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RESUMO

O acesso universal a agua ¢ um direito fundamental do ser humano e um dos 17 objetivos de
desenvolvimento sustentdvel da Organizacdo das Nagdes Unidas. Fatores como pobreza
extrema, isolamento geogréafico e mudangas climaticas sdo os principais desafios para garantir
0 acesso a agua de forma segura para uma parcela considerdvel da populacido global,
principalmente em comunidades rurais de paises subdesenvolvidos ¢ em desenvolvimento.
Entre as tecnologias existentes para tratamento de dgua para regides remotas, destaca-se a
desinfeccao solar da agua (SODIS) que pode ser intensificada com a utilizacdo de
concentradores solares que aumentam a intensidade de raios solares, reduzem o tempo
necessario de exposicdo e aumentam a taxa de inativagdo de microrganismos. Este trabalho
avaliou o potencial de concentradores solares alternativos como as lentes de Fresnel pontual e
linear em processos fotoativados como a SODIS através do uso de fluidodindmica
computacional para resolugdo das equagdes de movimento, radia¢do e transporte de espécies.
Para isso, duas unidades experimentais e seus respectivos modelos computacionais foram
desenvolvidos e validados experimentalmente através de actinometria com ferrioxalato de
potéssio. Planejamentos de simula¢des foram conduzidos com o intuito de se avaliar o efeito
das variaveis operacionais nas principais respostas que caracterizam o desempenho destes
concentradores. Nos modelos computacionais foi implementada uma cinética mecanicista de
desinfeccdo de E. coli baseado na geragdo de espécies reativas de oxigénio (ROS) e inativacao
de enzimas de protecao celular disponivel na literatura para avaliagdo numérica do desempenho
destes sistemas concentradores Fresnel. Os resultados obtidos indicam que os modelos
computacionais desenvolvidos reproduziram satisfatoriamente os campos de radiagdo e
velocidade, e foi observado um alto potencial de intensificacdo de radiagdo nos reatores com o
uso das lentes. No sistema concentrador Fresnel linear foi constatado que a vazdo de
recirculacdo possui um efeito pequeno na taxa de reacdo dentro da faixa de 0,4 L'min™! a 3,95
L'min’! e a conversio depende fortemente da posi¢do do reator e da irradiacio solar. Resultados
de cinética de desinfeccdo mostraram que para a lente pontual € importante se garantir uma boa
distribuicdo de radiagdo enquanto na unidade com lente linear € necessario buscar um ponto de
equilibrio entre o aumento do tempo de residéncia no reator e a fluidodinamica dentro do reator
tubular. Ambos os sistemas concentradores simulados foram capazes de reduzir
substancialmente o tempo de tratamento da SODIS convencional considerando as dimensdes
das unidades experimentais projetadas e os diferentes tipos de lente de Fresnel utilizados.

Palavras-chave: CFD, fotorreator, radiagao solar, DOM, SODIS, E. coli
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ABSTRACT

Universal access to water is one of the United Nation’s 17 sustainable development goals and
a fundamental human right. However, factors such as extreme poverty, geographical isolation,
and climate change pose challenges to ensuring access to safe water for populations located
mainly in rural communities in underdeveloped and developing countries. Among the existing
technologies for water treatment in remote regions, solar water disinfection (SODIS) stands
out, which can be intensified by solar concentrators that increase the intensity of sunlight,
shortening the time required for exposure and increasing the rate of microorganism inactivation.
This study evaluated the potential of alternative solar concentrators, such as point and linear
Fresnel lenses, in photoactivated processes such as SODIS using computational fluid dynamics
to solve the equations of momentum, radiation, and species transport. To this end, two
experimental units and their respective computational models were developed and validated
experimentally through actinometry with potassium ferrioxalate, and a simulation design was
conducted to evaluate the effect of operational variables on the main responses that characterize
the performance of these concentrators. A mechanistic model of E. coli disinfection based on
the generation of reactive oxygen species (ROS) and inactivation of cell protection enzymes
available in the literature was implemented in the computational models to enable the numerical
evaluation of the performance of these Fresnel lens concentrator systems. The results obtained
indicate that the computational models developed reproduced the radiation and velocity fields
properly, and a high potential for radiation intensification in the reactors was observed using
the lenses. In the linear Fresnel concentrator system, it was found that the recirculation flow
rate has a small effect on the reaction rate within the range of 0.4 L'min' to 3.95 L'min"!, and
the conversion depends mainly on the position of the reactor and solar irradiation. Disinfection
kinetics results showed that for the point lens it is important to ensure adequate radiation
distribution, while in the unit with a linear lens it is necessary to seek a balance between
increasing the fluid’s residence time in the reactor and the fluid dynamics inside the tubular
reactor. Both solar concentrator systems were able to substantially reduce the treatment time of
conventional SODIS to just a few minutes of operation, based on the dimensions of the

development of the experimental rigs.

Keywords: CFD, photoreactors, solar radiation, DOM, SODIS, E. coli



CAPITULO 1 - INTRODUCAO

Os métodos de tratamento de 4gua possuem um importante papel no desenvolvimento
de sociedades. Ha séculos o ser humano tem desenvolvido mecanismos para tratamento de
agua, desde métodos fisicos mais simples como filtragdo e tratamento térmico até processos
quimicos mais elaborados como cloragio que visam a desinfec¢do para consumo humano. Além
destes métodos, tratamentos com radiagdo UV visam a remog¢do de compostos mais dificeis
(recalcitrantes) e desinfeccdo em complementa¢do ou até mesmo substitui¢do a produtos
quimicos. Muitos desses processos tém sido implementados em unidades de tratamentos de
agua e efluentes (ETA/ETEs) realizando o tratamento de grandes volumes para areas urbanas,
porém o acesso a agua potavel e de qualidade ainda nio ¢ realidade para toda a populagdo do
planeta.

Entre os métodos comumente empregados por comunidades que ndo possuem facil
acesso a agua potavel estdo os processos de peneiramento, filtracdo, pasteurizagdo e a
desinfeccdo solar da agua (SODIS — Solar Water Disinfection). O peneiramento visa realizar a
remocdo de particulas grandes ao passo que a filtragdo, geralmente realizada com materiais
disponiveis como malhas de tecido, ceramica, carvdo e areia, visa remover particulados mais
finos e alguns organismos vivos maiores dependendo do tamanho dos poros. J4 a pasteurizago
e a SODIS sdo alguns métodos simples para promover a desinfec¢do da agua, reduzindo a
concentragdo de patdgenos a niveis ndo-detectaveis e propiciando uma fonte de agua segura
para consumo. Entretanto, o processo de pasteurizagdo da dgua requer o uso de combustiveis
para a elevagdo da temperatura, sendo economicamente e sustentavelmente inviavel. Nesse
sentido o método SODIS, conhecido ha mais de 40 anos, oferece uma alternativa de desinfec¢ao
usando uma energia limpa e acessivel com relativa abundancia em certas partes do globo, a
energia solar.

O método SODIS consiste na exposi¢do da dgua a radiagdo solar direta por um periodo
minimo de 6 horas. O liquido ¢ geralmente acondicionado em recipientes transparentes, como
garrafas de polietileno tereftalato (PET), maximizando a penetragdo da radiagdo ultravioleta.
Apoés esse intervalo, ocorre a redugdo significativa na concentragdo de microrganismos
patogénicos e os niveis microbianos atingem padrdes aceitaveis segundo critérios de
potabilidade, ndo representando risco a saide humana (ndo-detec¢do em amostras de 100 mL).
Essa técnica caracteriza-se pela simplicidade operacional e baixo custo, e ¢ uma solugéo viavel
em comunidades com infraestrutura hidrica insuficiente, porém sua efetividade depende da

manuten¢do de indices adequados de irradidncia solar durante o periodo de exposi¢do. Dessa



CAPITULO 2 - REVISAO BIBLIOGRAFICA | 11

forma, essa condigdo impde restrigdes geograficas a aplicagdo desse método, especialmente em
regides com baixa incidéncia solar ou elevada nebulosidade (MCGUIGAN et al., 2012).

A criagao de novos modelos de unidades de tratamento solar de agua baseia-se em um
banco de dados robusto disponivel na literatura. Esse repositorio inclui modelos de refletores
parabolicos (cilindricos e discos), concentradores solares parabolicos compostos (CPC),
espelhos planos ndo-concentradores, coletores de placa inclinada, refletores do tipo Fresnel e
lentes de Fresnel. Apesar de serem usualmente aplicadas em processos de conversao de energia,
acredita-se que essas lentes possuem um grande potencial de aplicagdo no tratamento de
efluentes e agua visando o consumo humano.

Para apoiar o desenvolvimento de novos tipos de reatores solares, a fluidodinamica
computacional (CFD) tem sido bastante empregada. Com vastas aplicacdes em diversas areas
da engenharia além do desenvolvimento de reatores, essa area da engenharia possibilita a
reducdo de tempo e custo, e aumento da confiabilidade e seguranca nos projetos. Diversos
estudos de unidades de tratamento de agua com o uso tanto de radiacdo UV artificial quando
natural (solar) t€ém sido elaborados com o auxilio de simulagdo computacional, o que permite
uma ampla gama de dados obtidos em relacdo a procedimentos experimentais e a analise
aprofundada dos fendmenos no interior dos reatores.

Na Faculdade de Engenharia Quimica da Universidade Federal de Uberlandia, o
Laboratorio de Separagdo e Energias Renovaveis (LASER) tem desenvolvido ao longo da
ultima década diversas pesquisas envolvendo concentradores solares para processos de
conversao de biomassa e reaproveitamento de residuos agroindustriais, € possui uma
consideravel produgdo cientifica de aplicacdo de CFD em processos de separagdo como
hidrociclonagem, secagem, leitos fluidizados e tambores rotativos. Dada a crescente
preocupagdo com as questdes que envolvem saneamento basico no mundo e entre elas o acesso
a agua potavel, questionou-se a possibilidade de implementacdo das Lentes Fresnel para a
desinfeccao de microrganismos presentes na agua.

Dessa forma, este trabalho buscou projetar sistemas de reatores solares para tratamento
de 4gua acoplados a concentradores do tipo Lente de Fresnel, linear e pontual, e estudar as
caracteristicas destes sistemas através do desenvolvimento de modelos CFD para a resolucao
de equacdes de transporte de momento, radiacdo e espécies quimicas. Para isso, a reacao de
actinometria com ferrioxalato de potassio foi modelada e utilizada como representativa de
reagdes que absorvem fotons. Por fim, foram analisados os desempenhos dos concentradores
propostos na desinfec¢do da E. coli através de simulagdes com um modelo cinético disponivel

na literatura que apresentou boa reprodutibilidade e pode ser implementado.
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1.1 Objetivo geral e especificos

O objetivo deste estudo foi projetar e estudar as caracteristicas de sistemas de reatores
acoplados a Lentes de Fresnel visando seu uso em tratamento solar de 4gua, como desinfecg¢ao
e degradagdo de contaminantes. Para este proposito, foram estabelecidos os seguintes objetivos
especificos descritos a seguir:

1. Projetar, construir e caracterizar unidades de reatores solares acoplados a Lentes de

Fresnel pontual e linear.

2. Desenvolver modelos e metodologias de fluidodindmica computacional para
simular os sistemas projetados, bem como valida-los com experimentos de

actinometria.

3. Conduzir planejamentos de simulagdes para verificacdo dos efeitos das variaveis
inerentes de cada sistema nas principais respostas que caracterizam seu

desempenho.

4. Estudar numericamente o desempenho dos sistemas propostos na desinfec¢do e
degradacdo de agua contaminada por bactérias, fazendo uso dos modelos

desenvolvidos e de cinética validada e disponivel na literatura.
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CAPITULO 2 - REVISAO BIBLIOGRAFICA

A revisdo bibliografica a seguir foi estruturada para fornecer uma base solida sobre os
aspectos fundamentais relacionados ao tratamento de agua, abordando desde sua importancia
para o desenvolvimento sustentavel até aos métodos de desinfec¢do solar, em especial o método
SODIS (Solar Water Disinfection), que utiliza a radia¢do solar para eliminar microrganismos
patogénicos e objeto de estudo desta tese. Para aprofundar esta tematica, sdo analisados
diferentes modelos cinéticos de desinfecc¢do e sistemas de tratamento solar de 4gua com foco
nos concentradores solares e lentes de Fresnel, que oferecem potencial para aumentar a
eficiéncia da desinfec¢do. Estudos desenvolvidos na FEQUI-UFU sio discutidos e a aplica¢do
da fluidodindmica computacional (CFD) na simulagdo e otimizagdo de fotorreatores solares ¢
apresentada como base tedrica para a técnica aplicada na presente tese. Desta forma, a revisdo
estabelece o arcabougo teérico necessario para fundamentar o estudo do sistema concentrador
baseado em lentes de Fresnel, auxiliando na compreensdo de sua viabilidade e impacto na

desinfecc¢do da agua.
2.1 Agua e sua importancia no desenvolvimento humano

A 4gua ¢é o principal elemento do desenvolvimento do ser humano e possui um papel
fundamental na satde dos ecossistemas, cadeias alimentares, selecdo natural e nos padrdes
climaticos. A historia do planeta Terra e de seus habitantes baseia-se fundamentalmente nas
relacdes dos individuos com as fontes de agua potavel. A formagao de comunidades, cidades,
civilizagdes foi ditada ao longo dos séculos pela proximidade a esta fonte primaria de vida de
todos os animais e principalmente para os mamiferos. Apesar do nome, 70% da superficie do
planeta Terra é coberta por agua e deste percentual, 97,5% correspondem ao volume de agua
salgada presente nos oceanos e mares, € apenas 2,5% sdo correspondentes a agua doce, sendo
esta, distribuida em rios, lagos, geleiras, calotas polares e dguas subterraneas.

Apesar de todo o desenvolvimento humano, cientifico e tecnoldgico, a escassez de
recursos hidricos, principalmente agua potavel, ainda ¢ realidade na histéria recente para
bilhdes de pessoas no mundo, fato pelo qual em 25 de setembro de 2015, lideres de 193 nagdes
estabeleceram o acesso universal equitativo a 4gua segura para todos como um dos 17 objetivos
globais de desenvolvimento sustentavel (Figura 2.1). Somadas, estas metas oferecem caminhos
praticos efetivos para enderecar as causas de conflitos violentos, abusos de direitos humanos,

mudangas climaticas e garantir um futuro para todas as pessoas no planeta, e retratam o



CAPITULO 2 - REVISAO BIBLIOGRAFICA | 14

entendimento das nagdes de que o desenvolvimento sustentdvel em todos os lugares deve

integrar o crescimento econdmico com o bem-estar social e a protecdo ambiental.

Figura 2.1 — Objetivos de desenvolvimento sustentavel estabelecidos na ONU.
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Fonte: ONU (2015).

Passados quase 10 anos da definicao destas metas, a relevancia deste ODS 6 ainda ¢
muito grande, particularmente pelo avango das mudangas climaticas em um planeta que a cada
ano registra recordes de altas temperaturas. Em 26 de outubro de 2023, os niveis de dgua na
bacia do rio Amazonas no porto de Manaus atingiram os menores indices recordados desde
1902. A transi¢do do fendmeno La Nifa para o El Nifio aparenta ter sido um fator chave para
este recorde de tempo quente e seco, combinado com o aquecimento andmalo ao longo de todos
os oceanos (ESPINOZA et al., 2024; WMO, 2024).

Além da seca, as mudancas climaticas também potencializam e aumentam a incidéncia
de outros desastres naturais como enchentes que, além dos danos diretos em vidas humanas,
animais e construgdes, também propicia a transmissao de doencas veiculadas pela dgua. Assim,
tanto em eventos de seca extrema quanto em enchentes, doencas causadas por agua
contaminada sdo ao lado de problemas psicologicos e mentais uma das maiores consequéncias

em decorréncia destes desastres (LEE et al., 2020).
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2.2 Acesso a agua potavel no Brasil

No Brasil, um dos paises com as maiores bacias hidrograficas do mundo, entre elas a da
Amazonia, aproximadamente 32 milhdes de pessoas ainda ndo possuem acesso a dgua tratada
segundo dados do Sistema Nacional de Informagdes sobre Saneamento (SNISA, 2022). Como
pode-se observar na Figura 2.2, no atual cenario, as regides Norte e Nordeste possuem os
menores indices de atendimento total de dgua, e a média de abastecimento de dgua no pais
corresponde a aproximadamente 85%. Dificuldades de infraestrutura, decisdes governamentais
e caracteristicas de clima sdo alguns dos fatores que contribuem para os indices observados
nestas regides.

Figura 2.2 — Indice de atendimento total de 4gua no Brasil.

64.2%

Fonte: Adaptado de SNISA (2022).

O impacto do acesso a adgua tratada e ao saneamento basico de qualidade traz diversos
beneficios, principalmente para criancas na fase chamada primeira infancia. Sintomas como
diarreia e vomito sdo comuns em doencas transmitidas pela agua e, criangas pequenas de até 2
anos, sem o tratamento adequado podem sofrer sérios danos e problemas no desenvolvimento
ou podem ser levadas a obito devido a subnutricdo e desidratacdo. A implantagdo de sistemas
de coleta de esgoto e tratamento de 4gua em mais regides no Brasil foi fundamental para uma

reducdo significativa nos quadros de diarreia infantil, observando-se um comportamento
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inversamente proporcional entre o percentual de cobertura de saneamento basico e a incidéncia

de diarreia em criangas de até 2 anos de idade (FREITAS; MAGNABOSCO, 2024).
2.3 Tecnologias de tratamento de agua doméstica

Um dos grandes desafios para o acesso universal a agua potavel e segura reside no fato
de que grande parte das comunidades afetadas pela escassez hidrica ou de saneamento sdo
comunidades rurais, geralmente distantes de centros urbanos e que ndo contam com
infraestrutura suficiente para a instalacdo de servigos essenciais, como agua, esgoto ¢
eletricidade. Em alguns casos, fatores como caracteristicas de relevo, hidrografia e conflitos
politico-sociais impedem a instalagdo de sistemas interligados para transporte, tratamento e
armazenamento de dgua. E neste contexto que as tecnologias de tratamento doméstico de agua
surgem para possibilitar um tratamento minimo visando ao consumo seguro.

Estima-se que o uso de tecnologias de baixo custo para tratamento de agua seja
responsavel por evitar aproximadamente 829000 mortes anualmente, sendo reconhecidas como
as mais viaveis ferramentas de curto e médio prazo para comunidades que ndo possuem acesso
a 4gua segura para consumo em paises subdesenvolvidos (CHAUQUE et al., 2023; WHO,
2019). Ainda que em nivel doméstico, o tratamento da agua necessita de algumas etapas
similares ao tratamento convencional realizado em ETAs, como métodos fisicos de remog¢ao de
solidos reduzindo a turbidez, removendo macromoléculas e até mesmo eliminando
determinados tipos de patogenos.

Dentre alguns métodos existentes de tratamento destacam-se: sedimentagdo, coagulagao
e floculagdo filtros de areia e de cerdmica, pasteurizacdo, cloracdo e biofiltros (WHO, 2011).
Devido as condi¢des de implementacao destes métodos de tratamento, materiais presentes na
regido sao muitas vezes utilizados em substituicao a determinados componentes do que viria a
ser um equipamento sofisticado. Essas modificagdes de materiais sdo frutos de observacao das
comunidades e de pesquisas empregadas que resultam em diversas aplicagdes desde o uso de
residuos agroindustriais e argila natural para a remoc¢ao de metais pesados da dgua (SENANU;
KRANJAC-BERISAVLIJEVIC; COBBINA, 2023) até a aplicacdao de extratos de sementes de
plantas nativas para processos de floculacdo e coagulacdo (MEGERSA et al., 2014; RASHEED;
ALKARADAGHI; AL-ANSARI, 2023).

Para serem apropriadas para uso e bem aceitas pelas comunidades, as tecnologias de
tratamento doméstico de d4gua devem atender a trés critérios fundamentais: possuir baixo custo

de implementagdo, considerando que essas populagdes geralmente também enfrentam
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vulnerabilidade economica; facilidade de instalacdo ¢ uso; e devem ser sustentaveis, nao
demandando insumos que necessitam ser continuamente fornecidos para seu correto
funcionamento (MCGUIGAN et al., 2012). Além disso, escolha do método de tratamento deve
considerar as condi¢des de infraestrutura da comunidade. Em muitos locais afetados pela
escassez de dgua potavel, a auséncia de energia elétrica ¢ um desafio adicional, o que torna as
tecnologias que utilizam energia solar alternativas especialmente adequadas e eficientes para
garantir o acesso a agua segura, como a desinfec¢do solar da dgua, também conhecida como
SODIS, em que a radiacao ¢ utilizada diretamente na degradagdo de patdégenos com simples
implementagdo ¢ uso (ABRAHAM; PLOURDE; MINKOWYCZ, 2015; BURCH; THOMAS,
1998).

2.4 Desinfeccao solar da agua (SODIS)

Dentre os métodos de tratamento de agua para uso doméstico a SODIS talvez seja o
mais facil de ser usado e o de menor custo associado. Sob incidéncia da parcela da radiacao
proveniente do Sol que atinge a superficie da Terra, microrganismos patdogenos podem sofrer
degradacdo celular através de mecanismos endogenos e exdgenos, os quais liberam espécies
reativas de oxigénio, também conhecidas como ROS (do inglés Reactive Oxigen Species),
extremamente reativas e capazes de se ligar a outras moléculas causando modificagdes celulares
que levam a inativagdo do microrganismo. Como pode ser observado na Figura 2.3, em sua
forma mais simples, o método SODIS consiste em abastecer garrafas transparentes com agua e
deixa-las expostas ao Sol por 6 horas consecutivas. Apds este periodo a agua pode ser
consumida em até 24 horas, evitando assim mecanismos de reparagdo e crescimento dos

microrganismos no periodo pos-exposicao (MCGUIGAN et al., 2012).
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Figura 2.3 — Garrafas PET expostas ao Sol em tratamento SODIS.

Fonte: Adaptado de Luzi et al. (2016).

Os mecanismos de formagdo das espécies quimicas reativas (ROS) nas células dos
organismos patogénicos envolvem a absorc¢ao de radiacdo na faixa UVA do espectro solar (300
nm a 400 nm) por moléculas cromoéforas internas a célula, o que modifica a cadeia de elétrons
e gera espécies oxidativas. Essas espécies, por sua vez, alteram o funcionamento da célula ao
atacar proteinas e lipidios, o que resulta na perda da permeabilidade da membrana celular ou
ruptura do DNA. Além disso, a a¢do da radiagdo UVA ndo se limita apenas a formagdo de
espécies oxidativas mas também promove a degradagdo de enzimas que possuem funcao de
prote¢do contra ROS gerados no interior da célula, como a catalase e a superoxido dismutase
(CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a). A literatura reconhece e estuda efeitos sinérgicos entre a
radiagdo solar incidente e o aumento de temperatura no recipiente, fendmeno provocado
naturalmente pela absorcao dos raios de luz pelo material da garrafa ou pela superficie onde ela
se encontra apoiada (CASTRO-ALFEREZ et al., 2017b; VIVAR et al., 2017).

Na Figura 2.4 mostra-se uma representacdo esquematica simplificada dos efeitos da
radiacdo solar em células de organismos patogénicos. A radiagdo UVC (200 nm a 280 nm) € o
comprimento de onda mais energético do espectro ultravioleta e que proporciona maiores danos
ao DNA da célula. As células irradiadas pela radiacdo UVC geram dimeros de pirimidina e

purina no DNA, provocando a inativagdo celular. Além disso, esse comprimento de onda
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também gera danos as proteinas que absorvem a luz entre 190 nm e 220 nm (HENRIKSEN et
al., 1990).

Contudo, raios UVC nao atingem a superficie da Terra porque sdo absorvidos pela
camada 0zdnio, o que possibilita a vida na terra como conhecemos hoje. Dessa forma, em
processos de desinfeccdo com radiagdo solar a radiacdo UVC ndo € contabilizada. A radiacao
UVB (280 nm a 320 nm), ainda que em pouca quantidade, também provoca alteragdes no DNA,
sendo que os principais produtos da absor¢do de foétons UVB sdo dimeros de pirimidina
ciclobutano, pirimidina-pirimidona (6-4), fotoprodutos de citosina e de purinas. Também
ocorrem danos a certas proteinas apesar de a maioria absorver comprimentos de onda menores.

A radiagdo UVA (320 nm a 400 nm) também pode provocar danos a estrutura do DNA
por diferentes mecanismos. Esses efeitos ocorrem especialmente pela absor¢ao da radiacao por
cromoforos e por moléculas fotossensiveis, como quinonas, NADH ¢ NADPH, que induzem
reacdes quimicas no interior das células e geram espécies reativas de oxigénio (ROS) que
atacam estruturas celulares. A radiacdo UVA também atua simultanecamente na inativagdo de
enzimas responsaveis pela proteg¢ao celular contra os danos provocados pelas espécies reativas
de oxigénio, como a catalase (CAT) e a superoxido dismutase (SOD). Como resultado, o
acumulo de danos oxidativos nas células torna-se o principal fator responsavel pela eficacia da
desinfeccao obtida por meio do processo SODIS (ALFEREZ; IBANEZ; AGUADO, MARIA
INMACULADA POLO LOPEZ, 2014).

O infravermelho (760 nm a 1400 nm) atua na desnaturagdo de proteinas estruturais e
funcionais da célula do microrganismo, comprometendo assim seu metabolismo e integridade
e causando um efeito sinérgico com a radiagdo UVA em processos SODIS cuja temperatura

atinge patamares superiores a 45°C (CASTRO-ALFEREZ et al., 2017¢c;VIVAR et al., 2017).
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Figura 2.4 — Representagdo esquematica simplificada de mecanismos de degradagéo celular

induzidos pela radiag¢do solar em um processo SODIS.

X

Infravermelho

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Apesar dos beneficios apresentados, o método SODIS possui desafios voltados a
dependéncia de condi¢des climaticas — fato pelo qual esta técnica é mais implementada em
regides com maior incidéncia de luz ao longo do ano — limitacdo de volume de agua tratada e
necessidade de etapas anteriores de filtragdo para reduzir a turbidez a niveis suficientes para a
degradacio dos microrganismos até limites de detecgdo aceitaveis (CHAUQUE; ROTT, 2021).
Para enderegar estes problemas, pesquisas em diversas areas sdo continuamente desenvolvidas
pela comunidade cientifica, como estudos de viabilidade de aplicagdo da SODIS de acordo com
as caracteristicas climaticas e sociais (BURCH; THOMAS, 1998;MORENO-SANSEGUNDO
et al., 2021;NAKADA; URBAN, 2024) desenvolvimento de recipientes e fotorreatores para
aumentar ou tornar o processo mais rapido aproveitando ao méximo a janela solar de um dia
(FENDRICH et al., 2018;MARTINEZ-GARCIA et al., 2020; MORTAZAVI; MALEKI, 2019)
ou buscando entender a eficiéncia da SODIS em matrizes aquosas com diversos niveis de
turbidez e matéria solida e tecnologias simples de filtragdo para redugéo da turbidez (BORDE

et al., 2016;CHAUKURA et al., 2023;GARCIA-GIL; VALVERDE et al., 2020).
2.5 Modelos de Cinética de Desinfec¢cio Aplicaveis a SODIS

A cinética de desinfec¢do geralmente € caracterizada por trés fases distintas em fungdo
da dose de agente oxidante e tempo de exposi¢do, como representado na Figura 2.5: laténcia,
inativagdo exponencial e fase estacionaria. A fase de laténcia € caracterizada principalmente
pelo efeito “shoulder’ e refere-se a uma fase inicial de atraso na cinética em que a inativacdo

¢ lenta ou insignificante antes de ocorrer um declinio mais rdpido no nimero de organismos
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vivos. Esse fendmeno pode ser atribuido ao tempo necessario para que o agente desinfetante
penetre as paredes celulares ou supere os mecanismos de protecdo existentes na célula. A
presenga desse efeito pode afetar significativamente o tempo de contato necessario para atingir
o nivel desejado de inativagdo e consequentemente a cinética geral da desinfec¢do (JENSEN,
2010; SONG; OGUMA; TAKIZAWA, 2023).

Ja a fase de decaimento exponencial ¢ caracterizada por uma rapida queda no niimero
de organismos viaveis e geralmente ¢ representada por modelos log-linear em que a taxa de
inativagio ¢ diretamente proporcional a concentragdo de microrganismos viaveis. A medida
que o numero de microrganismos viaveis diminui, a taxa de inativagdo também diminui,
resultando em uma relagdo linear entre o logaritmo da concentragdo microbiana e o tempo. Essa
premissa € verdadeira no caso de distribui¢do uniforme do agente desinfetante e quando pode-
se assumir que os microrganismos sdo igualmente sensiveis (AMOS; DAVEY; THOMAS,
2001).

A ultima fase classica de processos de desinfecgdo € caracterizada por um
comportamento estaciondrio, em que a taxa de inativagdo diminui significativamente a medida
que a desinfec¢do progride, resultando em uma fragdo persistente de microrganismos viaveis.
Esse fenomeno é um desafio comum nos processos de desinfec¢do, pois pode limitar a eficacia
do tratamento e exigir doses mais altas de agente desinfetante, ou tempos de contato mais longos
para atingir o nivel desejado de inativagdo. Esse fendmeno pode ser atribuido a fatores como

agregacdo microbiana, mecanismos de resisténcia ou efeitos protetores da matéria organica.

Figura 2.5 — Representagdo de uma cinética de desinfecgao tipica.
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Fonte: Elaborado pelo proprio autor.
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A agregacdo microbiana pode proteger parte dos microrganismos, reduzindo sua
exposicdo ao desinfetante e, consequentemente, diminuindo a taxa de inativagdo. Além disso,
mecanismos de resisténcia, como a produgdo de enzimas capazes de degradar o agente
desinfetante, também podem contribuir para a concentragdo residual de microrganismos. A
matéria organica pode interferir no processo de desinfeccdo ao reagir com o desinfetante ou
fornecer uma barreira luminosa para os microrganismos. Portanto, compreender os fatores que
influenciam a degradacao de microrganismos ¢ fundamental para desenvolver estratégias de
desinfeccao eficazes (FALSANISI et al., 2008).

Na literatura diversos modelos de desinfec¢do tém sido empregados em estudos para
verificagdo dos melhores ajustes de diferentes dados de inativagdo de microrganismos, os quais
em sua maioria correspondem a formas modificadas do modelo de Chick [Eq.(2.1)] para as
diferentes etapas da desinfeccdo. Apesar da abordagem bastante simples, esse modelo tem sido
adotado em diversas aplica¢des que usam métodos quimicos para a desinfecgdo como ozonio,
cloro e peroxido de hidrogénio (MCCLELLAN, 2000). J& o modelo de Chick-Watson
[Eq.(2.2)] adiciona o efeito da concentracdo de agente desinfetante na velocidade relativa da

reagdo, obtendo-se uma constante pseudo-cinética.

dN _ N 2.1)
dt
dMN
==k{"N
I (2.2)

Em que k£ e &k’ sdo as constantes de decaimento bacteriano, N ¢ a concentracao de
microrganismos viaveis (CFU/100ml), C ¢ a concentragdo de desinfetante e n ¢ o coeficiente
de diluicao.

Em alguns estudos com uso de radiagdo UVC para avaliagdo da performance de
desinfeccao de fotorreatores, estes incluindo modelagem CFD do fendmeno, a cinética de
Chick-Watson tem sido adaptada com relativa precisdo através de ajustes para determinagao
das constantes de decaimento em funcdo do comprimento de onda utilizado para a desinfec¢ao
de alguns virus usados como indicadores de desempenho, uma vez que existem certas
limitagdes em sua aplicacio para desinfecgdo de bactérias (CASADO; YUNTA; MARUGAN,
2023; SOBHANI; SHOKOUHMAND, 2017).

A simplicidade ¢ a principal caracteristica e vantagem de modelos cinéticos baseados
na lei de Chick, porém algumas premissas do modelo tais como assumir uma cinética de

primeira ordem e uso de parametros para ajuste do modelo a dados experimentais obtidos, faz
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com que sua aplicacdo ndo possa ser diretamente feita em diferentes sistemas de desinfeccao
sem a conducao de experimentos de calibracdo uma vez que detalhes sobre os fendmenos fisicos
e biologicos no material celular ndo sdo abordados (DALRYMPLE et al., 2010). Como
observado anteriormente na Figura 2.5, um modelo deve ser capaz de representar as diferentes
fases da cinética de desinfec¢dao de determinado microrganismo. E ¢ no sentido de buscar um
maior detalhamento e compreensao da cinética de desinfecgdo da SODIS que pesquisadores
tém realizado trabalhos que visam o desenvolvimento de modelos mecanicistas e pseudo-
mecanicistas, os quais levam em consideragao mecanismos intra e extracelulares de degradagao
de microrganismos tais como E. coli, esporos de fungos (XIA et al., 2022), protozodarios e virus
(GARCIA-GIL; ABELEDO-LAMEIRO et al., 2020; GARCIA-GIL; MARTINEZ et al., 2020).

Castro-Alférez et al. (2017a) propuseram um modelo mecanicista para representar a
degradacdo de E. coli durante o processo de desinfeccao solar através do efeito sinérgico entre
a geracao foto-iniciada de espécies reativas de oxigénio (ROS) e a foto-inativagdo das enzimas
protetoras, catalase (CAT) e superdxido dismutase (SOD). Esse ¢ o mesmo modelo
representativo ilustrado anteriormente na Figura 2.4. Essa modelagem mecanicista enfatiza que,
em condicoes de irradiagdo solar, os fétons promovem um aumento na producao interna de
ROS, tipicamente envolvendo radicais como a hidroxila (OH") e o anion superoxido (O2’). No
mecanismo celular normal, a enzima SOD converte o anion superoxido, que possui alta
reatividade, em perdxido de hidrogénio (H20z), sendo que a CAT atua de forma subsequente
na decomposicdo do H202 em 4gua e oxigénio. Dessa forma, essas enzimas desempenham
papéis criticos na neutralizagdo dos agentes oxidantes e na manuten¢do do equilibrio redox
dentro da célula.

Entretanto, a exposi¢do a radiag¢do solar ndo so eleva a geragao de ROS, como também
provoca danos diretos nas moléculas enzimaticas responsaveis pela defesa antioxidante. A foto-
inativacdo da CAT e SOD compromete o metabolismo redox, resultando na acumulacdo de
H>0O: e outros radicais livres. Esse acimulo intensifica o estresse oxidativo, promovendo danos
severos a biomoléculas essenciais, como proteinas, lipidios e acidos nucleicos, e contribuindo
para a rapida inativa¢do ou morte celular. Adicionalmente, a presenga elevada de H202, ndo
mais eficientemente decomposta devido a inativagdo da catalase, pode desencadear reagdes do
tipo Fenton, levando a formacao de radicais hidroxila ainda mais agressivos. Em sintese, o
efeito da radiacdo solar atua em duas frentes: intensifica a geragao de ROS, enquanto reduz a
capacidade intrinseca de defesa antioxidante da célula, através da danificacdo enzimatica. Essa
combinag¢do resulta em um mecanismo eficaz de desinfec¢ao por SODIS que envolve tanto a

acao direta dos fotons quanto a faléncia dos sistemas de defesa celular.
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O mecanismo proposto pelos autores ¢ detalhado na Tabela 2.1. A cinética comega com
a formagdo natural de espécies reativas de oxigénio (ROS) dentro da célula bacteriana,
principalmente o radical superoxido (O2") [Equacgdo (2.4)]. Esse radical ¢ formado durante a
respiracdo celular aerobica e ¢ intensificada pela excitagdo da nicotinamida adenina
dinucleotideo (NADH), uma coenzima importante para o metabolismo celular, que atua no
transporte de elétrons e geragdo de adenosina trifosfato (ATP) que acaba fornecendo elétrons
para o oxigénio molecular [Equacgao (2.5)].

