem ser

equacionados como:

𝑍𝑝1 = 𝑍*
𝑝 − ∆𝑍𝑝; (2.34a)

𝑍𝑝2 = 𝑍*
𝑝 + ∆𝑍𝑝. (2.34b)

Sabe-se que o termo FWHM, presente no modelo triangular, representa a largura total na

metade do ponto máximo. Assim, considerando um formato triangular ideal na função de trans-

ferência, esquematicamente representado na Figura 2.7, através de semelhança de triângulos é

possível obter que ∆𝑍𝑝 = FWHM.

Dessa forma, tem-se que:

𝑍𝑝1 = 𝑍*
𝑝 − 𝐹𝑊𝐻𝑀 = 𝑍*

𝑝 −
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

𝑍*
𝑝 ; (2.35a)

𝑍𝑝2 = 𝑍*
𝑝 + 𝐹𝑊𝐻𝑀 = 𝑍*

𝑝 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

𝑍*
𝑝 . (2.35b)
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Figura 2.7 – Relação entre FWHM e a largura da base do triângulo.

Simplificando:

𝑍𝑝1 = 𝑍*
𝑝

(︂
1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

)︂
; (2.36a)

𝑍𝑝2 = 𝑍*
𝑝

(︂
1 +

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

)︂
. (2.36b)

A partir da Equação 2.12, pode-se então escrever os diâmetros das partículas referente

as mobilidades elétricas 𝑍𝑝1 e 𝑍𝑝2:

𝑑𝑝1 =
𝑛𝑒𝐶1

3𝜋𝜇𝑍𝑝1

=
𝑛𝑒𝐶1

3𝜋𝜇𝑍*
𝑝

(︁
1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

)︁ ; (2.37a)

𝑑𝑝2 =
𝑛𝑒𝐶2

3𝜋𝜇𝑍𝑝2

=
𝑛𝑒𝐶2

3𝜋𝜇𝑍*
𝑝

(︁
1 +

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

)︁ . (2.37b)

Ainda segundo a Equação 2.12, é possível também escrever o diâmetro da partícula com

maior capacidade de ser coletada, 𝑑*𝑝¸ ou seja, o diâmetro que possui a mobilidade elétrica 𝑍*
𝑝 :

𝑑*𝑝 =
𝑛𝑒𝐶*

3𝜋𝜇𝑍*
𝑝

. (2.38)

Portanto, pode-se obter a relação entre os diâmetros que representam os limites inferior

(𝑑𝑝1) e superior (𝑑𝑝2) da banda de classificação, segundo o modelo de função de transferência

triangular ideal:

𝑑𝑝1 = 𝑑*𝑝
𝐶1

𝐶*
1(︁

1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

)︁ ; (2.39a)

𝑑𝑝2 = 𝑑*𝑝
𝐶2

𝐶*
1(︁

1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

)︁ . (2.39b)
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2.4.5 Balanço de Mobilidade

O processo de classificação de partículas em um DMA pode ser melhor visualizado na

Figura 2.8. Foi visto que o ar limpo (tubos azuis) entra próximo ao eletrodo central, exercendo

o arraste do aerossol polidisperso, o qual entra próximo ao eletrodo externo (tubos vermelhos).

Assim, as partículas que adentram o DMA além de possuírem diferentes tamanhos, estão car-

regadas com diferentes cargas (segundo a distribuição de cargas da Tabela 2.4):

∙ As esferas verdes indicam partículas neutras, as quais não sofrem efeito do campo

elétrico e são eliminadas na corrente de excesso;

∙ As esferas pretas representam as partículas negativas, as quais são repelidas pelo ele-

trodo central e acabam saindo também na corrente do ar de excesso;

∙ As esferas azuis indicam as partículas carregadas positivamente. Estas são atraídas pelo

campo elétrico e três eventos podem ocorrer. Partículas menores que 𝑑*𝑝 são atraídas pelo

eletrodo central, indo ao seu encontro. Partículas maiores são eliminadas na corrente de

excesso. Por fim, aquelas com diâmetro igual ou próximo a 𝑑*𝑝 são recolhidas no aerossol

monodisperso.

Figura 2.8 – Classificação de nanopartículas por mobilidade elétrica (Dalcin, 2013).

Assim, para o cálculo teórico da distribuição de tamanhos de nanopartículas nos aeros-

sóis monodisperso e excesso, foi utilizado o balanço de mobilidade proposto por Dalcin (2013).

Este foi baseado no balanço de distribuição de cargas de Wiedensohler (1988), adotando-se as

seguintes hipóteses:

∙ Todas as partículas positivas de um mesmo tamanho e mesmo número de cargas são

atraídas simultaneamente;
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∙ Todas as partículas positivas menores que 𝑑*𝑝 são coletadas no eletrodo central;

∙ Todas as partículas com carga n=+1 e iguais a 𝑑*𝑝 são separadas na corrente de partículas

monodispersas;

∙ Todas as partículas com carga n=+1 e maiores que 𝑑*𝑝 vão para a corrente de excesso;

∙ Todas as partículas negativas saem na corrente de excesso, uma vez que o cilindro

externo se encontra aterrado;

∙ Não há perdas de massa por vazamento;

∙ Não há desprendimento de partículas (rugosidade » 𝑑*𝑝).

Com base neste modelo, a concentração de partículas presentes no aerossol monodis-

perso pode ser determinada pelo produto da porcentagem de partículas com carga +1 (dado

por Wiedensohler (1988)) pela concentração de partículas de referência do aerossol de entrada

(determinada pelo SMPS), para cada tensão aplicada.

Destaca-se que em ambos os trabalhos (Gomes (2018) e Camargo (2019)) esta concen-

tração de referência do aerossol de entrada foi obtida em equipamento de mobilidade elétrica

comercial do tipo SMPS, do DEQ/UFSCAR, considerado como um padrão para a verificação

do correto funcionamento dos DMAs projetados. Além disso, é válido destacar que para a faixa

de tensão utilizada por ambos os autores em seus estudos e segundo o modelo de Wiedensohler

(1988) (Equações 2.14 e 2.15), as partículas mais representativas, ou seja, aquelas que pos-

suem uma probabilidade de carga maior que 20% foram aquelas que apresentam carga 𝑛 = -1,

0 e +1, justificando a adoção deste intervalo de cargas no modelo de balanço de mobilidade

apresentado.

Já a concentração no aerossol de excesso foi obtida pela subtração da concentração total

de partículas entrando no DMA (dado pelo SMPS) pela concentração de partículas presentes

na vazão monodispersa, menos o acúmulo de partículas no interior do equipamento (partículas

com carga -1 e retidas no eletrodo central). Na corrente de excesso todas as partículas neutras,

negativas e positivas com mobilidade menor que a faixa classificada na fenda foram contabili-

zadas e todas as partículas positivas com mobilidade superior a esta faixa foram consideradas

acúmulo. Assim, foi possível predizer a concentração na saída.

Sabe-se ainda que o aumento da tensão aplicada permite coletar partículas com menor

mobilidade (𝑍𝑝), ou seja, partículas com maior 𝑑𝑝 , como mostra a Equação 2.12. Então para
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maiores tensões, menor será a concentração de partículas saindo no aerossol de excesso, pois

mais partículas foram atraídas pelo eletrodo central ou coletadas na fenda de classificação.

Vale ressaltar que não era possível quantificar experimentalmente a concentração de

partículas entrando nos DMAs em função do diâmetro das mesmas devido as limitações dos

equipamentos projetados e do contador de partículas utilizado, por isso foi necessário o uso da

distribuição de cargas e dos dados do SMPS do DEQ/UFSCAR.

2.5 MODELOS DE FUNÇÃO DE TRANSFERÊNCIA NÃO IDEAIS

Com o propósito de estudar os desvios da idealidade nos analisadores de mobilidade

elétrica, diferentes modelos de função de transferência foram propostos ao longo do tempo.

Tais modelos, de modo geral, baseiam-se em tentativas empíricas ou estudos fenomenológicos

do processo, a fim de se obter uma função que possa ser representativa.

Modelos empíricos são baseados em resultados experimentais obtidos no próprio pro-

cesso. Estes resultados são correlacionados, geralmente, através do emprego de técnicas de re-

gressão, associando parâmetros de desempenho do processo com as variáveis operacionais. Este

tipo de modelo é restrito, não podendo ser extrapolado para condições sob as quais as variações

dos parâmetros não foram estudadas (Sodre, 2007). Por sua vez, modelos fenomenológicos são

baseados nos princípios básicos de conservação de massa e energia. Para isso, segundo Resende

et al. (2010), são necessárias algumas etapas. A primeira delas é a definição do sistema a ser

modelado, em seguida a escolha das variáveis dependentes fundamentais as quais descrevem o

sistema. O terceiro passo é a escolha das variáveis de estado que permitem medir as variáveis

dependentes fundamentais.

Com relação a função de transferência, os desvios da idealidade degradam o seu formato

triangular. Esta degradação foi estudada por Hummes et al. (1996), que reportaram que a função

de transferência se torna mais ampla, mais “aberta”, mas mantém constante sua área, quando

considerada a ampliação da difusão (responsável por espalhar as partículas), mas desconside-

rada as perdas por difusão; já com ambos os efeitos levados em conta, perdas e ampliação, a

função adquire uma menor área. Hummes et al. (1996) concluíram que a área da função de

transferência diminui com o aumento das perdas, ou seja, ela decresce com a diminuição do

tamanho da partícula.

Sobre esses desvios, Dalcin (2013) reportou que em típicos classificadores de aerossol,
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como o DMA, cuja a largura da fenda de classificação é muito estreita, comparada ao com-

primento total da coluna do analisador, as funções transferência geralmente têm uma forma

triangular para uma ampla faixa de condições operacionais. Já em outros instrumentos que

possuem maiores pontos de coleta (como os anéis do eletrômetro do DMS), as características

geométricas levam a uma função de transferência trapezoidal.

Desse modo, nesta seção serão abordadas diferentes formas de tratar a função de trans-

ferência, dívidas em dois grupos, Modelos Algébricos e Modelos Diferenciais, como mostra

a Figura 2.9. Destaca-se que modelo Triangular, referente a idealização do processo de classi-

ficação no DMA, foi discutido anteriormente, de modo que o foco nesta seção recai sobre os

modelos não ideias.

Figura 2.9 – Classificação dos modelos de função de transferência abordados.

2.5.1 Função de Transferência Triangular de Martinsson

Martinsson et al. (2001) propuseram um modelo baseado na função de transferência

triangular, em que novos parâmetros foram incluídos, a fim de predizer os desvios da ideali-

dade. Os autores desenvolveram um método para estimar as características não ideais da função

de transferência triangular de uma DMA individualmente. O método proposto considerou três

DMAs de características desconhecidas, que foram usados em três rodadas de experimentos

dois a dois de acordo com um cronograma fixo. O aerossol polidisperso foi gerado através de

uma solução de cloreto de sódio introduzida em uma corrente de ar seco, livre de partículas.
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Assim, Martinsson et al. (2001) propuseram dois novos parâmetros ao modelo de função

e transferência. Um destes descreve a degradação da largura da função enquanto conserva sua

área, batizado de parâmetro de ampliação, 𝜇 (broadening parameter). O outro leva em conside-

ração as perdas de partículas, chamado parâmetro de perda, 𝜆 (loss parameter). O efeito destes

parâmetros pode ser visualizado na Figura 2.10, onde se observa que 𝜇 é capaz de ampliar a

distribuição, conservando a área da função, enquanto que 𝜆 reduz a área, conservando a largura

da distribuição.

Figura 2.10 – Efeito dos parâmetros 𝜇 e 𝜆 na função de transferência (adaptado de Martinsson
et al. (2001)).

Desse modo, Martinsson et al. (2001) introduziram essas não-idealidades com base nas

Equações 2.22a, 2.22b e 2.22c, de modo que elas se tornam:

ℎ = 𝜆𝜇; (2.40a)

𝐹𝑊𝐻𝑀 = 𝜃𝑍*
𝑝 =

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

𝑍*
𝑝 ; (2.40b)

𝐴 = 𝜆
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑠ℎ

𝑍*
𝑝 . (2.40c)

Nessas equações a altura, h, foi obtida a partir da relação da distribuição triangular entre

a área e a largura à meia altura, ℎ = 𝐴/𝐹𝑊𝐻𝑀 . Assim, a função de transferência incluindo

esses parâmetros de desvio da idealidade se torna (Martinsson et al., 2001):

Ω (𝑍𝑝) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

𝜆𝜇

(︂
1 + 𝜇

𝑄𝑠ℎ

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

(︂
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

− 1

)︂)︂
, se 1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

≤ 𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

≤ 1

𝜆𝜇

(︂
1 + 𝜇

𝑄𝑠ℎ

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

(︂
1 − 𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

)︂)︂
, se 1 <

𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

≤ 1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

0, se
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

< 1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

ou
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

> 1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

. (2.41)
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Os parâmetros 𝜆 e 𝜇 assumem valores entre 0 e 1, e o caso ideal é obtido quando ambos

se tornam 1, ou seja, 𝜆 = 𝜇 = 1, de modo que a Equação 2.41 se torna equivalente a Equação

2.27.