Apo0s sua formagao, o O™ € convertido em perdxido de hidrogénio (H20,) e oxigénio
molecular novamente, através da atuagdo da enzima superdxido dismutase (SOD)
[Equacdo.(2.6)]. A formagdo de peroxido faz com que processos foto-Fenton sejam
intensificados dentro da célula. Nestes processos, a radiagdo incidente ajuda a promover a
regeneracdo do Fe** em Fe?* [Equacio (2.7)] mantendo assim a geracio de radicais hidroxila
altamente reativos [Equagdo (2.8)] que promovem danos a biomoléculas essenciais e
formadoras de estruturas celulares, como proteinas, lipidios ¢ DNA. O mecanismo considera
ainda as etapas de recombina¢ao dos ROS devido sua alta reatividade [Equacao (2.9) e Equagao
(2.10)].

Um mecanismo importante envolvido no modelo apresentado na Tabela 2.1 ¢ a etapa
de decomposicao do peroxido de hidrogénio. A catalase ¢ a enzima responsavel por essa
conversao e ¢ a primeira barreira contra o HyO; [Equacao (2.11)] dentro da célula. Porém, como
mencionado anteriormente, a radiacdo incidente (principalmente a UV) promove a foto-
inativagdo dessa enzima [Equacdo (2.12)] e da superdxido dismutase [Equacgdo (2.13)],
removendo os mecanismos de protecao celular. Os danos celulares provenientes do acimulo de
espécies reativas de oxigénio sdo representados na Equagao (2.14) e Equagdo (2.15), através da
conversao de matéria organica reduzida (Ores) em oxidada (OM.,y). Estudos mostram que as
ROS causam danos substanciais as biomoléculas que compdem a parede celular, como
sacarideos € amidos. Um dos principais alvos € a camada de peptidoglicano em que as ROS
desintegram a estrutura do glicano e o acido lipoteicoico, outro polimero estrutural da parede.

Por fim, todo o mecanismo se conclui na conversdo de bactérias viaveis (B,) em
bactérias inativas (B;) [Equagdo (2.16)]. Observa-se, portanto, que em quatro etapas deste
mecanismo a radiagdo tem participagdo ativa e, nas suas expressoes que representam a taxa de
reacdo, 0s termos ey apy, €res+, €bar € €oypdizem respeito as taxas volumétricas locais de
absor¢ao de fotons.

A taxa volumétrica local de absor¢do de fotons (LVRPA, do inglés Local Volumetric

Rate of Photon Absorption) ¢ uma grandeza fundamental para descrever a quantidade de energia
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luminosa absorvida por unidade de volume e por unidade de tempo dentro de um volume. Essa
taxa depende tanto das propriedades dpticas dos compostos quanto da distribui¢do espectral da
radiacdo incidente, sendo essencial para modelar processos fotoquimicos intracelulares que
geram espécies reativas de oxigénio. Seu calculo se da pela integral do produto do coeficiente
de absorcdo de determinado componente (ki) pela radiagdo incidente (Gy) ambos para um

determinado comprimento de onda, conforme descrito na Equacdo ((2.3).
“ o ,
P = / K;i-G;da (2.3)

Tabela 2.1 — Mecanismos de desinfeccdo solar de E. coli baseado na geragdo de ROS

intracelular e inativagdo das enzimas protetoras.

Etapa Reacio Taxa Equacio
0; +e —0y kq[Oz][e"] 24
0, +e- - NADH 0y k2[02][e Jefapy (2.5)
Formacdo de ROS ._ '
o 0y +H* *21H,0, + 10, ks[O3 ][SOD] (2.6)
nternos
Fe?" + H,0,—Fe** ~HO™ +HO*  ky[Fe?*][H,0;] 2.7)
(2.8)
Fe3* + H,0 " Fe?* | HO" + H*  ks[Fe**|[H;0le? ..
Recombinagio de H20; + HO'—HO; + H, 0 ke[H20,][HO"| (2.9)
ROS HO;— 1H,0; +10, k;[HO3 (2.10)
Decomposigao de _
szozg H,0, 2210, + H,0 ks [H,0,][CAT] (2.11)
Foto-inativagio CAT ™, CAT; ko[CAT]e3 5 2.12)
das enzimas hy
rotetoras soD ™. sop, k10[SODleZop (2.13)
Danos celulares OMreq + HO'—OMox ki1 [HO'| (2.14)
causados por ROS OM g + 05 —OMox k12[05 ] (2.15)
Inativacao e
¢ B, "2 p, k13[HO'][0; ][By] (2.16)
Bacteriana

Fonte: Adaptado de Castro-Alférez et al. (2017a)

Em seu trabalho, Castro-Alférez et al. (2017a) reuniram todas as etapas descritas

anteriormente em um conjunto de quatro equagdes, assumindo uma aproximacdo de estado
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estacionario (produto sendo imediatamente consumido) para as concentragdes das espécies
Fe?, Fe*', 02", HO", e HO" e rearranjando as equagdes da mecénica descrita. As seguintes
equagoes, portanto, compdem o modelo cinético desenvolvido pelos autores: inativagao
bacteriana [Eq.(2.17)], decomposicao do H>O> [Eq.(2.18)], inativagdo da catalase [Eq. (2.19)],

e inativacdo da superoxidase dismutase [Eq.(2.20)].

2y3[H202lr 71+ r2¢NaDH )

"By = M3 THy 021 + k11 k3[SOD; + k12 Byl @.17)
_ 1 k3[SODIt(r1+r2efiapr)  rykelH202

FH02 = 3" LS00} + ks k11t kelHa0al 3 T ks [CAT];)[H2 02 (2.18)

rear = ko-efar-[CATI? (2.19)

rsop = kioe§op [SOD]? (2.20)

Neste modelo, as constantes das reagdes de redugdo da atividade das enzimas CAT (ko
=1.5-107 cm’® Einstein™) e SOD (kio= 1.56-10° cm® Einstein™) ilustram as diferentes cinéticas
de reducdo entre essas espécies quimicas, sendo a redugao da atividade da catalase mais rapida
do que a da superoxidase dismutase. As constantes k3 = 1:10° Mi¢!, ke = 2,7°10" M's! e
ks=9:10° M''s! sdo obtidas da literatura (ABREU; CABELLI, 2010;BUXTON et al.,
1988;TAO et al., 2009), ao passo que as demais foram obtidas através de regressdes com base
nos experimentos conduzidos pelos autores: ko = 1,5:107 cm?-Einstein!, kio = 1,56:10°
cm’ Einstein™!, ki1 =2,04'10%s! ki2=1,36'10° s! ki3=8,03-10°M2's! y1=5,4'10° Ms! y,=
1,14:10° M-cm® Einstein™! y3= 1,410 s,

Apesar de nao incorporar efeitos de temperatura e outras caracteristicas fisico-quimicas
de aguas contaminadas, como presenca de fotossintetizantes naturais e turbidez, o modelo
desenvolvido fornece uma interessante base para desenvolvimento de modelos mais completos
e pode ser utilizado para otimizar e estudar a SODIS em outros sistemas concentradores com
distribuicao de fotons similar ao sistema utilizado e que ndo atinjam temperaturas em que 0s

efeitos sinérgicos entre temperatura e radiagdo sdo relevantes.
2.6 Unidades de Tratamento Solar de Agua

As unidades solares de tratamento de dgua representam um grupo bastante promissor de

tecnologias para lidar com os desafios de escassez de agua segura, especialmente em ambientes
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com recursos e infraestrutura limitados. Essas unidades fazem uso da energia solar para
conduzir diversos processos de desinfeccdo e purificagdo da agua, oferecendo alternativas
sustentaveis aos métodos convencionais que consomem muita energia ¢ demandam insumos
para manter operacao como produtos quimicos. Diversos tipos de unidades de tratamento solar
de agua sdao empregados atualmente ou se encontram em desenvolvimento, cada um com seu
proprio conjunto de vantagens, limitagdes e caracteristicas operacionais. Entre elas podem-se
citar os sistemas de intensificacdo da SODIS com reatores de diferentes formatos e materiais,
sistemas de bombeamento e recirculagao, destilagdao solar e unidades hibridas que combinam
também processos de separagdo além da desinfecgdo.

O uso de garrafas PET para realizacao de tratamento solar da d4gua ¢ uma pratica comum
e considerada nos protocolos de desinfec¢ao devido a sua disponibilidade e facil obtengao,
porém pesquisadores buscaram verificar a adequabilidade do uso de sacos plasticos
transparentes de diferentes composigdes em termos de capacidade de desinfec¢do e resisténcia
a deterioragio dos polimeros (GUTIERREZ-ALFARO et al., 2017). Devido a maior
transmitancia dos materiais e sua menor espessura em relacao as garrafas PET, todos os designs
avaliados apresentaram melhor capacidade de degradagdo de bactérias E.coli do que as garrafas
com reducdo de 6 log da concentracao de E.coli em 60 minutos.

Alternativamente, a destilagdo solar apresenta uma solucdo sustentavel e
ecologicamente adequada para a produgdo de agua potavel, especialmente em regides com
acesso limitado a recursos de 4gua doce. Dentre os diferentes tipos de destiladores solares, os
destiladores solares ativos que incorporam tecnologias como os coletores tipo calha parabdlica,
apresentam uma maior produtividade, atingindo 12,4 litros por metro quadrado por dia
(ALMAJALI et al., 2025). Estudos conduzidos na Universidade Federal de Uberlandia
mostraram a viabilidade da aplicacdo de concentradores solares do tipo parabdlico (solar dish)
e lente de Fresnel para intensifica¢do da producdo de d4gua para consumo através da vaporizagao

e subsequente destilagdo da 4gua (PRADO, 2015a; PRADO; VIEIRA; DAMASCENO, 2016).
2.7 Concentradores Solares

Dentre as vdrias estratégias possiveis para intensificar o tratamento de agua nas
unidades de tratamento solar de dgua, o uso de concentradores solares talvez seja a mais simples
e que forneca resultados satisfatorios com um custo relativamente acessivel. A intensificagdo
dos raios de luz no comprimento de onda de determinadas reagdes ou para ativacao de certos

catalisadores pode ser atingida de diversas formas, seja através da reflexdo ou refracdo da luz.
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Devido ao seu alto potencial de concentracdo de energia, os sistemas concentradores aqui
apresentados possuem tanto aplicagdes no setor energético (geracdo e armazenamento de
energia) quanto no tratamento de efluentes e agua. Na Figura 2.6 apresentam-se alguns
exemplos de coletores solares utilizados para potencializar a quantidade de fétons no interior

dos reatores.
Figura 2.6 — Exemplos de concentradores solares usualmente aplicados no tratamento de agua:

a) coletor tipo caixa, b) coletor tipo calha parabdlica, c) coletor parabdlico composto, d) coletor

tipo calha V.

b)

Glass Tube

Fonte: Adaptado de Amin (2009), El Golli et al. (2024), Garcia-Gil et al. (2019) e Martinez-
Garcia et al. (2020).

Talvez um dos mais simples métodos de concentragio solar, os coletores do tipo caixa,
oferecem uma melhoria simples e pratica ao método convencional de desinfec¢do solar da dgua
(SODIS), concentrando a luz solar dentro de uma caixa com paredes revestidas de aluminio ou
constituidas de metal polido, e que também elevam a temperatura da 4gua para niveis superiores
a 50°C. Com um custo relativamente baixo e facilidade de aplicagdo a nivel doméstico em
ambientes com recursos limitados, estudos empiricos revelam que esses coletores mantém
temperaturas elevadas o suficiente para gerar um efeito sinérgico com a radiagdo UV A levando
a redugdes acima de 3 log na concentragdo de bactérias, e também reduzem o tempo de
exposi¢do solar em relagcdo a SODIS convencional desempenhada com garrafas PET (AMIN;
HAN, 2009). Porém este tipo de concentrador ainda possui limitagdes relacionadas ao volume

de agua tratada, qualidade do revestimento reflexivo para correto direcionamento dos raios de
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luz e dependéncia de uma agua com baixos niveis de turbidez para maior penetracdo dos raios
UV, este ultimo um desafio comum a todas as unidades concentradoras.

Dentre os principais modelos de concentracao de luz utilizando a reflexdo, os coletores
solares de calha parabolica possuem uma vasta aplicagdo na literatura. Estes refletores sdo
caracterizados por seu formato de calha parabolica e uma superficie refletora usualmente
composta de aluminio anodizado, que agem em conjunto para focalizar a radiagdo solar em um
receptor tubular. El Golli et al. (2024) realizaram um estudo voltado para o desenvolvimento e
implementagdo de um concentrador parabdlico do tipo calha (PTC — Parabollic Through
Collector) no tratamento de efluentes contendo corantes industriais e contaminantes
farmacoldgicos emergentes. O sistema desenvolvido pelos autores apresentou uma eficiéncia
de 61% no tratamento do corante Remazol Brilliant Blue e 88% de redugao da concentracao de
ciprofloxacino em matrizes de efluentes analisadas, demonstrando o beneficio da intensificagao
da luz proporcionada pelo coletor solar.

A funcionalidade dos PTCs esta intimamente ligada ao seu design, o qual maximiza a
coleta e a concentracdo da luz solar, essencial para a degradacao eficaz de poluentes. O formato
de calha parabolica garante uma grande area de coleta, e a superficie reflexiva direciona a
radiagdo para o receptor tubular, intensificando assim a energia solar disponivel para as reagdes
fotoquimicas. Esse conjunto de fatores associado com a alta produtividade de agua por dia faz
com que os PTC sejam posicionados como uma interessante opcao para o tratamento de agua
em comunidades rurais que ndo dispdem de agua segura para consumo (BANDALA;
ESTRADA, 2007).

Os concentradores parabolicos compostos (CPCs), por sua vez, oferecem vantagens
diferentes na utilizagdo da energia solar para o tratamento de efluentes devido a seus recursos
de design e operacdo. Os CPCs podem aproveitar a radiagdo direta e difusa sem a necessidade
de um sistema de rastreamento solar, permitindo a captacdo eficaz de energia solar mesmo em
condig¢des climéaticas adversas e ao longo de varias horas do dia captando as diversas posicoes
do sol, o que os torna mais versateis do que outros concentradores, mas que proporciona uma
intensidade menor de radiagdo no reator tubular (GENG et al., 2024). Um estudo desenvolvido
por Gomez-Couso et al. (2012) demonstrou que reatores solares estaticos de vidro borossilicato
de 2,5 litros equipados com concentradores parabodlicos compostos (CPCs) podem aumentar
significativamente a eficdcia da SODIS contra oocistos de Cryptosporidium parvum,
permitindo uma inativa¢do mais rapida e completa do que as garrafas PET tradicionais. Os
CPCs aprimoraram a distribui¢cdo da radiacdo solar no reator superando as principais limitagdes,

como a turbidez, que tradicionalmente impede a penetragdo de radiagdo UV. Até mesmo



CAPITULO 2 - REVISAO BIBLIOGRAFICA | 30

amostras de dgua altamente turvas (100 NTU) alcangaram a inativagdo quase total dos oocistos
em 10 a 12 horas de exposi¢do a luz solar, auxiliada por efeitos térmicos sinérgicos que

elevaram a temperatura da agua acima de 58°C.

2.8 Actinometria com Ferrioxalato de Potassio

A actinometria ¢ uma pratica muito comum e utilizada ha quase 1 século para
caracterizacdo de sistemas fotoquimicos. Ela tem sido muito aplicada no design de sistemas
concentradores solares para contabilizar o fluxo fotonico dentro dos reatores. Essa técnica
consiste na utilizagdo de uma reagao quimica simples e bem conhecida que possibilita calcular
o numero de fotons potencialmente absorvidos em uma determinada configuracio experimental
a qual pode ser um fotorreator, com a insercao direta da solugdo actinométrica em seu interior,
ou a caracterizagcdo de uma lampada com o uso de uma célula actinométrica.

O procedimento ¢ similar a uma titulagao de bancada e, como resultado, encontra-se a
quantidade de foétons responsavel pela conversio do reagente em determinado produto
(ZALAZAR et al., 2005). Esta solu¢do deve ter um rendimento quantico (¢4 ,) conhecido no
intervalo de comprimento de onda trabalhado, com pouca sensibilidade a alteragdes de
concentracdo e temperatura e possibilitar analises simples e precisas (BRAUN; OLIVEROS;
MAURETTE, 1991; SILVARES, 2006). O rendimento quantico de formacao de Fe’" do FeOx
¢ independente da temperatura quando esta ¢ entre 5°C e 80°C (NICODEM; AQUILERA,
1983). O tempo de reagdo em um experimento de actinometria deve ser curto o suficiente para
que a conversdo da reacdo seja baixa e a concentragdo do reagente possa ser considerada
constante e igual a concentracdo antes da irradiacdo, fazendo com que o efeito de absor¢ao dos
produtos no campo de radiacdo possa ser negligenciado.

A escolha de um actindmetro para quantificagdao do fluxo de fotons em um fotorreator
¢ primariamente dependente da faixa de comprimento de onda incidente no reator. Em
experimentos de actinometria realizados com luz solar usualmente ¢ utilizado o ferrioxalato de
potéssio, Fe(C204)3, como actindmetro devido a sua faixa de sensibilizagdo de 250 nm a 436
nm (UV visivel), simplicidade de produ¢do que facilita o preparo de grandes volumes e por
utilizar componentes quimicos com maior grau de seguranca. Na presenca de fotons dentro
desta faixa de comprimento de onda os fons férricos (Fe’") da solugdio sdo reduzidos a ions

ferrosos (Fe*") conforme a seguinte reacdo global:
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h
2Fe3 + C,02~ = 2Fe? + 2C0, (2.21)

Dessa forma, a variagdo do nimero de moléculas (4n4.) para a formagdo de ions Fe?*
¢ diretamente proporcional ao nimero de fotons absorvidos (Ny ;) durante o intervalo de tempo
em que o reator ¢ iluminado considerando-se o rendimento quantico (¢4 ;) conhecido para o

actinometro naquela faixa de radiacdo:

= (2.22)

Os ions Fe*" produzidos durante a irradiagdo da solucdo actinométrica podem ser
complexados com o uso de 1,10-fenantrolina, formando o complexo tri(1,10-fenantrolina)-Fe**
- [Fe(fen);]**, que pode ter sua absorbancia medida em um espectrofotdmetro com feixe de
comprimento de onda de 510 nm. As etapas antes e apds a irradiagdo da solugdo actinométrica
devem ser conduzidas em sala escura com meia luz, para reduzir a0 maximo a exposi¢ao das

solucdes a quantidades de fotons adicionais.
2.9 Lentes de Fresnel

Um tipo particular de concentrador que tem ganhado certa atengdo na comunidade
cientifica visando aplicagdes como conversdo térmica e geracao de energia consiste nas lentes
tipo Fresnel. No inicio do século XIX, a engenharia Optica experimentou um avango
significativo com o desenvolvimento das lentes de Fresnel, batizadas em homenagem ao seu
inventor, Augustin-Jean Fresnel. Essas lentes foram projetadas principalmente para aumentar a
eficiéncia e a praticidade da iluminagdo dos fardis, representando uma grande melhoria em
comparagdo com os sistemas luminosos anteriores. Augustin-Jean Fresnel desenvolveu esse
design inovador de lente para superar as limitagdes das lentes convexas tradicionais,
especialmente no que diz respeito a reducao do volume e do peso associados as grandes lentes
de vidro, sem comprometer a capacidade de foco eficaz da luz (BISCAYNE NATIONAL
PARK; CAPE HATTERAS NATIONAL SEASHORE, 2024).

O principio fundamental por tras das lentes de Fresnel envolve segmentar a superficie
curva de uma lente convencional em uma série de se¢des anulares concéntricas, ou "anéis", o
que reduz substancialmente a quantidade de material necessario sem comprometer a func¢ao de

foco, conforme a representagdo esquematica da Figura 2.7. Esse design permite que a lente
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mantenha uma distancia focal curta e baixa espessura, proporcionando um efeito de
concentragdo de luz poderoso, porém sutil. Essa inovacao transformou a navegacdo maritima
ao permitir que os fardis projetassem feixes de luz poderosos visiveis a longas distancias,
reduzindo os desafios impostos por componentes de vidro pesados e frageis. As lentes de
Fresnel se tornaram um sucesso pratico e foram adotadas em diversas aplica¢des Opticas, nao

apenas em fardis, mas também em tecnologias de sinalizagdo e iluminag¢do (EGGER, 1979).

Figura 2.7 — Lente convencional e lente de Fresnel.

RARRRY VL
N (]

Conventional lens Fresnel lens

Fonte: Adaptado de Sierra, Azquez (2005).

A transicao das lentes de Fresnel de aplicagdes puramente focadas na iluminacao para
a area de captagdo de energia solar marcou o inicio de uma nova era para esta tecnologia,
impulsionada pela necessidade global de fontes de energia sustentaveis. Ao contrario dos
elementos Opticos tradicionais, que se concentram principalmente na colimagdo da luz ou na
formagcdo de imagens, as lentes de Fresnel em aplicacdes solares funcionam como
concentradores eficientes, leves e economicos, capazes de intensificar a radiagcdo solar incidente
em receptores ou células fotovoltaicas, aumentando a eficiéncia geral da conversdo de energia.
As lentes aplicadas nestes tipos de processos ndo requerem um alto nivel de detalhe na imagem
formada pela luz, e, portanto, os tipos mais utilizados sdo ‘“non-imaging”, os quais
proporcionam designs flexiveis, com altos fatores de concentragdo em comprimentos focais
mais curtos (XIE et al., 2011). Kaddoura e Zeaiter (2019) apresentaram um estudo numérico e
experimental sobre a combinagdo de uma lente de Fresnel pontual com um receptor de cavidade
otimizado para o armazenamento de energia térmica utilizando sal fundido como fluido de
transferéncia de calor (HTF). O sistema proposto pelos autores demonstrou capacidade para
aumento de 200°C na temperatura do HTF em 10 a 15 min de operagdo, apresentando uma

eficiéncia térmica que variou de 87% a 97% de acordo com diferentes irradiagdes solares.
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No que diz respeito ao tratamento de dgua, as lentes de Fresnel tém sido utilizadas para
impulsionar processos de dessalinizagdo solar capazes de produzir dgua potavel a partir de
fontes salobras. O projeto destas lentes concentra-se em maximizar a eficiéncia da evaporagdo
solar, otimizando as etapas de evaporacdo e condensacdo para aumentar o rendimento da
produgdo de agua potavel. Estes sistemas apresentaram um potencial de produgdo de mais de
100 litros de agua potavel por dia em condig¢des tipicas de alta irradidncia direta em regides
aridas, demonstrando o potencial da tecnologia para implantacdo em ambientes com escassez
de recursos (SANSOM et al., 2019). Exemplos de unidades experimentais combinadas com

lentes de Fresnel sdo apresentados na Figura 2.8.

Figura 2.8 — Exemplos de unidades concentradoras com aplicagdo de lente de Fresnel: a)

conversdo e armazenamento de energia solar: b) pirdlise solar ¢) dessalinizagéo solar.

c)

Fonte: Adaptado de Xie; Dai; Wang (2011), Martins et al. (2022), Choong; Ho; Bahar (2020).

Apesar do grande volume de aplicagdes de lentes de Fresnel em sistemas de geragédo e
conversdo de energia, pouca informagdo € encontrada na literatura sobre a aplicagdo de tais
sistemas concentradores em processos de desinfec¢do solar. O conjunto de caracteristicas
dessas lentes indica um alto potencial de aplicagdo nesta area, vislumbrando redu¢des no tempo
de exposicdo da agua no sol, intensificacdo da degradacdo dos microrganismos e quebra dos
mecanismos de reparagdo, economia energética com o uso de energia solar, e sugerindo que
trabalhos voltados para este campo de aplicacdo merecem uma maior atengdo da comunidade

cientifica.

2.10 Lentes de Fresnel na FEQUI-UFU

Na Universidade Federal de Uberlandia diversas pesquisas tém sido realizadas com o
foco na utilizagdo da energia solar para conversdo térmica de biomassa em processos como
calcinagdo e pirdlise, visando o reaproveitamento de residuos. Estes estudos englobam a analise

tanto com concentradores refletores parabolicos quanto com lentes de Fresnel. A posicdo



CAPITULO 2 - REVISAO BIBLIOGRAFICA | 34

geografica da cidade de Uberlandia, no Tridngulo Mineiro, propicia meses com baixa
nebulosidade durante o ano e uma incidéncia solar bastante interessante para o estudo e
implementagao destes tipos de processo.

Prado (2015b) investigou detalhadamente a utilizacdo de uma lente de Fresnel
reaproveitada de um projetor e acoplada a um sistema concentrador solar para a dessalinizagao
de agua, demonstrando que o sistema pode atingir temperaturas proximas dos 72 °C em
condi¢gdes médias de irradiancia (aproximadamente 890 W-'m™), com taxas de aquecimento de
aproximadamente 0,70°C/min para o maior absorvedor estudado. Com relagdo a produtividade
de 4agua potavel, o autor observou que a lente de Fresnel possibilitou a geracdo de volumes de
4gua destilada estimados em 5,4 kg'm2-dia’!, o que seria suficiente para saciar a sede didria de
uma familia de duas pessoas, sendo este sistema adequado para utilizacdo em residéncias rurais
ou pequenas comunidades, embora a producgdo especifica dependa das concentragdes salinas e
da quantidade de dgua para ser processada.

Palhares et al. (2020) desenvolveram e validaram um modelo fisico-matematico para
descrever o comportamento de aquecimento de amostras de materiais condutores submetidas a
luz solar concentrada através de uma lente de Fresnel. A defini¢ao de um fator de aquecimento,
que agrega informacgdes como a massa da amostra, a area da lente e a radiagdo solar, permitiu
aos autores a criacao de equagdes de regressao para a previsdo da temperatura de equilibrio,
tempo de aquecimento e taxa inicial de aquecimento para diversos materiais. Testes
experimentais com aluminio, bronze, cobre e ago inoxidavel validaram o modelo,
demonstrando uma boa concordancia com desvios relativos abaixo de 9% para o tempo de
aquecimento, abaixo de 3% para a temperatura de equilibrio e abaixo de 17% para as previsoes
da taxa térmica inicial. Os resultados obtidos demonstraram que as respostas térmicas
dependem significativamente da massa da amostra e do calor especifico do material, com a area
da lente e a radiacdo solar exerce uma influéncia positiva na temperatura e taxa de aquecimento.

Para tornar o processo de producao de cal (CaO) mais sustentavel, Palhares (2022)
investigou a calcinagao de cascas de ovos, um residuo da avicultura, utilizando um concentrador
solar de lente de Fresnel. Foi demonstrado que o sistema proposto pode atingir uma conversao
entre 43,15% e 86,05%, em apenas 20 minutos, dependendo das condi¢des experimentais. A
calcinagcdo completa foi alcangcada em 30 minutos para particulas com dimensdes entre 600 e
1000 um, a uma temperatura entre 876 e 896 °C, utilizando uma massa de 2,0 g de cascas de
OVOsS.

Um estudo desenvolvido por Martins et al. (2022) demonstrou ser possivel a utilizagao

de lente de Fresnel para conduzir a pirdlise catalitica da Spirulina platensis, aumentando
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significativamente a sustentabilidade e eficiéncia do processo, através do uso da radiacdo solar
concentrada como fonte de aquecimento sem a necessidade de combustiveis fosseis ou
eletricidade. A lente de Fresnel permitiu um aquecimento rapido, atingindo temperaturas ideais
de pirolise (cerca de 600 °C) em aproximadamente 5 minutos, proporcionando um ambiente
controlado e energeticamente eficiente para a conversdo da biomassa. Consequentemente, a
integracdo da lente de Fresnel ndo so6 facilitou a obtencdo de bio-6leo com rendimento mais
elevado (até 43,4%) em comparacdo com os catalisadores convencionais, como também
suportou um processo de pirdlise mais sustentavel, destacando o seu potencial como tecnologia
limpa e econdmica para a produgdo de biocombustivel a partir de microalgas.

Diante do consolidado historico de pesquisas da Universidade Federal de Uberlandia
sobre lentes de Fresnel em diversas areas de aplicacao, como pirdlise de biomassa, aquecimento
e dessalinizacdo, apresenta-se uma oportunidade promissora para sua investigacdo na
desinfeccdo solar da agua. A intensificacdo da radiacdo solar proporcionada por essas lentes
pode otimizar processos como a SODIS, ampliando a eficiéncia na inativagdo de
microrganismos patogénicos. Além disso, as caracteristicas meteoroldgicas da regido do
Tridngulo Mineiro, marcada por altos indices de irradiancia solar, baixa nebulosidade e longos

periodos de estiagem, favorecem a condugao destes estudos.

2.11 Fluidodinamica Computacional (CFD) aplicada ao projeto de fotorreatores

A Fluidodindmica Computacional (CFD) passou a ser amplamente utilizada no
desenvolvimento e na melhoria de fotorreatores por permitir simulagdes minuciosas e
integradas envolvendo o escoamento de fluidos, o transporte de radiagdo, a transferéncia de
massa € as reacdes quimicas envolvidas. Por meio da aplicacdo de CFD, ¢ possivel analisar
variacdes espaciais € temporais no interior dos reatores, o que possibilita a estimativa de
parametros como velocidades do fluido, perfis de radiacdo, concentragdes de reagentes e
produtos, bem como as taxas de reagdo.

Avangos significativos no desenvolvimento de modelos numéricos de resolugdo de
turbuléncia, e transporte de massa e energia foram fundamentais para predigdes confiaveis da
degradacdo fotocatalitica e inativagdo microbiana. Modelos de turbuléncia, como o realizdvel
k-¢, tém demonstrado resultados aceitaveis em fotorreatores anulares, apoiando a modelagem
para capturar caracteristicas fluidodinamicas relevantes nestes tipos de reatores que possuem
uma lampada UV no interior, como predi¢ao de zonas mortas, tempo de residéncia e intensidade

do campo de radiacdo (NAGHAVI; JALALI; RAISEE, 2021; QI et al., 2011).
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Além disso, técnicas de resolucdo e estratégias de refino de malha evoluiram para
aumentar a precisdo numérica ¢ a eficiéncia computacional. Por exemplo, melhorias nos
métodos de solugdes da equagdo de transporte de energia (RTE) como o modelo de ordenadas
discretas (DOM) reduziram a difusdo numérica e os erros de “false scattering”, contribuindo
para célculos mais precisos do campo de radiagao (CRAIG et al., 2016; MOGHIMI; CRAIG;
MEYER, 2015). O desenvolvimento e a validacdo de ferramentas CFD de codigo aberto que
incorporam modelos avang¢ados de radiagdo também expandiram o acesso a recursos
sofisticados de simulacdo para uma comunidade de pesquisa mais ampla (MORENO-
SANSEGUNDO; CASADO; MARUGAN, 2020).

A modelagem da radiacdo constitui um aspecto central das simulagdes CFD em
fotorreatores, com varios métodos de solucdo empregados dependendo da complexidade do
reator e da precisdo desejada. O método de ordenadas discretas (DO) ¢ amplamente utilizado,
resolvendo a Equacdo de Transporte Radiativo (RTE) em diferentes direcdes angulares e
capturando efetivamente os fendmenos de absor¢do, emissdo e dispersao de radiagdo. Sua
integracdo em pacotes CFD comerciais e relativa eficiéncia computacional o tornam uma
técnica preferida em muitas aplicagdes fotoquimicas e solares térmicas (CRAIG et al., 2016;
GARCIA-GIL et al., 2019; MOGHIMI; CRAIG; MEYER, 2015).

No entanto, a precisao do método DO depende fortemente da discretizacao angular e do
refino da malha. A resolug¢do angular incorreta pode induzir o chamado “ray-effect”, sombras
ou faixas de radiacdo artificiais no campo, que pode ser mitigado pelo aumento do nimero de
angulos discretos e pelo emprego de esquemas de discretizacdo de ordem superior.
Adicionalmente, o refinamento da malha reduz principalmente os erros de “false scattering”,
que sdao menos prejudiciais quando sdo empregados esquemas upwind de segunda ordem
(CRAIG et al., 2016; MOGHIMI; CRAIG; MEYER, 2015). No entanto, o DO pode ser
computacionalmente desafiador ao lidar com geometrias altamente complexas devido ao
aumento do nimero de direcdes necessarias, as vezes resultando em difusdo numeérica que pode
reduzir a fidelidade da solucao.

As aplicagdes de desinfec¢do solar da agua (SODIS) também se beneficiaram da
modelagem CFD multifisica. Garcia-Gil et al. (2019) desenvolveram rotinas para o calculo da
posicao do vetor solar com base em dados geograficos e temporais, permitindo fazer predi¢cdes
realistas da irradiancia solar para fotorreatores tubulares acoplados a coletores parabolicos
compostos (CPC), e através de simulagdes puderam identificar o perfil de radiagdo incidente
em diferentes localidades. Os modelos cinéticos validados previram com sucesso a inativagao

da E. coli, estabelecendo um procedimento bastante robusto para o dimensionamento da
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tecnologia SODIS em fotorreatores acoplados a concentradores solares. Casado et al. (2023)
ampliaram ainda mais o leque de simulag¢des de inativacdo microbiana ao integrarem métodos
de rastreamento de particulas com radiagdo e cinética de reagdo, permitindo o célculo de
eficiéncias de desinfec¢do resolvidas espacial e temporalmente ao longo de trajetorias
microbianas individuais, em vez de avaliar somente o comportamento médio do volume do
reator.

Um ponto em comum entre todos os estudos de CFD aqui mencionados ¢ que a
configuragdo otimizada de um sistema de fotorreatores, tanto com fonte de luz natural ou
artificial, necessariamente passa pela intensificagdo da radiagdo incidente dentro do reator. O
presente trabalho busca contribuir com esta estratégia através da investigagao do uso de lentes
de Fresnel, entdo predominantemente utilizadas em outras aplicacdes energéticas, para
concentrar os raios de luz no reator e fornecer fotons para a desinfec¢do solar da agua. Os
esfor¢os aqui apresentados sdo precursores desta area na Faculdade de Engenharia Quimica da
Universidade Federal de Uberlandia e possuem como objetivo adicional pavimentar um
caminho para investigagdes, ndo apenas na area de desinfeccdo de microrganismos como

também outros processos fotocataliticos.
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O desenvolvimento do presente trabalho foi estratificado nas seguintes etapas:
concepgdo das unidades experimentais, execugdo de analises experimentais de actinometria
com ferrioxalato de potéssio, desenvolvimento de modelos de fluidodindmica computacional
representativos destas unidades, execugdo de planejamentos de simulago para verificagdo dos
efeitos das varidveis operacionais e finalmente, a avaliagdo numérica do desempenho dos
concentradores na desinfec¢do de agua contaminada por E.coli. As se¢des apresentadas neste

capitulo buscam detalhar a metodologia de cada uma destas etapas.
3.1 Concepcio e Construcao das Unidades Experimentais

As unidades de concentragdo solar com lentes de Fresnel foram inicialmente projetadas
com o auxilio do software Spaceclaim do pacote Ansys® Workbench. Estruturas para rotagdo
nos angulos azimute e zénite foram projetadas para facilitar a operacdo manual e prover
estabilidade das unidades quando posicionadas com a face da lente voltada para o Sol. A
principal diferen¢a entre os dois sistemas, além do tipo de lente empregada, ¢ a configuracio
do reator e a presencga de recirculagdo, sendo o sistema com lente linear dotado de uma bomba
que promove a recirculagdo de 4gua ao longo de um tubo, enquanto o sistema com lente pontual

possui apenas o frasco que contém a solugao a ser tratada.
3.1.1 Sistema Concentrador Pontual

Na Figura 3.1 apresenta-se esquematicamente a unidade experimental com lente de
Fresnel pontual, detalhando os demais componentes que a constituem. O sistema concentrador
conta com lente de Fresnel pontual reaproveitada de um retroprojetor, estrutura de suporte para
ajustes do angulo azimute e inclinagdo da lente, radiometro SolarLight ® Modelo PMA2100
Dual-Input Data Logging com sensor UVA, e reator constituido de frascos de penicilina de
diferentes volumes (15 mL, 39 mL, 62 mL) constituidos de vidro comum com paredes de 2 mm
de espessura. A lente de Fresnel possui lados de 30 cm de comprimento totalizando uma area
de 900 cm?, e uma distancia focal de 13,5 cm. Para os testes com lampada halégena que serdo
detalhados nas proximas se¢des, esta area foi reduzida para 171,61 cm? possibilitando analisar
uma area de coleta de luz menos heterogénea na lente devido a caracteristica da fonte emissora

utilizada que consistia em uma lampada halégena PAR 64 1000W F2 da GE acoplada a um



CAPITULO 3 - MATERIAIS E METODOS | 39

canhdo de luz para focalizagdo. A medi¢do da temperatura atingida pela solugao era realizada
ao final de cada experimento.

A concepgdo dos reatores batelada utilizados nessa unidade foi realizada com base em
materiais de facil obtencdo no mercado. Devido a alta capacidade concentradora das lentes de
Fresnel pontuais e a alta temperatura atingida no ponto focal da lente, o uso de garrafas PET
ndo pdde ser implementado. Dessa forma, os materiais de vidro foram mais indicados para esse
caso. Portanto, devido a alta disponibilidade e facilidade de obtengdo, frascos de penicilina de
diferentes volumes constituidos de vidro comum com paredes de 2 mm de espessura foram
utilizados como fotorreatores nesta unidade. A extremidade da tampa foi acoplada a uma haste
ajustavel para posicionamento em diferentes elevagdes dentro do trajeto dos raios de luz

convergidos até o ponto focal.

Figura 3.1 — Unidade experimental com lente de Fresnel do tipo pontual. a) 1-Lente de Fresnel
pontual, 2-Estrutura de suporte, 3-Frasco de penicilina com solugdo actinométrica, 4-lampada

halégena, 5-célula de medicdo e radiometro SolarLight ®.

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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3.1.2 Sistema Concentrador Linear

Na Figura 3.2 apresenta-se a unidade experimental com sistema de concentragdo de luz
por lente de Fresnel linear, a qual foi projetada e construida na Faculdade de Engenharia
Quimica da Universidade Federal de Uberlandia com os seguintes componentes: (1) lente de
Fresnel linear PMMA da NTKJ Co. Ltda. com area util de 1000 cm? (20 cm x 50 cm?) e
comprimento focal de 20 cm, (2) reator tubular de vidro borossilicato Duran® com didmetro
interno de 26 mm, espessura de 2 mm e 50 cm de comprimento, (3) estrutura de suporte da lente
com dispositivo de posicionamento do reator tubular ao longo do foco, (4) base superior com
rolamentos para alinhamento com a radiagdo direta incidente, (5) radiometro SolarLight ®
Modelo PMA2100 Dual-Input Data Logging com sensor UVA, (6) mangueiras opacas para
circulagdo da solucdo, (7) tanque de PVC de 5L usado como reservatdrio, (8) agitador mecanico
com pas de PVC para homogeneizagdo da solugdo contida no tanque, (9) valvula de PVC para
amostragem no fundo do tanque, (10) valvula de purga no fundo do tanque para permitir a troca
de solucdo e limpeza do tanque, (11) bomba para promover a recirculagcdo do fluido e com
inversor de frequéncia acoplado para controle da vazdo, e (12) base rotatéria para

posicionamento do angulo azimute.

Figura 3.2 — Maquete 3D da unidade experimental com lente de Fresnel linear: a) 1 — lente
linear, 2- reator tubular, 3- estrutura de suporte, 4- base superior, 5 — sensor UV do radiometro,
b) 6 - mangueiras opacas, 7 - tanque de PVC de 5L, 8 - agitador mecanico, 9 - valvula de

amostragem, 10 - valvula de limpeza, 11- bomba de recirculagéo, 12 - base rotatdria.

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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O fluxograma representativo do processo ¢ apresentado por sua vez na Figura 3.3. A
solucao presente no reservatdrio que conta com agitagao ¢ enviada para o reator tubular pela
bomba peristaltica. Ao chegar no reator, a solugao ¢ irradiada pelos raios solares concentrados
através da lente de Fresnel linear, ocorrendo a reacao ¢ o fluido retorna ao reservatorio onde
ocorre a dilui¢ao da solugdo. A valvula de amostragem era posicionada proximo a tubulacao de
saida para a bomba, possibilitando uma coleta representativa da concentracao na entrada do

reator e evitando o ingresso de bolhas na unidade.

Figura 3.3 — Fluxograma da operag@o da unidade concentradora com lente linear.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Todos os acessorios de tubulacdo, como valvulas, mangueiras e adaptadores sdo
constituidos de materiais ndo metalicos, em sua maioria de PVC, para evitar processos
oxidativos com a estrutura destes materiais quando utilizadas solugdes diferentes de agua que
podem possuir um relevante grau de acidez, como o ferrioxalato de potassio — actindmetro
utilizado nos experimentos de validagao do modelo CFD e também como reagao representativa
de reacdes fotoativadas durante a analise dos efeitos das varidveis operacionais.

Com excecdo ao tubo de vidro borossilicato, todos os demais componentes da unidade
sdo opacos, ¢ a unidade experimental encontra-se acoplada em uma bancada com rodas para
possibilitar o posicionamento e movimentagao da unidade. Nos experimentos com actinometria
de ferrioxalato de potassio, a area efetiva da lente ¢ reduzida com uma cobertura de 3 camadas

de papel pardo para 661,2 cm? (17,4 cm x 38 cm), visando corresponder ao modelo utilizado
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nas simula¢des CFD. As estruturas da unidade foram pintadas de preto para reduzir os efeitos
de reflexdo da superficie e garantir que apenas a radiagdo transmitida da lente incidisse sobre o

reator.
3.2 Caracteriza¢iio UV-VIS dos Componentes Opticos

Os componentes Opticos dos dois sistemas concentradores foram analisados através de
espectroscopia de absor¢do molecular na regido do ultravioleta e visivel (UV-vis) em um
espectrofotometro Shimadzu/UV-2600i no Laboratério da Graduagdao 5T06 do Instituto de
Quimica da UFU (IQ-UFU). Amostras da solucdo actinométrica de ferrioxalato de potassio,
tubo de vidro borossilicato Schott® e vidros de penicilina foram analisadas no equipamento em
uma faixa de radiagdo de 190 nm a 800 nm. Os valores de absorbancia obtidos para cada
comprimento de onda foram tratados para obtencao dos respectivos valores de transmitancia
conforme a forma mais simples da Lei de Beer Lambert que estabelece uma relagdo empirica
entre a absor¢do da luz e as propriedades de um material a medida que a luz viaja por ele através

de um caminho com comprimento definido:

A=In (I;—;) = ecl (3.1)
A=1n (%) (32)

Em que A ¢ a absorbancia, Iy, € a radiagdo monocromatica incidida por um feixe de luz

de determinado comprimento de onda A, I ¢ a radiagdo monocromatica transmitida através de
) L , o ) - (1 , )
um caminho optico /, T ¢ a transmitancia do material, dada pela relagao (1—), ¢ € coeficiente de
0

absor¢ao molar do material/solucdo, e ¢ ¢ a concentracdo das espécies absorvedoras.

Os valores médios de transmitancia calculados para as amostras de cada componente do
sistema apresentados nas proximas subse¢des foram calculados através da média com area
normalizada, utilizando o método dos trapézios para o calculo da integral das curvas obtidas, e

dividindo pelo intervalo do comprimento de onda, conforme a equagao a seguir:
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Az

T—;f T(1)dA 3.3
=7, (3.3)

Em que A2 € o limite superior e A1 o limite inferior do intervalo de comprimento de onda
avaliado por meio da técnica UV-vis.

Na Figura 3.4 sdo apresentados os espectros de transmitancia dos componentes opticos
do sistema. O actindometro Ferrioxalato de Potéssio utilizado neste trabalho possui uma faixa de
comprimentos de onda de excitacdo de 250 a 550 nm e um rendimento quantico que varia nessa
faixa entre aproximadamente 1,24 e 0,15, respectivamente (BRAUN; OLIVEROS;
MAURETTE, 1991; ZALAZAR et al., 2005). Devido a concentracao utilizada no estudo (0,04
mol/L), foi realizada uma caracterizagcdo com a técnica de UV-Vis para determinar o intervalo
de absor¢ao completa dos fotons incidentes na solugdo de acordo com o comprimento de luz
incidente. Pode-se observar que na faixa de comprimento de onda de 200nm a 400 nm toda a
luz incidida na solugdo ¢ absorvida. Na faixa de luz visivel a absorbancia da solug¢ao decresce,
permitindo a passagem parcial de luz e aumentando a transmitancia da solu¢do. Tomando como
base a faixa de 250 nm a 550 nm para excitagdo das espécies quimicas na reacao de
actinometria, pode-se calcular uma transmitancia média (método dos trapézios) de
aproximadamente 4,6%, ou seja, 95,4% da radiagdo nessa faixa de comprimento de onda que €
irradiada na solugdo ¢ absorvida e utilizada na reducdo de fons Fe’* em Fe?".

Para o tubo de vidro borossilicato Schott®, foi encontrada uma transmitancia de 85,0%
para a faixa 250 nm a 550 nm (actinometria) e para a faixa UVA relevante para a desinfec¢ao
este percentual ¢ de 80%. Estes resultados levantados confirmam a preferéncia de mercado no
uso de vidros de borossilicato para a constru¢do de reatores solares, devido seu valor comercial
reduzido em relagdo a vidros de quartzo, fornecendo uma transmitancia satisfatoria para
processos com comprimentos de onda maiores ou iguais a faixa UVA.

Originalmente frascos de penicilina ndo t€ém como objetivo aplicagdes Opticas. Seu uso
neste trabalho foi definido devido a disponibilidade deste material no laboratorio, custo
reduzido e relativa resisténcia a altas temperaturas. Dessa forma, como pode-se observar na
Figura 3.4, os valores de transmitancia obtidos para as paredes dos frascos de penicilina sdo
menores que aqueles obtidos para o tubo de borossilicato, e apresentaram uma transmitancia
média de 40,05% para a faixa 250 nm a 550 nm e 39,70% para a faixa UVA relevante para a
desinfecc¢ao.

Dados de transmitancia para a lente de Fresnel linear foram obtidos do fabricante NTKJ

Co. Ltda. O polimetacrilato de metila (PMMA), também conhecido como acrilico, ¢ um dos
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plasticos com maior transparéncia, sendo um substituto direto do vidro em variadas aplicagdes.
No processo de moldagem o PMMA pode ser trabalhado para formar as estruturas que
compdem a lente de Fresnel, possibilitando aplicagdes em processos de concentrag¢do solar. O
percentual de transmitancia médio para a faixa 250 a 550 nm foi de 77,14%, enquanto para a
faixa UVA foi de 37,93%. J4 para os valores de transmitancia obtidos para com lente de Fresnel
pontual reaproveitada de um retroprojetor observa-se uma transmitancia média de 73,43% no
intervalo de 250 a 550 nm e 76,14% para a faixa UVA, valore estes proximos do observado
para a lente de Fresnel linear.

Os valores de transmitancia aqui levantados foram utilizados para contabilizar as perdas
por absor¢do pelos materiais das lentes e reatores, simulando no CFD apenas o percentual de
luz que passa por esses meios. Para cada tipo de reagdo modelada, a respectiva faixa de radiagdo
foi contabilizada, ou seja, para a actinometria a faixa de 250 a 550 nm foi utilizada e para a

desinfeccdo da E. coli a faixa UVA foi utilizada.

Figura 3.4 — Transmitancia (%) da solugdo de ferrioxalato de potassio 0,04 mol/L.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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3.3 Espectros de radiacio solar e lAmpada halégena

Na modelagem de fotorreatores com fontes de luz policromaticas ¢ importante a
caracterizacdo dos espectros de radiacao emitida, sejam elas uma fonte natural (Sol) ou uma
fonte artificial. O espectro solar utilizado para o calculo da radiacao incidente a ser atribuida na
modelagem dos concentradores foi o espectro padrio ASTM G-173 AMI1.5 (BIRD;
HULSTROM; LEWIS, 1983), amplamente utilizado pela comunidade cientifica para
ferramentas de calculo de incidéncia solar terrestre de acordo com a posicdo geografica de
modulos solares, hora e dia do ano, selecionando-se a componente direta da radiagao conforme
apresentado na Figura 3.5.

Para cada experimento de actinometria realizado neste trabalho foram anotados o dia e
hora, e dados tedricos de radiagdo solar direta interceptada pela lente foram respectivamente
obtidos. De posse destes valores foi possivel calcular o percentual de contribuigdo de cada faixa
do espectro de radiagdo que atua na reducdo dos ions Fe*", partindo-se do valor de radiagio
UVA incidente medido na lente com o radidémetro, sendo elas: 300 nm a 400 nm, 400 nm a 436
nm, e 436 nm a 550 nm. Os percentuais médios de contribui¢do do espectro de luz obtidos do
modelo AM1.5d foram respectivamente 4% para a faixa UVA (300 nm a 400 nm), 3% para a

faixa 400 nm a 436 nm e 16 % para a faixa 436 nm a 550 nm.

Figura 3.5 — Espectro solar ASTM G-173 AM 1.5 com sua componente direta (AM1.5d) em
destaque. Dados do modelo de GUEYMARD, (1995).
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Em relagdo ao espectro emitido pela lampada hal6gena, dados de irradiancia espectral
comuns para lampadas haldégenas de 1000W foram obtidos da literatura € o mesmo
procedimento aplicado aos valores do espectro solar foi realizado (RATAJCZAK, 2013). Deste
espectro (Figura 3.6) foram calculados os seguintes percentuais médios de contribui¢do para
cada comprimento de onda relevante na actinometria com ferrioxalato: 0,26 % para a faixa
UVA (300 nm a 400 nm), 0,12 % para a faixa 400 nm a 436 nm e 3,00 % para a faixa 436 nm
a 550 nm.

Figura 3.6 — Irradiancia espectral tipica para lampadas haldégenas.
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Fonte: Adaptado de (RATAJCZAK, 2013).

3.2 Metodologia Experimental

Nesta sec¢do sdo apresentados os procedimentos experimentais realizados com o intuito
de comparar suas respostas com os modelos computacionais representativos das unidades
experimentais que foram desenvolvidos nesta tese e serdo apresentados na sequéncia do
trabalho. Dessa forma, o preparo da solucdo actinométrica e os detalhes dos experimentos em

ambas as unidades sdo apresentados em subsecodes separadas.
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3.2.1 Preparacao da solucio actinométrica

Foram preparadas solucdes aquosas de ferrioxalato de potassio com 0,04 mol/L de
nitrato de ferro (III) nonahidratado Fe(NOs3)3"9H>O e 0,12 mol/L de oxalato de potassio
K>C>04'H20 em meio acido e com agua ultrapura com condutividade de 0,5uS/cm. As solugdes
foram preparadas em sala escura e ficaram acondicionadas em galdes de 5 L opacos, que foram
armazenados por sua vez em ambiente com auséncia de luz até o momento dos experimentos.
Os experimentos de actinometria foram conduzidos especificamente para cada unidade
concentradora (linear e pontual) e os detalhes de cada procedimento sdo apresentados nas
secdes a seguir.

Ao longo dos experimentos foram coletados 100 pL. de amostra em tempos definidos
que foram inseridos em uma solucgdo contendo 2 mL de 1,10-fenantrolina, 1,6 mL de acetato de
sodio e 6,3 mL de 4gua, completando um volume total de 10 mL em um vidro ambar coberto
por papel aluminio. As solugdes complexantes foram agitadas vigorosamente por 1 minuto e
acondicionadas em um compartimento fechado por 60 min para garantir a completa
complexacdo dos ions Fe?" gerados no processo de irradiagdo dos reatores. Apos o periodo de
repouso as amostras foram colocadas no espectrofotometro e¢ a leitura da absorbancia foi
realizada a 510 nm. O calculo dos valores de concentracdo de Fe** em funcdo da absorbancia
foi realizado com uma curva de calibracao obtida através dos procedimentos padrao de analise
de 4gua e efluentes (BAIRD et al., 2017).

Neste trabalho, a actinometria foi utilizada como uma reagdo representativa para a
investigagdo dos parametros operacionais dos sistemas concentradores e, portanto, os valores
de concentragdo de Fe?" obtidos em cada intervalo de tempo foram utilizados para verificar a

adequacdo dos modelos de radiagdo e cinética simulados.
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Figura 3.7 — Curva de calibragdo de Fe*" obtida com o preparo de 14 solugdes de ions

ferrosos, para leitura a 510 nm no espectrofotometro.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.2.2 Experimentos de Actinometria (Sistema Concentrador Pontual)

Os experimentos do sistema concentrador com lente de Fresnel pontual foram realizados
com o auxilio de uma ldmpada halégena PAR 64 1000W F2 da GE acoplada a um canhdo de
luz que foi posicionado a 45 cm da unidade apontando para a superficie livre da lente.

Dada a natureza da fonte de luz e consequente distribui¢do ndo-homogénea na area de
coleta (superficie exposta da lente) foi necessario criar virtualmente subdivisdes para medig¢do
com o sensor do radiometro conforme € apresentado na Figura 3.8 . Com a lampada ligada, o
sensor foi posicionado em cada uma das 25 posi¢des (area de 6,9 cm?) e mantido nesta posi¢io
até a estabiliza¢do da medida de radiacdo incidente (W*m™2). Os valores medidos e apresentados
na Tabela 3.1 compdem uma radiacio UVA média de 10,17 W-m™. Para possibilitar a
comparagdo com as simulagdes de actinometria conduzidas no modelo computacional
representativo desta unidade, esses valores de radiacdo UVA foram convertidos de acordo com

as proporg¢des do espectro da lampada utilizada e apresentado anteriormente na Figura 3.6.
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Figura 3.8 — Subdivisdes consideradas na superficie coletora da lente de Fresnel pontual: (a)
representacdo esquematica da irradiagdo da superficie da lente; (b) radiagdes incidentes

medidas em cada regido.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Tabela 3.1 — Valores de radiagdo UV A incidente nas subdivisdes da lente.

Secdo I (W:m?) Secdo I (W:m?) Secdo I (W:'m?)

1 7,28 10 7,96 19 11,10

2 8,33 11 8,87 20 9,65

3 8,64 12 10,70 21 5,92

4 7,72 13 12,30 22 8,43

5 6,57 14 11,30 23 9,60

6 8,78 15 9,24 24 9,74

7 9,91 16 7,52 25 7,92

8 10,00 17 9,55 - -

9 8,74 18 11,20 - -

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Foram definidos 10 tempos de amostragem para constru¢do da cinética de formagéo do
Fe?" sendo estes: 15s,305s,455s,605s,755s,90s,120s, 150 s, 180 s e 240 s. Cada tempo dos

experimentos corresponde a um frasco de penicilina completamente preenchido com a solugéo
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do actindmetro, devidamente vedado e sem a presenca de bolhas. Os frascos foram
acondicionados em um recipiente escuro € no momento de prendé-los na haste ja ajustada para
a posicao desejada em relacao ao ponto focal, um tecido escuro foi posicionado na frente da
lente de Fresnel e ao redor dos limites da unidade para reduzir a exposi¢ao dos frascos a radiagao
antes da execucdo dos testes. Apds o posicionamento do frasco, o tecido ¢é retirado e o
cronometro ¢ acionado simultaneamente dando inicio ao teste.

Ao final do tempo de irradiagdo do reator o tecido € recolocado na unidade e o frasco
desacoplado, o lacre ¢ entdo removido e uma amostra de 100 uL € coletada para o procedimento
de complexacio de Fe** com 1,10-fenantrolina e subsequente analise no espectrofotometro,
conforme descrito na se¢ao anterior. Apos a coleta da amostra do frasco uma verificagdo da
temperatura atingida foi realizada. Em todos os casos, devido ao curto periodo de exposicao
dos frascos a radiagd@o e a baixa incidéncia de luz na faixa UVA-Vis promovida pela lampada
halégena, os maximos valores de temperatura (observados nos maiores tempos) nao
ultrapassaram 63°C.

Foram realizados 3 experimentos com as configuragdes apresentadas na Tabela 3.2. O
objetivo foi buscar variacdes na posi¢cdo e volume do reator, DL e Vr respectivamente, para
viabilizar a aplicagdo do modelo CFD em um planejamento de simulagdes com a reagdo de
actinometria.

Tabela 3.2 — Experimentos de actinometria com lente de Fresnel pontual. Radiacdo incidente

média na superficie da lente igual a 10 W'm™.

Ensaio DL (cm) VR (mL)
1 13,50 (foco) 62
2 8,25 39
3 3,00 15

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.2.3 Experimentos de Actinometria (Sistema Concentrador Linear)

Devido a extensao da lente de Fresnel linear e a estrutura da unidade experimental, os
experimentos do modelo concentrador linear foram conduzidos sob radiagdo solar, fornecendo
assim uma distribuicado homogénea de radiacao direta na superficie da lente. Ambos os testes
preliminares e os experimentos foram conduzidos nos meses de maio e junho de 2024, periodos
caracterizados por clima seco e baixa nebulosidade. Esses procedimentos foram realizados no

campus Santa Monica da Universidade Federal de Uberlandia (18°55'09"S 48°15'27"W), nos
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entre 10 e 13 h, buscando garantir menor nebulosidade e variagdes no dngulo azimutal e de
zénite do Sol. Dessa forma, buscou-se condi¢des climaticas favoraveis com auséncia de nuvens
para garantir uma radiacdo direta constante durante as corridas experimentais.

A estrutura da unidade experimental possibilita um ajuste manual de forma que a face
da lente de Fresnel possa estar voltada para a radiagdo direta do Sol ao longo do experimento

conforme apresentado no esquema da Figura 3.9.

Figura 3.9 — Posicionamento da unidade experimental em relagdo ao Sol e localizagdo da

unidade experimental.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

No inicio de cada experimento, a unidade foi posicionada e ajustada para que a lente de
Fresnel ficasse alinhada com os angulos azimute e zénite diretamente para o Sol. Um tecido
escuro foi utilizado para proteger a unidade até o inicio das corridas experimentais. Em cada
teste 5 L da solugdo de FeOx foram carregados no reservatdrio fechado, a agitacdo foi acionada
a 100 rpm e mantida contante ao longo de toda a corrida. Apds 5 minutos de agitagdo no tanque
reservatorio, a bomba foi acionada até a vazdo desejada e a recirculag@o foi mantida por mais
5 minutos antes de iniciar a irradiagdo da solugéo recirculante.

Amostras foram coletadas através de uma valvula no fundo do tanque reservatorio, este
posicionado proximo a suc¢do da bomba, nos seguintes tempos: 0 s (sem irradiagdo), 5's, 10 s,
15,20, 25s,30s, 35 s e 40 s. Cada amostra coletada era inserida em um vidro ambar
contendo a solu¢do complexante de 1,10-fenantrolina previamente preparada, o vidro agitado
vigorosamente por 1 min e entdo armazenado em um compartimento escuro por 90 min para
garantir a completa complexagido dos ions Fe** formados. Apds este intervalo de tempo, a
absorbancia das amostras foi lida no espectrofotdmetro a 510 nm e a concentragio de Fe*"

calculada.
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Em cada amostragem o valor de radia¢@o incidente foi anotado e ao final de cada corrida
experimental a temperatura da solucdo de ferrioxalato presente no tanque de recirculagdo foi
medida, ndo ultrapassando 35°C em nenhuma das corridas realizadas. Ao se iniciar e finalizar
cada experimento a unidade foi lavada continuamente com agua da torneira € em seguida com
agua deionizada.

Na Tabela 3.3 apresenta-se a configuragdo dos experimentos realizados com o intuito
de comparagdo com os resultados do modelo computacional representativo da unidade

experimental que sera apresentado nas proximas segoes.

Tabela 3.3 — Experimentos de actinometria com lente de Fresnel linear.

Ensaio DL (cm) Q (L'min™)
1 20 (foco) 2,4
2 13,5 1,4
3 7,0 0,4

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.3 FluidodinAmica Computacional (CFD)

Esta secdo detalha a metodologia empregada para a modelagem computacional das
unidades concentradoras solares pontual e linear. A metodologia de fluidodindmica
computacional consiste nas seguintes etapas: concep¢ao do modelo geométrico representativo,
geracdo das malhas computacionais em que serdo resolvidas as equagdes de conservacgao de
massa, momento e energia, selecdo dos métodos de solugdo de tais equacdes e defini¢do das
condig¢des de contorno e, apds a execugao das simulagdes, o tratamento dos dados obtidos em
uma etapa usualmente denominada como pds-processamento. Toda a metodologia numérica
por meio de simulagdes CFD foi realizada utilizando o software Fluent® versio 14.5. A
modelagem das geometrias e malhas foi realizada utilizando as ferramentas Spaceclaim® e

Gambit®, respectivamente.

3.3.1 Metodologia de Modelagem e Geometrias

A modelagem CFD dos sistemas concentradores pontual e linear foi realizada em
diferentes etapas conforme apresentado na Figura 3.10. O primeiro passo foi a identificagao e

construgdo das geometrias projetadas, buscando identificar as regides em que sdo resolvidas
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cada tipo de equacdo (atmosfera e interior do reator), a existéncia de possiveis simetrias ou
simplificagdes para tonar os calculos menos demandantes em termos computacionais, e a
atribuicdo das condigdes de contorno no sistema. Apds a construgdo das geometrias
representativas das unidades experimentais, € necessario subdividir o dominio em células
computacionais. As malhas computacionais destes dois sistemas concentradores foram criadas
com elementos hexaédricos para o dominio do interior dos reatores, e elementos tetraédricos
para o dominio da atmosfera, onde se resolvem apenas a equagao de transporte radiativo (RTE),
configurando-se estas malhas como hibridas. Para determina¢do da correta representatividade
destas malhas em face dos fenomenos estudados, testes de independéncia de malha sdo
realizados através da construgdo de malhas com diversos graus de refino e subsequente

avaliagdo da resposta obtida.

Figura 3.10 — Estratégia de modelagem e simulacdo dos sistemas concentradores propostos.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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A solugdo das equagdes que regem os fendomenos ocorridos em um fotorreator, Equagao
de Transporte Radiativo, Equacdo de Transporte de Movimento, e Equagdo de Transporte de
Espécies Quimicas, foi dividida em trés etapas sendo a primeira a resolu¢do dos campos de
velocidade do escoamento (aplicavel para o sistema linear com recirculagao), a segunda a
resolugdo dos campos de radiagdo (aplicavel a ambos os sistemas concentradores pontual e
linear), e a terceira ¢ a resoluc¢do das equagdes de conservagao das espécies.

Esta estratégia empregada foi assumida com base em trabalhos da literatura que
apresentaram sua aplicagdo com beneficios como redugdo do tempo de célculo e aumento da
estabilidade do sistema, porém com algumas premissas e limitagdes (CASADO,
2017;CASADO et al., 2017;GARCIA-GIL et al., 2019;MORENO; CASADO; MARUGAN,
2019;MORENO-SANSEGUNDO; CASADO; MARUGAN, 2020), detalhadas a seguir.

e A concentragado das espécies dissolvidas ¢ suficientemente baixa para considerar
que a densidade e viscosidade do meio sdo iguais as do solvente (dgua). Essa
premissa permite o desacoplamento da fluidodinamica da solugdo das equagdes
de transporte das espécies quimicas.

e Reagentes e produtos sdo transparentes a radiacdo incidente, ndo absorvendo
nem dispersando os raios de luz. Com essa premissa os campos de radiacao
podem ser calculados de forma independente ao calculo do transporte das
espécies quimicas.

e Astemperaturas de operagdo dos sistemas concentradores com lentes de Fresnel
pontual e linear sdo consideradas baixas o suficiente para ndo impactar a solugdo
da equacgdo de transporte radiativo.

e As solucdes empregadas nos fotorreatores sdo monofasicas e nao ha formagao
de segunda fase no decorrer das reagdes quimicas que sdo realizadas sob
influéncia da radiacao incidente.

Adicionalmente, a resolugdo das equacdes de transporte de movimento e de radiagdo
foram resolvidas em estado estacionério, ao passo que a resolugdo das equacdes de transporte
das espécies quimicas foi conduzida em estado transiente dadas as caracteristicas do fenomeno.

Conforme indicado na Figura 3.10 e exemplificado no modelo geométrico da Figura
3.11, a simulacdao dos fendmenos do sistema concentrador linear ainda foi dividida em mais
uma etapa que consiste na construcdo de duas geometrias e malhas representativas desse
sistema, sendo a primeira uma malha bidimensional representativa de um plano transversal da

unidade (reator tubular, lente e paredes da vizinhanga do sistema), € uma malha tridimensional
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representando o reator tubular. A solu¢do da Equacdo de Transporte Radiativo (RTE) foi
resolvida no dominio 2D e entdo uma user-defined function (UDF) foi desenvolvida para

possibilitar a importagdo dos resultados para cada célula do dominio 3D.
Figura 3.11 — Representagdo esquematica do dominio computacional 2D de um plano

transversal do sistema concentrador linear: (a) Esquema 3D do sistema concentrador linear; (b)

Secdo transversal « utilizada nas simulagdes 2D de radiacio.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Ja a modelagem do concentrador pontual foi realizada em um tnico dominio
computacional devido a sua complexidade (auséncia de simetria). As geometrias dos reatores
utilizados no sistema concentrador pontual (vidros de penicilina) foram construidas utilizando-
se o software Ansys Spaceclaim®, sendo o volume util de cada reator extraido a partir da
geometria da casca dos reatores. Como simplificagao, as paredes e sua respectiva espessura nao
foram incluidas no dominio de simulacdo. O efeito da espessura na transmitancia do vidro ja
foi contabilizado na caracterizagdo UV-VIS do material. Na Figura 3.12 mostra-se o resultado

das extragdes dos volumes internos das geometrias de frascos de penicilina.
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Figura 3.12 — Geometrias representativas dos volumes internos dos reatores utilizados no

sistema concentrador pontual.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

O dominio completo que compreende a lente de Fresnel pontual e o reator € apresentado
na Figura 3.13. A lente de Fresnel pontual teve sua area subdividida em 25 se¢des, uma vez que
seus testes de experimentais de actinometria foram conduzidos conforme apresentado na se¢ao
3.2.2. A subdivisdo visa, portanto, representar a distribui¢cdo de luz assimétrica na superficie da
lente inserindo os valores de radiacdo mensurados em cada se¢do no solver. Portanto, cada
elemento da lente € uma fronteira do dominio a qual emite uma determinada quantidade de
radiacdo.

Figura 3.13 — Exemplo de dominio computacional simulado e dimensdes
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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3.3.2 Estratégia de Simulacio do Sistemas Concentrador Linear

Conforme mencionado na se¢do anterior, devido ao alto custo computacional envolvido

para o processamento das simulacdes em dominio 3D do sistema concentrador linear, levando

em conta suas dimensdes como comprimento da lente e do tubo, distancia focal da lente, e

volume total do espago entre lente e reator tubular, foi necessario o desenvolvimento de um

algoritmo para a transposic¢ao dos resultados obtidos em um dominio 2D para o dominio 3D do

fotorreator. Esse algoritmo demandou a criagdo de uma UDF para realizar a importagao da

radia¢do incidente calculada no dominio 2D.

Esta estratégia de simulagdo do campo de radiagdo do sistema concentrador com lente

de Fresnel linear foi estabelecida considerando-se as premissas descritas a seguir:

A sec¢do transversal da malha do dominio 3D (plano k da Figura 3.11) deve ser
idéntica a do dominio 2D que a representa. Ou seja, as divisoes de células nessa
face devem ser idénticas, com mesmo tamanho, quantidade de elementos e tipo
de malha gerada.

O campo de valores da resposta estudada ndo muda ao longo do comprimento
do reator. Por exemplo, a radiagdo incidente em uma se¢ao transversal do reator
tubular € igual a radiagdo incidente em uma secdo transversal ao final deste
reator tubular.

A resposta estudada ndo varia com o tempo, € se mantém constante ao longo de
todo o tempo de simulagdo. Esta premissa ¢ valida em situagdes como testes
experimentais de curta duracdo (até 1 hora) em hordrios do dia com baixa
variagdo nos valores de radia¢do incidente (geralmente horarios proximos ao
meio-dia e baixa umidade relativa do ar com pouca formagdo de nuvens na

atmosfera), ou ainda no caso de fontes artificiais de luz.

Dessa forma, na Figura 3.14 apresenta-se um resumo das etapas realizadas neste

procedimento. A Figura 3.11 pode ser usada como referéncia para entendimento dos

componentes do dominio que sao mencionados a seguir.

1.

Inicialmente ¢ construida a geometria e malha bidimensional, constituida pela
face circular do reator tubular, lente de Fresnel linear (representada por uma
linha no dominio 2D), e demais fronteiras da vizinhancga, e entdo uma geometria
e malha 3D do reator tubular, proveniente do modelo bidimensional, ¢ gerada

com as mesmas subdivisdes, tipo de malha e distanciamento de elementos.
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Escolhe-se entdo a quantidade de subdivisdes no terceiro eixo espacial para
completar a malha volumétrica do reator.

Apos terminar de rodar a simulagdo do campo de radiagdo 2D, gera-se um
arquivo profile em formato *csv (comma-separated values) com a distribui¢ao
de valores de radiagdo incidente calculados para cada elemento de controle do
dominio do reator. Este arquivo pode ser facilmente gerado na interface grafica
do Fluent selecionando-se a resposta € o dominio desejados.

Rodar a UDF “getCellCentroids.c” (Apéndice A) no ambiente da simulagao do
dominio 3D para coletar as coordenadas XYZ do dominio que representa o
volume do reator tubular. Separa-se os valores Z desta lista.

Ajustar o arquivo *csv gerado da malha bidimensional, adicionando uma coluna
com as coordenadas Z extraidas do *csv tridimensional, e replicar os valores XY
e Radiagao Incidente para cada conjunto de valores Z que sao as subdivisdes do
volume neste eixo. Os valores de radiag¢do incidente foram obtidos através das
simulagdes com a UDF que calcula a diregdo dos raios de luz até o reator
(Apéndice B). Cada segmento na coordenada Z devera conter as coordenadas X
e Y do dominio 2D. Ou seja, € necessario replicar as coordenadas nesse csv o
numero de vezes igual ao nimero de segmentos na coordenada Z. Esta etapa foi
realizada de forma manual, porém pode ser automatizada com alguma rotina
computacional caso o usuario opte.