2.5.2 Função de Transferência de Stolzenburg

Stolzenburg (1988) estudou a classificação de partículas de um aerossol contendo nano-

partículas de cloreto de sódio, adicionadas a uma corrente de ar limpo através de um atomizador.

O equipamento considerado era composto por um DMA e um contador de partículas por con-

densação, que media a concentração de partículas carregadas classificadas pelo DMA.

Neste estudo, Stolzenburg (1988) propôs uma aproximação semi-analítica para a fun-

ção de transferência, a qual leva em consideração a ampliação da difusão (espalhamento de

partículas), mas não as perdas no DMA. Esse modelo possui um formato de “sino” e pode ser

calculado a partir de informações das vazões, da geometria do DMA e da tensão aplicada.

Visto que a difusão de partículas leva a uma distorção significativa da função de trans-

ferência, principalmente para partículas menores, Stolzenburg (1988) considerou o movimento

Browniano das partículas dentro do DMA, assumindo uma distribuição Gaussiana destas ao re-

dor das suas trajetórias não difusivas. Com uma suposição adicional de perdas de partículas na

parede desprezíveis, a função de transferência foi estimada integrando a distribuição Gaussiana

sobre todas as linhas de fluxo, tanto de partículas entrando, quanto saindo. Assim, este modelo

pode ser expresso como:

Ω
(︁
𝑍𝑝

)︁
=

𝜎√
2𝛽 (1 − 𝛿)

⎡⎢⎢⎢⎢⎣
𝜀

(︃
𝑍𝑝 − (1 + 𝛽)√

2𝜎

)︃
+ 𝜀

(︃
𝑍𝑝 − (1 − 𝛽)√

2𝜎

)︃
+

−𝜀

(︃
𝑍𝑝 − (1 + 𝛽𝛿)√

2𝜎

)︃
− 𝜀

(︃
𝑍𝑝 − (1 − 𝛽𝛿)√

2𝜎

)︃
⎤⎥⎥⎥⎥⎦ . (2.42)

Sendo 𝑍𝑝 a mobilidade elétrica adimensional da partícula (𝑍𝑝/𝑍
*
𝑝 ):

𝑍𝑝 =
4𝜋𝐿𝑉 𝑍𝑝

𝑄𝑠ℎ + 𝑄𝑒𝑥𝑐

1

ln (𝑟𝑒/𝑟𝑖)
. (2.43)

Os parâmetros de fluxos adimensionais, 𝛽 e 𝛿, são:

𝛽 =
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦 + 𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜

𝑄𝑠ℎ + 𝑄𝑒𝑥𝑐

. (2.44)

𝛿 =
𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜 −𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜 + 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

. (2.45)
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Ademais, 𝜎 é o deslocamento difusivo adimensional da partícula no classificador, dado

por:

𝜎 =

√︃
𝐺𝑍𝑝 ln

(︂
𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︂
𝑘𝑇

𝑛𝑒𝑉
, (2.46)

em que k é a constante de Boltzmann, T é a temperatura dentro do DMA na região de classifica-

ção, n é o número de cargas elementares (e) carregadas positivamente e G é um fator geométrico

definido como:

𝐺 = 4
(1 + 𝛽)2

1 − 𝛾

[︂
𝐼 (𝛾) +

1

(2𝜅 (1 + 𝛽))2

]︂
, (2.47)

com 𝛾, 𝜅, 𝐼(𝛾) sendo fatores geométricos do DMA dados por:

𝛾 =

(︂
𝑟𝑒
𝑟𝑖

)︂2

. (2.48)

𝜅 =
𝐿𝑟𝑒

(𝑟2𝑒 − 𝑟2𝑖 )
. (2.49)

𝐼 (𝛾) =
1/4 (1 − 𝛾2) (1 − 𝛾2) + 5/18 (1 − 𝛾3) (1 − 𝛾) ln 𝛾 + 1/12 (1 − 𝛾4) ln2𝛾

(1 − 𝛾)
[︁
−1/2 (1 + 𝛾) ln 𝛾 − (1 − 𝛾)

]︁2 . (2.50)

Por fim,

𝜀 (𝑥) = 𝑥.erf (𝑥) +
1√
𝜋

exp
(︀
−𝑥2

)︀
. (2.51)

Tal formulação matemática dá a função de transferência de Stolzenburg um formato de

sino. Mamakos et al. (2007) compararam essa função com a função ideal de Knutson e Whitby

e observaram que a primeira possui um menor pico e uma banda de mobilidade elétrica mais

larga, no entanto, elas apresentam o mesmo ponto central de mobilidade elétrica e áreas abaixo

da função coincidentes. Além disso, observaram que a distorção no formato da função de trans-

ferência diminui com o aumento do tamanho das partículas e ela aproxima-se assintoticamente

da forma triangular de Knutson e Whitby. Dalcin (2013) ainda reportou que a maior contribui-

ção do trabalho de Stolzenburg foi a introdução dos efeitos difusivos na função de transferência.

A partir do modelo de Stolzenburg para a função de transferência, diversos trabalhos

foram conduzidos com foco no estudo da difusão na separação e classificação de partículas no

DMA. Seol et al. (2002) propuseram um novo DMA com coluna variável para aumentar a faixa
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de classificação, e os resultados obtidos foram avaliados com base na função de Stolzenburg,

que demonstrou que o equipamento é capaz de medir partículas de 1 nm até centenas de nanô-

metros, ajustando a altura da coluna. Karlsson e Martinsson (2003) estudaram o efeito da malha

de arame, localizada na entrada do DMA, para distribuir o fluxo de ar de invólucro, através

da análise do modelo de Stolzenburg. Song et al. (2006) avaliaram experimental e numerica-

mente a performance de um Long-DMA na classificação de partículas de prata de 5-30 nm.

Estes pesquisadores determinaram a trajetória da partícula com base no modelo de Stolzenburg

e utilizaram CFD (fluidodinâmica computacional) para analisar o fluxo de aerossol na fenda de

entrada, obtendo resultados experimentais em concordância com a predição teórica para partí-

culas maiores que 10 nm. Song e Dhaniyala (2007) desenvolveram um DMA de fluxos cruzados

de aerossol polidisperso e ar de invólucro, ao contrário da configuração usual. Eles avaliaram

o desempenho do equipamento com base no modelo de Stolzenburg, obtendo resultados seme-

lhantes ao projeto padrão para um regime não difusivo. Cai et al. (2017) desenvolveram um

mini-cyDMA para a classificação de partículas menores que 3 nm, com foco na caracterização

de partículas atmosféricas recém-formadas e partículas de fuligem geradas por chama, e utiliza-

ram o modelo de Stolzenburg para avaliar os perfis de concentração de partículas com diâmetros

de 1,16 nm, 1,47 nm e 1,78 nm.

2.5.3 Equação de Langevin

O modelo de Langevin é representado por uma equação diferencial estocástica capaz de

descrever o movimento browniano (Silva; Lima, 2007). Este é um tipo de equação diferencial

em que um ou mais termos (variáveis) são um processo estocástico, resultando numa solução

que também é estocástica. Um processo estocástico é a contrapartida probabilística de um pro-

cesso determinístico Schadschneider et al. (2010). Isto é, ao invés de um processo que possui

um único modo de evoluir, como na solução de uma equação diferencial ordinária, em um pro-

cesso estocástico há uma indeterminação: mesmo que se conheça a condição inicial, existem

várias, por vezes infinitas, direções nas quais o processo pode evoluir. Assim, os modelos es-

tocásticos são utilizados para fornecer a probabilidade de um determinado valor ocorrer para

uma variável, de modo que a solução é uma probabilidade e não um valor exato, como em um

processo determinístico.

As equações diferenciais estocásticas foram largamente estudas no início do século XIX

por Robert Brown. Segundo Silva e Lima (2007), Brown observou o movimento irregular de
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pequenas partículas imersas numa solução e notou que elas adquirem um movimente errático,

que ficou posteriormente conhecido como movimento browniano. Futuramente, percebeu-se

que esse movimento aleatório, de “zigue-zague”, ocorria devido às colisões com as moléculas

do fluido. Verificou-se que suas trajetórias não apresentavam tangentes (ou seja, as curvas não

seriam diferenciáveis), e também que o movimento randômico aparentemente nunca cessava

(Silva; Lima, 2007).

Em 1908, Paul Langevin, físico francês, estudou esse com base em uma equação dife-

rencial estocástica, que ficou conhecida como Equação de Langevin (Silva; Lima, 2007):

𝑑𝑣

𝑑𝑡
= −𝛾𝑣 + 𝜉 (𝑡) , (2.52)

em que v representa a velocidade da partícula e os dois termos do lado direito representam a

influência do meio sobre o movimento dessa partícula. O primeiro termo (−𝛾𝑣) indica uma

força que varia lentamente, representando a fricção dinâmica sobre o movimento da partícula,

em que 𝛾 é o coeficiente de viscosidade do meio. O segundo termo indica uma força aleatória,

𝜉 (𝑡), que varia rapidamente em comparação com os tempos de observação, ou seja, é uma força

flutuante, característica de equações diferenciais estocásticas (Silva; Lima, 2007).

Desse modo, a equação de Langevin se tornou uma importante ferramenta para o cálculo

da trajetória da partícula, permitindo a condução de estudos envolvendo esta abordagem para

a medição da função de transferência. Song et al. (2005) avaliaram numericamente a função

de transferência de um DMA de baixa pressão (Low Pressure DMA) usando a equação de

Langevin. Neste estudo, simularam o percurso de uma partícula, de modo que para cada time

step resolveram a equação de Langevin, obtendo a sua trajetória dentro do dispositivo, e com

um contador de partículas na saída para determinar a concentração das mesmas, obteve-se a

função de transferência e esta foi comparada com o modelo de Stolzenburg. Assim, foi possível

avaliar a influência do movimento browniano e do valor do time step na simulação.

Song et al. (2006), trabalhando com um aerossol composto de nanopartículas de prata,

também resolveram numericamente a equação de Langevin para calcular a trajetória da partícula

em um Long-DMA, comparando os resultados obtidos com a função de Stolzenburg. Nestes

dois trabalhos citados, a equação de Langevin adotada no cálculo da trajetória da partícula
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sujeita a uma força externa em um fluxo foi (Song et al., 2005):

𝑚𝑝
𝑑 (𝑣𝑝)

𝑑𝑡
= 𝐹𝑘 −𝑚𝑝𝛽𝑓 (𝑣𝑝 − 𝑈) + 𝑋𝑘; (2.53a)

⟨𝑋𝑘⟩ = 0; (2.53b)⟨︀
𝑋2

𝑘

⟩︀
= 2𝛽𝑓𝑚𝑝𝑘𝑇 ; (2.53c)

em que t é o tempo, 𝑚𝑝 é a massa da partícula, 𝛽𝑓 é a constante de fricção (𝛽𝑓 = 3𝜇𝑑𝑝/𝑚𝑝𝐶,

sendo 𝜇 a viscosidade do gás e C o fator de Cunningham), 𝑣𝑝 é a velocidade da partícula,

U é velocidade do fluido no local da partícula, 𝐹𝑘 é a força externa (incluindo força elétrica

e a força de arraste), 𝑋𝑘 é força aleatória, k é a constante de Boltzmann e T é a temperatura.

Ademais, o termo ⟨𝑋𝑘⟩ indica média e ⟨𝑋2
𝑘⟩ o valor quadrático médio da força aleatória. Assim,

o movimento browniano é mensurado através desse termo 𝑋𝑘 (Song et al., 2005).

Em comparação a Equação de Langevin geral (Equação 2.52), observa-se que Song et al.

(2005) adicionaram um termo, 𝐹𝑘, para representar a força de campo, no caso a força elétrica,

e um termo para representar a força de arraste, no caso 𝑚𝑝𝛽𝑓𝑈 . Assim, os demais termos da

Equação 2.53a (𝑚𝑝𝛽𝑓𝑣𝑝 e 𝑋𝑘) são equivalentes aos termos do lado direito da Equação 2.52.

Percebe-se que neste método é adotada uma abordagem Euler-Lagrange, em que o fluido

é tratado como uma fase contínua, enquanto que as partículas são retratadas como uma fase

dispersa, resolvida através do rastreamento de um grande número de partículas, desse modo, a

trajetória da partícula é computada em sucessivos time steps (Ramechecandane et al., 2011).