Inicializar a simulagdo no dominio 3D (transporte de momento e espécies
quimicas), e rodar a UDF “radiation_initialize.c” (Apéndice C). Dessa forma o
campo de radia¢do simulado em um dominio bidimensional ficard armazenado
em uma user-defined memory (UDM) e disponivel para alimentar a cinética de

rea¢do a ser simulada no interior do reator.



Figura 3.14 — Procedimento para simulag¢do do campo de radiagdo no sistema concentrador
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Simulagao do campo de
e ~ X(m) Y (m) 1(W/m?)
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de dados de radiagdo do 002 0,006 80,54
reator no formato .csv
Replicar os valores deste UDF
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tubular no eixo Z

¥

Replicar os valores deste
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¥
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radiagao-demand.c” para
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Radia¢ao Incidente é
armazenada como uma
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.3.3 Equacio de Transporte Radiativo (RTE)

Em estudos numéricos de fotorreatores a modelagem correta da radiagdo que incide o

volume do reator ¢ a etapa mais importante. A determinago dos valores de radiag¢do incidente,
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e outras respostas associadas, se da através da resolu¢do da Equacdo de Transporte Radiativo
(RTE). Através do balango de transporte de energia em forma de radiacdo e considerando
fatores de atenuagdo e intensificacdo da radiagdo como absorcao, espalhamento e fontes
emissoras de luz, a RTE descreve a propagacdo da radiagdo em um meio, sendo extremamente
importante, ndo apenas em processos oxidativos avangados, como também nas areas de energias
renovaveis, astrofisica, dptica, meteorologia, automacao, medicina, sistemas de combustao etc.
(ZHAO J. M.AND LIU, 2017).

A Equacdao de Transporte Radiativo para um meio com absor¢do, espalhamento e

emissdo em uma posicdo 7 com dire¢do S ¢é descrita por:

dl(7,§ oT* o, ("
(7.5 +(a+0)IF3) = an?—+—=| [F3)PE-3)d (3.4)
ds m  4m),

Em que §’ é o vetor de espalhamento (scattering), s ¢ o comprimento do caminho 6ptico,
a ¢ o coeficiente de absorcao, n o indice de refracdo, g ¢ o coeficiente de espalhamento, o a
constante de Stefan-Boltzmann (5,669:10® W-m2K™), I a intensidade de radiacio (funcdo de 7
e §), T a temperatura local, @ € a fungdo de fase e £2' 0 angulo solido que descreve a distribui¢do
direcional da radiacdo em relagdo a matéria.

Para resolu¢dao numérica da RTE existem diversos modelos desenvolvidos ao longo das
décadas como Rosseland (SIEGEL; HOWELL, 1992), P-1 (CHENG, 1964), Discrete Transfer
(CARVALHO; FARIAS; FONTES, 1991; N. G. SHAH, 1979), Discrete Ordinates(CHUI,
RAITHBY, 1993; RAITHBY; CHUI, 1990), e Monte Carlo. Dentre estes modelos, 0o DOM (do
inglés discrete ordinates model), ou Modelo das Ordenadas Discretas, ¢ um dos mais
empregados em estudos de fotorreatores através de técnicas de fluidodindmica computacional.
Este modelo abrange toda uma gama de espessuras Opticas e permite a resolucdo de fisicas que
vao desde transferéncia de radiacao entre superficies, até radiagao em problemas de combustao.
Neste trabalho, o0 Modelo das Ordenadas Discretas foi escolhido para a resolucdo da RTE nos

sistemas de concentragao com lentes de Fresnel.

3.3.4 Modelo de Ordenadas Discretas (DOM)

O modelo de ordenadas discretas (DOM) resolve a equagdo de transporte radiativo para
um numero finito de angulos solidos discretos, cada um associado a uma dire¢do vetorial fixa

no sistema cartesiano, como pode-se observar no esquema apresentado na Figura 3.15. A luz
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pode chegar em um ponto através de infinitas dire¢des no espago e a aplicacdo do modelo de
ordenadas discretas visa reduzir este nimero para uma quantidade suficiente de dire¢des de

forma que o perfil do campo de radiac¢do calculado na RTE ainda seja representativo.

a) dire¢des possiveis, b) simplificagcdo via DOM.

Figura 3.15 — Esquema de dire¢des possiveis de raios de luz em dire¢do a um ponto no espago:
a) b)
’\—Ii‘ X0 1 AL 8 Diregoes
\; / ///\\ : ’,‘\\ de Raio

Z SN

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Dessa forma, o calculo leva em consideragdo a divisdo de uma esfera (3D) ou circulo
(2D) em 8 octantes e um plano de simetria para tornar o calculo mais eficiente. Cada octante
pode ser dividido em Ny e N, segmentos, sendo que o minimo de dire¢cdes de raio a serem
resolvidas € 4 (para o circulo 2D) e 8 (para uma esfera).

Nge N, sao chamados de angulos de controle polar e azimutal, respectivamente. Como
pode-se observar na Figura 3.16, estes angulos sdo medidos em relacdo ao sistema de
coordenadas cartesianas global (X, y, z). A combina¢do do nimero de subdivisdes Noe N, ¢
chamada de discretizag@o angular e, em sistemas de resolucdo da RTE através do Modelo de
Ordenadas Discretas, o procedimento de obtengdo da combinagdo ideal destes parametros €
fundamental para otimizar a velocidade da simulagdo sem perder a resolugdo do tracado dos
raios de luz no meio simulado. Isso porque, para cada dire¢do de raio s 1 equagdo de transporte
radiativo precisa ser resolvida e, portanto, para uma esfera simples com Ng-1e N, - 1, ou seja,
8 direcdes de raio de luz precisam ser resolvidas. Em uma esfera com Ng-15e N, - 15 (por
exemplo, Figura 3.16), 1800 equagdes de transporte radiativo precisam ser resolvidas

simultaneamente.
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Figura 3.16 — Sistema de coordenadas angulares.

®Y®:Eix0

0 _fP.. : Coordenadas esféricas

I : Octante

: Ordenada Discreta

Fonte: Adaptado de Moreno; Casado; Marugan (2019)

Esse niimero de equacdes RTE a serem resolvidas ¢ ainda maior dado que para cada
célula do dominio computacional estudado (malha), uma intensidade de raio de luz ¢ calculada
em cada dire¢do. Portanto, em um dominio computacional 3D discretizado em 100000
elementos de malha, 180.000.000 de equagdes RTE precisam ser resolvidas, se considerada

uma discretizag¢do angular de Ng-15x N, -15.

3.3.5 Equacao de Transporte de Movimento

Nos sistemas analisados neste trabalho, trés tipos de condi¢des de escoamento foram
analisados: um sistema com o fluido estagnado (processo batelada no sistema com lente de
Fresnel pontual), um sistema com escoamento laminar e outro com escoamento turbulento
(sistema com lente de Fresnel linear). Para calcular os campos de velocidades em um
escoamento as equacgdes classicas de Navier-Stokes para fluidos Newtonianos e

incompressiveis sao resolvidas.

dp

— u) = 35
T V(pu) =0 3-5)
pV: (ptut) = =VP 4+ V- T+ pg (3.6)

Em que p ¢ a densidade do fluido, & é o vetor velocidade, P é a pressdo, T € o tensor de

tensdes de Cauchy devido a viscosidade molecular, e g ¢ a aceleragdo da gravidade.
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Para representar adequadamente a turbuléncia foi selecionado o modelo k- SST (shear
stress transport) com corre¢des para baixo nimero de Reynolds. Devido as condigdes de
operagdo da bomba de recirculagdo no sistema com lente de Fresnel linear, um range de
nimeros de Reynolds entre 776 e 4013 foi calculado e, portanto, capturar as caracteristicas do
escoamento proximo as paredes e onde hé a maior probabilidade de ocorrerem as reagdes foto-
oxidativas ¢ de fundamental importancia. Conforme apresentado na Figura 3.17, para
possibilitar uma transi¢do suave entre estes dois modelos uma fungdo hiperbolica é
implementada (Fungdo de Transi¢do). Esta fungdo juntamente com um limitador de viscosidade

adicional, forma a base para o modelo &~ @ SST (MENTER, 1994).

Figura 3.17 — Exemplo das regides de aplicagdo dos modelos £ — ¢ € £k — w no modelo £ —

SST.

Slip wall No-slip wall

Fonte: adaptado de (ANSYS, 2012)
3.3.6 Equacio de Transporte de Espécies Quimicas

A modelagem de fotorreatores requer, além da correta modelagem do transporte de
radiagdo e do escoamento, a simulagdo transiente do balango de massa de cada espécie quimica
envolvida no mecanismo de reac¢do estudado. Dessa forma, além do transporte de matéria pelos
mecanismos de difusdo e convecg¢do, o termo de reagdo precisa ser incluido na modelagem.
Para cada espécie quimica individual 7 no dominio computacional a equagdo de conservagdo de

massa pode ser expressa por:

d _
a(PYi) +V(puY) = =V +R; +S; G.7)
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Em que Y; ¢ a fragdo massica de i na mistura, J; ¢ o fluxo difusivo e R; o termo de reagdo
(produgdo ou consumo de 7). O balango material ¢ a fluidodinamica do escoamento sdo
acoplados por meio do vetor velocidade u. O parametro S; ¢ a taxa de criacao pela adicdo de
fase dispersa e qualquer outro termo fonte definido pelo usuario.

Ja o fluxo difusivo Ji, que surge dos gradientes de concentragdo e temperatura, pode ser

calculado pela primeira lei de Fick para escoamentos laminares e turbulentos, respectivamente:
Ju = =pDimVY; 3.8)

U
o=~ (pDim + ) V. (.9)

Em que D;,, € o coeficiente de difusividade mdssica da espécie i na mistura, Sct € o

nimero de Schmidt (p“?t, sendo i a viscosidade turbulenta e Dy a difusividade turbulenta).
t

Para processos com reacdes termoativadas, o calculo de Ri em softwares comerciais
como o ANSYS Fluent® ja se encontra implementado e é amplamente utilizado. Porém, na area
de processos oxidativos avangados, reagdes induzidas por radiagdo incidente precisam ser na
maioria das vezes modeladas e incluidas em tais solvers em forma de fun¢des customizadas,
também chamadas de UDFs (user-defined functions). As cinéticas de reagdo incluidas nestas
UDFs definem a taxa de consumo ou produgdo das espécies em fun¢do do campo de radiagao
incidente em cada elemento de malha do volume do reator. Além disso em sistemas com
recirculagdo, um modelo de calculo de dilui¢do precisa ser contabilizado para representar
corretamente o dominio do tanque de armazenamento que nao foi simulado (Apéndice D). As

UDFs de cinética desenvolvidas sao apresentadas no Apéndice E e Apéndice F.
3.3.7 Fung¢odes Customizadas (User-defined functions - UDFs)

No presente trabalho, para modelar corretamente diversos fenomenos fisicos envolvidos
nos processos fotoativos dos sistemas de concentracao solar por lentes de Fresnel, foi necessario
o desenvolvimento de varias user-defined functions (UDFs). Uma UDF ¢ um script escrito em
linguagem de programacdo C ou C++, que pode ser dinamicamente carregada no ANSYS

® . . A « .
Fluent”™ para realizar comandos, modificar parametros e carregar modelos como cinéticas de

reacao.
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Para modelar corretamente os processos fisicos € quimicos que acontecem nos sistemas
concentradores com lente de Fresnel projetados neste estudo diversas UDFs foram criadas,
implementadas e testadas. Algumas UDFs foram obtidas de estudos disponiveis na literatura e
modificadas de acordo com as necessidades dos modelos aqui desenvolvidos. Estes codigos

estdo detalhados nas subsecdes a seguir.

3.3.7.1 Concentraciao dos Raios de Luz com Lentes de Fresnel

A modelagem da radiagdo transmitida por uma lente de Fresnel depende efetivamente
da correta modelagem do trajeto dos raios de luz até o ponto focal da lente. Nos solvers
atualmente disponiveis no mercado ndo ha nenhuma fungio pré-desenvolvida e implementada
para a modelagem do perfil de convergéncia dos raios de luz para um ponto no espago. Portanto,
neste estudo desenvolveu-se um set de UDFs para direcionar os raios de luz provenientes da
lente de Fresnel até o ponto focal determinado.

Na literatura, Kaddoura e Zeaiter (2019) desenvolveram UDFs para realizar esse
direcionamento dos raios de luz em dire¢do a um ponto focal em que se encontrava posicionado
um absorvedor de luz, visando estudar a aplicacao de lentes de Fresnel pontuais em sistemas de
armazenamento de energia solar. Tal algoritmo, desenvolvido para uso com o Modelo de
Ordenadas Discretas (DOM) em um dominio bidimensional, percorre cada célula
computacional na superficie da lente, encontra as coordenadas do centroide destas células e
calcula o vetor direcdo do raio em direcdo ao ponto focal da lente. Esta funcao foi adaptada
para os sistemas com lente de Fresnel linear e pontual estudados neste trabalho, sendo que para
o sistema com lente de Fresnel pontual, uma terceira UDF que representa o calculo na terceira
dimensao do dominio foi adicionada.

A opcao por simular o sistema com lente de Fresnel linear através de simulacdes 2D se
da pelo grande ntimero de células computacionais que seria necessario em um dominio 3D,
inviabilizando os célculos através do uso do DOM. Neste caso, dado que a secdo transversal
em qualquer ponto sistema reator tubular e lente de Fresnel ¢ constante ao longo de todo o
comprimento do tubo, € que o padrao de concentracdo também nao varia ao longo deste
comprimento, optou-se pelo desenvolvimento de um procedimento hibrido (2D e 3D) para
viabilizar o processo de simula¢do do sistema Lente linear. Ja o sistema com lente pontual,
devido as caracteristicas irregulares da geometria do reator, precisou ser simulado apenas em
um dominio tridimensional. A UDF desenvolvida para a defini¢do do trajeto dos raios de luz

transmitidos pelas lentes de Fresnel ¢ apresentada no Apéndice B. Para cada direcdo de raio
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atribuida no modelo DOM no Fluent® uma funcdo customizada deve ser escrita variando-se o
indice das componentes dos vetores, sendo 1 para a dire¢do x, 2 para a dire¢ao y e 3 a para

direcao z.

3.3.7.2 Recirculacio das Espécies Quimicas (Sistema Lente Linear)

O reator tubular acoplado a uma lente de Fresnel linear dispde de uma bomba que
promove a recirculagdo continua do fluido, conduzindo a solugdo irradiada no tubo de
borossilicato para um tanque de 5 L que contém um agitador para completa homogeneizagao
da solucdo. Dessa forma, a recirculagcao da solucdo deve ser modelada através de um balango

material conforme apresentado a seguir.

Yiout'At+ST'Yiin
Y. = — = 3.10
’ At + ST (3.10)

Em que Y; ¢ a fragdo massica da espécie na entrada do reator tubular em cada passo de
tempo no tanque, ST € o tempo espacial no reservatorio e At é o passo de tempo da etapa da
simulagdo em que o transporte das espécies é calculado. O tempo espacial (ST) € o tempo
espacial no tanque, calculado como a razdo entre o volume do tanque dividido pela vazao da
solucao.

Casado (2017) e Garcia-Gil et al. (2019) desenvolveram rotinas para calculo da
recirculacao em fotorreatores que também dispunham de sistemas de recirculagdo das solugdes
irradiadas. Tais rotinas foram adaptadas e implementadas para as solugdes estudadas neste
trabalho. Para cada tipo de reagdo deve-se ajustar os codigos apresentados no Apéndice D,
sendo que o primeiro calcula a concentracdo média na face de saida do reator tubular, calcula a
fracdo massica de cada espécie na entrada do reator tubular e armazena os resultados em um
campo de memorias escalares (UDMIs), enquanto o segundo carrega os valores deste campo e
os atribui como condic¢oes de contorno de fracdo massica na face de entrada do reator tubular.
A primeira fun¢do apresentada no Apéndice D deve ser compilada enquanto segunda pode
somente ser interpretada. Os exemplos de cddigos apresentados neste apéndice referem-se a
reacdo de actinometria realizada com ferrioxalato de potassio, porém o mesmo racional pode
ser aplicado a simulagdes com bactérias ou quaisquer outros tipos de espécies quimicas de

acordo com a aplicagdo desejada.
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3.3.7.3 Cinética de Reacio (Sistemas Lente Pontual e Linear)

A modelagem da cinética de reacdo, juntamente com a correta predicdo do campo de
radiacdo, ¢ uma etapa fundamental da modelagem CFD de um fotorreator.

A reagdo escolhida para verificagdo do modelo computacional dos concentradores com
lentes de Fresnel pontual e linear, e condugdo da andlise de efeitos via planejamentos de
simulagdo, foi a actinometria quimica com ferrioxalato de potassio descrita na se¢do 2.8.

A reagdo de conversdo de fons Fe’" em fons Fe?" através da absor¢io de fotons (fluxo

de radiagdo), pode ser representada por (CASSANO et al., 1995; SILVARES, 2006):
RFe3+ = —2<1§Fes+ape3+[Fe3+]Gv (3.11)

Em que Rp,3+ é a taxa de consumo de fons férricos (kmol'm™s™), @ 3+ é o rendimento
quantico da reacio fotoquimica do ion férrico (kmol-einstein™), G#PS¢é a radiacdo absorvida no
elemento de volume(einstein'm?'s™), e a,3+ € o coeficiente neperiano de absorgdo molar. A
radiagdo absorvida, G2PS, pode ser estimada para uma determinada faixa de comprimento de
onda (A)) conforme a Equagdo (3.12) (CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a). O célculo leva em
consideracdo a radiacdo incidente no elemento de volume (I,;), dada em W'm?, este obtido
através da resolu¢do da RTE no dominio, a energia média dos fotons na faixa AA significativa
para a reagdo estudada (Ep, 1), dada em J-foton! e o nimero de Avogadro (Na) em

foton-einstein™':

Inn
Gabs = — 3.12
v Ep,l 'NA ( )

Como a reagdo de actinometria ocorre com absor¢ao de fotons na faixa de 250 a 550 nm e as
simulagdes de transporte de radiacdo sdo monocromaticas, foi necessario adaptar a Equagao
(3.11) para ponderar o percentual de cada faixa do espectro que contribui para a reagdo em
relagdo a radiagdo resultante que chega no reator apds passar pela lente, levando a Equacao
(3.13). Isso foi necessario para garantir que os valores dos parametros @Pp.z+ €
ape3+correspondessem aos valores encontrados na literatura (ZALAZAR et al., 2005),
delimitando-se assim 3 faixas de comprimento de onda: 320 a 400 nm, 400 a 436 nm, e 436 nm

a 550 nm.
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RFe3+ = —2((DF€3+CIF€3+ [F63+]Gv)320—400nm_2(q)1:‘e3+ Ape3+ [F93+]Gv)400—436nm

—2(Dpg3+ap,s+ [Fe3*1Gy) 436-550nm

(3.13)

O espectro UVB (250 nm a 320 nm) nao foi considerado dado que as lentes de Fresnel (PMMA)
utilizadas absorvem toda essa faixa de radiagdo. A escolha pelas trés faixas de comprimento de

onda citadas anteriormente busca uma melhor representacdo da média dos valores utilizados de

(ZALAZAR et al., 2005), como pode ser observado na Tabela 3.4.

Tabela 3.4 — Valores de rendimento quantico e coeficiente neperiano de absor¢ao molar para o

ferrioxalato de potassio de acordo com o comprimento de onda.

A (nm) ¢ (mol einstein™) o (cm? mole! x 1073)
275 1,24 4991,5
305 1,24 4991,5
310 1,24 4991,5
324 1,23 3970,4
359 1,14 1903,3
370 1,14 1406,1
385 1,14 953,9
410 1,09 338,8
423 1,04 162,2
436 1,01 103,6
490 0,94 2,44
523 0,59 0,49
545 0,15 0,27
580 0,013 0,55

Fonte: adaptado de Zalazar et al. (2005).
A energia do foton média nestas faixas de comprimento de onda pode ser estimada

conforme a equacio abaixo, sendo % a constante de Planck (6,626:1034J's), ¢ a velocidade da

luz (3-108m's™') e 41 o valor médio do intervalo de comprimento de onda considerado:

Epy=— (3.14)
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Dessa forma, na Tabela 3.5 apresenta-se um resumo dos parametros utilizados no
calculo da taxa de consumo de fons férricos Fe** na reagdio de actinometria com ferrioxalato de
potassio utilizada para validagao dos modelos CFD implementados para investigacdao do uso de
lentes de Fresnel em fotorreatores. O cddigo da UDF desenvolvida por sua vez ¢ apresentado

no Apéndice E.

Tabela 3.5 — Parametros utilizados na modelagem da reacdo quimica de conversdo de Fe*" em

Fe?" sob irradiacdo do actindmetro ferrioxalato de potassio.

Parametro Unidade Valor
Na Foton-Einstein™! 6,022¢
h I's 6,626
c m's™! 3,0¢®
MM, 3+ kg-kmol™! 55,845
Pres+ kg'm? 7870
Dre* 20 m?s™! 8,5:10°1°
Dre3 120 m?s’! 8,5:10°1°

Fonte: adaptado de Cassano et al. (1995) e Silvares (2006).
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3.3.8 Malhas computacionais e discretizacio angular

A seguir sdo apresentadas as configuragdes das malhas utilizadas no estudo de
independéncia de malha que buscou definir a melhor configuragao para se conduzir as demais
simulagdes dos planejamentos, bem como sdao apresentadas as combinagdes de numeros de
divisdo de angulos de controle utilizadas para verificacdo da melhor discretizacdo angular dos
sistemas estudados. Em todas as analises a radiagdo incidente foi a variavel monitorada, dada

sua influéncia direta na cinética de reagao.

3.3.8.1 Sistema Concentrador Pontual

Foram construidas 4 malhas com diferentes graus de refino para realizagdo de testes de
independéncia de malha com a geometria nas configuracdes do menor reator estudado: D =
13,5 cm (foco) e Vr= 15 mL. Nesta analise foram observadas as respostas de radiagao incidente,
em W-m™, e foi registrado o tamanho do menor elemento do volume de controle para aplicacio
desta proporcao nas demais malhas do planejamento fatorial. As malhas geradas para este
sistema concentrador sdo hibridas, intercalando uma regido com elementos tetraédricos
(atmosfera entre reator e lente) e uma regido com elementos hexaédricos (interior do reator).
As malhas foram construidas utilizando-se o software Ansys Meshing® e a regido em que os
raios de luz convergem para o ponto focal possui maior refinamento que a regiao imediatamente
apos o reator em dire¢do a base do dominio, como pode-se observar na Figura 3.18. Na figura
em questdo e na Tabela 3.6 apresentam-se os tamanhos de malha considerados nos testes de
independéncia de malha do sistema concentrador pontual para a defini¢do do tamanho de

elemento minimo a ser utilizado nas demais malhas do estudo.
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Figura 3.18 — Malha computacional gerada para uma simula¢do do sistema concentrador
pontual — Dy = 13,5 cm e Vg = 15 mL. Vista do dominio completo: (a) em perspectiva e (b)

frontal. Vista do volume interno do reator: (c) em perspectiva e (d) frontal.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Tabela 3.6 — Tamanhos de malhas para estudo de independéncia de malha no dominio do ar —

sistema concentrador pontual.

Numero de elementos Tamanho do menor
Malha
no dominio ar elemento (mm)
1 359.782 4,5
2 597.107 3,6
3 967.673 3,0
4 1.198.061 2,8

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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3.3.8.2 Sistema Concentrador Linear

De forma similar ao sistema concentrador pontual, testes de independéncia de malha
foram realizados levando em consideracgdo tanto o dominio ar quanto o dominio do reator, para
determinagdo do tamanho do menor elemento do volume de controle, sendo a propor¢ao obtida
em ambos os volumes (reator e ar) aplicada nas demais malhas 2D do estudo, as quais variam
em suas geometrias a posi¢do do reator tubular em relacdo a lente de Fresnel. A configuragdo
do sistema concentrador linear analisada consistiu em um reator tubular de didmetro interno D;
=26 mm e Dp = 20 cm (foco). Ainda de forma similar ao sistema concentrador pontual, as
malhas bidimensionais do estudo consistem em malhas hibridas com elementos hexaédricos
estruturados no interior do reator tubular, e elementos tetraédricos na regido que compreende o
ar entre o reator e a lente de Fresnel, como pode-se observar na Figura 3.19. Na Tabela 3.7 e na
Tabela 3.8 sdo apresentados os tamanhos de malha utilizados.

Os ensaios numéricos para determinar os tamanhos de elemento de malha a serem
utilizados no sistema foram conduzidos considerando-se uma radia¢io genérica de 10 W-m™
incidindo sobre a lente de Fresnel, e uma solugdo padrio de ferrioxalato de potassio contendo

0,04 M de ions Fe**.

Figura 3.19 — Malhas computacionais do dominio 2D em que a etapa de solu¢do da RTE ¢
conduzida: (a) dominio 2D com detalhe para (b) regido do reator tubular, destacando-se

elementos hexaédricos e tetraédricos.

()

(b)
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
Tabela 3.7 — Tamanhos de malhas para estudo de independéncia de malha no sistema

concentrador linear 2D.

Numero de elementos Tamanho maximo de

Malha
no dominio ar elemento (mm)
1 19.633 2,5
2 44.519 1,5
3 123.957 0,9
4 177.027 0,7

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Tabela 3.8 — Tamanhos de malhas para estudo de independéncia de malha no reator tubular—

sistema concentrador linear 3D.

Subdivisoes ao longo do
Malha  Numero de elementos
comprimento do tubo

1 124735 95

2 249470 190
3 374205 285
4 498940 380

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.3.9 Discretizacio Angular

A implementagdo do modelo DOM para resolugdo da RTE necessita da correta
combina¢do de parametros de discretizagdo angular Noe Ny. A depender da combinacdo de
valores para estes pardmetros a solucdo pode ficar mais precisa dado o maior nimero de
subdivisdes que sdo realizadas no dominio para delineamento do tracado do raio de luz.
Entretanto, o custo computacional aumenta demasiadamente, e quando associada a malhas com
alto grau de refino, a simulacdo pode tornar-se inviavel dependendo do hardware utilizado.
Portanto, para os modelos CFD apresentados neste trabalho tornou-se necessario a conducao
de testes de discretizagdo angular que, assim como os testes de independéncia de malha, visam
a determinagdo da melhor combinagdo de Nye Ny que forneca uma resposta satisfatoria a um

custo computacional relativamente aceitavel.
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Na Tabela 3.9 apresenta-se o planejamento de testes de discretizagdo angular no sistema
concentrador com lente de Fresnel pontual. A geometria escolhida para a conducdo destas
simulagOes-teste foi a mesma configuracao utilizada nos testes de independéncia de malha: D¢
=13,5cm e Vr = 15 mL, e o tamanho de malha escolhido foi o tamanho ideal determinado
apods a conducdo do teste de independéncia de malha. A resposta monitorada foi a Radiag¢ao
Incidente (W'm?), diretamente associada aos processos conduzidos em fotorreatores. As
combinagdes dos parametros Noe Ny foram selecionadas com base em testes de discretizacdo

angular realizados na literatura (MORENO; CASADO; MARUGAN, 2019).

Tabela 3.9 — Combinagdes de nimero de divisdes de angulos de controle para o estudo de

discretizacdo angular — sistema concentrador pontual.

Discretizacio Angular

Caso
NoxX Ny
1 3x3
2 10x 10
3 15x 15
4 20x 20

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

J4 para o sistema concentrador linear, a discretizagdo angular foi realizada
considerando-se a variagdo de apenas um dos fatores, dado que as simulagdes de solugdao do
campo de radiacdo incidente sdo realizadas em dominio 2D, pratica também adotada em
trabalhos correlatos da literatura (KADDOURA; ZEAITER, 2019; PERALTA MUNIZ
MOREIRA; LI PUMA, 2021). Os testes também foram conduzidos com as malhas ideais para
o estudo obtidas apds conducdo dos testes de independéncia de malha. Na Tabela 3.10

apresenta-se o planejamento do estudo de discretizacao angular do sistema concentrador linear.
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Tabela 3.10 — Combinag¢des de nimero de divisdes de angulos de controle para estudo de

discretizac¢do angular — sistema concentrador linear.

Discretizaciao Angular

No x Ny
1 3x10
3x40
3x60
3x120
3x 160
3x 180
3x200

Caso

~N O Bk W

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
3.4 Planejamento de Simulacées (Actinometria com FeOx)

Apos a execucao da metodologia voltada para a validagao do modelo CFD desenvolvido
para as unidades concentradoras pontual e linear, foram elaborados planejamentos para estudo
dos efeitos das varidveis operacionais inerentes ao processo de irradiacdo dos reatores com as
lentes de Fresnel. Ao passar pela lente, os raios de luz sao dirigidos até o ponto focal, regido
onde h4 a maior concentracdo de radiacdo por area, e em processos que buscam incrementos
térmicos com o uso de cavidades receptoras, como processos de pirdlise, calcinacdo e geragao
de energia, o posicionamento do reator/receptor se da preferencialmente no foco da lente.
Entretanto, para a aplicagdo estudada no presente trabalho, questionava-se o impacto do
posicionamento (Dr) e volume dos reatores (Vr) no indice de uniformidade da radiacao
incidente no interior do reator, bem como em sua intensidade média e efeito nas reacdes que
ocorrem durante a irradiagao.

Portanto, foram estudados nestes planejamentos os efeitos das variaveis nas respostas:
fator de concentracdo da radiagdo incidente dentro do reator (F'C), concentragdo de produto
(Cre2+) e o Indice de Uniformidade da radiagdo dentro do reator (Ulrap). Este indice consiste
no grau de homogeneidade do campo de radiagdo em uma superficie, ou em um conjunto de
superficies e valores proximos de 1 para esta resposta indicam que os valores de radiacao no
interior do fotorreator estdo bem distribuidos, sendo essa resposta calculada de forma ponderada
pela area das faces das células computacionais no interior do reator conforme a Equagao (3.15)

(ANSYS, 2012).
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O fator de concentragdo de radiacao (FC) corresponde a razao entre a radiagdo incidente
média no volume do reator e a radiagdo transmitida pela lente de Fresnel, e a concentragdo de
produto (Cre2+) foi calculada no interior do reator através da média volumétrica.

Nesse sentido, foram estudadas de forma numérica diferentes configuragdes em ambos
os sistemas concentradores. No sistema concentrador pontual a distdncia do reator até a lente
(Dr) e o volume interno do reator (Vz) foram analisados sob uma incidéncia de radiacdo
constante, ao passo que no sistema concentrador linear além da distancia do reator tubular até
a lente (Dy), a variavel vazao de recirculacao (Q) e a radiacdo solar incidente (/s) foram
estudadas. Em ambos os sistemas, diferentes geometrias contendo as variacdes de (Dy), e (Vr)
no caso da lente de Fresnel pontual, foram simuladas dentro do planejamento respeitando-se os
maximos tamanhos de malha definidos pelos testes de independéncia de malha e combinagao

de niimero de divisdes de angulos de controle levantados pelo estudo de discretizagdo angular.

3.4.1 Sistema concentrador com lente pontual

Neste sistema, a radiacdao incidente na superficie da lente foi mantida constante e as
varidveis D e Vr foram estudadas. Para isso, escolheu-se delinear um planejamento fatorial 3*
(k=2) que ¢ apresentado na Tabela 3.11. Conforme citado anteriormente, trés tamanhos de
frasco de penicilina (15, 39 e 62 mL) foram analisados e adicionalmente trés elevacdes do reator
ao longo do caminho dos raios de luz até o ponto focal foram avaliadas: 3,00 cm, 8,25 cm e
13,5 cm (ponto focal). As equacdes a seguir apresentam as codificagdes dos valores

apresentados na Tabela 3.11.

v Ve — 39,0

1 23,0 (3.17)
DL - 82,5

X, = ———— (3.18)

52,5
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Tabela 3.11 — Planejamento fatorial 3* para estudo de efeito das varidveis do sistema

concentrador pontual.

X X
Simulacao
(Volume do Reator) (Posiciao do Reator)

1 -1 -1
2 -1 0
3 -1 1
4 0 -1
5 0 0
6 0 1
7 +1 -1
8 +1 0
9 +1 1

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

A correspondéncia de cada um dos fatores com a sua forma codificada pode ser

visualizada na Tabela 3.12.

Tabela 3.12 — Varidveis e sua forma codificada — sistema concentrador pontual.

Nivel Dy (cm) Vr (mL)
Posicao do Reator Volume do Reator
-1 3,00 15
0 8,25 39
1 13,50 62

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.4.2 Sistema concentrador com lente linear

Nas simulacdes do sistema concentrador linear a variavel radia¢do solar incidente (/s)
foi incluida para permitir uma analise de sua influéncia e dos efeitos combinados com as demais
varidveis operacionais. Dessa forma, foi delineado por um planejamento composto central
(PCC) conforme apresentado na Tabela 3.13. A escolha da radiagdo UVA € apenas um
parametro mensuravel da intensidade da radiacdo total incidida na lente, sendo que os valores
equivalentes de radiag@o para a actinometria nas outras duas faixas de comprimento de onda

para a reagdo sdo calculados com base nesse valor e entdo implementados em sua totalidade na
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simulag¢do. As equagdes a seguir representam as codificagdes dos valores apresentados na

Tabela 3.13.

1 6,50 '
Q — 2,40
X, =—" 3.20
2 1,55 (3.20)
Y. - Is — 201,25 321)
37 8936 '

Tabela 3.13 — Planejamento composto central para estudo de efeito das varidveis do sistema

concentrador linear.

X1 X2 X3
Simulac¢ao (Posicao do Reator (Vazio) (Radizfcﬁo UVA
Tubular) Incidente)
1 -1 -1 -1
2 -1 -1 1
3 -1 1 -1
4 -1 1 1
5 1 -1 -1
6 1 -1 1
7 1 1 -1
8 1 1 1
9 -1,287 0 0
10 1,287 0 0
11 0 -1,287 0
12 0 1,287 0
13 0 0 -1,287
14 0 0 1,287
15 0 0 0
16 0 0 0

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

A correspondéncia de cada um dos fatores com a sua forma codificada pode ser

visualizada na Tabela 3.14.
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Tabela 3.14 — Variaveis e sua forma codificada — sistema concentrador linear.

Dy (cm) Q (L°min™) Is (W:'m) Is (W:'m?)

Nivel Posicao do Reator Vazao de Radiacao UVA Total

Tubular Recirculacao Incidente Actinometria
-0 5,13 0,40 15,00 86,23
-1 7,00 0,85 19,46 111,90
0 13,50 2,40 35,00 201,25
20,00 3,95 50,54 290,61
o 21,87 4,40 55,00 316,27

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

3.5 Simulag¢oes de Inativacio Bacteriana

O modelo cinético de desinfeccao obtido da literatura ¢ apresentado nesta se¢ao bem como as
condi¢des de simulacdo da etapa de reprodug¢do do modelo, necessaria para possibilitar sua
implementagdo nos modelos computacionais das unidades concentradoras solares
desenvolvidas nesta tese. Por fim apresentam-se os casos e condi¢des de simulagao das analises

numéricas de desempenho dos concentradores solares na desinfec¢do de agua contaminada.