Ramechecandane et al. (2011) também utilizaram o procedimento de cálculo da função

de transferência através da resolução numérica da equação de Langevin para trajetória da na-

nopartículas de prata. Neste trabalho, essa metodologia numérica foi comparada as funções de

transferência de Knutson e Whitby e de Stolzenburg. Os resultados reportados com a metodolo-

gia de Langevin estiveram em boa sintonia com o modelo de Stolzenburg, sendo contabilizada o

efeito browniano sobre o processo. A equação adotada para as nanopartículas sujeitas ao campo

elétrico foi (Ramechecandane et al., 2011):

𝑑𝑣𝑝
𝑑𝑡

=
3𝜋𝜇𝑑𝑝
𝑚𝑝𝐶

(𝑈 − 𝑣𝑝) + 𝐵 (𝑡) +
𝑛𝑒𝐸

𝑚𝑝

+ 𝑔; (2.54a)

𝑑𝑥𝑝

𝑑𝑡
= 𝑣𝑝. (2.54b)

O primeiro termo do lado direito da Equação 2.54a corresponde a força de arraste de-

vido ao deslizamento relativo entre a partícula e o fluido, sendo então equivalente ao segundo
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termo da equação de Song et al. (2005) (Equação 2.53b). O segundo termo corresponde a força

browniana por unidade de massa, similar a força aleatória do modelo anterior. O terceiro indica

a força elétrica por unidade de massa agindo na partícula, representando a força de campo. Por

fim, o último corresponde a aceleração da gravidade, um termo adicional de Ramechecandane

et al. (2011), em comparação com o modelo de Song et al. (2005). Além disso, o termo 𝑥𝑝 é a

posição da partícula, de modo que em cada time step é calculada sua posição e velocidade, a

fim de predizer a sua trajetória.

2.6 OTIMIZAÇÃO E PROBLEMA INVERSO

Visto que o objetivo deste trabalho é propor e resolver um problema inverso para a

caracterização da separação de nanopartículas em um DMA, utilizando o algoritmo de Evolução

Diferencial como ferramenta de otimização, as próximas seções dedicam-se a apresentar os

conceitos por trás desta técnica.

2.6.1 Formulação de um Problema de Otimização

A otimização consiste em melhorar algo existente, em projetar algo novo com maior

eficiência e menor custo, visando obter a melhor configuração de um projeto sem ter que testar

todas as possibilidades (Saramago, 1999). Esse processo tem como vantagens a redução do

tempo dedicado ao projeto, possibilitar o tratamento simultâneo de uma grande quantidade

de variáveis e restrições de difícil visualização gráfica e possibilitar a obtenção de soluções

não tradicionais com menor custo. No entanto, o autor também citou algumas limitações da

otimização, como o aumento do tempo computacional com o aumento do número de variáveis

de projeto, o surgimento de funções descontínuas que apresentam lenta convergência e funções

com a presença de mínimos locais de modo que o global raramente é obtido (Saramago, 1999).

O problema de otimização apresenta três características principais segundo Lobato (2008):

a função objetivo, as variáveis de projeto e as restrições. A função objetivo define a característica

do sistema que se deseja aperfeiçoar e é representada por uma equação matemática dependente

(explicitamente ou não) das variáveis de projeto. Estas últimas, também chamadas de variáveis

de decisão ou busca, por sua vez, são o conjunto de parâmetros que podem influenciar no valor

da função objetivo. Já as restrições são características dependentes das variáveis de projeto e

que limitam os valores da função objetivo a uma determinada região de projeto.
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Matematicamente, o problema de otimização consiste em minimizar ou maximizar um

vetor de funções objetivo, sujeitas ou não, a restrições de igualdade, desigualdade e restrições

laterais. Este pode ser escrito conforme as equações a seguir (Vanderplaats, 1999):

min (𝑜𝑢max)𝐹𝑂 (𝑋) , 𝑋 = [𝑋1,𝑋2,..., 𝑋𝑛] 𝑇 , (2.55)

sujeito à:

𝑝𝐿 (𝑋) = 0, 𝐿 = 1, 2, ...., 𝑘; (2.56a)

𝑔𝑗 (𝑋) ≥ 0, 𝑗 = 1, 2, ...., 𝐽 ; (2.56b)

𝑋𝐿
𝑖 ≤ 𝑋 ≤ 𝑋𝑈

𝑖 , 𝑖 = 1, 2, ...., 𝑛; (2.56c)

em que FO representa a função objetivo, g e p são vetores que representam as restrições de

desigualdade e igualdade respectivamente, e 𝑋𝐿 e 𝑋𝑈 os limites inferior e superior do vetor de

variáveis de projeto X. O vetor de funções objetivo e as funções de restrições podem ser funções

lineares ou não lineares em relação às variáveis de projeto, implícitas ou explícitas, calculadas

por técnicas analíticas ou numéricas.

2.6.2 Classificação dos Métodos de Otimização

Os métodos de otimização são classificados em duas classes: a Determinística (ou Clás-

sica) e a Não-Determinística (Técnicas Inspiradas na Natureza ou Heurística ou Evolutiva ou

Natural). Os Métodos Clássicos são fundamentados em princípios do Cálculo Diferencial e In-

tegral, ou seja, fazem uso de informações sobre o gradiente da função objetivo e das restrições

para a determinação da direção de busca do ótimo (Lobato, 2008). De forma geral, pode-se di-

zer que estes possuem como grande vantagem, rápida taxa de convergência quando uma “boa”

estimativa inicial para o projeto for fornecida, o que implica em um pequeno número de avali-

ações da função objetivo. Contudo, estes métodos têm uma inabilidade intrínseca em lidar com

mínimos locais. Como tais métodos investem todo esforço em um único ponto do espaço de

projeto, ao se depararem com mínimos locais não conseguem avançar, convergindo prematura-

mente para um mínimo local (Vanderplaats, 1999).

Essas técnicas ainda podem apresentar dificuldades numéricas e problemas de robustez

relacionados com a falta de continuidade das funções a serem otimizadas ou de suas restrições,

funções não convexas, multi-modalidade, existência de ruídos nas funções e necessidade de

se trabalhar com valores discretos para as variáveis (Saramago, 1999). Segundo Vanderplaats
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(1999), os Métodos clássicos baseiam-se na procura iterativa caracterizada pela determinação da

direção de busca, através da execução de uma busca unidimensional, e da obtenção do tamanho

do passo nessa direção. Este processo iterativo é finalizado através da definição do número

máximo de iterações ou se nenhuma alteração absoluta ou relativa no valor da função objetivo

é obtida ou se existe obediência no atendimento às condições de Kuhn-Tucker. Estas condições

são utilizadas na verificação periódica da convergência, sendo responsáveis por examinar os

valores das restrições e da função objetivo, decidindo sobre a continuidade do procedimento de

otimização (Lobato, 2008).

Dentro desta classe, citam-se os Métodos de Ordem Zero, Primeira e Segunda Ordem.

Os Métodos de Ordem Zero são caracterizados por sua simplicidade conceitual e facilidade

de implementação, não evolvendo o cálculo de derivadas. No entanto, requerem um grande

número de avaliações da função objetivo, aumentando o esforço computacional (Lobato, 2008).

Dentre estes, destaca-se o Método de Powell, caracterizado por realizar buscas unidirecionais

inicialmente na direção de cada variável de forma iterativa, definindo a partir daí a próxima

direção de busca como uma combinação linear das anteriores (Vanderplaats, 1999).

Os métodos de Primeira Ordem são baseados na utilização de informações do gradi-

ente da função objetivo com relação às variáveis de projeto, sendo então mais eficientes que os

métodos anteriores. Em contrapartida, adicionam certo nível de dificuldade para trabalhar com

problemas de alta dimensão (Lobato, 2008). Como exemplo, pode-se citar o Método de Máxima

Descida, que estabelece como direção de busca aquela contrária à do gradiente da função obje-

tivo no ponto avaliado (Vanderplaats, 1999). Por fim, os Métodos de Segunda Ordem utilizam

informações da matriz hessiana em sua formulação, com destaque para o Método de Newton

caracterizado pela obtenção desta matriz através de Série de Taylor, que apresenta como ponto

negativo a dificuldade na obtenção analítica da matriz hessiana para problemas complexos ou

de dimensão elevada (Lobato, 2008).

Já as Técnicas Inspiradas na Natureza, ou Não-Determinística, são baseadas em fenôme-

nos naturais, físicos, químicos, biológicos ou em abordagens puramente estruturais (Deb, 2001;

Lobato, 2008). Nessa metodologia, a função objetivo é avaliada várias vezes, sendo possível

trabalhar com vários pontos do espaço de projeto ao mesmo tempo (população de pontos can-

didatos à solução do problema de otimização) em uma iteração (geração), o que naturalmente

eleva o custo computacional destes métodos (Deb, 2001; Lobato, 2008). Entretanto, esta difi-

culdade é compensada pela menor probabilidade que estes métodos têm de se deixarem prender
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em mínimos locais, isto é, são reconhecidamente métodos de busca global (Deb, 2001).

Estes baseiam-se em metodologias como a Estratégia Evolutiva, concebida para o es-

tudo de problemas de engenharia, que opera com cromossomos na foram de vetores de nú-

meros reais e originalmente na proporção de 1+1, ou seja, cada genitor gera um herdeiro por

geração, normalmente por mutações distribuídas (Lobato, 2008). E ainda em técnicas como os

Algoritmos Genéticos, que operam com uma população de indivíduos representados por cro-

mossomos, os quais durante o processo de evolução são submetidos ao procedimento de seleção

e reprodução, onde são aplicados os operadores de recombinação e mutação, que são inspirados

nos mecanismos naturais da genética (Goldberg, 1989). Como exemplo desta classe de méto-

dos bio-inspirados pode-se citar o algoritmo de Evolução Diferencial, importante representante

deste grupo e técnica adotada neste trabalho, o qual será abordado em tópico próprio.

2.6.3 Problema Inverso

Os problemas abordados em engenharia podem ser classificados em dois grandes gru-

pos: os problemas diretos e os problemas inversos. A distinção entre o que seja um problema

direto ou inverso para um dado fenômeno está ligada à interpretação das entradas e saídas do

sistema em estudo como mostrado na Figura 2.11.

Figura 2.11 – Problemas Diretos e Inversos (Silva-Neto; Moura-Neto, 2005).

Os problemas diretos são aqueles que, conhecido uma determinada entrada (causa), a

sua saída (efeito) pode ser obtida a partir da resolução de um modelo que o representa (Ve-

lho, 2008). Como exemplo, conhecendo-se o modelo e os parâmetros de um secador, pode-se

simular as distribuições de umidade e temperatura. Já no problema inverso, deseja-se determi-

nar características do modelo ou os parâmetros do sistema, uma vez conhecidas tanto a entrada
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como a saída (Velho, 2008). Como exemplo deste tipo de problema pode-se citar a determinação

dos parâmetros das equações constitutivas através do uso de resultados experimentais.

Segundo (Sousa, 2009), dois problemas inversos podem ser visualizados a partir de um

problema direto. O primeiro seria encontrar a causa de um efeito observado. O segundo seria a

identificação do modelo: dada uma informação de causa-efeito, deseja-se encontrar o modelo

que represente este fenômeno. Exemplificando, um problema direto trivial seria encontrar a

solução dado uma equação. Neste caso, o problema inverso seria encontrar a equação a partir

de sua solução. Outro problema direto seria quando se tem dois números e se quer encontrar

seu produto. Nesse caso, o problema inverso seria encontrar o par de números que, quando

multiplicados, totalizaria o número fornecido inicialmente (Sousa, 2009).

O estudo e a aplicabilidade dos problemas inversos são de grande importância, pois só é

possível simular um modelo, considerando diferentes condições de operação, se for conhecido

os parâmetros que o caracterizam (Lobato, 2008).

Matematicamente, o problema inverso consiste na determinação dos parâmetros das

equações empíricas através da minimização do funcional FO definido pelo somatório das dife-

renças entre os valores calculados e experimentais, conforme a seguinte equação:

𝐹𝑂 =
𝑛∑︁

𝑖=1

(︀
𝜃𝑐𝑎𝑙𝑐 − 𝜃exp

)︀2
, (2.57)

em que 𝜃𝑐𝑎𝑙𝑐 e 𝜃𝑒𝑥𝑝 representam os valores da variável dependente calculada e experimental,

respectivamente e n é o número de pontos experimentais considerados.

Assim, para resolver esta equação utiliza-se alguma técnica de otimização, como por

exemplo, o algoritmo de Evolução Diferencial.

2.6.4 Algoritmo de Evolução Diferencial

A Evolução Diferencial (ED) é um algoritmo evolutivo proposto por Storn e Price (1995)

para problemas de otimização. Essa técnica apresenta uma concepção puramente matemática,

baseada em operações vetoriais, sendo considerada uma abordagem estrutural.

O seu sucesso se deve a sua simplicidade conceitual, por ser de fácil aplicabilidade e

pela quantidade de estudos de casos distintos já estudados pela literatura especializada, onde

alguns exemplos serão citados a seguir. Paiva (2011) aplicou o método para um projeto de oti-

mização de um ciclo de refrigeração por compressão de vapores de dois estágios através da
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análise energética. Karaboǧa e Okdem (2004) compararam o desempenho do algoritmo ED

com algoritmos genéticos e evidenciaram que o algoritmo ED possui velocidade de convergên-

cia significativamente melhor, levando a abordagens promissoras em engenharia. Tsai (2015)

propôs um algoritmo de evolução diferencial aperfeiçoado para resolver problemas não lineares

e projetos de engenharia, que provou ser capaz, viável e robusto, com resultados melhores e

performance mais proeminente que métodos descritos na literatura. Ribeiro (2016) aplicou fer-

ramentas computacionais de busca e otimização, com foco na ED, para reconstruir imagens de

tomografia por impedância elétrica, técnica que visa reconstruir imagens do interior do corpo

de forma não-invasiva através da aplicação de corrente elétrica e medições dos potenciais de

borda de corpo. E Ali et al. (2019) propuseram uma nova ferramenta de mapeamento para o

algoritmo de ED, capaz de mapear variáveis contínuas para as discretas e direcioná-las para

a otimização, na resolução de problemas combinatórios genéricos, mostrando-se promissor e

superando limitações de outras técnicas.

Em linhas gerais, esta poderosa ferramenta de otimização consiste na realização de ope-

rações vetoriais para a geração de uma população de candidatos a solução do problema. Neste

caso, a diferença ponderada entre dois indivíduos (genitores secundários) é adicionada a um

terceiro indivíduo (genitor principal). O indivíduo gerado através deste esquema é avaliado pela

função objetivo e pode inclusive substituir indivíduos malsucedidos nas gerações seguintes. Se-

gundo Ribeiro (2016) a ideia principal do algoritmo é gerar novos vetores de parametrização a

partir de operadores de mutação e cruzamento (baseado nas teorias de Mendel), e utilizar a sele-

ção (baseada no Darwinismo) como operador que determina qual desses vetores irá sobreviver

para a próxima geração. A Figura 2.12 traz a fundamentação teórica do algoritmo de ED.

Figura 2.12 – Fundamentação teórica do algoritmo de Evolução Diferencial (Lobato, 2008).

A partir de uma população inicial, três vetores são escolhidos aleatoriamente (𝑥⃗1, 𝑥⃗2 e

𝑥⃗3) e dois deles são tomados para realizar a subtração dos mesmos (no caso, 𝑥⃗2 e 𝑥⃗3). Essa di-
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ferença obtida é multiplicada por um escalar F, que leva a um novo vetor com módulo diferente

da subtração original. Esse novo vetor é somado ao vetor 𝑥⃗1, fornecendo um novo indivíduo 𝑣⃗1,

que indicará uma nova posição no espaço. Em síntese, esse novo vetor é dado por:

𝑣⃗𝑖 = 𝑥⃗1 + 𝐹 (𝑥⃗2 − 𝑥⃗3) . (2.58)

O algoritmo mantém o tamanho da população constante, que consiste em NP vetores de

valor real D-dimensional, 𝑥𝑗,𝑖,𝐺, com i = 1, 2, ..., NP; e j = 1, 2, ..., D, em que j indica a dimensão

do vetor, i indica o índice de população e G é a geração da população (Oliveira, 2006).

O procedimento geral adotado neste algoritmo de otimização é dado pelas seguintes

etapas:

i. Inicialização:

O algoritmo é iniciado com a geração de uma população inicial de indivíduos (ou vetores

de parâmetros) elegíveis a solução do problema, escolhidos aleatoriamente e com distribuição

uniforme, compreendidos dentro das fronteiras de espaço de busca delimitadas pelo usuário (a

solução do problema deverá ser encontrada dentro deste domínio) (Sauer, 2007; Lobato, 2008).

Ou seja, esses parâmetros estão sujeitos a restrições de limites inferior e superior, 𝑥𝐼
𝑗 e 𝑥𝑆

𝑗 ,

respectivamente, de modo que:

𝑥𝐼
𝑗 ≤ 𝑥𝑗 ≤ 𝑥𝑆

𝑗 , 𝑗 = 1, 2, ..., 𝐷. (2.59)

Assim, essa população inicial que atende as restrições de contorno é dada por:

𝑥𝑗,𝑖,𝐺=0 = 𝑥𝐼
𝑗 + 𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗 [0, 1] .

(︀
𝑥𝑆
𝑗 − 𝑥𝐼

𝑗

)︀
, (2.60)

em que i = 1, 2, ..., NP; j = 1, 2, ..., D; e 𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗[0,1] gera um número aleatório entre 0 e 1.

ii. Mutação:

Três indivíduos diferentes são selecionados aleatoriamente. Um destes é selecionado

para ser para ser substituído na população, sendo chamado genitor principal. Os outros dois

indivíduos são selecionados para realizarem a operação de subtração vetorial, sendo chamados

genitores secundários ((Lobato, 2008)).

Ao valor do genitor principal é adicionado o resultado dessa diferença, ponderado pela

taxa de perturbação, F, definida pelo usuário e que controla a amplificação da variação diferen-
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cial. Matematicamente, tem-se:

𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑎,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝑏,𝐺 − 𝑥𝑐,𝐺) , (2.61)

em que os índices a, b e c são números inteiros mutuamente diferentes.

iii. Cruzamento:

Os valores de cada variável na solução descendente (filha), 𝑣𝑖,𝐺+1, são então modifica-

dos segundo uma mesma probabilidade de cruzamento, ou probabilidade de crossover, (CR).

Nessa operação, os parâmetros do novo vetor gerado são misturados com os de um vetor prede-

terminado, chamado vetor alvo, de modo a garantir a diversidade da população, isto é, presença

de indivíduos novos e antigos.

A operação de cruzamento pode ser do tipo binomial ou exponencial. Sendo a operação

binomial descrita por:

𝑤𝑗,𝑖,𝐺+1 =

⎧⎨⎩ 𝑣𝑗,𝑖,𝐺+1, se (𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗 ≤ 𝐶𝑅)

𝑥𝑗,𝑖,𝐺, se (𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗 > 𝐶𝑅)
, (2.62)

em que j = 1, 2, ..., D; i = 1, 2, ..., NP; 𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗 é j-ésima avaliação de um gerador de número

aleatório uniforme entre 0 e 1; 𝑤𝑗,𝑖,𝐺+1 indica o vetor de cruzamento; 𝑣𝑗,𝑖,𝐺+1 i é o vetor gerado

na mutação; 𝑥𝑗,𝑖,𝐺+1 é o vetor alvo, um vetor já pertencente a população; e CR é a probabilidade

de cruzamento (ou crossover), que recebe um valor entre 0 e 1 (Ribeiro, 2016).

A probabilidade de cruzamento representa a probabilidade do vetor 𝑤𝑗,𝑖,𝐺+1 receber os

valores do vetor gerado na etapa de mutação, devendo ser fornecida pelo usuário. O cruza-

mento binomial será executado em cada variável sempre que um número aleatório (𝑟𝑎𝑛𝑑𝑧[0,1])

for menor ou igual a probabilidade de cruzamento (Oliveira, 2006). Esquematicamente, esse

procedimento é descrito na Figura 2.13 para uma função de sete variáveis.

O cruzamento exponencial é executado nas variáveis enquanto o número aleatório for

menor que a probabilidade de cruzamento, em uma estrutura de laço. Quando o número aleató-

rio ultrapassar a CR, nenhum cruzamento é mais executado e as variáveis restantes são mantidas,

ou seja (Oliveira, 2006):

Enquanto 𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗 ≤ 𝐶𝑅,𝑤𝑗,𝑖,𝐺+1 = 𝑣𝑗,𝑖,𝐺+1,

Se 𝑟𝑎𝑛𝑑𝑗 > 𝐶𝑅,𝑤𝑗,𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑗,𝑖,𝐺.
(2.63)

Esquematicamente, esse procedimento é descrito na Figura 2.14 para uma função de

sete variáveis.
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Figura 2.13 – Representação do processo de cruzamento binomial (adaptado de Oliveira
(2006)).

Figura 2.14 – Representação do processo de cruzamento exponencial (adaptado de Oliveira
(2006)).
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Após a etapa de cruzamento, pode ocorrer de uma ou mais variáveis estarem localizadas

fora dos limites do projeto. Nesse caso, faz-se o uso de uma regra de reparo para corrigir esses

valores (Oliveira, 2006): ⎧⎨⎩ Se 𝑤𝑗,𝑖,𝐺 < 𝑥𝐼
𝑗 , então 𝑤𝑗,𝑖,𝐺 = 𝑥𝐼

𝑗 ,

Se 𝑤𝑗,𝑖,𝐺 > 𝑥𝑆
𝑗 , então 𝑤𝑗,𝑖,𝐺 = 𝑥𝑆

𝑗 .
(2.64)

iv. Seleção:

Nessa etapa é feita a avaliação do vetor de cruzamento em termo da função objetivo.

Assim, para o processo de otimização, o valor da função objetivo do vetor de cruzamento é

comparado ao valor obtido para o vetor alvo, a fim de verificar qual possui a melhor adaptação.

Caso o vetor resultante apresente melhor adaptação, ele substitui o vetor alvo. Caso contrário,

o vetor previamente escolhido é mantido na população (Ribeiro, 2016).

v. Critério de Parada:

Este procedimento é repetido de forma que uma nova população é obtida, formada por

novos indivíduos e outros remanescentes da população anterior. Para finalizar o algoritmo adota-

se um critério de parada. Usualmente adota-se como sendo quando a função de adaptação atinge

um valor suficientemente bom ou quando um número máximo de iterações (gerações) é alcan-

çado (Lobato, 2008).

Com relação à escolha dos parâmetros deste algoritmo, Storn e Price (1995) aconselham

o uso das seguintes faixas de valores:

∙ número de indivíduos da população (NP): valor entre 5 e 10 vezes o número de variá-

veis de projeto (5D ou 10D);

∙ taxa de perturbação (F): entre 0,2 e 2,0;

∙ probabilidade de cruzamento (CR): entre 0,1 e 1,0.

O algoritmo de ED possui ainda diferentes estratégias para a otimização, que variam

com base no vetor a ser perturbado, no número de vetores diferença considerados e pelo opera-

dor de cruzamento utilizado. Para representar cada estratégia, Storn e Price (1995) elaboraram

a seguinte notação: ED/X/Y/Z, em que:

∙ X representa o vetor a ser perturbado. Caso este vetor seja escolhido aleatoriamente X
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recebe “rand”. Por outro lado, caso se opte por perturbar o vetor com o melhor valor de

função objetivo na população, X recebe “best”;

∙ Y representa o número de vetores diferença utilizados na operação de mutação;

∙ Z representa o tipo de cruzamento adotado, que pode ser binomial (“bin”) ou exponen-

cial (“exp”).

A Tabela 2.5 traz as estratégias propostas por Storn e Price (1995).

Tabela 2.5 – Representação das estratégias do algoritmo de Evolução Diferencial (adaptado de
Lobato (2008)).

Estratégia Representação Notação
1 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑏𝑒𝑠𝑡,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) DE/best/1/bin
2 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝛼,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) DE/rand/1/bin
3 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑜𝑙𝑑,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝑏𝑒𝑠𝑡,𝐺 − 𝑥𝑜𝑙𝑑,𝐺) + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) DE/rand-to-best/2/bin
4 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑏𝑒𝑠𝑡,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛼,𝐺 − 𝑥𝛽,𝐺) + 𝐹 (𝑥𝛾,𝐺 − 𝑥𝛿,𝐺) DE/best/2/bin
5 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝛼,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) + 𝐹 (𝑥𝛿,𝐺 − 𝑥𝜑,𝐺) DE/rand/2/bin
6 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝛼,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) DE/best/1/exp
7 𝑥𝑗+1 = 𝑥𝑗

𝑘3 + 𝐹 (𝑥𝑗
𝑘1 − 𝑥𝑗

𝑘2) DE/rand/1/exp
8 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑜𝑙𝑑,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝑏𝑒𝑠𝑡,𝐺 − 𝑥𝑜𝑙𝑑,𝐺) + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) DE/rand-to-best/2/exp
9 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝑏𝑒𝑠𝑡,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛼,𝐺 − 𝑥𝛽,𝐺) + 𝐹 (𝑥𝛾,𝐺 − 𝑥𝛿,𝐺) DE/best/2/exp

10 𝑣𝑖,𝐺+1 = 𝑥𝛼,𝐺 + 𝐹 (𝑥𝛽,𝐺 − 𝑥𝛾,𝐺) + 𝐹 (𝑥𝛿,𝐺 − 𝑥𝜑,𝐺) DE/rand/2/exp

Na Tabela 2.5 os subscritos 𝛼, 𝛽, 𝛾, 𝛿 e 𝜑 são índices mutuamente exclusivos escolhidos

aleatoriamente na população. 𝑥𝑏𝑒𝑠𝑡,𝐺 é o melhor indivíduo da população, na geração anterior,

em termos de função objetivo. E 𝑥𝑜𝑙𝑑,𝐺 é um indivíduo escolhido aleatoriamente na geração

anterior.