3.5.1 Desenvolvimento do modelo cinético e reproducio de resultados da literatura

A avaliagdo da performance de desinfeccdo dos sistemas concentradores propostos
neste trabalho foi realizada de forma numérica buscando-se empregar o modelo mecanicista
desenvolvido por Castro-Alférez et al. (2017a) no lugar da reagdo de actinometria com
ferrioxalato de potassio. Apds uma pesquisa bibliografica para a identificagdo dos modelos de
desinfeccao via SODIS mais utilizados na literatura, o modelo de Castro-Alférez et al. (2017a)
foi selecionado devido ao seu tratamento explicito do termo de radiacdo dentro da cinética
através da taxa volumétrica local de fotons absorvidos (LVRPA, do inglés Local Volumetric
Rate of Photons Absorption), e por ter sido validado com éxito em simula¢des CFD e
experimentos de um reator acoplado a um CPC realizados por Garcia-Gil et al. (2019).

Apos a escolha do modelo, o préximo passo foi a sua implementagdo no ambiente do
software Fluent e o desenvolvimento da UDF referente ao modelo para possibilitar a simulagdo
da reagdo. Uma vez o modelo implementado, buscou-se a reproducdo de alguns resultados
obtidos por Garcia-Gil et al. (2019) para garantir que o modelo empregado nas simulagdes com
a lente de Fresnel proporcionasse resultados confidveis. Para isso, a geometria e a malha do

sistema CPC desenvolvidos pelos autores foram reconstruidos e as mesmas condigdes de
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contorno empregadas foram aplicadas. Esses detalhes encontram-se respectivamente na Figura
3.20 e Tabela 3.15. A malha hibrida deste modelo reproduzido era composta de 482590
elementos e as mesmas dimensdes de tubo e refletor, incluindo a curvatura das parabolas, foram
aplicadas. Essa etapa de reprodugdo contou com a gentil contribui¢do dos autores para o correto
desenvolvimento da UDF que descreve as cinéticas das espécies envolvidas no modelo de

Castro-Alférez et al. (2017a).

Figura 3.20 — Detalhes do dominio computacional construido para reproducdo da modelagem
do fotorreator acoplado a um CPC de Garcia-Gil et al. (2019): a) dimensdes da geometria; b)

corte transversal da malha hibrida de 482590 elementos.

(a) — (b)

inlet
Di=2,6 cm

A \[\ Superficie refletora

S Area de coleta

outlet

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Tabela 3.15 — Condigdes de contorno e esquemas de resolugcdo empregados por Garcia-Gil et al. (2019).

Informacgao

Condic¢do aplicada

Condig¢oes de contorno

Aceleragdo gravitacional
Tipo de malha adotada

Modelo de Turbuléncia
Modelo de Resolugdo da RTE
Discretizagdo Angular

Modelo Cinético
Modo de simulagdo

Acoplamento Pressdo-Velocidade

Discretizagdo Espacial

Formulagdo Transiente
Critérios de Convergéncia

Time-step size

Area de coleta:
Semi-transparent: Irradiagdo Direta = 15,7 W-m?2, 16,4 W-m?, 18,6
Wm? 21,7 Wm?, 24,8 Wm?

Superficie Refletora:

Opaque: Emissividade Interna e Externa = 0,15 (85% de reflexdo para
0 aluminio anodizado)

Paredes laterais: Semi-transparent

Parede do reator tubular: Semi-transparent (no-slip)
Entrada do reator:

Velocity inlet: 0,39 m/s (12,12 L/min)
Saida do reator:

Pressure-outlet: 101325 Pa

FracGes massicas iniciais das espécies modeladas:

H202=9,63-10""7 (equivalente a concentragdo de 20 nM)

SOD = 1,27-10'° (equivalente & concentragdo de 20 uM)

CAT =4,51-10" (equivalente & concentragio de 92 uM)

Bactéria = 1,97-1077 (equivalente a concentragdo de 10° CFU/mL)
9.81 m/s’

Hexaédrica (reator)
Tetraédrica (atmosfera entre reator e refletor)

k-¢ standard
DOM
No=15x Ny=15
(CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a) (Apéndice F)

Estacionario (Equagdo de Movimento ¢ RTE)
Transiente (Conservagdo de massa e espécies)

SIMPLE

Gradiente: Least Squares Cell Based

Pressdo: PRESTO!

Momento: First Order Upwind

Energia cinética turbulenta: First Order Upwind
Taxa de dissipagdo turbulenta: First Order Upwind
Espécies: Second Order Upwind
Energia: First Order Upwind
Ordenadas Discretas: First Order Upwind

First Order Implicit

1-10°% (Equagdo de movimento e RTE)
110" (Conservagio de massa e espécies)

1 s (Conservagdo de massa e espécies)

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Em seu trabalho, os autores modelaram as concentragdes considerando as espécies
reativas intracelulares dentro da E. coli — catalase (CAT), superoxido dismutase (SOD), H>O»
— com concentracdes molares intracelulares iniciais de 9,2-10°5 M, 2105 M, 2:107'° M,
respectivamente. A inativacao bacteriana (R1) foi formulada por volume de agua, ao passo que
as concentragdes de CAT, SOD e H20: referem-se ao volume intracelular das bactérias.

Embora o modelo cinético considere as espécies catalase como livremente distribuidas
no meio, vale reforcar que na realidade elas sdo intracelulares. A opg¢do por tratd-las como
espécies independentes no dominio computacional decorre de uma limitagdo da metodologia
de simulacdo de reacdo através da fluidodindmica computacional, que ndo permite modelagem
reacional acoplada diretamente ao volume celular. Para contornar essa restri¢ao, foi aplicada
uma corre¢ao volumétrica baseada na razao entre o volume de cada bactéria e o volume total
do sistema.

A concentracao de NADH foi considerada constante dentro da célula bacteriana e igual
a 2,5:10* M e todas as concentracdes se referem ao volume celular na solugdo. O volume
bacteriano foi aproximado usando dimensdes representativas da E. coli (1 pm de comprimento
% 0,5 um de didmetro), resultando em um volume de aproximadamente 1,96 x 107'* cm? por
bactéria. Como as concentragdes de CAT, SOD e NADH sdo intracelulares, os autores
corrigiram essas concentragdes para estarem referenciadas ao volume do reator e ndo das
células, multiplicando-as pela razdo entre o volume bacteriano e o volume total de agua,
levando em consideracdo a concentragdo bacteriana tipica de 10° UFC mL™'. Todos esses ajustes
foram necessarios para adaptar as taxas de reacdo para unidades compativeis com o ANSYS
Fluent 14.5 (kmol'm™'s™).

No que diz respeito aos parametros Opticos, os coeficientes de absor¢do molar
especificos (k*) para as espécies intracelulares na faixa UV-A (300400 nm) foram obtidos na
literatura: 2,6°10° M":cm™* para CAT, 800 M "-cm™ para SOD e 6220 M '‘cm™' para NADH.
Esses valores foram convertidos em coeficientes de absor¢do volumétrica (k) através da sua
multiplicagdo pelas concentragdes molares intracelulares das respectivas espécies. Os
coeficientes de absor¢do volumétrica resultantes para NADH, CAT e SOD na agua a granel
foram extremamente baixos e com impacto negligenciavel para a modelagem do transporte de
radiacdo. A taxa volumétrica local de absorcao de fotons (LVRPA) foi entdo usada para acoplar
mecanicamente a intensidade da radiagdo com a cinética de inativagao bacteriana nas condi¢oes
do reator.

Por fim, o calculo do efeito de diluicdo do tanque seguiu o0 mesmo racional empregado

nas simulagdes de actinometria. A UDF de recirculagdao (Apéndice A.4) foi adaptada para
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incluir as quatro espécies quimicas e seus respectivos produtos, garantindo assim a recirculacio
de todas as espécies no sistema e evitando a simulacdo CFD do tanque de armazenamento.
Todas as simulagdes de cinética de desinfec¢ao neste trabalho foram conduzidas até atingirem
o limite de detecc¢ao encontrado por Garcia-Gil et al. (2019) uma vez que foram consideradas a
mesma concentragio inicial explorada pelos autores (10 CFU-mL™"), caracteristicas da agua e

apenas o método de concentracao foi alterado.

3.5.2 Sistema concentrador com lente pontual

Com o modelo de Garcia-Gil et al. (2019) e Castro-Alférez et al. (2017a) reproduzido
com sucesso na etapa anterior, o modelo foi entdo aplicado ao dominio do sistema concentrador
que utiliza a lente de Fresnel pontual. Para fins de analise da dindmica de desinfec¢ao no reator
foram utilizadas as mesmas configuragcdes geométricas da condi¢do do planejamento fatorial
que proporcionaram as maiores conversoes nos ensaios de actinometria, ou seja, a de maior
radiacdo incidente média dentro do fotorreator, ¢ uma condi¢cdo sem lente, com a mesma
radiagdo UVA média incidente utilizada nas simulagdes e experimentos de actionometria com
a lente pontual, 9,81 W-m?. Dado o alto grau de concentracao da lente, este valor foi considerado
pequeno o suficiente para permitir a andlise da curva de cinética e influéncia da lente de Fresnel
em pequenos recipientes de agua como os utilizados na presente tese.

Duas condicoes diferentes de desinfec¢ao foram simuladas: SODIS com auxilio da lente
de Fresnel pontual e a SODIS convencional. Esta Gltima consistiu na atribuigdo do valor médio
de radiagdo UVA em todo o volume do frasco, ou seja, cada célula computacional recebeu um
valor constante de 9,81 W'm™. Essa condi¢io visa a comparacio do potencial de desinfecgio
da lente pontual com a maxima conversao possivel através de um processo SODIS
convencional sem concentragcdo de luz, isto €, se toda a radiagdo incidente no frasco fosse
dispersada igualmente em todos os pontos do frasco.

A radiagdo foi mantida constante ao longo de todas as simulagdes e foram monitoradas
as concentracdes de cada uma das espécies da reacao (CAT, SOD, H>O> e Bactéria) versus o
tempo de irradiacdo. As condi¢des de simulacdo destes dois ensaios computacionais sao
apresentadas na Tabela 3.16. As fronteiras do sistema e demais elementos do dominio sdo as

mesmas apresentadas anteriormente na Figura 3.13.
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Tabela 3.16 — Condigdes de contorno e esquemas de resolugdo empregados nas simulacdes de

desinfec¢do com e sem lente de Fresnel pontual.

Informacgio

Condicao aplicada

Condigdes de contorno

Tipo de malha adotada

Modelo de Turbuléncia
Modelo de Resolugdo da RTE
Discretizagdo Angular

Modelo Cinético
Modo de simulagao

Acoplamento Pressdo-Velocidade

Discretizagdo Espacial

Formulag@o Transiente
Critérios de Convergéncia

Time-step

Lente de Fresnel Pontual:

Semi-transparent. Irradiagdo Direta = 9,81 W-m?

Condicdo sem lente = 9,81 W-m™ distribuidos em todas as células do
volume do reator

Superficie inferior: Opaque

Paredes laterais: Semi-transparent

Parede do reator: Semi-transparent

Tampa do reator: Opaque

Entrada do dominio ar: Semi-transparent

Air velocity inlet: 0 m/s
Saida do dominio ar:

Pressure-outlet: 101325 Pa

FracGes massicas iniciais das espécies modeladas (atribuidas

diretamente no volume do reator):

H202=9,63-10"'7 (equivalente a concentragdo de 20 nM)
SOD = 1,27-107'% (equivalente & concentragio de 20 uM)
CAT =4,51-10" (equivalente & concentragio de 92 uM)
Bactéria = 1,97-10"7 (equivalente a concentragdo de 10° CFU/mL)
Hexaédrica (reator)
Tetraédrica (atmosfera entre reator e lente)

Fluido estagnado
DOM
No=15x Ny=15
(CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a) (Apéndice F)

Estacionario (RTE)
Transiente (Conservagdo de massa e espécies)

SIMPLE

Gradiente: Least Squares Cell Based

Pressdao: PRESTO!

Momento: First Order Upwind

Energia cinética turbulenta: First Order Upwind
Taxa de dissipagdo turbulenta: First Order Upwind
Espécies: Second Order Upwind
Energia: First Order Upwind
Ordenadas Discretas: First Order Upwind

First Order Implicit

110" (Equagdo de movimento € RTE)
110 (Conservagdo de massa € espécies)

1 s (Conservagdo de massa e espécies)

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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3.5.3 Sistema concentrador com lente linear

Para avaliar o desempenho da lente de Fresnel linear na desinfeccdo foi feita uma analise
comparativa com a lente de PMMA existente no laboratorio, uma lente PMMA-UV que possui
uma maior transmitancia no espectro UV e um concentrador parabdlico composto (CPC). Além
dessa analise, diferentes vazoes de recirculagio tiveram seu impacto na SODIS analisada.

As seis condi¢des de simula¢do visando a andlise comparativa do desempenho do
concentrador solar acoplado a lente de Fresnel linear sdo apresentadas na Tabela 3.17 e na
Tabela 3.18. As simulagdes de desinfeccdo foram conduzidas com as mesmas configuragdes
descritas na etapa de reprodu¢do dos resultados de Garcia-Gil et al. (2019), com algumas
diferengas nas condi¢des de contorno que dizem respeito a radiagdo incidente e vazdo de
operacdo. A configuracdo geométrica do sistema foi aquela que promoveu a maior conversao
na actinometria e para verificar o efeito da utilizacdo de uma lente de Fresnel PMMA UV
comercial, apenas o valor de radiag@o incidente resultante apds a transmitancia da lente foi

inserido como condi¢do de contorno na simulagao.

Tabela 3.17 — Casos simulados para comparagao entre o uso de concentradores com lentes de

Fresnel PMMA, PPMA UV e concentrador parabdlico composto (CPC).

Caso Tipo de Vazio Volume do Tanque de Radiacéo Incidente
Concentrador (L*min™) Armazenamento (L) (W-m?)
1 Lente PMMA 35,0
2 Lente PMMA UV 12,12 1.0 35,0
3 CPC 35,0

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Tabela 3.18 — Casos simulados para analise deterministica da vazdo na desinfec¢do de E. coli

com lente de Fresnel linear.

Caso Tipo de Vazao Volume do Tanque de Radiacao Incidente
Concentrador (L'min™) Armazenamento (L) (W-m?)
1 Lente PMMA UV 0,85 1,0 35,0
2 Lente PMMA UV 2,40 1,0 35,0
3 Lente PMMA UV 3,95 1,0 35,0

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Como referéncia, o espectro de transmitancia da lente de Fresnel modelo PMMA-UV
da mesma fabricante da lente disponivel em laboratorio foi utilizado. Esse espectro ¢
apresentado na Figura 3.21 em comparagdo com o espectro da lente de Fresnel comum de
PMMA. O valor de sua transmitancia média na faixa UV foi calculado em cerca de 80%, ou
seja, 42% maior que para a lente de Fresnel de PMMA comum. A utiliza¢do deste tipo de lente
UV nesta etapa visa elucidar o comportamento da desinfec¢do mediante o uso de um
concentrador especifico para fins de concentracdo solar e demonstrar a viabilidade de se
empregar a metodologia proposta na presente tese para o projeto de sistemas Fresnel com lentes

de diferentes materiais.

Figura 3.21 — Espectro de transmitancia de lentes de Fresnel lineares de diferentes tipos de
materiais.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Outras trés diferentes condigdes de vazdo foram simuladas para investigar de forma
deterministica a influéncia da vazao na cinética da desinfecc¢ao neste sistema mediante o uso do
modelo cinético de referéncia. Os valores de vazao utilizados foram retirados do planejamento
delineado e apresentado na secao 3.4.2, enquanto a lente utilizada nessas simulagdes foi aquela
que forneceu a melhor cinética na comparacdo entre diferentes materiais (PMMA ¢ PMMA
UV). Nesta andlise, de forma similar a anterior, apenas uma condicdo de radiagio UVA
incidente foi utilizada.

Os detalhes dos parametros e demais configuracdes gerais implementadas nas
simulagdes de desinfec¢do com lente Linear sdo apresentados na Tabela 3.19. Nela, os valores
de radiagdo apresentados sdo os valores resultantes apos a eliminacao das parcelas de radiagao
absorvidas pelo PMMA em suas respectivas configuragdes, ou seja, sdo os valores

implementados diretamente no simulador.



Tabela 3.19 — Condigdes de contorno e

desinfeccao com lente de Fresnel linear.
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esquemas de resolu¢ao empregados nas simulagdes de

Informacao

Condic¢ao aplicada

Condigdes de contorno

Aceleragdo gravitacional
Tipo de malha adotada

Modelo de Turbuléncia
Modelo de Resolug¢do da RTE
Discretizagdo Angular

Modelo Cinético
Modo de simulag¢ao

Acoplamento Pressdo-Velocidade

Discretizagdo Espacial

Formulagdo Transiente
Critérios de Convergéncia

Time-step size

Lente linear:
Semi-transparent: Irradiagdo Direta = 15,7 W-m? (lente PMMA
padrio), 32 W-m? (lente PMMA UV)

Superficie Refletora:

Opaque: Emissividade Interna e Externa = 0,15 (85% de reflexao
para o aluminio anodizado)
Paredes laterais: Semi-transparent

Parede do reator tubular: Semi-transparent (no-slip)

Entrada do reator:

Velocity inlet: 0,39 m/s (12,12 L/min)
Saida do reator:

Pressure-outlet: 101325 Pa

Fracdes massicas iniciais das espécies modeladas:

H202=9,63-10""7 (equivalente & concentragdo de 20 nM)
SOD= 1,27-10"'° (equivalente a concentragdo de 20 pM)
CAT =4,51-10" (equivalente a concentragdo de 92 pM)
Bactéria = 1,97-107 (equivalente a concentragdo de 10® CFU/mL)
9.81 m/s?
Hexaédrica (reator)
Tetraédrica (atmosfera entre reator e refletor)
k-¢ standard
DOM
No=15x Ng= 15
(CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a) (Apéndice F)
Estacionario (Equagdo de Movimento ¢ RTE)
Transiente (Conservagdo de massa e espécies)
SIMPLE
Gradiente: Least Squares Cell Based
Pressdo: PRESTO!
Momento: First Order Upwind
Energia cinética turbulenta: First Order Upwind
Taxa de dissipagdo turbulenta: First Order Upwind
Espécies: Second Order Upwind
Energia: First Order Upwind
Ordenadas Discretas: First Order Upwind
First Order Implicit
1-10°% (Equagdo de movimento € RTE)
110 (Conservagio de massa e espécies)

1 s (Conservagdo de massa e espécies)

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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CAPITULO 4 - RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste capitulo sdo apresentados os resultados obtidos nas etapas de desenvolvimento
dos modelos CFD, validagcdes experimentais, verificacdo dos efeitos dos parametros de
processo e analise numérica para predi¢do da performance dos sistemas propostos no tratamento

da 4gua visando o consumo humano.

4.1 Estudo de Independéncia de Malha e Discretizacio Angular

Os resultados dos estudos de independéncia de malha e discretizagdo angular realizados
para os dois sistemas concentradores investigados neste trabalho sdo apresentados nesta sec¢do.
Ao todo 32 simulagdes foram conduzidas, 16 para o sistema concentrador pontual e 16 para o
sistema concentrador linear, com variagdes entre numero de elementos da malha e combinagio
dos angulos de controle Nox Ny do modelo DOM. Estas analises buscavam encontrar o tamanho
minimo de elemento de malha a ser utilizado nas demais malhas dos sistemas concentradores

bem como a melhor combinagdo de angulos de controle.

4.1.1 Sistema concentrador pontual

Na Figura 4.1 e na Tabela 4.1 apresentam-se os resultados dos testes de independéncia
de malha e de discretizacdo angular do sistema concentrador com lente de Fresnel pontual. De
forma geral, observaram-se tempos muito altos de convergéncia da solu¢do do modelo DOM
em malhas com grande quantidade de elementos e muitas subdivisdes dos angulos de controle
como observado nas simulagdes 13, 14, 15, e 16. Com a combinagdo padrdo de divisdo dos
angulos de controle No x Ny=3 x 3 indicada pelo guia tedrico do programa Fluent® para refino
de resultados em estudos convencionais os valores de radiag¢do incidente no interior do reator
foram bem inferiores a configuragdo de maior refino e discretizacdo angular. Observa-se
também que nesta combinacdo de subdivisdes de angulos de controle, a variacdo do tamanho
de malha € pouco significativa para o resultado. Por outro lado, incrementos nesta combinacgio,
para 10 x 10, s3o capazes de reduzir em mais de 30% o desvio do valor obtido em relagdo a
malha mais refinada. A partir desta combinagdo o efeito do tamanho de malha passa a ser
relevante, porém o efeito mais pronunciado nesta andlise foi identificado para a discretizagdo

angular.
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A combinagdo entre o nimero de elementos (discretizagdo espacial) e o niimero de
divisdes dos angulos de controle impactou consideravelmente o tempo de simulagdo e o
tamanho dos arquivos de resultados gerados, demandando um excessivo custo computacional
em termos de processamento e armazenamento das simulagdes. Dessa forma a presente analise
teve como principal objetivo encontrar a malha e a combinag¢do de angulos que proporcionasse
o melhor custo-beneficio em termos de tempo de processamento, tamanho de arquivo de
resultados gerado e proximidade do resultado de radiagdo incidente em relagdo a configuracio
mais refinada. Além dos valores médios de radiagdo incidente no volume do reator, também
foram analisados os valores de radiagdo incidente no interior do reator por meio de contornos e

linhas posicionadas no interior do reator em trés diferentes posigdes.

Figura 4.1 — Efeito do tamanho de malha e da discretizagdo angular na radiagdo média incidente

dentro do fotorreator — sistema concentrador pontual.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Tabela 4.1 — Planejamento do estudo de independéncia de malha e discretizagdo angular — sistema concentrador pontual.

Simulacdio Di;cretizag:ﬁo Numero de Tamanho maximo de ﬁicilciliiiz 'Temp0~ de Desvi.o em relagﬁoo T:;zilil‘?oo (;ie 0
ngular elementos elemento (mm) (W-m?) Simulacio (s)  ao maior refino (%) Resultados (Gb)
1 3x3 359782 4,5 73,76 191 52,48 0,29
2 3x3 597107 3,6 76,63 279 50,63 0,47
3 3x3 967673 3,0 78,96 514 49,13 0,75
4 3x3 1198061 2,8 79,83 669 48,57 0,93
5 10x10 359782 4,5 124,34 1240 19,90 2,61
6 10x10 597107 3,6 132,16 2080 14,86 4,22
7 10x10 967673 3,0 139,46 3850 10,16 5,79
8 10x10 1198061 2,8 142,03 5169 8,50 6,68
9 15x15 359782 4,5 131,44 2696 15,33 8,26
10 15x15 597107 3,6 146,25 4464 5,78 9,37
11 15x15 967673 3,0 149,69 17507 3,57 10,24
12 15x15 1198061 2,8 151,53 29777 2,38 14,83
13 20x20 359782 4,5 134,32 7473 13,47 16,58
14 20x20 597107 3,6 148,3 22721 4,46 18,33
15 20x20 967673 3,0 152,25 58073 1,92 26,23
16 20x20 1198061 2,8 155,23 82209 0,00 32,43

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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De forma a verificar graficamente o efeito do refino da malha e dos angulos de controle
na resposta radiag¢do incidente dentro do reator e no dominio externo, foram gerados contornos
de radiagdo incidente com as simulagdes da Tabela 4.1. Em estudos envolvendo simulagdo
numérica pelo método dos elementos finitos (CFD) e estudos de independéncia de malha, mais
importante do que se avaliar a resposta através de um valor médio € a avaliagdo dos valores em
determinados pontos do dominio, para observar se a resposta naquele ponto apresenta uma
oscilacdo dependendo do numero de elementos, esquema de malha e fator de crescimento
aplicados. Na Figura 4.2 mostra-se o efeito do aumento do numero de subdivisdes no refino
angular do dominio 3D estudado. Com baixos valores para Ngoe Ny os raios de luz ndo tém seu

trajeto corretamente definido e como resultado a radiagéo incidente no interior do reator € baixa.

Figura 4.2 — Efeito da discretizacdo angular no célculo do campo de radiacdes do sistema
concentrador pontual. Malha de 359.782 elementos: (a) 3x3 — simulag¢do 1; (b) 10x10 —
simulagdo 5; (c¢) 15 x 15 — simulagdo 9.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Na Figura 4.3 apresenta-se o efeito do tamanho de malha (discretizagdo espacial) no
calculo da radia¢do incidente no dominio. Conforme observado nos resultados anteriores, nota-
se que a influéncia da combinagdo dos angulos de controle € mais acentuada do que o efeito da

quantidade de elementos no dominio, sendo que configuracdes com uma combinagdo de 10 x
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10 ja fornece valores de radiagdo mais factiveis com o fendmeno, porém foi identificada a
necessidade de se trabalhar com elementos de malha menores, ou seja aumentando o tamanho
da malha, para atingir resultados proximos da combinacdo mais refinada deste estudo de
independéncia.

Dessa forma, levando em consideragdo os resultados de radiagdo incidente no interior
do reator, os tempos de execugdo das simula¢des e o tamanho de arquivos de resultados gerados,
os parametros da simulagdo 10 da Tabela 4.1 (Ng= 15, Ny =15 e tamanho méaximo de elemento
de 3,6 mm) foram aplicados as demais simulagdes do estudo para o sistema concentrador
pontual, ou seja, as malhas desenvolvidas para as demais simulagdes contaram com um numero
médio de elementos de malha de 597107. Cabe ressaltar que essa combinag¢do corrobora com
configuragdes implementadas em simula¢des de dominios tridimensionais de concentradores
solares da literatura, como concentradores parabdlicos e CPCs (CASADO et al., 2017;
GARCIA-GIL et al., 2019; MORENO-SANSEGUNDO; CASADO; MARUGAN, 2020) de

dimensdes aproximadamente similares as da unidade pontual estudada neste trabalho.

Figura 4.3 — Efeito do tamanho de malha no célculo do campo de radiagdes do sistema
concentrador pontual com angulos de controle 15x15. (a) 359.782 elementos; (b) 597.107

elementos; (c¢) 1.198.061 elementos.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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4.1.2 Sistema concentrador linear

Na Tabela 4.2 apresentam-se os resultados do estudo de independéncia de malha e
discretizagdo angular realizado com as malhas 2D do sistema concentrador solar com lente de
Fresnel linear. Conforme esperado, os tempos de processamento das simulagdes de radiagdo
neste sistema foram menores que os tempos do sistema concentrador pontual devido ao menor
nimero de elementos que um sistema bidimensional apresenta e a necessidade de se discretizar
apenas um dos angulos de controle do modelo DOM. Os valores de desvio percentual
apresentado na Tabela 4.2 sdo relativos a configuragdo mais refinada do estudo (No = 3, Ny
=180 e 177.027 elementos).

Além disso, observando-se os grupos de simulagdes (1, 5,9 e 13), (2,6, 10 e 14), (3, 7,
11, e 15), e (4, 8, 12 e 16), nota-se que incrementos na quantidade de elementos da malha
mantendo-se a configuragdo angular contante possuem pouco impacto quando comparado a
incrementos no numero de subdivisdes do octante no angulo ¢ de 10 para 60 divisdes. Este
comportamento pode ser notado na Figura 4.4. Observa-se também que combinagdes Np =3 x

Ny = 60 ja apresentam resultados satisfatorios em relagdo ao maximo valor médio observado.

Figura 4.4 — Efeito do tamanho de malha e da discretizacdo angular na radiagdo média incidente

dentro do fotorreator — sistema concentrador linear.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Tabela 4.2 — Planejamento do estudo de independéncia de malha e discretizagdo angular — sistema concentrador linear.

Desvio em relaciao

. ~ Discretizacao Nuamero de Tamanho maximo do Radiacao Incidente Tempo de .
Simulacio . ~ a0 maior refino
Angular elementos elemento (mm) (W:m-2) Simulacio (s) (%)
1 3x10 19.633 2,5 30,81 43 30,73
2 3x10 44.519 1,5 32,39 33 27,18
3 3x10 123.957 0,9 33,60 98 24,46
4 3x10 177.027 0,7 33,93 130 23,72
5 3x60 19.633 2,5 39,00 74 12,32
6 3x60 44.519 1,5 42,00 138 5,58
7 3x60 123.957 0,9 43,88 409 1,35
8 3x60 177.027 0,7 44,28 638 0,45
9 3x120 19.633 2,5 39,22 128 11,83
10 3x120 44.519 1,5 42,25 321 5,01
11 3x120 123.957 0,9 44,06 932 0,94
12 3x120 177.027 0,7 44,45 1.389 0,07
13 3x180 19.633 2,5 39,25 192 11,76
14 3x180 44.519 1,5 42,28 361 4,95
15 3x180 123.957 0,9 44,09 1.066 0,88
16 3x180 177.027 0,7 44,48 1.643 -

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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O impacto da escolha correta dos angulos de controle do modelo DOM na radiagéo
incidente no ponto focal onde o reator se encontra posicionado na simulacdo 8 pode ser
observado na Figura 4.5. O incremento no numero de divisdes no angulo azimutal foi suficiente
para refinar a solugdo do tracado dos raios de luz a um valor satisfatério para o tamanho de
malha analisado. Como observado anteriormente na Figura 4.4, a partir de 60 subdivisdes o
aumento do valor da radiacdo incidente média na area do fotorreator no € significativo. Nessa
configurag¢do os raios de luz ja sdo melhor definidos desde a origem na lente de Fresnel e
seguem o caminho ditado pela UDF implementada até convergirem para o ponto focal evitando
assim o chamado “ray effect”, quando sio introduzidos erros numéricos ao aproximar a natureza
angular continua da propagagdo do feixe de radiagdo como incrementos angulares discretos
com baixa resolugdo, podendo deslocar picos de fluxo de radiag@o e calor dentro da solugdo

numérica (CRAIG et al., 2016).

Figura 4.5 — Efeito da discretizag¢do angular no calculo do campo de radiagdes do sistema

concentrador linear. Malha de 177.027 elementos (a) 3x10 — simulagdo 4 (b) 3x60 —

simulagdo 8.
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Fonte: elaborado pelo préprio autor.

O efeito do tamanho da malha, por sua vez, é mais pronunciado nas redondezas do
reator, como pode ser observado na Figura 4.6. A simulagdo 5 (Figura 4.6a) apresenta um erro
relativo de 13,54% na predigdo da radiagdo incidente em relagdo a malha mais refinada desta

r 7

configura¢do (Figura 4.6d). Esse efeito conhecido como “false scattering” ¢ um erro numérico
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que decorre da discretizagdo espacial do dominio computacional. Quando a radiacdo se propaga
em direcdes que ndo coincidem com os eixos da malha — por exemplo, em angulos obliquos —
a avaliacao da intensidade radiativa nas faces das células pode ser realizada com base em
valores provenientes de pontos que ndo estdo rigorosamente alinhados com a direcdo de
propagacdo. Como consequéncia, ocorre uma difusdo numérica artificial da radiacdo, que
suaviza ou atenua os perfis de intensidade, mesmo na auséncia de qualquer mecanismo fisico
responsavel por tal efeito (CRAIG et al., 2016). Por se tratar de parametros inerentes a correta
discretizagdo do sistema, o efeito conjunto dos parametros aqui analisados ¢ ainda mais
pronunciado.

Observando-se as simulagdes 1 a 4 na Tabela 4.2, nota-se que, independentemente do
tamanho da malha, todas as predi¢des da radiacao incidente no interior do reator apresentaram
desvios significativos. Isso corrobora a importincia da condu¢do de estudos combinados de
avaliag¢do de angulos de controle e tamanho de malha a partir da escolha em se trabalhar com o

modelo de ordenadas discretas (DOM) para a modelagem de fotorreatores.
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Figura 4.6 — Efeito do tamanho de malha no céalculo do campo de radiagdes do sistema
concentrador linear com angulos de controle 3x60: (a) 19.633 elementos; (b) 44.519 elementos;

(c) 123.957 elementos; (d) 177.027 elementos.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Em estudos envolvendo fluidodindmica computacional ¢ muito importante que nao
apenas os resultados médios de alguma superficie definida sejam analisados, como também os
resultados em pontos representativos da geometria estudada para garantir a correta
representatividade do fenomeno em todo o dominio. Para consolidar a analise a respeito das
malhas obtidas, foram verificados os valores de radiacdo incidente em linhas posicionadas em
trés alturas na secdo transversal do reator tubular (9 mm, centro e -9mm). Na Figura 4.7 e na
Figura 4.8 mostram-se respectivamente a posi¢ao destas linhas no tubo e os valores obtidos no
dominio. Observa-se que em todos os casos baixos valores de discretizacdo dos angulos de
controle e de tamanhos de malha ndo propiciam resultados proximos as combinag¢des mais

refinadas, corroborando os valores médios observados nos contornos ¢ na Tabela 4.2.
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Figura 4.7 — Linhas de monitoramento posicionadas ao longo de uma se¢ao transversal do reator

tubular.

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Figura 4.8 — Radiacdo incidente em linhas de monitoramento posicionadas ao longo de uma

secdo transversal do reator tubular: a) linha de topo a 9 mm do centro, b) linha central, ¢) linha

de fundo a 9 mm do centro.

(a) 1o
& 95 1+
§ N/"MKS‘;_-?\“\—\
2 g 75 + e
5 5
2 ~ 65T
<
& 55 +
3
P 45 +
= 35 4
@ 25 L 3x10  —e—3x60
2 T —e-3x120 3x180
E . 1S .
-0.01 -0.005 0 0.005 0.01
Posigao Radial (m)
(b) s
% 43,
2 TR S
2
£ 35 1
o=
<
&, 30 +
1
2 25 -
pst
@ 20 3x10  —e—3x60
3 —o—3x120 3x180
= : : + : .
-0.015 -0.01 -0.005 0 0.005 0.01 0.015
Posigao Radial (m)
(c) 27
4 P AT MRaae SN
a’ _‘HMV “'\.\‘-
S| & 23 + -
)8-
2 2+
& _go— 00— 00—,
3 o 19 + T
3
=
<
5 17 T ——3x10 —=—3x60
2 ~o—3x120 3x180
g : 15 .
-0.01 -0.005 0 0.005 0.01

Posi¢ao Radial (m)

Discretizagdo Angular

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

105
T2

&l 95+
2 ﬁjﬂ‘\‘\\
£ . o
=] Be 2T e
& o 55 + ™
P 45 1
o
= 35 4
z 25 4 19.633 —e—44519
-1 123.957 177.027
= . 15 .
-0.01 -0.005 0 0.005 0.01
Posi¢ao Radial (m)
=
‘g 45
Z
2 19
g 35 4
& 35
§ v
_.-' 30 4
3 ¢ 0 = - {
3 /’ 25 4 19.633 R
_.‘!S 4 N ——44.519 )
§ 20 - 123.957
g . 177.027
-0.015 -0.01 -0.005 0 0.005 0.01 0.015
Posigao Radial (m)
27
E|
g JUERSTS DA
8 o '~
g - N
~ 21
L3
=
2 19 4
3
=
g 17 + ——19.633 —e—44.519
g -123.957 177.027
-0.01 -0.005 0 0.005 0.01

Posigao Radial (m)

Tamanhos de Malha

Dentre todos os casos simulados, o caso 7 apresentou uma resposta satisfatoria em

termos de esfor¢o computacional (relativo ao tempo de processamento) e um baixo desvio para

os valores médios da radiagdo incidente na face que representa o volume do reator. O maximo

espagamento nos elementos da malha para esta configuragdo ¢ de 0,9 mm, e esta proporg¢éo foi

aplicada as demais malhas do estudo para a condugdo das simulag¢des juntamente com os

angulos de controle No =3 x Ny = 60.