2.7 UNIDADE EXPERIMENTAL

Retratada toda a fundamentação teórica por trás dos assuntos referentes a este trabalho,

o foco desta e das próximas sessões é apresentar a unidade experimental adotada por Gomes

(2018) e Camargo (2019) em seus respectivos estudos. Destaca-se que no atual trabalho não foi

feito nenhum procedimento experimental, mas, sim, foram utilizados os resultados reportados

nos dois trabalhos supracitados para a modelagem do processo de separação em dois equi-

pamentos DMAs: DMA1, dispositivo de coluna longa, e DMA2, dispositivo de coluna curta.

Dessa forma, é importante apresentar a unidade utilizada, Figura 2.15, com o objetivo de facili-

tar a compreensão. Esta unidade é composta pelas seguintes correntes:
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A. Entrada de ar comprimido;

B. Saída de aerossol monodisperso;

C. Saída de ar de excesso;

D. Entrada de ar de diluição ou de invólucro;

E. Entrada de aerossol polidisperso.

Além das correntes listadas, a unidade é formada pelos equipamentos abaixo, onde a

diferença de montagem entre a unidade experimental de Gomes (2018) e de Camargo (2019)

consiste no dispositivo DMA acoplado a linha (item 7):

1. Filtros de ar de alta eficiência;

2. Atomizador comercial;

3. Secador de difusão;

4. Rotâmetro;

5. Mini compressor de ar;

6. Fonte neutralizadora de raio-X;

7. Analisador de Mobilidade Diferencial (DMA);

8. Garras tipo jacaré que conectam a fonte de alta tensão ao DMA;

9. Placa de acrílico perfurada para homogeneizar o ar de diluição;

10. Fonte de alta tensão.

Antes de iniciar a discussão sobre as características destes equipamentos, é válido des-

tacar que os custos com a construção dos DMAs utilizados e da unidade experimental foi de

10% para Gomes (2018) e 22% para Camargo (2019) do valor de um equipamento comercial.

2.7.1 Analisadores de Mobilidade Diferencial (DMA1 e DMA2)

Nos experimentos conduzidos na unidade experimental apresentada na Figura 2.15, fo-

ram utilizados dois Analisador de Mobilidade Diferencial: o DMA1, de maior comprimento de

coluna e adotado por Gomes (2018) em seu trabalho; e o DMA2, de menor comprimento de

coluna, adotado por Camargo (2019).
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Figura 2.15 – Unidade experimental de classificação de partículas (Dalcin, 2013).

Assim, neste tópico serão detalhadas as particularidades de cada um. Destaca-se que

ambos os equipamentos foram projetados e construídos pela FEQUI/UFU com a finalidade de

classificar nanopartículas polidispersas de cloreto de sódio (NaCl), de acordo com suas mobili-

dades elétricas, a partir da geração de correntes monodispersas.

i. DMA1:

O DMA1, representado pela Figura 2.16, é formado por quatro partes principais: o ele-

trodo central (cilindro interno), o cabeçote, o corpo (ou cilindro externo) e a base, todas elas

cilindros concêntricos construídos em aço inoxidável, exceto a base que é feita em tecnil. Acima

do cabeçote, há ainda um cilindro também em tecnil. O tecnil foi utilizado por possuir caracte-

rísticas desejáveis de resistência, isolamento termoelétrico e usinagem.

O eletrodo central é maciço e possui diâmetro de 22,2 mm, enquanto que o cilindro

externo possui diâmetro de 47,7 mm e comprimento de 39,37 cm. Já o cabeçote apresenta

diâmetro externo de 63,5 cm. Estas duas últimas partes possuem paredes com espessura de 1,52

mm. A altura total do DMA1 é de 60 cm.

O eletrodo interno foi fixado ao cabeçote do DMA1 ficando suspenso e separado da base
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Figura 2.16 – DMA1 projetado e construído pela FEQUI/UFU (Gomes, 2018).

de tecnil por uma altura de aproximadamente 1,15 mm. Este espaçamento foi chamado de fenda

de classificação de partículas. Na base do DMA1 há um orifício central por onde sai o aerossol

monodisperso, diretamente ligado a fenda de classificação, e também oito orifícios, dispostos

simetricamente em forma circular, que conduziam às duas saídas de ar de excesso.

Na parte superior do DMA1 havia quatro entradas de corrente de ar, duas delas corres-

pondiam ao ar de diluição (invólucro), que se deslocava próximo as paredes do cilindro interno,

e as outras duas entradas eram destinadas ao aerossol polidisperso, que fluía rente à parede do

cilindro externo. Essas vazões eram ainda separadas por uma camisa de tecnil e uma placa de

acrílico perfurada foi disposta entre essa camisa e o cilindro interno com intuito de homogenei-

zar o ar de diluição.

ii. DMA2:

O DMA2, representado pela Figura 2.17, possui construção semelhante ao DMA1, com

a menor altura de coluna como principal diferença. Também é formado por quatro partes prin-

cipais, sendo o eletrodo central, o cabeçote e o corpo construídos em aço inoxidável, enquanto a

base, em tecnil. Essas quatro partes são cilindros concêntricos, e acima do cabeçote há também
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um outro cilindro em tencil, como no DMA1.

Figura 2.17 – DMA2 projetado e construído pela FEQUI/UFU.

O cilindro interno é maciço e com diâmetro de 29,9 mm, o cilindro externo possui

83,9 mm de diâmetro e o cabeçote (cilindro do topo) apresenta 107,5 mm. Estes dois últimos

cilindros possuem ainda 9,2 mm de espessura. E a altura total do DMA2 é de 28 cm, sendo

menor que a metade da altura do DMA1.

O eletrodo interno, fixado ao cabeçote, ficava suspenso e separado da base de tecnil

por, aproximadamente, 0,71 mm, formando a fenda de classificação. Abaixo da fenda havia um

orifício, por onde saía o aerossol monodisperso, e na base do equipamento localizam-se também

quatro saídas de aerossol de excesso, igualmente distribuídas de forma circular.

Na parte superior do DMA2 é feita a alimentação do aerossol polidisperso, através de

duas entradas localizadas próximas a parede do corpo do DMA; e a alimentação do ar de in-

vólucro, por meio de duas entradas localizadas próximas ao eletrodo central. A disposição das

correntes de alimentação e saída podem ser melhor visualizadas na Figura 2.18. Foi também

utilizada na porção superior uma placa de acrílico perfurada para distribuir o ar de entrada para

evitar a mistura entre o ar de diluição e aerossol polidisperso, garantindo assim um regime

laminar.
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(a) (b)

Figura 2.18 – Vista superior (a) e inferior (b) do DMA2 projetado, com destaque para as
correntes de entrada e saída.

2.7.2 Filtros de Purificação de Ar

Um compressor da marca Schulz, modelo CSL 10 Br, com volume de reservatório de

100 L e potência de 1,5 kW, foi utilizado para alimentar ar comprimido na unidade experimental

(ponto A da Figura 2.15). Este ainda foi conectado a uma válvula reguladora de pressão e a um

filtro processador de ar, adotados para regular a pressão e reter de impurezas provenientes do

compressor.

A fim de garantir maior eficiência na purificação, o ar comprimido gerado foi alimentado

a dois filtros da marca TSI, modelo 3074B, com o objetivo de filtrar, secar e regular a pressão

do ar na linha de ar comprimido. Este sistema é composto por um conjunto de três filtros e

uma membrana, e através dele foi possível garantir uma corrente gasosa com um mínimo de

partículas não desejadas adentrando à unidade.

2.7.3 Atomizador Comercial

Uma parte do ar isento de partículas indesejáveis proveniente dos filtros seguia direta-

mente para o DMA, constituindo a corrente de ar de invólucro (corrente D da Figura 2.15). O

restante seguia para o atomizador comercial (item 2 da Figura 2.15) de jato único da marca

TSI, modelo 9302, utilizado para gerar o aerossol polidisperso, que seria classificado. Este pos-

sui um reservatório que era preenchido com 80 mL da solução a ser atomizada, no qual, em

ambos os trabalhos avaliados neste estudo, foram utilizadas soluções de NaCl com diferentes

concentrações.



66

No atomizador, a taxa de saída do aerossol é função da pressão ajustada na entrada.

Sendo assim, Gomes (2018) trabalhou com uma pressão na entrada de aproximadamente 103

kPa, levando a uma saída de aerossol polidisperso com vazão de 4,7 L.min−1; já Camargo

(2019) adotou uma pressão de 68,9 kPa, responsável por fornecer uma vazão de 3,7 L.min−1.

2.7.4 Secador de Difusão

O secador de difusão (item 3 da Figura 2.15) possui a finalidade de remover o excesso

de umidade proveniente do atomizador. Ele é composto por dois cilindros concêntricos, em

que o cilindro externo foi confeccionado em acrílico e o interno, formado por uma tela de fio

metálica. Assim, a região anular foi preenchida com sílica gel. Desse modo, o aerossol úmido

atravessava o cilindro externo e o vapor de água se difundia pela tela e era absorvido pela sílica

gel.

2.7.5 Medidores de Vazão

Foram utilizados quatro rotâmetros da marca Dwyer a fim de medir as vazões na entrada

e saída do DMA. Assim, adotou fluxos simétricos em ambos os DMAs, isto é, 𝑄𝑒𝑥𝑐 = 𝑄𝑠ℎ e

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦 = 𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜, e na razão 1:10 entre aerossol polidisperso e ar de diluição. Assim, a escala dos

rotâmetros destinados a medição das vazões de aerossol monodisperso e polidisperso variava

de 0 a 1 L.min−1, já a escala dos outros dois variava de 0 a 10 L.min−1.

2.7.6 Fonte Neutralizadora e Fonte de Alta Tensão

Um mini compressor (item 5 da Figura 2.15) da marca Regent, modelo 8500 (110 V/6

W), foi utilizado para aumentar e regular a pressão de entrada do aerossol no neutralizador.

O neutralizador (item 6 da Figura 2.15), por sua vez, tinha a função de realizar o carre-

gamento elétrico das partículas. O equipamento adotado foi uma fonte neutralizadora da marca

TSI, modelo 3087. Este dispositivo utiliza raios-X para ionizar moléculas do ar, gerando íons

positivos e negativos, de modo que o carregamento se dá por difusão bipolar. Dessa forma, a

interação do aerossol polidisperso com o ar ionizado tornava as partículas inicialmente neu-

tras em partículas carregadas, com sinais positivos e negativos, devido às colisões com os íons

presentes no ar.
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A aplicação e controle da tensão no eletrodo interno foi feita por uma fonte de alta

tensão (item 10 da Figura 2.15) Hipot modelo HY 10 kV – 5 mA, 60 W, corrente contínua,

da Instrutemp. Por meio de garras tipo jacaré a fonte era conectada à base do DMA e à haste

do eletrodo interno no topo, como pode ser visto na Figura 2.15. A tensão aplicada durante os

ensaios variou de 20 a 4000 V, para o trabalho de Gomes (2018) e de 0 a 4000 V para Camargo

(2019). Ressalta-se que essa tensão aplicada possuía sinal negativo, de modo a atrair partículas

carregadas positivamente.

É importante salientar que a fonte utilizada permite a aplicação de tensões maiores,

de até 10000 V. No entanto, tensões altas aumentam a amplitude de coleta, ou seja, o desvio

padrão da corrente de aerossol classificada na fenda, de modo que esta corrente deixaria de ser

monodispersa, tornando-se polidispersa.

2.7.7 Contador de Partículas

O contador de partículas por condensação (CPC) é um equipamento indispensável para a

atividade de classificação de partículas por meio da mobilidade elétrica. O instrumento utilizado

em aboms os trabalhos é da marca TSI, modelo 3007, o qual pode ser utilizado para uma faixa de

concentração de 0 a 1×105 partículas/cm3 e com partículas na faixa de 0,01 a 1 𝜇m de diâmetro.

O CPC foi utilizado na obtenção da concentração de partículas nas correntes de saída: aerossol

monodisperso e de excesso.

2.7.8 Soluções de NaCl

As nanopartículas utilizadas por Gomes (2018) e por Camargo (2019) foram de cloreto

de sódio (NaCl), devido ao seu baixo custo e simplicidade no preparo das soluções. Para isso

foi utilizado NaCl analítico da marca Proquimios, cuja densidade era 2,165 g.com−3.

Assim, foram adotadas diferentes soluções de NaCl, sendo que Gomes (2018) trabalhou

com concentrações de 0,1; 0,5 e 1,0 g.L−1, e Camargo (2019) utilizou concentrações de 0,01;

0,1 e 0,2 g.L−1. Valores maiores para concentração não foram adotadas devido a formação de

aglomerados e da possível corrosão que o sal pode gerar em elevadas concentrações. Além

disso, foi utilizada como solvente água com elevado grau de pureza para evitar contaminação

com partículas indesejadas.
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2.8 PROCEDIMENTO EXPERIMENTAL

De modo geral, o procedimento experimental adotado por Gomes (2018) e Camargo

(2019) para avaliar a performance dos DMA1 e DMA2, respectivamente, foi o mesmo.

Os equipamentos DMA foram inicialmente conectados a fonte de alta tensão, a qual

aplicava uma tensão elétrica negativa, variando de 20 a 4000 V, em Gomes (2018) e 0 a 4000 V,

em Camargo (2019), utilizando diferentes intervalos. Ar vindo do compressor era direcionado

aos filtros purificadores, encarregados de fornecer ar de alta pureza para formar a corrente de ar

de invólucro e a corrente que seguia para o atomizador comercial, o qual adicionava partículas

de NaCl, formando a corrente polidispersa. Então, o aerossol polidisperso gerado passava pelo

secador de difusão e em seguida pelo neutralizador, responsável por carregá-lo eletricamente,

chegando finalmente ao analisador de mobilidade diferencial.

Em ambos os trabalhos, os experimentos foram conduzidos com uma razão entre a vazão

de ar de invólucro (ou de excesso) com relação ao aerossol polidisperso (ou monodisperso) de

10:1, a fim de satisfazer a relação de ∆𝑍𝑝/𝑍
*
𝑝 = 0,1. Os experimentos ainda foram realizados

em triplicatas com o objetivo de garantir sua reprodutibilidade.

Além disso, os DMAs projetados têm como variáveis significativas que influenciaram

nos seus desempenhos:

∙ As quatro vazões mássicas: ar de invólucro, aerossol de excesso, aerossol polidisperso

e aerossol monodisperso;

∙ Comprimento L da distância entre a entrada de aerossol e a fenda de classificação;

∙ Raio do cilindro externo, 𝑟𝑒, e interno, 𝑟𝑖.

Os valores destas variáveis estão presentes na Tabela 2.6

Tabela 2.6 – Dados para a operação do DMA1 e DMA2.

Variável DMA1 DMA2
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑖 0,6 L.min−1 0,5 L.min−1

𝑄𝑚𝑜𝑛𝑜 0,6 L.min−1 0,5 L.min−1

𝑄𝑠ℎ 6 L.min−1 5 L.min−1

𝑄𝑒𝑥𝑐 6 L.min−1 5 L.min−1

𝐿 41,36 cm 23,5 cm
𝑟𝑖 1,11 cm 1,496 cm
𝑟𝑒 2,385 cm 4,914 cm
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Assim, conclui-se o Capítulo 2, no qual Revisão Bibliográfica referente ao trabalho rea-

lizado foi abordada, a fim de ambientar o leitor sobre o assunto retratado. No próximo capítulo,

Metodologia, serão apresentados os modelos matemáticos e procedimentos numéricos utiliza-

dos para a modelar o processo de separação de partículas.
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3 METODOLOGIA

No presente capítulo serão apresentados os dois DMAs projetados e construídos com

tecnologia própria da FEQUI/UFU, bem como os procedimentos matemáticos utilizados para

a modelagem do dispositivo. Dessa forma, será abordada a unidade experimental empregada

tanto por Gomes (2018) quanto por Camargo (2019) em suas coletas de resultados, os quais

serviram de base para este estudo, e ainda os modelos matemáticos utilizados para modelar o

processo de classificação.

3.1 PROPOSTAS PARA A MODELAGEM DO PROCESSO DE SEPARAÇÃO

A fim de modelar o processo de separação de partículas nos dois equipamentos DMAs

apresentados neste capítulo, diferentes abordagens foram propostas e utilizadas. Para o DMA1,

dispositivo de maior altura de coluna, optou-se por modelar os resultados reportados por Gomes

(2018) através da inserção de um fator de correção, 𝜂, na equação da função de transferência

(Equação 2.21). Já para a abordagem dos resultados de Camargo (2019), utilizaram-se dois

modelos de função de transferência: o modelo triangular de Martinsson, já apresentado, e um

modelo empírico proposto neste trabalho. Assim, no presente tópico, tais abordagens serão

detalhadas.

Neste ponto, é importante explicar que: todas as abordagens que serão apresentadas são

capazes de modelar o processo de separação, para qualquer um dos dois equipamentos DMA

projetados. A fim de deixar o texto mais enxuto e menos repetitivo, optou-se por utilizar uma

abordagem diferente para cada um dos equipamentos.

Portanto, a abordagem utilizada pode ser esquematizada na Tabela 3.1:

Tabela 3.1 – Modelos para o processo de separação de partículas adotados.

Equipamento Resultados Utilizados Modelos Adotados

DMA1 Gomes (2018)
Função de Transferência
com Fator de Correção 𝜂

DMA2 Camargo (2019)
Função de Transferência Triangular

Função de Transferência de Ordem-N
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3.1.1 Função de Transferência com Fator de Correção 𝜂

Com o objetivo de aumentar a capacidade da função de transferência em representar

o perfil de concentração obtido experimentalmente, um fator de correção (𝜂) foi adicionado a

Equação 2.21, para representar as perdas nas regiões de entrada e saída do DMA. Ele pode ser

inserido na citada equação da seguinte forma (Stolzenburg et al., 2017):

𝑁𝑜 = 𝜂 (𝑑𝑝) Ω (𝑍𝑝)𝑁𝑖, (3.1)

Esse fator de correção da função de transferência é uma função do diâmetro da partícula

a ser coletada. Assim, a concentração de partículas presentes no aerossol monodisperso é de-

terminada pela multiplicação da porcentagem de partículas com carga +1, definida pela própria

função de transferência, pela concentração de partículas no aerossol de entrada (𝑁𝑖) e pelo fator

𝜂, para cada tensão aplicada.

Portanto, para representar este fator, uma função polinomial de segunda grau foi consi-

derada, representada na Equação 3.2. A escolha por um modelo de segundo grau se baseou em

testes com modelos de diferentes ordens. A primeira tentativa pautou-se em um modelo linear,

o qual não se adaptou de modo satisfatório. Para o modelo de segunda ordem uma considerá-

vel melhora foi obtida, e ao dividir a função em intervalos ganhou-se ainda mais qualidade na

predição. Assim, modelos de ordem superiores poderiam ter sido utilizados, no entanto deu-se

preferência a modelos mais simples, mesmo que definidos em partes, de modo que não se jus-

tificava um aumento na complexidade do mesmo advindo do aumento da ordem. Além disso,

ordens superiores podem tornar o modelo oscilatório, de modo que se deu preferência àqueles

mais simples.

𝜂 (𝑑𝑝) =

⎧⎨⎩ 𝜂11 + 𝜂12𝑑𝑝 + 𝜂13𝑑
2
𝑝, se 𝑑𝑝 ≤ 𝑑*𝑝

𝜂21 + 𝜂22𝑑𝑝 + 𝜂23𝑑
2
𝑝, se 𝑑𝑝 > 𝑑*𝑝

, (3.2)

em que 𝑑*𝑝 é o diâmetro correspondente ao maior valor de concentração, ou seja, diâmetro da

partícula que terá a maior probabilidade de ser capturada, e 𝜂𝑖𝑗 são os parâmetros que devem

ser estimados (i = 1, 2 – número de regiões observadas durante o experimento; e j = 1, 2, 3 –

número de variáveis de projeto).
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3.1.2 Função de Transferência de Ordem-N

Visto anteriormente que os modelos triangulares (tanto o modelo ideal, quando o pro-

posto por Martinsson et al. (2001)) são dados por um polinômio linear definido em partes,

propôs-se um diferente modelo polinomial, com ordem maior que um, com o objetivo de au-

mentar a qualidade do ajuste dos resultados. Aqui, diferentemente do modelo anterior, a inten-

ção de início não foi utilizar o modelo mais simples, o linear, mas, sim, utilizar um modelo com

ordens superiores a fim de comparação com a abordagem triangular (linear) e melhor adaptação

aos resultados experimentais. Assim, novamente optou-se por uma função divida em intervalos

para melhor captura da tendência dos resultados. Sendo assim, a expressão matemática deste

modelo é:

Ω
(︁
𝑍𝑝

)︁
=

⎧⎪⎪⎨⎪⎪⎩
𝑁1∑︀
𝑖=1

𝑥𝑖

(︁
𝑍𝑝 − 1

)︁𝑁1−𝑖

, se 𝑍𝑝 ≤ 1

𝑁2∑︀
𝑖=1

𝑥𝑖 + 𝑁1

(︁
𝑍𝑝 − 1

)︁𝑁2−𝑖

, se 𝑍𝑝 > 1

, (3.3)

em que 𝑍𝑝 é um adimensional dado por 𝑍𝑝 = 𝑍𝑝/𝑍
*
𝑝 , sendo a mobilidade elétrica da partícula

com maior probabilidade de captura para a tensão adotada:

𝑍𝑝 =
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

=
4𝜋𝐿𝑉 𝑍𝑝

𝑄𝑠ℎ + 𝑄𝑒𝑥𝑐

1

ln (𝑟𝑒/𝑟𝑖)
. (3.4)

Quanto aos demais parâmetros, 𝑁1 e 𝑁2 são o número de parâmetros desconhecidos (𝑥𝑖

= 1, 2, ..., 𝑁1+𝑁2) no modelo considerado. Portanto, a ordem de cada polinômio é 𝑁1-1 e 𝑁2-1,

respectivamente. Além disso, para este modelo, tanto a continuidade quanto a diferenciabilidade

devem ser garantidas em 𝑍𝑝 igual a 1.

3.1.3 Procedimento Numérico

Como mencionando anteriormente, para modelar o processo de separação de partículas

foi proposto e resolvido um problema inverso, utilizando o método da Evolução Diferencial

(ED) como ferramenta de otimização.

Como visto na Equação 2.57, a resolução de um problema inverso consiste em deter-

minar os parâmetros das equações empíricas (variáveis de projeto) através da minimização da

função objetivo (𝐹𝑂), definida como o somatório das diferenças entre os valores calculados e

experimentais. Dessa forma, no presente trabalho, esta função objetivo foi definido como a soma
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das diferenças entre a função de transferência do modelo experimental e do modelo predito, da

seguinte forma:

𝐹𝑂 =
𝑀∑︁
𝑖=1

(︁
Ωexp

𝑖

(︁
𝑍𝑝

)︁
− Ω𝑝𝑟𝑒𝑑

𝑖

(︁
𝑍𝑝,𝑥

)︁)︁2
, (3.5)

em que Ω𝑒𝑥𝑝
𝑖 e Ω𝑝𝑟𝑒𝑑

𝑖 representam, respectivamente, o valor experimental da função de transfe-

rência e o valor predito pelo modelo; 𝑍𝑝 é a mobilidade elétrica (adimensional); M é o número

de resultados experimentais e x é vetor de variáveis de projeto (que depende de cada modelo

considerado).

Assim, conclui-se o Capítulo 3, referente a metodologia adotada neste trabalho. No pró-

ximo capítulo serão finalmente apresentados e discutidos os resultados obtidos a partir dos

modelos já apresentados e explicados.
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4 RESULTADOS E DISCUSSÕES

Neste capítulo serão apresentados os resultados obtidos para a modelagem do processo

de separação de nanopartículas em campo elétrico nos dois DMAs projetados pela FEQUI/UFU.

Para o DMA1, a modelagem consistiu na adição do fator de correção 𝜂 a função de transferência

e também na proposta de um modelo preditivo para diferentes concentrações de nanopartículas

na alimentação. Já para o DMA2, equipamento de menor altura de coluna, foram utilizados dois

modelos de função de transferência — um encontrado na literatura (Modelo de Martinsson)

e o outro proposto neste trabalho — a fim de observar o ajuste de cada um aos resultados

experimentais. Dessa forma, tais abordagens e resultados obtidos são apresentados a seguir.