O sistema concentrador linear também necessitou de uma andlise especifica de

independéncia de malha para o dominio do reator tubular, simulado separadamente apods a
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conducdo das simulagdes bidimensionais para o calculo do campo de radiagdo incidente. Os
tamanhos de malha analisados no reator tubular dependem do nimero de subdivisdes ao longo
do comprimento do tubo. Para essa analise foi monitorada a concentracdo de Fe** apds 5 min
de irradiacao do sistema. As concentracdes de produto também foram analisadas em trés linhas
posicionadas na metade do comprimento do tubo conforme esquematizado na Figura 4.9.
Devido a metodologia de desacoplamento das simula¢des de radiagdo em um dominio 2D e as
simulagoes de transporte de momento e de espécies quimicas em um dominio 3D, ndo se avaliou
a combinacao de angulos de controle e apenas o tamanho da malha necessitou ser analisado
nesta etapa. Os resultados de concentragdo média de produto no volume do reator apos 5
minutos de reagdo sdo apresentados na Tabela 4.3.

Os resultados do refino na direcdo Z do reator (direcdo do escoamento) mostraram que
nao ha impacto em se utilizar malhas de menor resolu¢ao nesta dire¢ao para o modelo estudado.
Além dos valores médios de concentra¢ao no volume do reator, observou-se que na linha central
posicionada na se¢do transversal do reator (Figura 4.7) os valores locais possuem um desvio
irrelevante na predi¢do da concentragdo de Fe**, com os pontos praticamente se sobrepondo.
Dessa forma, para a execucao das simulacdes de transporte de momento e espécies quimicas
no dominio 3D apds a importagdo do campo de radiagdes diretamente do dominio 2D, foram

utilizadas malhas de 124.735 elementos.

Tabela 4.3 — Resultados das simulagdes de actinometria com ferrioxalato de potassio realizadas
no sistema concentrador linear para 4 tamanhos de malha — Radiacdo incidente genérica igual

al0 Wm?2.

Subdivisoes ao  Concentracio

Numero de
Simulacio longo do de Fe?" apos 5
Elementos
comprimento  min (kmol'm)
1 124.735 95 1,662e-05
2 249.470 190 1,656e-05
3 374.205 285 1,653e-05
4 498.940 380 1,652e-05

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Figura 4.9 — Concentragdo de Fe*" ao longo da linha central do plano transversal situado no

comprimento intermediario do reator tubular.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
4.2 Validac¢ao experimental dos modelos computacionais

4.2.1 Sistema concentrador pontual

Na Figura 4.10 apresenta-se a comparagdo entre os resultados obtidos
experimentalmente e os obtidos pelo modelo computacional. Os resultados das simulagdes
correspondem aos valores de concentragio molar de Fe?" calculados através da média
volumétrica no dominio computacional que representa o reator. Observa-se uma elevada
precisao na reprodugdo dos resultados experimentais da concentragdo de Fe?", com uma cinética
linear compativel com a natureza da actinometria. No Ensaio 3, os desvios entre os dados
simulados e aqueles medidos experimentalmente permaneceram inferiores a 10%, indicando
novamente uma boa capacidade preditiva do modelo. Mesmo nos Ensaios 1 e 2, em que hd uma
maior dispersdo dos dados experimentais em relacdo aos dados simulados, o comportamento
da cinética foi mantido.

Os desvios observados nos pontos dos Ensaios 1 e 2 podem estar relacionados a
variabilidades operacionais durante a execugdo dos testes. Os experimentos foram realizados
com trés tamanhos de reatores diferentes e, devido ao pequeno volume dos reatores, ndo foi
possivel realizar amostragens durante o processo, sendo necessario preenché-los
completamente e veda-los hermeticamente evitando a formagdo de bolhas. Essa configuragdo

inviabilizou o uso de um Unico reator com coletas sucessivas, o que poderia ter minimizado

essas varia¢des observadas entre os testes.
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Além disso, por se tratar de reatores independentes, ainda que cuidados tenham sido
tomados para evitar exposi¢do a luz natural, ha possibilidade de interferéncia ndo controlada,
especialmente no momento da transferéncia dos reatores para o local de anélise quimica. Esse
fator, associado a separagdo fisica entre os ensaios, pode ter contribuido para os desvios
observados nos Ensaios 1 e 2, em comparagdo aos valores simulagdes. Ainda assim, os
resultados experimentais obtidos indicam uma boa capacidade preditiva do modelo, permitindo
sua utilizacdo como ferramenta de suporte em andlises mais complexas — como a investigagao
da influéncia de varidveis operacionais em respostas de interesse do processo (distribui¢do de

radiagdo no interior do reator e formacdo de produtos).

Figura 4.10 — Resultados experimentais e numéricos dos ensaios de validagdo com actinometria

para o sistema com lente de Fresnel pontual.
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Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

4.2.2 Sistema concentrador linear

Os resultados comparativos entre os testes de validacdo e as simula¢des conduzidas sdo
apresentados nos graficos da Figura 4.11. De forma geral observou-se uma boa capacidade
preditiva do modelo implementado com relagdo a formagéo de fons Fe**, o que por sua vez esta

diretamente relacionado as simulagdes de irradiag¢do utilizando as fun¢des customizadas para
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convergéncia dos raios de luz com o uso da lente de Fresnel linear. Uma limitagdo do modelo
reside no fato de que sob condi¢des atmosféricas os experimentos encontram-se sujeitos a
variagcdes como posicao relativa da Terra e do Sol (variagdao de azimute e zénite), passagem de
nuvens, fumacga, névoa, que fazem com que a radiacdo incidente na lente varie, causando
subsequentes variacdes na taxa de rea¢do no reator. Como o modelo considera uma média de
radiagdo observada no periodo do experimento, desvios da média de radiagdo incidente passam
a ser observados.

Como exemplos, os ensaios 2 ¢ 3 foram iniciados as 11:00 h com uma radiagdo UVA
incidente de 47,5 W'm? e 454 Wm?, e ao longo do tempo esse valor foi recebendo
incrementos devido a variagdo dos angulos azimute e z€nite até atingir um valor de 49,2 W-m"
2e 47,5 W'm™, respectivamente, em seus dias de execu¢do que compreenderam o periodo de
15/08/2024 a 03/09/2024. Portanto, para aplicacdes de investigagdo experimental com tempos
curtos de exposicao solar o modelo mostra uma capacidade de predigdo satisfatoria da radiagao
incidente obtida no interior de fotorreatores tubulares através do uso de lentes de Fresnel
lineares. Porém, para uma representacdo mais acurada de processos de longa exposicao ao sol
o modelo desenvolvido neste trabalho precisa ser aplicado para diferentes intervalos de tempo

que permitam uma representacdo média da radiagdo incidente no periodo.

Figura 4.11 — Resultados experimental e numérico dos ensaios de validagdo com actinometria
para o sistema com lente de Fresnel linear.
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Fonte: Elaborado pelo proprio autor.
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Outra dificuldade experimental constatada e apresentada na Figura 4.12 foi a presenca
de formagdo de bolhas no interior da tubulagdo, sobretudo em condi¢des de baixa vazdo (Ensaio
3). A formagdo de bolhas no sistema prejudica a conversdo de produtos na reagdo ao formar
uma zona morta no tubo, e pode estar associada a fatores como tipo de bombeamento utilizado
(bomba peristaltica), nivel de solugdo no tanque e formacdo de bolhas durante o carregamento
que podem ficar adsorvidas na superficie do tanque. Com o objetivo de minimizar a formagao
de bolhas, o carregamento da solu¢do no tanque foi realizado de forma lenta e controlada,
evitando quedas bruscas que favorecessem a incorporagdo de ar. Apos o preenchimento do
tanque, foram aplicadas agitagdes manuais e leves impactos nas paredes externas, a fim de

promover o desprendimento de bolhas eventualmente aderidas as superficies internas.

Figura 4.12 — Formagdo e circulagdo de bolhas de ar dentro da solugdo actinométrica: a)
identifica¢do visual; b) remog¢do das bolhas mediante agitacdo e condicionamento do tanque

antes do inicio das corridas experimentais.

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

Apesar das limitagdes previamente descritas, o modelo computacional desenvolvido
apresentou bom desempenho, com predi¢des dentro de uma margem de +£10%. Ressalta-se, no
entanto, que para simula¢des envolvendo periodos prolongados de irradiacdo, torna-se
necessario adaptar o modelo de modo a incorporar as variagdes da radia¢do solar incidente ao
longo do dia em uma tunica simulagdo, ou, alternativamente, executar o modelo em multiplos
intervalos de tempo nos quais tais variagdes sejam suficientemente pequenas.

Contornos de radiagdo incidente, velocidade do escoamento, taxa de reacdo quimica e

concentragio de fons Fe*" para cada um destes ensaios de valida¢do do modelo sdo apresentados
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na Figura 4.13, Figura 4.14, Figura 4.15. Dadas as diferentes configuracdes do reator tubular
ao longo do feixe de luz concentrada pela lente de Fresnel, observa-se que em todos os casos
simulados os maiores valores de radiagdo incidente no reator ficam proximos ao topo, por onde
a luz proveniente da lente de Fresnel entra no volume do reator. Essa intensidade ¢ maior na
simulag¢do com o reator posicionado no foco da lente (Ensaio 1), porém observa-se nas demais
configurag¢des da validagdo que uma distribui¢do menos heterogénea da radiacio no interior do
reator pode ser obtida posicionando-se o reator em pontos acima do ponto focal, em detrimento
de reducdo da radiacdo média incidente no tubo. Os contornos de velocidade de escoamento
por sua vez confirmam as caracteristicas das diferentes vazdes estudadas. No Ensaio 1, o
escoamento turbulento com vazio de 2,4 L'min' apresenta uma menor regido de
desenvolvimento proxima a parede devido aos altos gradientes de momento impostos pelo
escoamento, a0 passo que em vazoes mais baixas esta regido acentua-se (Ensaios 2 e 3).

A velocidade do escoamento ¢ diretamente relacionada ao tempo de residéncia no reator
tubular, e este por sua vez pode intensificar ou reduzir a formagdo de produto no reator. Nota-
se que nas regides de estagna¢do do fluido proximas as paredes ha uma maior formagao de ions
Fe?" do que no centro do escoamento, principalmente no Ensaio 3, em que a mais baixa vazio
foi utilizada (Figura 4.15b). Como pode ser observado na Figura 4.15d, h4 geracdo de Fe?*
proximo as paredes do tubo mesmo em regides onde a radiagao incidente € menor, por exemplo
na parte inferior do tubo. Porém, ¢ importante notar que, apesar de menor, a radiagdo incidente
nessa regido apresenta valores na faixa de 197 W'm (Figura 4.15a), ou seja, aproximadamente
4 vezes a radiacdo incidente na lente de Fresnel. Esse fato, associado a baixa vazao de
recirculacao contribui para a taxa de reagdo apresentada na Figura 4.15c.

Por fim, os contornos de taxa de reacdo quimica estdo diretamente relacionados ao
campo de radiacdo obtido nas simulagdes, conforme esperado pela equagdo da cinética
implementada na UDF que foi desenvolvida para este trabalho. Devido a alta concentracdo de
reagente (ions Fe®"), esta taxa sofre poucas alterag¢des ao longo da simulagdo e experimentos,
sendo basicamente influenciada pela radiacao incidente no interior do reator.

Diante dos resultados obtidos pelas simulagdes e experimentos de actinometria no
concentrador linear, foi observada a necessidade de se investigar os efeitos de cada uma das
variaveis operacionais deste sistema. Através das simulagdes de validacao pode-se observar
incialmente a influéncia da vazdo de recirculacdo no perfil de escoamento da solugdo de
ferrioxalato e consequentemente no transporte de espécies quimicas, a0 mesmo tempo que
diferentes posicionamentos do reator em relag@o a lente podem aumentar ou reduzir o indice de

uniformidade da radia¢ao incidente no reator, influenciando assim a reac¢ao de redugao dos ions
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Fe?". Essas e outras analises foram conduzidas no planejamento composto central apresentado
na proxima se¢do. Ressalta-se que o intuito da realizagdo das andlises de caracterizacdo de
ambos os sistemas concentradores com a reacao de actinometria com ferrioxalato de potassio ¢
fornecer uma nogao da performance destes sistemas com lente de Fresnel em processos
fotoxidativos que demandam o uso de radiacdo solar, através do uso de uma reagao simples de

1? ordem.
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Figura 4.13 — Contornos obtidos para simula¢ido do Ensaio 1: a) radiagdo incidente (W'm?), b) velocidade (m's™), c) taxa de reagdo (kgmol'ms"

1, e d) concentragio de fons Fe*" (kmol'm™)
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Figura 4.14 — Contornos obtidos para simulag¢do do Ensaio 2: a) radiagdo incidente (W'm), b) velocidade (m's™), ¢) taxa de reagdo (kgmol'-m™s"

1, e d) concentragio de fons Fe*" (kmol'm™)

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Figura 4.15 — Contornos obtidos para simulag¢do do Ensaio 3: a) radiacfio incidente (W'm), b) velocidade (m's™), ¢) taxa de reagdo (kgmol'm™s’
1, e d) concentragio de fons Fe*" (kmol'm™)
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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4.3 Efeitos das variaveis operacionais

Nesta se¢ao sdo apresentados e discutidos os resultados dos estudos de efeitos das
variaveis operacionais envolvidas em ambos os tipos de sistemas concentradores, com o
objetivo de elucidar o comportamento das principais respostas associadas ao desempenho dos

fotorreatores em fungao das variaveis geométricas e de processo.

4.3.1 Sistema concentrador pontual

As simulagdes CFD constituintes do planejamento fatorial 3? foram executadas
seguindo-se a metodologia apresentada na secdo 3.4.1 e os resultados obtidos sdo apresentados
na Tabela 4.4. As respostas avaliadas e que estdo relacionadas ao desempenho do sistema
visando a desinfec¢do solar sio o Fator de Concentracio (FC), Indice de Uniformidade da
Radiagio Incidente (Ulrap) e Concentragdo de Fe?" (Cre2+). As varidveis analisadas neste

sistema foram o volume do reator (Vz) e a posi¢ao do reator em relagdo a lente (D).

Tabela 4.4 — Resultados do planejamento fatorial 3% para a analise do fator de concentragio
(FC), indice de uniformidade da radiagdo (Ulrap) e concentragio de Fe?" (Cre2+) para o sistema

concentrador com lente de Fresnel pontual.

Simulaciio Vr Dy FC Ulrap Crez2+
(mL) (cm) ) ) (kmol'm™)
1 15 3,00 2,20 0,8454 5,58E-04
2 15 8,25 7,37 0,8366 1,32E-03
3 15 13,50 13,81 0,7290 2,30E-03
4 39 3,00 2,08 0,8501 5,63E-04
5 39 8,25 6,18 0,8287 1,14E-03
6 39 13,50 9,38 0,7102 1,64E-03
7 62 3,00 2,04 0,8579 5,37E-04
8 62 8,25 5,38 0,8162 1,01E-03
9 62 13,50 7,34 0,6949 1,54E-03

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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A partir dos resultados das simulagdes, foram realizadas regressdes ndo-lineares com as
respostas F'C, Ulrap € Creem fungdo de Dy e Vr. Empregou-se andlise de varidncia (ANOVA)
para avaliar a adequagdo dos ajustes e a significancia dos fatores e, apds eliminar variaveis e
interagdes ndo significativas (p < 0,05), os modelos reduzidos sdo apresentados da Equacdo
(4.1) a Equagdo (4.3). Os residuos apresentaram distribui¢do normal e aleatdria, indicando boa
adequagdo dos modelos e as superficies de resposta correspondentes encontram-se na Figura

4.16.

FC(-)=-1,43Vz + 4,04 D, — 1,58V D, + 6,20

4.1
R? = 0,98756 @D
24 (kmol 477 -4 47 -4
CFe ( 3 )= —1,82-10"*Vz + 6,37-107* D, — 1,85-107* V; D, + 1,179+ 10
m (4.2)
R? =0,97977
Ulyqq(=) = =7+ 103V +0,0230 D, — 0,0698 D, — 0,01165V D;, + 0,796556 (4.3)

R? = 10,9989

Vg—39mL
23 mL

—_ D;—8,25cm
e Dy = L-825cm)

Sendo Vi e D, as varidveis codificadas (Vz = o5 om

Figura 4.16 — Superficies de resposta para o fator de concentragdo (FC), indice de uniformidade

(Ulrap) e concentragdo de produto (Cre2+) em fungdo das variaveis independentes.

[SEaha NV

Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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De acordo com os resultados dos modelos, ambas as varidveis — a posi¢do do reator (Dy)
e o volume do reator (V) — influenciam a resposta FC por meio de efeitos lineares e quadraticos.
O efeito mais pronunciado foi associado a variavel D;, que contribuiu positivamente para o
aumento do fator de concentragdo da radiagdo no interior do reator, com magnitude
aproximadamente quatro vezes superior a observada para V, cujo impacto foi negativo. A
interacdo entre Dy, e Vz também apresentou efeito negativo sobre a resposta, com intensidade
semelhante a do volume isolado. Esses resultados indicam que, para a variavel FC, o
posicionamento do reator € o fator mais influente.

Os resultados da regressdo podem ser exemplificados por meio dos contornos de
radiagiio das simula¢des do planejamento experimental apresentadas na Figura 4.17. A medida
que o reator se aproxima do ponto focal da lente, observa-se um aumento nos fatores de
concentragdo, conforme esperado, em fun¢@o da maior densidade energética resultante da
reducdo da area de convergéncia dos raios de luz. Nesse ponto, o volume do reator passa a
expressar uma influéncia mais significativa sobre a resposta F'C, apresentando um efeito oposto
ao promovido pela varidavel D;. Volumes maiores atuam de forma antagonista ao efeito de
focalizagdo, ampliando os gradientes de radiagdo no interior do reator. Como ilustrado na
Figura 4.17, essa condi¢do contribui para a redugdo da radiacdo média e, por consequéncia,

compromete o indice de uniformidade da radiagdo no reator.

Figura 4.17 — Contornos de radiagdo incidente (W-m™) para os ensaios: a) 1; b) 5; ¢) 9 do
planejamento fatorial para a lente de Fresnel pontual.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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No entanto, a medida que o reator ¢ posicionado em direcdo ao ponto focal da lente, ¢
observado um aumento acentuado da radiagdo incidente no interior do reator, comparado ao
efeito gerado pela simples reducao do seu volume. Conforme indicam os modelos de regressao,
esses dois fatores afetam de maneira semelhante tanto a quantidade de produto formado (Cre)
quanto o indice de uniformidade da radia¢do (Ulr4p). No caso deste ultimo, destaca-se um
efeito quadratico associado a variavel Dy, além de um efeito de interagdo mais expressivo entre
Dr e Vk. A medida que o volume do reator aumenta, o caminho optico interno se alonga,
dificultando a penetracao da luz. Consequentemente, intensificam-se os gradientes de radiagao
dentro do reator, o que prejudica a homogeneidade do campo de radiacdo e, por consequéncia,
a uniformidade da reagdo ao longo do volume.

Resultados semelhantes foram observados em estudos sobre o efeito do tamanho de
garrafas PET na eficiéncia da desinfec¢do por SODIS. Esses trabalhos demonstraram que o
volume do reator (nesse caso a garrafa) interage com a intensidade de radiacdo incidente de
forma que sob altas irradiancias a taxa de reagdo se mostra praticamente independente do
volume (entre 0,5 L e 1,5 L), no entanto, sob baixa radiagdo, foram observadas diferengas
significativas em recipientes com didmetros entre 5,5 cm e 10 cm (DESSIE et al., 2014;
KEHOE et al., 2001).

No presente estudo, os resultados do planejamento experimental indicam um efeito
linear significativo do volume do reator sobre a taxa de rea¢do (Cre-) € sobre o indice de
uniformidade da radiagao (Ulr4p), embora esse efeito tenha sido inferior ao da variavel D; —
sendo aproximadamente 3,5 vezes menor para Cr.> e 10 vezes menor para Ulr4p. Vale ressaltar
que esses resultados foram obtidos para a faixa de deste trabalho (15 mL a 62 mL) e reforcam
que, embora o volume do reator influencie as respostas, a distancia focal ainda exerce um papel
decisivo na intensidade e na distribui¢do da radiacdo no interior do sistema que resulta em
maiores conversdes da reacao.

E importante destacar que altos valores do indice de uniformidade da radiagdo (Ulrap)
no interior do reator ndo implicam, necessariamente, em maior conversao da reagdo. No
planejamento experimental realizado, os maiores valores de Ulrsp foram observados
justamente sob condi¢cdes de menor intensidade de radiagdo no reator. Para se alcangar
simultaneamente uma condicao de elevada radiacao incidente (méximo FC) e alto indice de
uniformidade, ¢ necessario operar com pequenos volumes posicionados proximos ao ponto
focal da lente.

No entanto, do ponto de vista da produtividade, especialmente em aplicagdes voltadas

a desinfec¢do de dgua em sistemas batelada, essa estratégia pode nao ser a mais adequada. Isso
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se deve a necessidade de multiplos ciclos para obten¢ao de volumes expressivos de dgua tratada,
além de dificuldades associadas a manipulagdo e ao risco de recontaminagdo, a falta de
padronizacao do processo ¢ a elevada demanda por recipientes. Ainda que o presente estudo
tenha sido conduzido com baixos volumes, espera-se que, ao se escalonar proporcionalmente
as dimensdes do sistema concentrador, as relacdes observadas sejam preservadas, dado o carater
fundamentalmente geométrico e Optico dos fendmenos envolvidos.

Um aspecto importante dos resultados do planejamento experimental foi a capacidade
da lente de Fresnel pontual de fornecer fatores de concentragdo expressivos mesmo quando o
reator se encontra em posi¢des intermedidrias em relagdo ao seu ponto focal. Nesses casos, 0s
fatores de concentragdo registrados atingiram valores da ordem de cinco vezes a radiagdo
efetiva transmitida pela lente, com indices de uniformidade igualmente elevados (cerca de
82%). Esse desempenho observado ¢ promissor para aplicagdes em sistemas SODIS que
operam com materiais mais simples.

Além das limitagcdes mencionadas associadas ao uso de volumes reduzidos, ¢ importante
considerar que, na pratica, os recipientes utilizados para armazenamento da dgua durante o
processo de irradiag¢do, geralmente fabricados em polimeros como o polietileno, podem sofrer
degradagdo térmica quando posicionados diretamente no ponto focal da lente, em decorréncia
do aquecimento localizado nas paredes. Nesse cenario, uma posi¢ao intermedidria se apresenta
como alternativa, pois oferece um aumento substancial da radiagdo incidente e boa
uniformidade na distribuicdo da luz ao longo do volume do reator (aproximadamente 83%),

sem comprometer a integridade do recipiente (ALVAREZ-FERNANDEZ et al., 2024).
4.3.2 Sistema concentrador linear

O estudo de caracterizagdao da unidade composta pelo sistema com a lente de Fresnel
linear foi realizado seguindo um planejamento composto central constituido de 3 variaveis e
com apenas uma réplica no ponto central, totalizando 16 simula¢des. Quanto as varidveis
independentes, avaliou-se a posi¢cdo do reator em relacdo a lente (Dy), vazdo de recirculagao
(Q) e radiacdo solar incidente na unidade (/s). Em relagcdo as respostas monitoradas, foram
determinadas a radiag@o incidente média no interior do reator (/z) € concentracdo de produto
formado (Crez+). Também foram monitoradas de forma complementar outras duas respostas, o
indice de uniformidade do campo de radiagdo no interior do reator (Ulr4p) € o indice de
uniformidade da concentracao de produto no interior do reator (Ulre2+). De posse dos resultados

obtidos, foi realizada uma andlise de efeitos e regressdo ndo-linear para a obtencdo de uma
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equacdo para a resposta Cre2+ como funcdo das variaveis independentes significativas. Os

resultados obtidos sdo apresentados na Tabela 4.5.

Tabela 4.5 — Resultados do PCC para o sistema concentrador linear.

Ensaio Dy (0] I (total) Ir FC Ulrap CFez2+ Ulrer+
(cm) (L*min") (W:'m?) (W:'m?) -) - (kmol'm3)! 0]
1 7,00 0,85 111,90 161,25 1,96  0,8275 1,24E-03 0,8212
2 7,00 0,85 290,61 418,83 1,96  0,8275 3,20E-03 0,8215
3 7,00 3,95 111,90 161,25 1,96  0,8275 1,06E-03 0,9550
4 7,00 3,95 290,61 418,83 1,96 0,8275 2,74E-03 0,9550
5 20,00 0,85 111,90 364,56 443 0,7787 2,78E-03 0,7615
6 20,00 0,85 290,61 946,90 443 0,7787 7,16E-03 0,7639
7 20,00 3,95 111,90 364,57 443 0,7787 2,39E-03 0,9362
8 20,00 3,95 290,61 946,90 4,43 0,7787 6,16E-03 0,9364
9 5,13 2,40 201,25 253,86 1,72 0,8269 1,77E-03 0,9326
10 21,87 2,40 201,25 643,52 435 0,7743 4,44E-03 0,8927
11 13,50 0,40 201,25 531,81 3,60 0,8298 4,11E-03 0,7180
12 13,50 4,40 201,25 531,81 3,60 0,8298 2,92E-03 0,9619
13 13,50 2,40 86,23 227,97 3,60 0,8298 1,58E-03 0,9290
14 13,50 2,40 316,27 835,65 3,60 0,8298 5,81E-03 0,9292
15 13,50 2,40 201,25 531,81 3,60 0,8298 3,70E-03 0,9291
16 13,50 2,40 201,25 531,81 3,60  0,8298 3,70E-03 0,9291

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Através dos resultados da Tabela 4.5 € possivel observar que a lente de Fresnel linear
utilizada proporcionou fatores de concentracao (#'C) de até 4,43 vezes a radiagdo solar incidente
que ¢ transmitida pela lente. Como nesse planejamento o volume do reator tubular ndo foi
variavel, o fator de concentracdo de radiacdo da unidade depende exclusivamente da posi¢ao
do reator em relacdo a distancia focal. A lente de Fresnel linear possui de forma geral uma
capacidade de concentracdo de raios de luz menor que a pontual devido a sua configuragao
construtiva que distribui em varios planos os raios de luz colimados que chegam em sua
superficie através de ranhuras retas na superficie da lente. A lente pontual, por sua vez, conta
com uma estrutura de ranhuras circulares que fazem com que a radiagdo seja refratada em

direcdo a um unico ponto aumentando a densidade energética.

! Concentragdo avaliada em 45 min de operagdo, tempo escolhido de forma arbitraria.



CAPITULO 4 - RESULTADOS E DISCUSSAO | 117

De forma similar ao fator de concentracdo, o indice de uniformidade do campo de
radiag@o no interior do reator (Ulrap) também varia apenas com a posi¢do do reator com base
nas condigdes geométricas escolhidas. Os campos de radiagdo mais uniformes podem ser
observados nos casos em que uma menor radiagdo solar incidente (/s) ocorre ou para posi¢oes
minimas e intermediarias do reator (Di) que geram também menores intensidades de radiacao
dentro do reator. Como observado no estudo com a lente pontual, a redu¢do do volume pode
ser uma alternativa viavel para se aumentar a homogeneidade do campo de radiagdes dentro do
reator mantendo-se altos fatores de concentracao na regiao focal da lente. No caso do uso da
lente de Fresnel linear isso € o equivalente a utilizar tubos com menores didmetros, porém, o
uso de tubos mais finos requer cuidado no dimensionamento pois podem levar a uma maior
perda de carga, demandar mais tempo para atingir a conversao global desejada e gerar maiores
custos de construcgao.

Na Tabela 4.6 sao destacados os resultados para os pontos axiais e central do
planejamento executado. Com eles, ¢ possivel avaliar a variagdo da concentragdo de produto

com base na modifica¢do do nivel de uma variavel e mantendo as demais em valores constantes.

Tabela 4.6 — Valores de concentracao de produto obtidos nos pontos axiais e centrais do PCC.

_— 0 J2 Ir Crer Ulverr
(cm) (L'min™) (W:'m?) (W:'m?) (kmol‘m)! ¢
9 5,13 2,40 201,25 253,86 1,77E-03 0,9326
10 21,87 2,40 201,25 643,52 4,44E-03 0,8927
11 13,50 0,40 201,25 531,81 4,11E-03 0,7180
12 13,50 4,40 201,25 531,81 2,92E-03 0,9619
13 13,50 2,40 86,23 227,97 1,58E-03 0,9290
14 13,50 2,40 316,27 835,65 5,81E-03 0,9292
15 13,50 2,40 201,25 531,81 3,70E-03 0,9291

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Tomando-se os valores de D1 da extremidade do planejamento (casos 9 e 10) verifica-
se que as variaveis independentes foram mantidas em um mesmo nivel intermedidrio, com
exce¢do ao posicionamento do reator que passou de 5,13cm para 21,87cm. Essa variagdo
culminou em um aumento de 151% na concentracdo de Fe** formado. J4 um aumento de 4
L'min’! na vazio de recirculagio provocou uma reducio de 29% nessa resposta (casos 11 e 12)

enquanto o aumento da irradidncia solar incrementou sucessivamente a concentragdo de

! Concentragdo avaliada em 45 min de operagdo, tempo escolhido de forma arbitréria.
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produto em 134% (casos 13 e 15) e 57% (casos 14 e 15). Esses resultados sugerem que o
posicionamento do reator e a irradiancia solar possuem um grande efeito na geragao de produto
dentro do reator.

No entanto, a analise da dependéncia da concentragdo de produto em fun¢do das
condi¢des operacionais deve ser estendida para todos os ensaios do planejamento para
verificagdo dos efeitos de interacdo entre as varidveis. Dessa forma, uma equagao para predi¢ao
da concentragdo de Fe?" em funcdo das varidveis independentes foi ajustada aos dados das
simulagoes utilizando técnicas de regressao e, a partir dessa equacao, os efeitos dessas variaveis
puderam ser quantificados. Como resultado, na Equac¢ao (4.4) encontra-se o modelo reduzido
de regressdo (R? = 0,98853) que considera apenas varidveis significativas com nivel de

significancia a de 0,05.

[F2*] = —3,12-107*D," + 1,21- 103D, — 3,16 - 107*Q + 1,523 - 1073[; + 5,65

107D, I5 + 3,644 - 1073 (4.4)
R? = 0,98853
Sendo Dy, Q e I as variaveis codificadas (D, = DL;;’SO; Q= Q;i’:o; I = %)

Baseando-se na equacdo apresentada, observa-se que todas as varidveis exerceram
efeitos lineares significativos, e a variavel posicdo do reator (D;) apresentou um efeito
quadratico também significativo, além de um efeito combinado de D, e Is que, conforme
observado na analise dos casos 9 a 15, apresentam as maiores contribuigdes para o crescimento
da radiagdo no interior do reator e consequentemente na formacao de produtos da fotorreagao.
Apesar dos efeitos quadraticos, sdo os efeitos lineares de DL e Is que ditam o comportamento
da resposta Creo+. De forma a visualizar graficamente os efeitos descritos, as superficies de
resposta para avaliacdo da formacdo de produto da actinometria dentro do fotorreator sao

apresentadas na Figura 4.18.
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Figura 4.18 — Superficies de resposta para concentragio de Fe?* em funcgdo das variaveis
independentes para niveis intermedidrios das terceiras variaveis: a) vazdo de recirculacdo e
posicdo do reator b) radiagdo solar incidente e posi¢do do reator c¢) radiagdo solar incidente e

vazao de recirculagdo.

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Conforme o esperado, os maiores efeitos na concentragdo de produto estio relacionados
com as variaveis que promovem diretamente o aumento da radiagdo no interior do reator, ou
seja, Dy e Is. Uma vez que a reacdo de actinometria utilizada na caracterizag¢do do reator utiliza
os fétons como forca motriz, o aumento das duas varidveis de fato iria aumentar a resposta
obtida. Porém uma observagdo interessante na utilizacdo da lente de Fresnel para promover a
concentragdo da luz no tubo é que mesmo em niveis médios para a posi¢do do reator (D), a
depender dos niveis de radiagdo solar incidente no dia, esta configuragdo ja pode oferecer uma
performance satisfatoria na fotorreag@o que for executada na unidade.

Por exemplo, ao se analisar os contornos de radiacdo incidente e concentragdo de
produto para os casos 10 e 14 do planejamento (Figura 4.19), é possivel observar que o

posicionamento do tubo na altura intermediaria do caminho 6ptico da lente sob uma condigéo
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alta de radiacdo ja fornece um campo de radiagdo mais uniforme e com um fator de
concentragdo de 3,6 dentro do tubo levando a uma conversdo superior ao caso 10, em que o
tubo se encontra no foco da lente e o nivel de radiagdo solar é médio. Esse fato é particularmente
interessante dada a dificuldade de operacdo manual de um sistema operado com lentes de
Fresnel, uma posi¢do intermedidria reduz a possibilidade do reator ndo se encontrar dentro do
caminho dos raios de luz ao longo da movimentac¢do do sol, ao passo que manter o reator na
posicdo focal por longos periodos requer um acompanhamento com constante precisdo na

movimentagdo da unidade, ou com um sistema de rastreamento solar bastante acurado.

Figura 4.19 — Contornos de radia¢do incidente e concentragio de Fe?" para: Caso 10
(DL=21,87cm, Q=2,4 L'min’! e 1s=201,25 W'm™>) e Caso 14 (D.=13,5cm, Q=2,4 L'min' e
[s=201,25 W'm™).
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Mesmo com o tubo posicionado nos valores minimos de D;, ainda € possivel obter um
fator de concentragdo de aproximadamente 2 vezes a radiagdo transmitida pela lente. Por
exemplo, considerando a irradiancia solar média utilizada no planejamento (201,25 W-m™), que
inclui os fétons na faixa de comprimento de onda relevante para a actinometria, e levando em
conta que 74% dessa radiagdo ¢ efetivamente transmitida ao sistema (ap6s perdas por absor¢ao
no PMMA e no borossilicato), restam cerca de 148 W'-m™. Com um fator de concentragdo
FCr4p =2, essaradiagdo € concentrada no reator, resultando em uma intensidade média de 296

W-m™ dentro do tubo. Isso representa um aumento de 47% na disponibilidade de fétons para a
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reacdo em relagdo a radiacgdo solar incidente na lente e considerando-se uma média volumétrica
da radiagdo no tubo.