4.1 DMA1: RESULTADOS OBTIDOS

A fim de estimar a distribuição teórica de tamanho de nanopartículas no aerossol, o ba-

lanço de mobilidade proposto por Dalcin (2013) foi associado ao fator de correção. A obtenção

deste fator foi possível através da formulação e resolução de um problema inverso, adotando

a Evolução Diferencial (ED), como ferramenta de otimização. Assim, foi feita a comparação

entre os resultados teóricos advindos da metodologia proposta e os resultados experimentais

obtidos por Gomes (2018). Além disso, a metodologia proposta também foi utilizada para pre-

dizer a distribuição de tamanhos de partículas para uma concentração intermediária, utilizando

as informações de concentração nos limites superior e inferior.

4.1.1 Experimental vs. Teórico

A partir dos resultados experimentais reportados por Gomes (2018), obtidos através das

leituras no contador de partículas, e dos resultados teóricos, advindos do balaço de mobilidade

proposto por Dalcin (2013), fez-se a comparação entre ambos a fim de avaliar o funcionamento

do DMA1. Ressalta-se que pelo balanço de mobilidade, baseado na distribuição de cargas de

Wiedensohler (1988), para cada tensão aplicada foram contabilizadas todas as partículas de um

determinado diâmetro e carga +1. Assim, tais resultados para o aerossol monodisperso podem

ser visualizados nas Figuras 4.1, 4.2 e 4.3, para as respectivas concentrações salinas de 0,1; 0,5

e 1,0 g.L−1.

Nestes gráficos, é importante salientar que cada ponto representa um aerossol mono-
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Figura 4.1 – Resultados experimentais e modelo teórico para o aerossol monodisperso para
concentração salina de 0,1 g.L−1.

Figura 4.2 – Resultados experimentais e modelo teórico para o aerossol monodisperso para
concentração salina de 0,5 g.L−1.
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Figura 4.3 – Resultados experimentais e modelo teórico para o aerossol monodisperso para
concentração salina de 1,0 g.L−1.

disperso. Para encontrá-lo, aplica-se uma tensão no eletrodo central e para essa tensão tem-se,

como função, um determinado 𝑑𝑝. Assim, aumentando-se a tensão aplicada, altera-se o diâmetro

da partícula coletada no aerossol monodisperso. Quanto maior a tensão, maior será a partícula

coletada. Ainda se percebe a presença de um pico em cada gráfico para um certo 𝑑𝑝, o que

indica que para este diâmetro há uma maior quantidade de nanopartíulas no DMA.

A partir da observação dos gráficos, pode-se notar que as distribuições de tamanhos de

partículas apresentam altos desvios padrão em comparação com seus tamanhos médios, como

foi reportado por Baron e Willeke (2001). Além disso, percebe-se que quanto maior a concen-

tração da solução a ser atomizada, maior a concentração de partículas no aerossol formado e

maior o diâmetro das partículas geradas, evidenciado pelo deslocamento das curvas de maior

concentração para a direita.

Segundo Amaral (2010), o aumento no diâmetro das partículas está ligado ao fato de

que gotas mais concentradas, geradas pelo atomizador, resultam em partículas maiores, sim-

plesmente por conterem maior massa de sal. Já o aumento no número de partículas, o autor

associou ao fato de que uma gota pode gerar durante o processo de secagem mais de uma par-

tícula, e essa tendência aumenta com o aumento da concentração salina.

Pode-se notar também que comportamento do perfil de tamanhos do aerossol monodis-
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perso foi caracterizado por uma assimetria. Para as voltagens utilizadas, foi possível classificar

partículas na faixa de 11,8 e 223,6 nm. As partículas menores (de até aproximadamente 50 nm)

mostraram um aumento na concentração até um máximo seguido de uma gradual redução para

as partículas maiores.

Como relação ao balanço de mobilidade, pode-se notar que ele apresentou uma satisfató-

ria qualidade de representação do aerossol monodisperso para as três concentrações analisadas.

Quantitativamente, esse balanço apresentou concentrações de partículas maiores que as obser-

vadas experimentalmente e obteve melhor ajuste para as menores concentrações de solução, o

que pode ser observado pela distância entre as duas curvas (teórica e experimental). Tal diver-

gência pode ser relacionada a limitações de medição do contador de partículas em virtude no

aumento no número de partículas a serem contadas

4.1.2 Fator de Correção da Função de Transferência

Como comentado anteriormente, qualitativamente, o modelo de balanço de mobilidade

de Dalcin (2013) apresentou boa representação aos resultados experimentais para cada uma

das soluções salinas analisadas. No entanto, com o objetivo de aumentar essa correlação para

os valores preditos teoricamente, propôs a adição do fator de correção 𝜂 a Equação 2.21, re-

presentado por uma função polinomial de segunda ordem (Equação 3.2) e obtido por meio do

algoritmo de Evolução Diferencial (ED). Dessa forma, os seguintes parâmetros foram adotados

no algoritmo ED:

∙ O espaço inicial de soluções factíveis considerado foi: -10 ≤ 𝜂𝑖𝑗 ≤ 10;

∙ Tamanho da população = 50 indivíduos;

∙ Número de gerações = 1000;

∙ Taxa de perturbação = 0,8;

∙ Probabilidade de crossover = 0,8;

∙ O critério de parada adotado foi o número máximo de gerações.;

∙ Para cada teste, foram realizadas 10 simulações considerando diferentes inicializações.

Para estes parâmetros, a função objetivo foi avaliada 50 + 50×1000 vezes em cada exe-

cução do algoritmo. É válido comentar que a partir de experimentações numéricas preliminares
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não se observou ganhos significativos para o aumento do número de gerações, que assim foi

fixado em 1000. A Tabela 4.1 apresenta os parâmetros obtidos (valores médios) obtidos para

cada concentração. É válido destacar que o desvio padrão reportado, para cada concentração,

considerando 10 simulações, foi igual a aproximadamente 10−9, o que indica que o algoritmo

ED sempre converge para a mesma configuração de variáveis de projeto e, por consequência,

para o mesmo valor de função objetivo.

Tabela 4.1 – Parâmetros estimados para o Fator de Correção 𝜂 para cada concentração salina.

𝐶 = 0, 1 g.L−1

𝜂11 (-) 𝜂12 (nm−1) 𝜂13 (nm−2)
1,0400 -3,0753×10−2 6,1251×10−4 𝐹𝑂 (-)
𝜂21 (-) 𝜂22 (nm−1) 𝜂23 (nm−2) 1,1287×10−1

1,0524 -6,0821×10−2 1,7479×10−6

𝐶 = 0, 5 g.L−1

𝜂11 (-) 𝜂12 (nm−1) 𝜂13 (nm−2)
1,4808 -5,7501×10−2 1,0319×10−3 𝐹𝑂 (-)
𝜂21 (-) 𝜂22 (nm−1) 𝜂23 (nm−2) 1,0080×10−1

8,5158×10−1 1,5762×10−3 -7,8085×10−6

𝐶 = 1, 0 g.L−1

𝜂11 (-) 𝜂12 (nm−1) 𝜂13 (nm−2)
7,0823×10−1 -2,7486×10−2 7,3887×10−4 𝐹𝑂 (-)

𝜂21 (-) 𝜂22 (nm−1) 𝜂23 (nm−2) 8,2204×10−2

6,7535×10−1 4,2235×10−3 -1,3993×10−5

As Figuras 4.4 a 4.6 apresentam os perfis otimizados simulados considerando os parâ-

metros encontrados na Tabela 4.1. De modo geral, pode-se perceber que para as três concen-

trações estudadas, a inclusão do parâmetro 𝜂 aumentou a capacidade de predição do balanço

de mobilidade empregado, reduzindo as distâncias entre as curvas experimentais e teóricas que

haviam sido observadas antes.

4.1.3 Predição da Distribuição de uma Concentração Intermediária

Na seção anterior, para cada concentração obteve-se uma diferente expressão para o

fator 𝜂 que fosse capaz de otimizar o ajuste entre os resultados experimentais e um modelo teó-

rico que pudesse predizê-los. Na presente sessão, o foco recaiu em avaliar a capacidade desta

abordagem em predizer o comportamento para uma concentração intermediária, utilizando in-

formações de outras duas concentrações salinas.
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Figura 4.4 – Resultados experimentais, modelo teórico e teórico otimizado para o aerossol
monodisperso para concentração salina de 0,1 g.L−1.

Figura 4.5 – Resultados experimentais, modelo teórico e teórico otimizado para o aerossol
monodisperso para concentração salina de 0,5 g.L−1.
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Figura 4.6 – Resultados experimentais, modelo teórico e teórico otimizado para o aerossol
monodisperso para concentração salina de 1,0 g.L−1.

Dessa forma, adotando-se os mesmos parâmetros para o algoritmo ED apresentados

anteriormente, utilizou-se apenas resultados experimentais da menor (0,1 g.L−1) e da maior (1,0

g.L−1) concentrações para ajustar um fator de correção 𝜂 que satisfizesse simultaneamente as

duas condições. A partir deste 𝜂 ajustado, foi possível predizer o comportamento da distribuição

de tamanhos de partículas para a concentração salina de 0,5 g.L−1 no atomizador. Assim, os

parâmetros obtidos pelo algoritmo considerando o ajuste para 0,1 e 1,0 g.L−1 estão presentes

na Tabela 4.2.

Tabela 4.2 – Parâmetros estimados para o Fator de Correção 𝜂, considerando duas diferentes
concentrações.

𝜂11 (-) 𝜂12 (nm−1) 𝜂13 (nm−2)
6,4963×10−1 -1,5403×10−2 4,6774×10−4 𝐹𝑂 (-)

𝜂21 (-) 𝜂22 (nm−1) 𝜂23 (nm−2) 3,5940×10−1

6,8996×10−1 5,1950×10−3 -2,0235×10−5

A Figura 4.7 apresenta o perfil de concentração de partículas para a concentração sa-

lina intermediária de 0,5 g.L−1, considerando as informações da Tabela 4.2. De modo geral,

apesar do valor obtido para a função objetivo ser maior que os valores individuais reportados

na Tabela 4.1 (o que era esperado, visto que foram utilizadas mais informações para realizar

o ajuste), pode-se observar uma boa capacidade de predição para o procedimento otimizado
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via fator de correção em relação ao balanço de mobilidade, o qual considera este fator igual a

unidade. Nesta abordagem, nenhuma informação desta concentração intermediária foi utilizada

para estimação do fator e consequentemente para a estimação da distribuição de tamanhos de

partículas relacionado a esta concentração.

Figura 4.7 – Comportamento predito para a concentração salina de 0,5 g.L−1 com base nas
concentrações de 0,1 e 1,0 g.L−1.

Aqui é válido destacar que esta metodologia deve ser empregada apenas para interpo-

lação de dados, utilizando informações de extremos para predizer o comportamento para uma

concentração salina intermediária, e não para extrapolação de dados. Além disso, destaca-se o

potencial desta ferramenta na capacidade de predizer a distribuição de tamanhos de partículas

para um dado aerossol desconhecido, a partir das informações de outras correntes conhecidas.

Tal característica mostra a possibilidade de se construir um banco de dados com informações

para predizer a distribuição de tamanhos de partículas para diferentes aerossóis.

4.2 DMA2: RESULTADOS OBTIDOS

Para o DMA2, equipamento de menor altura de coluna, a proposta foi determinar um

modelo de função de transferência que melhor se adaptasse aos resultados experimentais de

Camargo (2019). Ou seja, determinar uma relação entre as correntes de aerossol monodisperso

e polidisperso (como visto na Equação 2.21). Então, assim como para o equipamento descrito



82

anteriormente, um problema inverso foi formulado e resolvido através da Evolução Diferencial.

E da mesma forma, a função objetivo consistiu em determinar a função de transferência que

minimizasse a soma das diferenças entre o experimental e o modelo teórico.

Neste tratamento matemático, dois modelos de função de transferência foram conside-

rados. O primeiro foi o modelo triangular proposto por Martinsson et al. (2001), apresentado

anteriormente. Este modelo foi escolhido como uma alternativa a abordagem triangular ideal de

Knutson e Whitby (1975) (Equação 2.27), por considerar os desvios de idealidade, que levam a

degradação do modelo triangular, através da introdução de dois novos parâmetros: o parâmetro

de ampliação (𝜆) e o parâmetro de perda (𝜇), enquanto que o ideal considera apenas as vazões

de projeto. Sua representação matemática foi apresentada anteriormente na Equação 2.41:

Ω (𝑍𝑝) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

𝜆𝜇

(︂
1 + 𝜇

𝑄𝑠ℎ

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

(︂
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

− 1

)︂)︂
, se 1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

≤ 𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

≤ 1

𝜆𝜇

(︂
1 + 𝜇

𝑄𝑠ℎ

𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

(︂
1 − 𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

)︂)︂
, se 1 <

𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

≤ 1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

0, se
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

< 1 − 𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

ou
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

> 1 +
𝑄𝑝𝑜𝑙𝑦

𝜇𝑄𝑠ℎ

.