Na Figura 4.20 s3o apresentados os contornos de radiacdo incidente e concentragdo de
Fe®" para trés casos do planejamento que possuem os mesmos niveis intermediarios de vazio
de recirculagdo (Q) e irradidncia solar (/s). Como pode-se observar, a intensidade de radia¢do
no reator atinge niveis extremamente elevados a medida que o tubo € deslocado em dire¢do ao
foco. Os valores mais intensos se concentram proximos a parte superior da parede do reator
onde parte dos raios sofre reflexdo na parede do reator e outra parcela é transmitida para o
interior do reator devido ao efeito de espalhamento ao longo do caminho o6ptico do reator
(diametro do tubo). Ao se observar os contornos de radiag@o incidente na se¢do transversal do
reator é possivel notar valores maximos de aproximadamente 485 W-'m™ 975 W-m™ e 2083
W-m~ para os casos 9, 10 e 15, respectivamente. Nessas regides a taxa de reagdo € maxima e a
parcela de radiagdo que as espécies quimicas recebem se torna maior, com a concentragdo do

produto Fe?* atingindo maiores niveis desde os primeiros 9,5cm de comprimento do tubo.

Figura 4.20 — Contornos de radia¢do incidente e concentrag¢io de Fe*" para: Caso 9 (D;=5,13cm;
0=2,40 L'min’!; Is=201,25 W'm™), Caso 10 (D;=21,87cm; 0=2,40 L'min’!, /=201,25 W'm™)
e Caso 15 (D;=13,50cm; 0=2,40 L'min", /=201,25 W'm™)
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Como pode ser observado, as maiores radiagdes ocorrem na parte superior da parede do

tubo. Devido a presenga de recirculagdo, faz-se necessario analisar o padrdo do escoamento sob
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os diferentes niveis de vazdo, principalmente nas regides proximas as paredes do tubo. No
planejamento utilizado, as seguintes taxas de vazao foram estudadas de acordo com os limites
operacionais da bomba utilizada: 0,4 L'min’', 0,85 L'min’!, 2,40 L'min’', 3,95 L'min’' e 4,40
L'min’'. Desses valores, os dois primeiros podem ter o escoamento classificado como laminar,
com baixo Reynolds, ao passo que os trés tltimos apresentam escoamentos turbulentos dentro
do reator.

O efeito linear da variavel vazao (Q) calculado para a equacdo de regressdo da
concentragio de Fe?* [(Equac¢do (4.4)] é uma ordem de grandeza menor que os respectivos
efeitos da variavel posi¢do do reator (Dr) e irradiancia solar (Is). Sua pequena contribuicao
frente ao efeito de intensificagdo do campo de radiacdo no interior do reator pode ser
identificada visualmente nas superficies de resposta entdo apresentadas na Figura 4.18, levando
a conclusdo de que, para os niveis considerados no planejamento proposto, a variavel vazao
possui pouca influéncia na formacao de produtos.

Como € possivel observar nos contornos de simulacdo na Figura 4.21, sob baixas vazdes
de recirculacdo (caso 11) a formagdo de produto ja atinge altos niveis a partir dos primeiros 9,5
centimetros do reator tubular ¢ a reagdo se desenvolve principalmente na camada limite que
adquire diversas espessuras de acordo com o tipo do escoamento. Em baixas vazdes, as espécies
quimicas presentes na solu¢ao se deslocam mais lentamente ao longo do comprimento do tubo,
com altos tempos de residéncia e, portanto, adquirem uma dose mais elevada de radiacdo o que
eleva a conversao.

Destaca-se ainda que apesar da radiacdo incidir com maior intensidade na parte superior
do tubo vindo da lente, todo o reator possui um gradiente de radia¢do que alimenta a reacao de
conversdo dos ions Fe**. Esse fato associado ao efeito das forgas viscosas no escoamento
proximo a parede do reator faz com que também haja um gradiente de concentragdo na parte

inferior do tubo, ainda que de menor intensidade que na parte superior.
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Figura 4.21 — Contornos de radiagdo incidente e concentragio de Fe*" para: Caso 11
(Dr=13.50cm; 0=0,4 L'min"; 1=201,25 W'm™), Caso 12 (D;=13,50cm; O= 4,40 L'min’',
1s=201,25 W'm™) e Caso 15 (D;=13,50cm; 0=2,40 L'min"!. /=201,25 W'm™)
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Para demonstrar a relag@o entre o comportamento dos escoamentos laminar e turbulento
e a formacdo de produtos, na Figura 4.22 e na Figura 4.23 s3o apresentadas as velocidades e as
concentragdes de Fe?" ao longo do comprimento radial do reator em linhas transversais
posicionadas nos comprimentos 9,5cm, 19cm, e 28,5cm. Observando-se os perfis de velocidade
¢ possivel notar o comportamento tipico do escoamento no interior tubo, com o crescimento da
camada limite e a formagdo de um perfil de velocidade desenvolvido na posi¢do 28,5 cm, sendo
que para o escoamento laminar (Caso 11) essas caracteristicas sdo mais proeminentes que para
o escoamento turbulento (Caso 12), caracterizado por velocidades semelhantes na regido central
do eixo radial e uma queda abrupta de velocidade proximo a parede devido aos fortes efeitos
das forgas viscosas.

Os resultados indicam, portanto, que uma possivel configuragdo ideal reside na
operagdo com tubos de menor didmetro, posicionados na linha focal da lente e com baixas
vazdes de operagdo, porém alguns desafios como elevada perda de carga, resisténcia do tubo a
pressdo de operacdo e aumento de temperatura precisam ser levados em consideracdo
dependendo do tipo de processo que se deseja conduzir com essa unidade (desinfecgdo,

fotocatalise etc.).
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No escoamento laminar caracteristico do Caso 11 (Figura 4.22), observa-se que a reacio
ocorre de forma mais acentuada na camada limite viscosa em compara¢do com o escoamento
turbulento do Caso 12 (Figura 4.23) e a medida que se aproxima do centro do escoamento as
concentragdes de produto da fotorreagdo sdo rapidamente diluidas como € possivel notar nos
contornos da Figura 4.21 em que os gradientes de concentragdo no centro do tubo para os Casos
12 e 15 apresentam apenas dois niveis em comparacdo com os diversos niveis no gradiente
observado no Caso 11. Dessa forma, acredita-se que o baixo efeito da vazao de recirculagdo na
resposta concentragdo Cre2+ decorra da combinacdo entre a pequena faixa de vazdes analisada
e a boa dilui¢do de reagentes e produtos causada pelos escoamentos turbulentos (vazdes maiores
que 0,85 L'min’! no planejamento), evitando a deplegdo total da concentragio de reagentes no

topo do reator tubular durante sua circulag@o no reator tubular.

Figura 4.22 — Velocidades de escoamento e concentragdo de Fe*" versus posi¢do radial nas
linhas transversais ao longo do reator para o Caso 11 (D;=13.50cm; 0=0,4 L'min’!, [&=201,25

W-'m?). Eixo Y corresponde ao eixo vertical em dire¢do a lente de Fresnel.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Figura 4.23 — Velocidades de escoamento e concentragdo de Fe?" versus posigdo radial nas
linhas transversais ao longo do reator para o Caso 12 (D;=13,50cm; O= 4,40 L'min"!, [&=201,25

W-'m™?). Eixo Y corresponde ao eixo vertical em dire¢do a lente de Fresnel.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

De maneira geral pode-se concluir que tanto o sistema concentrador com lente de
Fresnel pontual quanto o linear desenvolvidos neste trabalho apresentaram grande potencial de
aplicagdo em processos de desinfec¢do suportados por radiagdo solar, ou de qualquer processo
fotoxidativo que demande altas doses de radiagio como agente motor. E importante ressaltar
que toda a analise de caracterizag¢do do sistema tomou por base a reagdo de actinometria com
ferrioxalato de potassio, mas espera-se que os efeitos aqui observados e quantificados se
apliquem a outras cinéticas que tenham o termo de radiagdo modelado de forma explicita tal
qual o modelo aqui utilizado.

Uma vez caracterizados, os sistemas podem ser estudados com a aplicagdo especifica
para a desinfec¢do solar de 4gua contaminada. A cinética de desinfec¢do bacteriana estudada
de forma numérica nestes sistemas concentradores apresenta um grau de complexidade muito
maior que a cinética de actinometria, porém, como ¢ apresentado na secdo a seguir, 0s
comportamentos identificados nas diferentes operagdes com os concentradores tipo Fresnel

tendem a ser mantidos.
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4.4 Cinética de inativacio bacteriana

Nessa secao sdo apresentados os resultados da reprodugdo do modelo computacional de
Garcia-Gil et al. (2019) que aplica a cinética mecanicista da desinfeccao solar da agua
contaminada por E. coli baseada na modelagem das espécies de oxigénio reativas (ROS)
desenvolvida por Castro-Alférez et al. (2017a). Em seguida sdo apresentados e discutidos os
resultados da aplicacdo de tal modelo nos sistemas concentradores Fresnel estudados,
avaliando-se sua performance frente a algumas condi¢des operacionais relevantes para a SODIS
e entendendo como ocorre a cinética de desinfeccao nesses sistemas com base no modelo

utilizado.

4.4.1 Reproducio do modelo computacional de Garcia-Gil et al. (2019)

Para verificar a adequacdo da UDF de cinética de desinfeccao desenvolvida e
apresentada no Apéndice A.6 foram comparados os resultados de radiacdo incidente e
concentragdo de bactéria em relagdo ao tempo de simulagdo entre o modelo desenvolvido e o
apresentado pelos autores. Devido ao impacto da radiagcdo do perfil de escoamento na cinética
de reagdo foi necessario dividir a reprodu¢ao do modelo em duas etapas sendo a primeira a
reproducdo dos campos de radiagdo e velocidades, e a segunda a cinética em si. Vale a pena
reforgar que os valores de radiagdo incidente na unidade de tratamento sdo constantes ao longo
de todo o processo de desinfec¢do, fato pelo qual o campo de radiagdes foi simulado em estado
estaciondrio e a influéncia negligenciavel da concentragdo de microrganismos no escoamento
fez com que a fisica pudesse ser totalmente desacoplada através da simulagdo individual do
transporte de movimento, transporte de radia¢do e transporte de massa, de forma similar a
metodologia aplicada nas simulag¢des de actinometria.

Como ¢ possivel observar na Figura 4.24 e Figura 4.25,contornos de radiagdo e
velocidade similares aos verificados pelos autores foram obtidos no mesmo plano analisado,
para uma radiacio UVA incidente de 16,4 W-m™ na érea de coleta do reator. Ao se analisar a
radiacdo média no interior do reator para uma radiagio UVA incidente de 18,6 W'm™, o valor
obtido de 49,84 W-'m™ é bastante proximo dos 50,09 W-m™ observado pelos autores (0,5% de
diferenga), para uma simulagcdo com os mesmos parametros de entrada.

O modelo de concentrador parabdlico composto empregado pelos autores apresenta dois
pontos focais para uma radiacao incidente perpendicular a area de coleta, e dessa forma distribui

de forma homogénea a radiacdo concentrada ao longo do reator tubular. No contorno obtido
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através da reproducdo do modelo (Figura 4.24b) pode-se observar a predominancia de
contornos na faixa entre 40 W-m2e 60 W'm™, o que resultou na radiagdo média de 49,84 W'm"
2 obtida ao longo do reator. J4 o perfil de velocidades obtidos na reprodugio do modelo (Figura
4.25b) apresentou 0 mesmo comportamento para o desenvolvimento do escoamento na vazao

de 12,12 L'min"' empregada pelos autores.

Figura 4.24 — Contornos de radiagdo incidente: a) Resultado reportado por Garcia-Gil et al.

(2019); b) resultado obtido na reproduc¢do do modelo
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Figura 4.25 — Contornos de velocidade: a) Resultado reportado por Garcia-Gil et al. (2019); b)

resultado obtido na reprodug¢do do modelo

contour-1
Velocity Magnitude

0.00 0.05 0.09 0.14 0.18 024 0.28 0.33 038 043 047

[mis]

Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Com relagdo a cinética de desinfeccdo, os resultados obtidos revelaram-se também
muito similares aos obtidos por Garcia-Gil et al. (2019), com um pequeno desvio observado
apenas para a maior intensidade de radiacdo incidente simulada. O grafico apresentado na

Figura 4.26 mostra um compilado dos resultados obtidos nas simula¢des de reproducdo do
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modelo cinético em comparag@o com os resultados reportados por Garcia-Gil et al. (2019). De
maneira geral, os tempos de desinfec¢do até atingir o limite de deteccdo de bactérias vidveis
definido pelos autores (12,24 CFU.mL™") foram exatamente iguais e o inico desvio consideravel
observado foi para a cinética de desinfecc¢do sob 24,8 W-m™ de radiacdo incidente. Entretanto,
a diferenca de tempo para se atingir o limite de detec¢do foi de aproximadamente 3 minutos em
relacdo ao resultado numérico dos autores. Esse desvio pode estar atrelado a diferenca entre os
tamanhos de malha desta reprodugdo em relagdo ao trabalho dos autores combinada com a
maior intensidade luminosa no interior do reator e que gera maiores taxas de reacdo dificultando
a convergéncia do modelo e aumentando o erro numérico associado. Porém, é interessante
observar que os resultados da simulacdo de reproducdo ainda apresentam uma boa

representatividade dos dados experimentais dos autores.

Figura 4.26 — Curva de desinfec¢do de E.coli para diferentes radiagdes incidentes no CPC de

Garcia-Gil et al. (2019).
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.
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Um ponto importante na consideracdo desse modelo sdo as limitagdes associadas a sua
aplicacdo. O modelo foi originalmente desenvolvido por Castro-Alférez et al. (2017a)
estimando-se todas as constantes £ com experimentos sob radiacdes UVA incidentes na faixa
de 25 W'm2a 50 W'm™, em um reator batelada agitado de 700 mL. Garcia-Gil et al. (2019)
expandiram esse range de aplica¢do ao utilizar o modelo no sistema CPC e valida-lo sob
intensidades de radiacao mais elevadas dentro do reator. Outro ponto importante ¢ que o modelo
utilizado tanto no trabalho de referéncia quanto nesta tese considera uma matriz de dgua ideal,
ou seja, com auséncia de solidos suspensos e baixa turbidez e ndo leva em conta o efeito
sinérgico entre a atividade das espécies ROS no interior da célula e temperaturas acima de 40°C
na agua resultante pela concentragdo de luz. Sabe-se que o efeito sinérgico da combinagao
destes dois fendmenos € responsavel por reduzir ainda mais o tempo de exposi¢ao necessario
para desinfeccdo da agua, porém as vazdes e tempos de exposicdo empregados pelos autores
ndo permitiram o aumento da temperatura de forma consideravel na dgua. Tais ponderagdes
também foram feitas ao se considerar a aplicacdo deste modelo nos ensaios numéricos com as
lentes de Fresnel neste presente estudo.

Apesar das pequenas diferencas notadas na modelagem de reprodug¢do com o trabalho
de referéncia e das limitagdes existentes no modelo, pode-se concluir que o modelo cinético de
Castro-Alférez et al. (2017a) foi implementado com sucesso e apresenta um potencial de
aplicacdo nos sistemas concentradores com lentes de Fresnel para predizer a performance de
desinfec¢do de dguas contaminas com E. coli. Apesar de considerar caracteristicas opticas
ideais em uma amostra de agua contaminada (ou seja, baixa turbidez e presenga de outras
particulas orgénicas além da bactéria), o modelo ¢ capaz de predizer com bastante eficiéncia a
performance de desinfec¢do e possibilita a investigagdo de variagdes de reatores com

caracteristicas similares aos acima mencionados.

4.4.2 Desempenho do sistema concentrador com lente de Fresnel pontual na desinfeccao

de E.coli

Para verificar o desempenho do sistema concentrador com lente de Fresnel pontual na
desinfecgdo solar da agua, o caso 3 do planejamento fatorial que forneceu a maior conversao
na reacao de actinometria foi selecionado: Volume (Vr) = 15 mL ¢ Posi¢ao (Dr) = 13,50 cm.
Esse caso foi simulado com a substituicio da reagdo de actinometria pela cinética de

desinfeccao (Apéndice F) e foram monitoradas as cinéticas das 4 principais espécies quimicas
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envolvidas na reagdo: bactéria, catalase (CAT), superoxido dismutase (SOD) e perdxido de
hidrogénio (H203).

Em relagdo ao comportamento numérico da simulagdo, observou-se uma dificuldade na
convergéncia do modelo para esse sistema, o que resultou na necessidade de se reduzir
inicialmente o passo de tempo do calculo para 0,01 segundo, e foi aumentado gradativamente
a medida que a solucdo das equagdes de transporte de massa e reagdes iam convergindo.
Acredita-se que essa dificuldade se da principalmente pelos maiores gradientes de radiagdo
dentro do reator através do uso da lente de Fresnel, pela situacao de fluido estagnado nesse
sistema batelada e devido a maior complexidade do mecanismo de desinfeccdo em relacdo a
reacdo de primeira ordem estudada previamente nos ensaios com actinometria.

A simulagdo da desinfecgdo sem a lente de Fresnel, na qual o mesmo valor de radiagao
foi distribuido igualmente ao longo do reator, ndo apresentou tal dificuldade de convergéncia.
Isso ¢ um indicativo de que os altos gradientes de radiagdo gerados dentro do reator quando do
uso da lente de Fresnel demandam um maior cuidado na modelagem de cinéticas complexas,
em que a taxa de uma reacdo depende da concentragdo de uma espécie que esta sendo
consumida em duas ou mais reagoes simultaneamente.

Na Figura 4.27 mostram-se os contornos de radiagdo UV A na simulagdo realizada. Para
esta simulagdo foi observado o mesmo perfil de concentracio de luz que o apresentado
anteriormente na Figura 4.17 para o posicionamento do reator no ponto focal, porém neste caso
apenas a parcela UVA transmitida pela lente foi simulada devido a sua relevancia para o modelo
cinético utilizado. Conforme observado na secdo 4.3.1, na regido focal da lente um intenso
gradiente de radiacdo ¢ gerado dentro do reator, e este gradiente tende a aumentar com o
aumento do volume do frasco. Por sua vez, a presenga de zonas com baixa radiacao dentro do
reator (valores proximos de 10 W'm™?) pode apresentar um impacto significativo na cinética de
desinfec¢do estudada e para entender melhor a dindmica da reducdo de bactérias dentro do
frasco foram analisadas também as varia¢des temporais da concentracao de bactéria, catalase,

superoxido dismutase e peroxido de hidrogénio e os respectivos contornos de simulagao.
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Figura 4.27 — Contornos de radiagdo UVA incidente no reator (frasco) na simulagdo com a lente

de Fresnel pontual
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Na Figura 4.28 apresentam-se os resultados obtidos na simulagdo da desinfec¢do da
agua contida no frasco de 15 mL com e sem o auxilio da lente de Fresnel pontual. E possivel
observar na Figura 4.28a que a introducdo da lente de Fresnel pontual promoveu uma aceleragdo
consideravel na inativagdo da E. coli em comparagdo a configuracdo SODIS convencional. A
curva associada a lente apresenta uma redu¢do mais rapida na concentragdo bacteriana logo nos
primeiros minutos, que pode ser explicada pela rapida desativa¢do da enzima catalase enquanto
a superoxido dismutase € relativamente mais estavel (Figura 4.28b e Figura 4.28c). Ambos os
comportamentos apresentam um alinhamento com as equagdes de fotoinativagdo e os resultados
experimentais utilizados no desenvolvimento do modelo (CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a).
A redugdo acentuada da catalase compromete a regulacdo da concentragdo de H>O» dentro da
célula permitindo seu acumulo progressivo como demonstrado no grafico da Figura 4.28d.

O actimulo de peroxido de hidrogénio € mais pronunciado na simulagdo com a lente.
Essa tendéncia também era esperada, ja que a degradacdo da catalase compromete a remogao
do peroxido, fazendo com que ele atue como precursor em reagdes de Fenton que geram o
radical hidroxila (OH"). A lente intensifica essa dindmica ao aumentar a taxa volumétrica local
de absor¢do de fotons, el,r, na Equagdo (2.6). Com mais ROS presentes na célula,

especialmente OH™ e H20», a taxa de dano estrutural a célula aumenta. Esse ciclo de inativagio
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enzimdtica e geragdo de oxidantes ¢ capturado com consisténcia pelo modelo em ambas as

simulagoes.
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Figura 4.28 — Cinética de desinfeccdo de dgua contaminada por E.coli para irradiagdo com e sem lente de Fresnel: a) concentragdo de E.coli; b)

concentragdo de catalase; c¢) concentragdo de superdxido dismutase; d) acumulo de peréxido de hidrogénio.
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Entretanto, percebe-se uma diferen¢a no comportamento geral da curva de cinética com
a lente de Fresnel em relagdo & SODIS convencional. E possivel observar a redugéo da taxa de
reacao de desinfec¢do ainda a partir dos primeiros 2 minutos de simulacao (Figura 4.28a). Como
o modelo utilizado ndo contempla taxas de recrescimento bacteriano, uma possivel justificativa
para esse comportamento em forma de “cauda” reside na distribuicdo heterogénea de luz dentro
do reator associada a rapida inativa¢do da catalase nos pontos de maior radia¢ao do gradiente
gerado.

Para dar suporte a essa analise, da Figura 4.29 a Figura 4.32 sdo apresentados os
contornos de concentragdo das quatro principais espécies envolvidas no modelo cinético em
trés instantes diferentes. Ao se observar esses contornos e comparar com a radiagdo apresentada
na Figura 4.27 ¢ possivel notar que nas regides periféricas do reator h4d uma maior concentracao
das espécies porém, devido a sua alta sensibilidade, a catalase apresenta um gradiente de
concentragdo mais intenso com um alto indice de inativagao no centro do frasco, ao passo que
em regides proximas a tampa do reator e que recebem menos luz (valores proximos da radiagao
transmitida pela lente de 10 W'm™) certos niveis de catalase ainda se fazem presentes, levando
a uma taxa de desinfec¢do bacteriana menor.

A configuragdo do reator também contribui para a manutencdo da heterogeneidade na
concentragdo de bactérias na agua. O frasco utilizado foi modelado completamente cheio com
o fluido permanecendo estagnado em seu interior € como forma de simplificacdo do modelo de
radiacdo a temperatura do sistema foi suprimida dos célculos, portanto um movimento de
convecgdo natural através do aumento de temperatura ndo € representado, o que impede a
homogeneizacao das zonas de exposi¢do. Essa distribuicdo desigual cria cinéticas locais
distintas, com trechos do sistema atingindo rapidamente niveis criticos de espécies reativas de
oxigénio (ROS) e outros operando sob condi¢des subdtimas. A curva global (Figura 4.28a) €,
portanto, a soma dessas cinéticas regionais, manifestando-se como uma cauda prolongada na
curva de desinfeccdo até que toda a populagdo de E. coli seja exposta a doses de radiagao

eficazes.
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Figura 4.29 — Contornos de concentragdo de catalase em trés diferentes instantes da simulag¢do

com a lente de Fresnel.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Figura 4.30 — Contornos de concentragdo de superoxido dismutase em trés diferentes instantes
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Figura 4.31 — Contornos de concentragdo de peroxido de hidrogénio em trés diferentes instantes

da simulag¢do com a lente de Fresnel.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.



CAPITULO 4 - RESULTADOS E DISCUSSAO | 136

Figura 4.32 — Contornos de concentragdo de E. coli em trés diferentes instantes da simula¢do

com a lente de Fresnel.
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Apesar da diferenca entre as cinéticas, com a desinfec¢do apresentando um grau de
complexidade maior que a actinometria, os resultados aqui discutidos corroboram o que foi
evidenciado no planejamento fatorial apresentado na se¢do 4.3. A operagdo com lentes de
Fresnel pontuais mostra alto potencial de intensificacdo do processo SODIS, especialmente pela
capacidade de concentrar a irradiancia UVA em regides especificas do reator. No entanto, esse
ganho de intensidade oOptica pode vir acompanhado de uma reduc¢do da uniformidade da
distribui¢do de luz no interior do frasco, como mostrado através do indice de uniformidade na
secdo 4.3.1, especialmente quando o volume do reator ¢ aumentado. Esses efeitos opostos
exigem cautela: enquanto a aproximagao do frasco da regido focal aumenta a irradiancia 1til, o
volume adicional dificulta a propagagdo uniforme da radiacdo, podendo comprometer a
eficiéncia cinética global do ponto de vista do modelo de desinfec¢do baseado na geragdo de
ROS e inibi¢do da catalase e superdxido dismutase, que ndo considera o efeito sinérgico do
aumento da temperatura.

Além disso, deve-se considerar que o efeito térmico local devido a concentracdo de raios
realizada pela lente pode causar aumento de temperatura na parede do reator, que pode ser um
frasco de vidro ou uma garrafa plastica. Esse aquecimento localizado ndo apenas impacta a
cinética microbiologica potencializando a sinergia UV, mas também pode atingir niveis criticos
de temperatura capazes de danificar o material do reator. Assim, o posicionamento ideal do
reator ao longo do comprimento focal da lente deve ser definido com base nos niveis de radiagdo
solar e nebulosidade, dado que posi¢des intermediarias podem representar um ponto de
equilibrio entre intensidade e distribui¢do da luz e do calor. Esse controle operacional é

essencial para garantir tanto a eficacia da desinfec¢@o quanto a integridade fisica do sistema.
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Embora existam poucos estudos dedicados a caracterizar os efeitos Opticos e térmicos
de lentes de Fresnel aplicadas a desinfec¢do solar (SODIS), alguns trabalhos experimentais
como o conduzido por Awad (2012) oferecem observagdes que podem ser comparadas aos
resultados obtidos neste estudo por meio de simulagdes CFD. Ainda que a escala dos sistemas
seja distinta, com a autora utilizando garrafas PET de até 2L sob uma lente de grandes

dimensdes (0,9m x 0,6m) irradiada por radiacdo solar superior a 10W-m™

, enquanto este
trabalho considera um frasco de 15 mL posicionado sob foco pontual de 13,5cm x 13,5cm e
radiacdo de 10 W-m™, observa-se convergéncia qualitativa em fendmenos cinéticos e espaciais.
Em ambos os sistemas, a aplicacdo de radiagao solar concentrada sobre fluido estagnado revela
desafios associados a distribui¢do ndo uniforme da irradiancia. Os contornos simulados aqui
mostram acimulo de irradidncia superior a 600 W-m™ na zona inferior do frasco, promovendo
inativagdo acelerada de E. coli, ao passo que regides proximas a tampa opaca mantém
concentragdes residuais mais altas por mais tempo, comportamento que se manifesta como uma
“cauda” na curva de cinética da Figura 4.28a. Esse comportamento ¢ compativel com os dados
de Awad (2012), que apontam uma desinfeccdo acelerada (redugdo de 5 log em
aproximadamente 23 min) associada ao rapido aquecimento e intensificagao da luz solar.

No entanto, enquanto Awad (2012) observa que volumes maiores retardam o
aquecimento do sistema e, consequentemente, a cinética de desinfec¢do, o modelo apresentado
neste estudo ndo considera diretamente os efeitos térmicos — sendo focado apenas nos
mecanismos fotoquimicos de geragcdo de espécies reativas de oxigénio. Essa distin¢do permite
isolar o papel da irradiancia na degradagdo enzimatica e na inativacao bacteriana, mas ressalta
a necessidade de incorporar dependéncias térmicas em etapas futuras de modelagem de SODIS
auxiliada por lentes de Fresnel pontuais em sistemas batelada, caso se deseje reproduzir a
sinergia UV-temperatura descrita em experimentos reais. Sabe-se que o aumento da
temperatura da 4gua, mesmo que moderado (30 a 55 °C), decorrente da absorcao da radiacdo
pelas superficies da garrafa e seu entorno, desestabiliza a membrana, altera proteinas celulares
e reduz a atividade enzimatica protetora (CAT e SOD), tornando as células mais vulneraveis a
acdo das espécies reativas de oxigénio geradas pela luz UV (CASTRO-ALFEREZ et al.,
2017b). No entanto, no que tange a fluidodindmica computacional, sua modelagem requer
maiores esforcos computacionais relacionados ao carater transiente do aquecimento do fluido

e a implementa¢do de modelos de reacao que contabilizem o efeito da temperatura.
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4.4.3 Desempenho do sistema concentrador com lente de Fresnel linear na desinfeccao de

E.coli

Como observado na secao anterior, a lente de Fresnel pontual possui um alto poder de
concentracao de luz no ponto focal e pode contribuir bastante para a intensificacao do processo
SODIS. No entanto, o tratamento de grandes volumes com esse tipo de lente apresenta como
desafio a garantia de um campo uniforme de radiagdo ao longo do volume e naturalmente ha
uma limitacdo de volume por batelada. Para tentar sobrepor essa limitagao lentes de Fresnel
lineares acopladas a reatores tubulares podem ser uma interessante op¢ao ao se conjugar um
sistema de recirculacdo e tanque de armazenamento.

Dessa forma, para verificar o desempenho do sistema concentrador com lente de Fresnel
linear na desinfec¢do solar da 4gua, o nivel mais alto da varidvel posi¢cdo do reator (D) do
planejamento composto central realizado (secdo 4.3.2) foi selecionado devido a sua capacidade
de fornecer a maior radiacdo média dentro do reator e, portanto, conversao, nas simula¢des e
experimentos de actinometria realizados. Para essas simulagdes de desinfeccao foi selecionada
uma radiacdo UVA incidente de 35 W'm, maior que nas simulagdes com a lente pontual uma
vez que nos experimentos de actinometria ndo se observaram aumentos significativos na
temperatura da agua devido a recircula¢do de agua na unidade que possam levar a interagdo
sinérgica da temperatura com a radiagdo UV na SODIS. O efeito decorrente do uso de uma
lente linear constituida de PMMA-UYV foi investigado adicionalmente € comparagdes com um
concentrador parabolico composto (CPC) e diferentes vazdes de recirculagdo também foram
realizadas. Para diminuir o tempo de processamento das simulagdes o volume total tratado foi
de 1L.

Os resultados obtidos para o sistema com lente de Fresnel linear em presenca de
recirculacdo da dgua confirmam a intensificacdo da cinética de desinfec¢do em comparagdo
com o sistema batelada de lente de Fresnel pontual analisado anteriormente. As curvas de
concentracdo de CAT, SOD e H:0: (Figura 4.33b, Figura 4.33¢c e Figura 4.33d) reiteram a
relagdo direta entre irradiancia UVA, degradagdo enzimatica e acimulo de espécies reativas de
oxigénio no modelo adotado. A lente PMMA-UYV se destacou com maior taxa de inativacao
enzimatica e geracao de H20-, impulsionando a eficiéncia microbioldgica do sistema; ao passo
que o CPC apresentou desempenho intermedidrio compativel com sua irradiancia
homogeneamente distribuida no reator, mas de menor intensidade que a lente PMMA-UV,
enquanto a lente PMMA comum teve efeito limitado devido a baixa transmitancia espectral.

Esses comportamentos podem ser observados também nos contornos de radiagdo e
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concentragdo de bactéria para um determinado instante de tempo da reacdo e apresentados na
Figura 4.34.

Conforme pode ser observado na Figura 4.33, a lente PMMA-UV proporcionou a
inativacao mais rapida da populagdo de E. coli, levando a uma reducao de 5 log em menos de
15 minutos. A lente PMMA comum por sua vez apresentou desempenho inferior devido a sua
menor transmitancia de fotons na faixa UVA, o que limitou a geragdo de espécies reativas de
oxigénio (ROS). J& o concentrador parabolico composto (CPC) demonstrou uma eficiéncia
intermediaria e um desempenho compativel com o que foi obtido por Garcia-Gil et al. (2019),
especialmente em relagdo a uniformidade da distribuicdo da luz dentro do reator. Pode-se
destacar também que para as condi¢des simuladas com a lente de Fresnel PMMA-UV nao
houve o mesmo comportamento de cauda na cinética de inativagdo da E. coli que antes fora
observado na simulagdo do sistema batelada com lente pontual. Essa constatagdo corrobora a
premissa de que a utilizagdo de recirculagdo promove uma renovagao continua das espécies na
zona de radiacdo mais intensa do reator e reduz o tempo de permanéncia de microrganismos

em regides de baixa exposi¢do luminosa.
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Figura 4.33 — Cinética de desinfec¢do de 4gua contaminada por E.coli para irradiacdo com diferentes tipos de concentrador solar sob irradiacao de

35W'm2 e vazio de recirculacdo de 12,12 L'min’': a) concentragiio de E.coli; b) concentracio de catalase; ¢) concentragdo de superoxido dismutase;

d) acimulo de peroxido de hidrogénio.
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Figura 4.34 — Contornos de radiagdo incidente e concentragdo de E. coli nos primeiros 5

minutos de irradiacdo: Lente PMMA-UV, CPC, Lente PMMA.
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Com base nos resultados apresentados na Figura 4.35 referentes as simulagdes com
diferentes vazdes de recirculagdo no sistema com lente de Fresnel PMMA-UV, ¢ possivel
observar que os perfis de inativacdo da E. coli e degradacdo enzimética se mantém bastante
semelhantes entre os cendrios testados. A eficiéncia de desinfecgdo ndo apresentou
sensibilidade relevante a variagdo da vazdo dentro da faixa estudada, corroborando os
resultados obtidos previamente via actinometria durante o planejamento composto central
apresentado na se¢do 4.3.2. Isso indica que, para valores entre 0,85 L'min™! e 3,95 L'min’!, o

sistema opera em uma zona de estabilidade, onde o tempo total de exposi¢do acumulada é

aproximadamente equivalente.
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Figura 4.35 — Cinética de desinfec¢do de 4gua contaminada por E.coli com lente de Fresnel linear UV sob irradiagio de 35 W'm™ e diferentes

vazdes de operagdo: a) concentragdo de E.coli; b) concentragdo de catalase; ¢) concentracdo de superdxido dismutase; d) acumulo de peroxido de

hidrogénio.
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Apesar da eficiéncia de desinfec¢do final ter se mantido semelhante para todas as vazdes
estudadas, observa-se que as vazdes média e alta apresentaram um tempo ligeiramente menor
para atingir a reducdo de 5 log. Esse comportamento pode estar relacionado ao aumento da
turbuléncia e a melhora na mistura local do fluido, que favorecem a renovagdo das espécies na
zona de maior radiagdo. A analise da Figura 4.36 mostra que o aumento da vazio intensifica a
tensdo de cisalhamento na parede do reator favorecendo o transporte convectivo de bactérias
na zona de maior radiagcdo. Na vazdo mais baixa, predominam zonas de estagnacdo ao longo
das paredes do reator, com menor renovagdo local de espécies. Ja a vazdo mais alta exibe perfil
turbulento bem desenvolvido, com tensdo de cisalhamento elevada e circulagio eficiente das

espécies, o que pode explicar a leve redugdo no tempo total de inativacdo observada.

b) vazdo média, ¢) vazio alta.

Figura 4.36 — Contornos de tensdo de cisalhamento na parede do reator tubular: a) vazdo baixa,
a) | P c) ’ \
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Fonte: elaborado pelo proprio autor.