E a fim de simplificar a maneira como é apresentada essa equação, optou-se por reescrevê-

la, combinando-se os parâmetros em termos adimensionais. Esta nova representação (Equação

4.1 permite a construção de uma função de transferência com formato de triângulo escaleno, ao

contrário do modelo ideal que leva a um formato de triângulo isósceles.

Ω𝑝𝑟𝑒𝑑
(︁
𝑍𝑝

)︁
=

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎩
𝑥1

(︂
1 +

1

𝑥2

(︁
𝑍𝑝 − 1

)︁)︂
, se 1 − 𝛽 ≤ 𝑍𝑝 ≤ 1

𝑥1

(︂
1 +

1

𝑥3

(︁
1 − 𝑍𝑝

)︁)︂
, se 1 < 𝑍𝑝 ≤ 1 + 𝛽

0, de outra forma

. (4.1)

Sendo 𝑍𝑝 a mobilidade elétrica adimensional da partícula (𝑍𝑝/𝑍
*
𝑝 ):

𝑍𝑝 =
𝑍𝑝

𝑍*
𝑝

=
4𝜋𝐿𝑉 𝑍𝑝

𝑄𝑠ℎ + 𝑄𝑒𝑥𝑐

1

ln (𝑟𝑒/𝑟𝑖)
, (4.2)

em que, relembrando, 𝐿 é a altura da região de separação, 𝑉 é a tensão aplicada, 𝑍𝑝 é a mo-

bilidade elétrica da partícula, 𝑍*
𝑝 é a mobilidade elétrica da partícula de referência, 𝑟𝑖 é o raio

interno, 𝑟𝑖 é o raio externo, 𝑄𝑠ℎ é a vazão de ar de invólucro e 𝑄𝑒𝑥𝑐 é a vazão de aerossol de

excesso.
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O segundo modelo utilizado foi uma proposta alternativa que considerou funções poli-

nomiais de ordem maior que um, o qual foi chamado de Modelo de Ordem-𝑁 (Equação 3.3):

Ω
(︁
𝑍𝑝

)︁
=

⎧⎪⎪⎨⎪⎪⎩
𝑁1∑︀
𝑖=1

𝑥𝑖

(︁
𝑍𝑝 − 1

)︁𝑁1−𝑖

, se 𝑍𝑝 ≤ 1

𝑁2∑︀
𝑖=1

𝑥𝑖 + 𝑁1

(︁
𝑍𝑝 − 1

)︁𝑁2−𝑖

, se 𝑍𝑝 > 1

,

Portanto, a fim de avaliar cada uma destas propostas, para as concentrações de NaCl

utilizadas por Camargo (2019) (0,01; 0,1 e 0,2 g.L−1), as seguintes informações foram conside-

radas para o método da ED:

∙ Para o modelo triangular, o espaço inicial de soluções factíveis considerado foi: [10−9

10−9 10−9] ≤ [𝑥1 𝑥2 𝑥3 ] ≤ [10 10 10];

∙ Para o modelo de Ordem-𝑁 , considerou-se 𝑁1 = 3 (𝑍𝑝 ≤ 1) e 𝑁2 = 4 (𝑍𝑝 ≥ 1), obtidos a

partir de testes preliminares. Esta configuração levou a sete parâmetros a serem estimados.

Assim, o espaço inicial de soluções factíveis considerado foi: [-10 -10 -10 -10 -10

-10 -10] ≤ [𝑥1 𝑥2 𝑥3 𝑥4 𝑥5 𝑥6 𝑥7 ] ≤ [10 10 10 10 10 10 10];

∙ Tamanho da população = 50 indivíduos;

∙ Número de gerações = 2500;

∙ Taxa de perturbação = 0,8;

∙ Probabilidade de crossover = 0,8;

∙ O critério de parada adotado foi o número máximo de gerações.;

∙ Para cada teste, foram realizadas 10 simulações considerando diferentes inicializações.

Com esta configuração de parâmetros para o algoritmo ED, a função objetivo foi então

avaliada 50 + 50×2500 vezes em cada execução. É válido comentar que a partir de experi-

mentações numéricas preliminares não se observou ganhos significativos para o aumento do

número de gerações, que assim foi fixado em 2500. Os parâmetros estimados para cada modelo

(Equações 3.3 e 4.1) estão presentes na Tabela 4.3. Tais resultados podem ser considerados sa-

tisfatórios se observado os valores médios obtidos para a função objetivo. Ademais, como era

esperado, o aumento da ordem do modelo, parâmetro 𝑁 levou a uma redução no valor da fun-

ção objetivo, afinal, um polinômio de grau maior que um possui maior capacidade de adequação

aos resultados experimentais. Ainda é importante enfatizar que para todos os casos avaliados, o
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desvio padrão obtido foi de aproximadamente 10−9, indicando que a estratégia de ED sempre

converge para as soluções apresentadas na tabela.

Tabela 4.3 – Parâmetros estimados através da estratégia ED para cada concentração de
aerossol polidisperso

𝐶 = 0, 01 g.L−1

Triangular
𝑥1 𝑥2 𝑥3 𝐹𝑂

0,0680 1,2794 2,4253 5,3011×10−4

Ordem-𝑁

𝑥1 𝑥2 𝑥3

-0,1596 -0,0293 0,0680 𝐹𝑂
𝑥4 𝑥5 𝑥6 𝑥7 9,3718×10−5

-0,0100 -0,0287 0,0118 0,0680

𝐶 = 0, 1 g.L−1

Triangular
𝑥1 𝑥2 𝑥3 𝐹𝑂

0,0786 1,2330 2,4397 6,7887×10−5

Ordem-𝑁

𝑥1 𝑥2 𝑥3

-0,2593 -0,0711 0,0783 𝐹𝑂
𝑥4 𝑥5 𝑥6 𝑥7 3,7559×10−5

-0,0091 -0,0253 0,0184 0,0783

𝐶 = 0, 2 g.L−1

Triangular
𝑥1 𝑥2 𝑥3 𝐹𝑂

0,0672 1,4238 1,8020 4,554×10−4

Ordem-𝑁

𝑥1 𝑥2 𝑥3

-0,1055 -0,0168 0,0657 𝐹𝑂
𝑥4 𝑥5 𝑥6 𝑥7 2,6655×10−4

-0,0220 -0,0460 0,0168 0,0657

As curvas obtidas para cada método são apresentadas nas Figuras 4.8 a 4.10, nas quais

pode-se perceber um comportamento assimétrico da distribuição de tamanhos de partículas

no aerossol. Para a tensão utilizada por Camargo (2019), as partículas classificadas possuíam

diâmetro entre 10 e 120 nm, e aquelas com menores diâmetros, entre 10 nm e aproximadamente

50 nm) apresentaram um aumento da concentração até atingir um máximo em um ponto crítico.

Para aquelas com maiores diâmetros, uma gradual redução da concentração levou a formação

de uma “cauda” na porção direita dos gráficos, produzindo assimetria acima comentada. Além

dessas observações, o aumento da concentração da solução de NaCl a ser atomizada, resultou

no aumento do pico da distribuição de tamanho de partículas e, por consequência, um aumento

da concentração de nanopartículas no aerossol produzido.

É válido salientar a diferença na forma como os resultados gráficos para o DMA1 e

DMA2 foram apresentados. No primeiro, optou-se por plotar a concentração de nanopartículas
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Figura 4.8 – Função de Transferência Triangular e Ordem-𝑁 para 𝐶 = 0, 01 g.L−1.

Figura 4.9 – Função de Transferência Triangular e Ordem-𝑁 para 𝐶 = 0, 1 g.L−1.

Figura 4.10 – Função de Transferência Triangular e Ordem-𝑁 para 𝐶 = 0, 2 g.L−1
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no aerossol monodisperso (#.cm3) por diâmetro de partículas (nm). No segundo, a escolha foi

por adimensionalizar estas grandezas na forma de função de transferência (Ω), que descreve a

probabilidade de uma partícula na entrada do equipamento ser coletada na fenda de classifica-

ção, ou seja, a porcentagem de partículas coletadas e que irão compor o aerossol monodisperso;

e na forma da razão 𝑍𝑝/𝑍
*
𝑝 que é uma indicação do diâmetro da partícula, por se tratar da razão

entre a mobilidade da partícula em questão pela partícula de referência, a fim de padronizar o

pico do gráfico no ponto em que a abscissa assume o valor 1,0.

Assim, conclui-se o Capítulo 4, o qual abordou os resultados obtidos a partir da meto-

dologia utilizada. Assim, dando continuidade a este estudo, no próximo e último capítulo as

conclusões referentes a tudo que foi apresentado ao longo do texto serão retomadas.
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5 CONCLUSÕES

O presente trabalho teve como objetivo principal propor uma metodologia para a mode-

lagem da separação de nanopartículas em dois analisadores de mobilidade diferencial (DMA)

projetados com tecnologia própria da FEQUI/UFU. Deste modo, a partir das informações da

corrente de saída monodispersa, foi possível predizer a distribuição de tamanhos na corrente

de entrada. Para isto, um problema inverso foi proposto, o qual consistiu em determinar os

parâmetros que reduzissem as diferenças entre os dados experimentais e os modelos teóricos

estudados. Como ferramenta de otimização, foi adotado o algoritmo da Evolução Diferencial,

devido sua simplicidade conceitual, fácil aplicabilidade e variada gama de estudos na literatura.

No que tange a avaliação de modelos, foram propostas diferentes abordagens para o

tratamento matemático dos dados experimentais reportados por Gomes (2018), para o DMA1,

e Camargo (2019), para o DMA2. Os modelos avaliados basearam-se na literatura, no caso do

modelo triangular de Martinsson et al. (2001), e em propostas empíricas, como a função de

transferência de Ordem-𝑁 e a função polinomial de segunda ordem para obtenção do fator de

correção 𝜂 que otimizassem o balanço de mobilidade adotado. Assim, pode-se concluir que

tais ferramentas foram capazes de obter resultados consistentes, como observado pelos baixos

valores de média da 𝐹𝑂.

Para o DMA1, a utilização do fator 𝜂 mostrou-se mais eficaz que a abordagem original,

ou seja, sem a sua presença. Além disso, os baixos valores de desvio-padrão obtidos mostraram

o potencial da ferramenta de ED para a resolução dos problemas propostos, visto que sempre

convergia para a mesma solução. Destaca-se ainda que, do ponto de vista físico, a distribuição

de tamanho de partículas apresentando assimetrias, em ambos os equipamentos, em termos de

concentração do aerossol monodisperso está de acordo com modelos observados na literatura.

Quanto a influência da concentração inicial, observou-se que quanto maior a concen-

tração da solução a ser atomizada, maior a concentração de partículas no aerossol monodis-

perso produzido e maior o diâmetro das partículas produzidas. Além disso, o ponto máximo

de concentração de partículas das curvas, mostrou-se como função da concentração da solução

preparada.

Por fim, com relação ao último objetivo específico, um modelo para predizer o perfil de

concentração de uma corrente de aerossol monodisperso foi proposto, utilizando a modelagem
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com o fator de correção 𝜂. A técnica adotada se baseou em estimar um fator de correção da

função de transferência, considerando a menor e maior concentração, para a obtenção da dis-

tribuição de tamanhos para uma concentração salina intermediária, que se mostrou como uma

ferramenta com imenso potencial.

Além dos resultados apresentados, um ponto de destaque é o potencial dos equipamentos

DMAs projetados utilizados em conjunto a um contador de partículas como alternativa de baixo

custo em relação a equipamentos comerciais e com aplicabilidade em diferentes áreas, a citar a

medição da qualidade do ar, exaustão de veículos, estudos de íons atmosféricos e produção de

aerossóis monodispersos para teste de filtros.

5.1 SUGESTÕES PARA TRABALHOS FUTUROS

Como sugestões para próximos estudos nestes equipamentos, cita-se:

∙ Utilização de outros modelos de função de transferência presentes na literatura, como

o modelo de Stolzenburg;

∙ Aplicação da Equação de Langevin para predizer a trajetória da partícula dentro do

DMA para a determinação da função de transferência;

∙ Analisar o uso ou não de informações sobre a corrente de excesso nos modelos preditos.
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