Por outro lado, o grafico de conversdo por passe (Figura 4.37) mostra que vazdes mais
baixas proporcionam maiores taxas de conversao por unidade de volume a cada passe no reator.
Este comportamento decorre diretamente do maior tempo de residéncia das bactérias na zona
de maior radiacdo. Em vazdes elevadas, o tempo de exposi¢do por passe € reduzido, o que limita
a formagdo de espécies reativas e a degradagdo enzimatica imediata. No entanto, como o
sistema opera em recirculacdo e o volume total do tanque simulado ¢ pequeno (1L), as
repeti¢des sucessivas de irradiacdo compensam essa limitacdo. Esse fato somado ao efeito da
turbuléncia e tensdo de cisalhamento descrito anteriormente revela um equilibrio dinamico
entre eficiéncia instantanea e desempenho acumulado nesta unidade concentradora com lente

de Fresnel linear.
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Figura 4.37 — Conversao por passe no reator de acordo com a vazao de recirculagao.
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A conversao por passe destaca o efeito imediato de uma unica passagem pelo reator,
favorecendo vazoes menores que aumentam o tempo de residéncia das bactérias que escoam
em regides proximas do foco maximizando a desinfec¢do. Por outro lado, a analise dos
contornos de tensao de cisalhamento evidencia o efeito da turbuléncia, em que vazdes maiores
promovem uma mistura eficiente e transporte convectivo aprimorado das espécies proximo a
parede e na regido do foco, possibilitando que mais bactérias recebam doses de radiagdo a cada
passe e evitando a saturagdo de uma determinada regido do escoamento. Dessa forma, enquanto
vazoes baixas garantem maior eficicia por passe, vazdes mais altas e escoamentos turbulentos
otimizam a circulag@o e a mistura das espécies, resultando em um desempenho final semelhante
ou até mesmo levemente superior.

E fundamental destacar que essas observacdes sdo realizadas exclusivamente para a
faixa de vazdes analisadas (0,85 L'min™! a 3,95 L'min™"). Como pode ser observado na Figura
4.33, o tempo para se atingir uma reducdo de 5 log na concentragdo de E. coli com a lente
PMMA-UV para um mesmo volume de 4gua (IL) e vazdo de 12,12 L'min' é de
aproximadamente 13 minutos, bastante superior aos observados com as trés vazdes analisadas.
Isso evidencia a importancia de um correto dimensionamento da vazdo em novos tipos de
unidade de tratamento solar de agua que fazem uso de concentradores e bombas para
recirculacao.

Adicionalmente, ¢ importante ressaltar que o modelo computacional adotado ndo

contempla mecanismos de recrescimento bacteriano no tanque de armazenamento, fator que
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pode possivelmente ser irrelevante nas condi¢des simuladas deste trabalho, com um baixo
tempo espacial do fluido no tanque (2,98 segundos) e, portanto, a elevada frequéncia de
recirculacdo. Esse cenario simplificado € coerente com o objetivo de isolar o impacto da
radiacdo UVA sobre os mecanismos fotoquimicos de inativagdo. Entretanto, ¢ importante
destacar que, caso o volume do reservatério fosse ampliado, o tempo entre cada ciclo de
irradiacdo aumentaria e a taxa de recrescimento bacteriano poderia se tornar significativa, e
impactar diretamente a eficiéncia do sistema. Nessa situagdo, a capacidade do sistema de
compensar conversdes mais baixas por passe dependeria do equilibrio entre tempo de residéncia
no reator tubular, nimero de passes (irradiagdes sucessivas em série) e controle da proliferagao

microbiana, exigindo ajustes no modelo e no design do sistema.
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CAPITULO 5 - CONCLUSOES E SUGESTOES

Com base nos objetivos principais deste trabalho e resultados obtidos, as principais

conclusdes podem ser levantadas.

5.1 Conclusdes

Levando em consideragdo os objetivos principais deste trabalho de projetar e estudar
unidades de tratamento de dgua utilizando concentradores solares do tipo lentes de Fresnel, as
principais conclusdes sdo apresentadas a seguir.

. Duas unidades de tratamento utilizando lentes de Fresnel do tipo pontual e linear
foram desenvolvidas e construidas na Faculdade de Engenharia Quimica da
Universidade Federal de Uberlandia. Os respectivos modelos computacionais
representativos destas unidades foram desenvolvidos e uma nova abordagem hibrida
para reduzir o esforco computacional das simulag¢des de radiag¢do foi criada.
. A comparag¢do entre o desempenho das simula¢des com esta abordagem aplicada
para a lente linear, em relagdo a abordagem convencional com a lente pontual, indica
que o método de importagdo do campo de radiacdo 2D para um dominio 3D pode reduzir
consideravelmente o tempo de simula¢do e o tamanho dos arquivos gerados: tempo
maximo de simulagdo de 22 horas na configuragdo mais refinada para a lente pontual,
versus 27 minutos de simula¢@o na configuragdo mais refinada para a lente linear.
. O método hibrido de simulagdo desenvolvido neste trabalho ¢é valido
considerando-se que a sec¢do transversal da malha computacional do dominio 3D deve
ser idéntica a do dominio 2D ao longo de todo o comprimento do reator, a resposta a ser
importada ndo muda ao longo do comprimento do reator e ndo varia com o tempo. Tais
condi¢des sdo geralmente caracteristicas de unidades com fotorreatores e o método
desenvolvido apresenta grande potencial de viabilizagdo de estudos numéricos que
envolvam a simula¢do de campos de radiagdo em tais equipamentos.

o Um estudo detalhado de independéncia de malha e discretizagdo angular foi

conduzido nos dois modelos criados, variando-se a quantidade de elementos de malha

e niamero divisdes dos angulos de controle do modelo de ordenadas discretas utilizado

para resolug¢do da equagdo de energia. Para o modelo 3D relativo a lente de Fresnel

pontual, 3,6 mm foi o maximo tamanho de elemento da malha calculado como ideal e a

combinagdo de divisdes No= 15 x Ny = 15 apresentou o melhor custo-beneficio. J& para
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o modelo 2D, utilizado para o céalculo da radiagdo concentrada pela lente linear, o
maximo tamanho de elemento permitido pelo estudo foi de 0,9 mm com uma
combinagdo de divisdes Ng= 3 x Ny = 6, enquanto o dominio 3D relativo ao tubo no
qual a radiagao foi importada permitiu a utilizagdo de um minimo de 124735 elementos.
Tais configuracdes eliminaram os efeitos de “false scattering” e “ray effect” nos
resultados das simulagdes de radiagao dos sistemas estudados nessa tese.

. Os modelos computacionais desenvolvidos para simulagdo das unidades de
tratamento foram validados com experimentos de actinometria com ferrioxalato de
potéssio. Os resultados obtidos indicam uma boa capacidade preditiva dos modelos em
relagdo aos campos de radiagdo e velocidade nos reatores analisados, com erros de até
10% na concentracdo final de Fe?", produto da actinometria. Dessa forma, foi possivel
conduzir uma analise de efeitos das variaveis operacionais destas unidades através do
uso destes modelos utilizando-se a reacao de actinometria com ferrioxalato de potassio
como representativa de reagdes fotoativadas que podem ser conduzidas nestes sistemas
concentradores.

o O planejamento fatorial conduzido para o sistema concentrador com lente
pontual permitiu avaliar sistematicamente os efeitos da varidvel volume do reator (V)
e posigao do reator (Dr) sobre a eficiéncia Optica e conversao da reagcdo de actinometria.
Observou-se que menores volumes posicionados no foco fornecem maiores
intensidades de radiagdo no reator conforme o esperado, porém a medida que se aumenta
0 volume uma menor uniformidade no campo de radiacdo dentro do reator ¢ obtida o
que pode impactar a conversdao de reagdes como a desinfec¢dao solar da agua, por
exemplo. Dessa forma, os maiores efeitos na concentracdo de produto e fator de
concentracdo de radiacdo foram observados na variavel Dy.

. Os efeitos da variavel vazao (Q), posi¢ao do reator (D;) e irradiacao solar (/s) na
concentragdo de produto da actinometria foram avaliados através de um PCC realizado
com 16 simulagdes. Os resultados indicaram uma pequena contribui¢do da vazao de
recirculacdo dentro da faixa analisada (0,4 L'min' a 3,95 L'min') e uma forte
dependéncia da resposta em relagdo ao posicionamento do reator e a irradiagdo solar,
em que um posicionamento proéximo da linha focal e maiores intensidades de radiagdo
incidente na unidade promovem uma maior formacao de produtos conforme o esperado

teoricamente pela optica promovida pelas lentes de Fresnel.
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o Através da realizagdo do PCC para a lente de Fresnel linear conclui-se que
mesmo para posicoes intermediarias do reator no caminho 6ptico da lente, a depender
da intensidade de radiacdo solar no momento da operagdo, taxas de reagdo com uma
ordem de grandeza ligeiramente menor que a do posicionamento do reator no foco ainda
sao observadas. Ademais, posicionamentos intermediarios podem evitar a perda do foco
devido a imprecisdes na movimentacao da lente e rastreio do sol e podem ser uma opgao
dependendo do tipo de reagdo conduzida na unidade.

o O modelo cinético de inativagdo de E.coli de aguas contaminadas com base na
geracdo de espécies reativas de oxigénio (ROS) e desativagdo de enzimas de protecdo
dentro da célula foi implementado com sucesso e simulagdes de reprodugao do trabalho
de Garcia-Gil et al. (2019) confirmaram a viabilidade de aplicacdo da UDF desta reagdo
nos modelos computacionais com lente de Fresnel, possibilitando a investigagdo
numérica de tais concentradores alternativos.

o As simulagdes de desinfecgdo de E. coli conduzidas no modelo computacional
da lente pontual mostraram o potencial de intensificacdo da desinfec¢do solar da agua
SODIS através do uso deste tipo de concentrador sob o ponto de vista do modelo
mecanicista utilizado. De acordo com as simulagdes com e sem lente, pode-se esperar a
uma reducao de pelo menos 50% no tempo total de desinfec¢do para se atingir o limite
de deteccao de unidades formadoras de colonia na agua. Destaca-se que, como o modelo
utilizado nao considera os efeitos sinérgicos entre o aumento de temperatura e a radiagao
incidente na célula, esse tempo tende a ser ainda menor principalmente em sistemas com
lente de Fresnel pontual que possem naturalmente essa capacidade de aquecimento
devido ao seu alto potencial concentrador.

o Os resultados de cinética com a lente pontual ainda indicaram que hd uma
relagdo direta entre o comportamento da curva cinética e a distribuicao heterogénea de
radiagdo no interior do reator, sendo que em regides mais periféricas do frasco de agua
a taxa de reacdo de desinfeccdo ¢ menor, o que causa um comportamento de cauda na
curva de desinfecgdo mediante o uso do modelo cinético empregado nesta tese que
desconsidera os efeitos térmicos e taxas de recrescimento bacteriano.

° As simulagdes de desinfeccdo com a lente de Fresnel linear indicam que a
unidade projetada apresenta um grande potencial de aplicagao na SODIS. Um tempo de
desinfeccdo de 1L de dgua de aproximadamente 13 minutos foi obtido modelando-se

uma lente de Fresnel PMMA UV sob irradiagio UVA de 35 W'm™, tempo este menor
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que o demandado por um concentrador parabdlico composto (18 minutos) e uma lente
de Fresnel PMMA convencional (32 minutos). Entretanto, destaca-se que em ambos os
casos as lentes de Fresnel foram capazes de reduzir a duracdo do processo de
desinfeccao consideravelmente em relagao ao tempo da SODIS convencional, estimado
em mais de 2 horas para um volume de 1 L de acordo com a literatura.

. Os resultados das simulagoes de diferentes vazdes no sistema concentrador
acoplado a uma lente de Fresnel PMMA UV confirmaram as observagdes realizadas no
planejamento composto central com actinometria de que o efeito da vazdo dentro da
faixa analisada neste estudo ¢ pequeno comparado aos efeitos do posicionamento do
reator e da irradiagdo solar, apresentando tempos totais de desinfecgao muito proéximos
entre si.

o Os resultados também indicaram uma maior conversao por passe no reator para
operagdes de baixa vazdo, que podem estar relacionadas ao maior tempo de residéncia
das bactérias no reator ¢ a uma maior dose de radiagdo acumulada. Entretanto esse
comportamento contrastou com a predicdo de um tempo global de desinfecgdo
ligeiramente menor (30 segundos) para as vazdes média e alta, que pode estar
relacionado a turbuléncia desses regimes de escoamento ¢ a maiores tensdes de
cisalhamento proéximos a parede do reator, principalmente na regido focal da lente,
promovendo uma maior mistura no tubo e fazendo com que mais bactérias estejam

expostas aos altos indices de radiagdo gerados pela lente de Fresnel.

Com base nos resultados obtidos e apresentados neste trabalho pode-se concluir que as
lentes de Fresnel, pontual e linear, apresentam um relevante potencial de aplicacdo em
processos de tratamento solar da 4gua, promovendo um aumento substancial de radiacdo nos
fotorreatores e consequentemente a disponibilidade de fotons para as reagdes fotoativadas. A
metodologia numérica implementada através dos modelos computacionais mostra que a
fluidodinamica computacional pode ser utilizada para a predicdo do desempenho de tais
unidades e guiar projetos e pesquisas que envolvem fotorreatores solares e concentradores

alternativos como as lentes de Fresnel.
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5.2 Sugestdes para trabalhos futuros

A partir dos resultados observados nesta tese podem-se elaborar as sugestdes para
trabalhos futuros descritas a seguir:

. Investigagao numérica e experimental de outras condigdes de operagdo com o

sistema concentrador Fresnel pontual, utilizando-se maiores recipientes de agua, lentes

de maiores dimensodes, e radiagdo solar natural, por exemplo.

o Investigar o efeito do aumento de temperatura promovido pelas lentes de Fresnel

pontuais na SODIS, fazendo proveito da interagdo sinérgica entre temperatura e

radiagdo UVA no processo.

o Estudar experimentalmente a desinfeccdo com a lente de Fresnel linear em

volumes maiores que 1 L para levar em conta o impacto dos mecanismos de reparagao

e recrescimento celular das bactérias quando nao estao sendo irradiadas.

. Ampliar o numero de passes adicionando tubos e lentes lineares em série para

viabilizar o tratamento de grandes volumes de 4gua e verificar a viabilidade da

implementa¢ao de um sistema de rastreamento solar autdnomo para ampliar o intervalo

de exposicao solar didrio.

. Investigar o potencial de desinfeccao de diferentes microrganismos patogénicos

que podem estar presentes na agua, por exemplo, protozoarios e virus.

. Analisar o efeito das lentes de Fresnel pontual e linear no tratamento de aguas

contaminadas com diferentes caracteristicas: turbidez, s6lidos suspensos, € pH.

o Investigar a utilizagdo dos sistemas concentradores Fresnel apresentados neste

trabalho em outros tipos de processos oxidativos avangados além da desinfec¢do solar,

como tratamento de efluentes contaminados com corantes industriais, farmacos,

fotocatalise solar, ou mesmo em processos de conversao e armazenamento de energia e

producao de hidrogénio.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS| 151

REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

ABRAHAM, J. P.; PLOURDE, B. D.; MINKOWYCZ, W. J. Continuous flow solar thermal
pasteurization of drinking water: Methods, devices, microbiology, and analysis. Renewable

Energy, [s.1l.], v. 81, p. 795-803, 2015. ISSN: 18790682, DOI: 10.1016/j.renene.2015.03.086.

ALFEREZ, M. C.; IBANEZ, P. F.; AGUADO, MARIA INMACULADA POLO LOPEZ, J. M.
Kinetic Modelling of the Escherichia Coli. [s.1.]: [s.n.], 2014. ISBN: 9788478347780.

ALMAIJALIL T. A. H. et al. Exploring the Future of Solar Stills: Recent Breakthroughs in
Performance Enhancement. Separation & Purification Reviews, [s.l.], v. 54, n° 2, p. 105-127,

2025. DOI: 10.1080/15422119.2024.2366879.

ALVAREZ-FERNANDEZ, C. et al. Evaluation of microplastics release from solar water
disinfection polyethylene terephthalate and polypropylene containers. Journal of Hazardous

Materials, [s.1.], v. 465, 2024. ISSN: 18733336, DOI: 10.1016/j.jhazmat.2023.133179.

AMIN, M. T.; HAN, M. Y. Roof-harvested rainwater for potable purposes: Application of solar
collector disinfection (SOCO-DIS). Water Research, [s.l.], v. 43, n° 20, p. 5225-5235, 2009.
ISSN: 00431354, DOI: 10.1016/j.watres.2009.08.041.

AMOS, S. A.; DAVEY, K. R.; THOMAS, C. J. A comparison of predictive models for the
combined effect of UV dose and solids concentration on disinfection kinetics of Escherichia

coli for potable water production. Process Safety and Environmental Protection, [s.1.], v. 79, n°

3, p. 174-182,2001. ISSN: 09575820, DOI: 10.1205/09575820150511957.

ANSYS. ANSYS Fluent Theory Guide V. 14.5. ANSYS Inc, [s.1.], 2012.

AWAD, C. Enhancing the Solar Water Disinfection (SODIS) Method Using a Fresnel Lens. -
UC Riverside, 2012.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 152

BAIRD, R. et al. Standard Methods for the Examination of Water and Wastewater. American
Public Health Association, [s.1.], v. 23, 2017. DOI: https://doi.org/10.2105/SMWW.2882.219.

BANDALA, E. R.; ESTRADA, C. Comparison of solar collection geometries for application
to photocatalytic degradation of organic contaminants. Journal of Solar Energy Engineering,
Transactions of the ASME, [s.l.], v. 129, n° 1, p. 22-26, 2007. ISSN: 01996231, DOI:
10.1115/1.2390986.

BIRD, R. E.; HULSTROM, R. L.; LEWIS, L. J. TERRESTRIAL SOLAR SPECTRAL DATA
SETS. Em: Solar Energy. [s.1.]: [s.n.], 1983.

BISCAYNE NATIONAL PARK; CAPE HATTERAS NATIONAL SEASHORE. Fresnel
Lens. 2024. Disponivel em: <https://www.nps.gov/articles/fresnel-lens.htm>. Acesso em:

15/fev./25.

BORDE, P. et al. Community challenges when using large plastic bottles for Solar Energy
Disinfection of Water (SODIS). BMC Public Health, [s.l.], v. 16, n° 1, p. 1-8, 2016. ISSN:
14712458, DOI: 10.1186/s12889-016-3535-6.

BRAUN, A. M.; OLIVEROS, E.; MAURETTE, M. T. Photochemical Technology. Wiley,
[s.1.], 1991. ISBN: 9780471926528.

BURCH, J.; THOMAS, K. E. An overview of water disinfection in developing countries and
the potential for solar thermal water pasteurization. United States: [s.n.], 1998. Disponivel em:

<https://www.osti.gov/biblio/567490>. DOI: 10.2172/567490.

BUXTON, G. V et al. Critical Review of rate constants for reactions of hydrated electrons,
hydrogen atoms and hydroxyl radicals (-OH/-O— in Aqueous Solution. Journal of Physical and



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 153

Chemical Reference Data, [s.l.], v. 17, n° 2, p. 513-886, 1988. ISSN: 0047-2689, DOI:
10.1063/1.555805.

CARVALHO, M. G.; FARIAS, T.; FONTES, P. Predicting Radiative Heat Transfer in
Absorbing, Emitting, and Scattering Media Using the Discrete Transfer Method. Fundamentals
of Radiation Heat Transfer, [s.1.], p. 17-26, 1991.

CASADO, C. Aplicacion de técnicas de fluidodindmica computacional al modelado y
simulacion de reactores fotocataliticos a partir de parametros cinéticos intrinsecos. - URJC,

2017.

CASADO, C., MARUGAN, J., TIMMERS, R., MUNOZ, M., VAN GRIEKEN, R.
Comprehensive multiphysics modeling of photocatalytic processes by computational fluid
dynamics based on intrinsic kinetic parameters determined in a differential photoreactor.
Chemical Engineering Journal, [s.l.], v. 310, p. 368-380, 2017. ISSN: 13858947, DOI:
10.1016/j.cej.2016.07.081.

CASADO, C.; YUNTA, V.; MARUGAN, J. Evaluation of new photochemical systems for
water disinfection by the integration of particle tracking into kinetic models for microbial

inactivation. Journal of Environmental Chemical Engineering, [s.l.], v. 11, n® 5, 2023. ISSN:

22133437, DOI: 10.1016/j.jece.2023.110574.

CASSANO, A. E. et al. Photoreactor Analysis and Design: Fundamentals and Applications.
Em: Ind. Eng. Chem. Res. [s.L.]: [s.n.], 1995. Disponivel em:

<https://pubs.acs.org/sharingguidelines>.

CASTRO-ALFEREZ, M. et al. Mechanistic model of the Escherichia coli inactivation by solar
disinfection based on the photo-generation of internal ROS and the photo-inactivation of
enzymes: CAT and SOD. Chemical Engineering Journal, [s.l.], v. 318, p. 214-223, 2017a.
ISSN: 13858947, DOI: 10.1016/j.cej.2016.06.093.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 154

CASTRO-ALFEREZ, M.; POLO-LOPEZ, M. 1; MARUGAN, J.; FERNANDEZ-IBANEZ, P.
Mechanistic modeling of UV and mild-heat synergistic effect on solar water disinfection.
Chemical Engineering Journal, [s.1.], v. 316, p. 111-120, 2017b. ISSN: 13858947, DOI:
10.1016/j.cej.2017.01.026.

CHAUQUE, B. I. M. et al. Why do low-cost point-of-use water treatment technologies succeed
or fail in combating waterborne diseases in the field? A systematic review. Journal of
Environmental Chemical Engineering, [s.l.], v. 11, n® 5, 2023. ISSN: 22133437, DOI:
10.1016/j.jece.2023.110575.

CHENG, P. Two-Dimensional Radiating Gas Flow by a Moment Method. A/4A4 Journal, [s.1.],
p. 1662-1664, 1964.

CHOONG, W. S.; HO, Z. Y.; BAHAR, R. Solar Desalination Using Fresnel Lens as
Concentrated Solar Power Device: An Experimental Study in Tropical Climate. Frontiers in

Energy Research, [s.1.], v. 8,2020. ISSN: 2296598X, DOI: 10.3389/fenrg.2020.565542.

CHUIL E. H.; RAITHBY, G. D. Computation of Radiant Heat Transfer on a Non-Orthogonal
Mesh Using the Finite-Volume Method. Numerical Heat Transfer, [s.l.], p. 269-288, 1993.

CRAIG, K. J. et al. Finite-volume ray tracing using Computational Fluid Dynamics in linear
focus CSP applications. Applied Energy, [s.l.], v. 183, p. 241-256, 2016. ISSN: 03062619,
DOI: 10.1016/j.apenergy.2016.08.154.

DALRYMPLE, O. K. et al. Applied Catalysis B : Environmental A review of the mechanisms
and modeling of photocatalytic disinfection. “Applied Catalysis B, Environmental”, [s.1.], v.
98, n° 1-2, p. 27-38, 2010. ISSN: 0926-3373, DOI: 10.1016/j.apcatb.2010.05.001.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 155

D’ARC DE FATIMA PALHARES, D. et al. Numerical-experimental evaluation of FRESNEL
lens heating dynamics. Heat and Mass Transfer/Waerme- und Stoffuebertragung, [s.l.], v. 56,
n°® 12, p. 3147-3166, 2020. ISSN: 14321181, DOI: 10.1007/s00231-020-02924-8.

DESSIE, A. et al. Solar disinfection: an approach for low-cost household water treatment
technology in  Southwestern  Ethiopia. [s.l.]: [s.n.], 2014. Disponivel em:
<http://www.ijehse.com/content/12/1/25>.

EGGER, J. R. Use of Fresnel lenses in optical systems: some advantages and limitations.

Optical Systems in Engineering, [s.1.], 1979.

ESPINOZA, J. C. et al. The new record of drought and warmth in the Amazon in 2023 related
to regional and global climatic features. Scientific Reports, [s.l.], v. 14, n® 1, 2024. ISSN:
20452322, DOI: 10.1038/s41598-024-58782-5.

FALSANISI, D. et al. Effect of Suspended Particles on Disinfection of a Physicochemical
Municipal Wastewater with Peracetic Acid. [s.l.]: [s.n.], 2008. Disponivel em:

<https://iwaponline.com/wqrj/article-pdf/43/1/47/229446/wqrjc0430047.pdf>.

FENDRICH, M. A. et al. Solar concentration for wastewaters remediation: A review of
materials and technologies. Applied Sciences (Switzerland), [s.l.], v. 9, n° 1, 2018. ISBN:
3904612816, ISSN: 20763417, DOI: 10.3390/app9010118.

FREITAS, F. G.; MAGNABOSCO, A. L. Futuro em risco Efeitos da falta de saneamento na

vida de gravidas, criancas e adolescentes. [s.l.]: [s.n.], 2024.

GARCIA-GIL, A. et al. Novel procedure for the numerical simulation of solar water
disinfection processes in flow reactors. Chemical Engineering Journal, [s.l.], v. 376, n° October

2018, p. 120194, 2019. ISSN: 13858947, DOI: 10.1016/j.ce;.2018.10.131.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 156

GARCIA-GIL, A.; ABELEDO-LAMEIRO, M. J. et al. Kinetic modeling of the synergistic
thermal and spectral actions on the inactivation of Cryptosporidium parvum in water by
sunlight.  Water  Research, [s.l.], v. 185, 2020. ISSN: 18792448, DOI:
10.1016/j.watres.2020.116226.

GARCIA-GIL, A.; MARTINEZ, A. et al. Kinetic modeling of the synergistic thermal and
spectral actions on the inactivation of viruses in water by sunlight. Water Research, [s.l.], v.

183, p. 116074, 2020. ISSN: 00431354, DOI: 10.1016/j.watres.2020.116074.

GARCIA-GIL, A.; VALVERDE, R. et al. Solar water disinfection in high-volume containers:
Are naturally occurring substances attenuating factors of radiation? Chemical Engineering
Journal, [s.l.], v. 399, n° May, p. 125852, 2020. ISSN: 13858947, DOI:
10.1016/j.cej.2020.125852.

GENG, J. et al. A Numerical Case Study of Particle Flow and Solar Radiation Transfer in a

Compound Parabolic Concentrator (CPC) Photocatalytic Reactor for Hydrogen Production.
Catalysts, [s.1.], v. 14, 1n° 4, 2024. ISSN: 20734344, DOI: 10.3390/catal14040237.

GOLLI, A. EL et al. Parabolic trough concentrator design, characterization, and application:
solar wastewater purification targeting textile industry dyes and pharmaceuticals—techno-
economic study. Euro-Mediterranean Journal for Environmental Integration, [s.l.], 2024.

ISSN: 23657448, DOI: 10.1007/s41207-024-00531-1.

GOMEZ-COUSO, H. et al. Speeding up the solar water disinfection process (SODIS) against
Cryptosporidium parvum by using 2.51 static solar reactors fitted with compound parabolic
concentrators (CPCs). Acta Tropica, [s.1.], v. 124, n° 3, p. 235-242, 2012. ISSN: 0001706X,
DOI: 10.1016/j.actatropica.2012.08.018.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 157

GUEYMARD, C. SMARTS2, A Simple Model of the Atmospheric Radiative Transfer of
Sunshine: Algorithms and performance assessment Simple Model for the Atmospheric
Radiative Transfer of Sunshine (SMARTS2) Algorithms and performance assessment. [s.L]:
[s.n.], 1995.

GUTIERREZ-ALFARO, S. et al. Accelerating the process of solar disinfection (SODIS) by
using polymer bags. Journal of Chemical Technology & Biotechnology, [s.l.], v. 92, n° 2, p.
298-304, 2017. DOI: https://doi.org/10.1002/jctb.5005.

HENRIKSEN, T. et al. ULTRAVIOLET-RADIATION and SKIN CANCER. EFFECT OF AN
OZONE LAYER DEPLETION. Photochemistry and Photobiology, [s.l.], v. 51, n° 5, p. 579—
582, 1990. DOI: https://doi.org/10.1111/j.1751-1097.1990.tb01968 .x.

JENSEN, J. N. Disinfection model based on excess inactivation sites: Implications for linear
disinfection curves and the Chick-Watson dilution coefficient. Environmental Science and
Technology, [s.l.], v. 44, n° 21, p. 8162-8168, 2010. ISSN: 0013936X, DOI:
10.1021/es101818z.

KADDOURA, M. F.; ZEAITER, J. Application of thermal energy storage with point focus
Fresnel lens concentrator: Numerical and experimental analysis. Journal of Energy Storage,

[s.].], v. 26, n° September, p. 101008, 2019. ISSN: 2352152X, DOI: 10.1016/j.est.2019.101008.

KEHOE, S. C. et al. EFFECT OF AGITATION, TURBIDITY, ALUMINIUM FOIL
REFLECTORS AND CONTAINER VOLUME ON THE INACTIVATION EFFICIENCY OF
BATCH-PROCESS SOLAR DISINFECTORS. Em: Wat. Res. [s.1.]: [s.n.], 2001.

LUZI S. et al. Solar Water Disinfection - A guide for the application of SODIS. [s.L]: [s.n.],
2016. ISBN: 9783906484594,



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 158

MARTINEZ-GARCIA, A. et al. Assessment of a pilot solar V-trough reactor for solar water
disinfection. Chemical Engineering Journal, [s.1.], v. 399, n® March, p. 125719, 2020. ISSN:
13858947, DOI: 10.1016/j.cej.2020.125719.

MARTINS, M. P. B. et al. Solar Pyrolysis of Spirulina platensis Assisted by Fresnel Lens Using
Hydrocalumite-Type Precursors. Energies, [s.l.], v. 15, n° 20, 2022. ISSN: 19961073, DOI:
10.3390/en15207590.

MCCLELLAN, J. N. Modeling Chlorine Decay and Chlorination By-product Formation in
Water Treatment and Distribution. - University of Massachusetts, 2000.

MCGUIGAN, K. G. et al. Solar water disinfection (SODIS): A review from bench-top to roof-
top. Journal of Hazardous Materials, [s.1.], v. 235-236, p. 29—-46,2012. ISSN: 03043894, DOI:
10.1016/j.jhazmat.2012.07.053.

MEGERSA, M. et al. The use of indigenous plant species for drinking water treatment in
developing countries: a review. Journal of Biodiversity and Environmental Sciences, [s.l.], v.

5,n° 3, p. 269-281, 2014. ISBN: 0000000000000.

MENTER, F. R. Two-equation eddy-viscosity turbulence models for engineering applications.

AIAA Journal, [s.1.], v. 32,n° 8, p. 1598—1605, 1994. ISSN: 00011452, DOI: 10.2514/3.12149.

MOGHIMI, M. A.; CRAIG, K. J.; MEYER, J. P. A novel computational approach to combine
the optical and thermal modelling of Linear Fresnel Collectors using the finite volume method.
Solar  Energy, [s.l], v. 116, p. 407427, 2015. ISSN: 0038092X, DOLI:
10.1016/j.solener.2015.04.014.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 159

MORENO, J.; CASADO, C.; MARUGAN, J. Improved discrete ordinate method for accurate
simulation radiation transport using solar and LED light sources. Chemical Engineering

Science, [s.1.], v. 205, p. 151-164, 2019. ISSN: 00092509, DOI: 10.1016/j.ces.2019.04.034.

MORENO-SANSEGUNDO, J. et al. SODIS potential: A novel parameter to assess the
suitability of solar water disinfection worldwide. Chemical Engineering Journal, [s.1.], v. 419,

2021. ISSN: 13858947, DOI: 10.1016/j.cej.2021.129889.

MORENO-SANSEGUNDO, J.; CASADO, C.; MARUGAN, J. Enhanced numerical
simulation of photocatalytic reactors with an improved solver for the radiative transfer equation.
Chemical Engineering Journal, [s.1.], v. 388, n° January, p. 124183, 2020. ISSN: 13858947,
DOI: 10.1016/j.cej.2020.124183.

MORTAZAVI, S. M.; MALEKI, A. A review of solar compound parabolic collectors in water
desalination systems. International Journal of Modelling and Simulation, [s.1.], v. 00, n° 00, p.

1-16, 2019. ISSN: 19257082, DOI: 10.1080/02286203.2019.1626539.

N. G. SHAH. A New Method of Computation of Radiant Heat Transfer in Combustion
Chambers. - Imperial College of Science and Technology, 1979.

NAGHAVI, M. R.; JALALI, A.; RAISEE, M. Uncertainty quantification and sensitivity
analysis of an ultraviolet water disinfection photo-reactor. Chemical Engineering Science, [s.1.],

v. 245,2021. ISSN: 00092509, DOI: 10.1016/j.ces.2021.116830.

NAKADA, L. Y. K.; URBAN, R. C. Priority areas for the use of solar water disinfection
(SODIS) in Brazil: a spatial approach. Journal of Water Sanitation and Hygiene for
Development, [s.l.], v. 14, n° 10, p. 950-962, 2024. ISSN: 24089362, DOI:
10.2166/washdev.2024.129.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 160

NICODEM, D. E.; AQUILERA, O. M. V. STANDARDIZATION OF THE POTASSIUM
FERRIOXALATE ACTINOMETER OVER THE TEMPERATURE RANGE 5-80 "C. Em:
Journal of Photochemistry. [s.1.]: [s.n.], 1983.

PALHARES, D. D. de F. Decomposi¢ao térmica de cascas de ovos para producao de cal a partir

da concentracao solar com lentes de Fresnel. - Universidade Federal de Uberlandia, 2022.

PERALTA MUNIZ MOREIRA, R.; LI PUMA, G. Multiphysics Computational Fluid-
Dynamics (CFD) Modeling of Annular Photocatalytic Reactors by the Discrete Ordinates
Method (DOM) and the Six-Flux Model (SFM) and Evaluation of the Contaminant Intrinsic
Kinetics Constants. Catalysis Today, [s.l.], v. 361, p. 77-84, 2021. ISSN: 09205861, DOI:
10.1016/j.cattod.2020.01.012.

PRADO, G. O. Concepcao e Avaliagdo de Concentradores Solares do Tipo Disco e Lente de
Fresnel para Dessaliniza¢io de Agua. [s.1.], p. 179, 2015a.

PRADO, G. O.; VIEIRA, L. G. M.; DAMASCENQO, J. J. R. Solar dish concentrator for
desalting water. Solar Energy, [s.l.], v. 136, p. 659-667, 2016. ISSN: 0038092X, DOI:
10.1016/j.solener.2016.07.039.

QL N. et al. CFD modelling of hydrodynamics and degradation kinetics in an annular slurry
photocatalytic reactor for wastewater treatment. Chemical Engineering Journal, [s.1.], v. 172,

n°® 1, p. 84-95,2011. ISSN: 13858947, DOI: 10.1016/j.cej.2011.05.068.

RAITHBY, G. D.; CHUI E. H. A Finite-Volume Method for Predicting a Radiant Heat
Transfer in Enclosures with Participating Media. J. Heat Transfer., [s.1.], p. 415-423, 1990.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 161

RASHEED, F. A.; ALKARADAGH]I, K.; AL-ANSARI, N. The Potential of Moringa oleifera
Seed in Water Coagulation-Flocculation Technique to Reduce Water Turbidity. Water, Air, and
Soil Pollution, [s.1.], v. 234, n° 4, 2023. ISSN: 15732932, DOI: 10.1007/s11270-023-06238-3.

RATAJCZAK, J. Spectral distributions of halogen and xenon lamps. Wydawnictwo PAK, [s.1.],
v. 59, p. 1029-1031, 2013.

SANSOM, C. et al. Concentrating Fresnel lens technology for thermal desalination. Em: A/P
Conference Proceedings. [s.l.]: American Institute of Physics Inc.,, 2019. ISBN:
9780735418660, ISSN: 15517616, DOI: 10.1063/1.5117767.

SIEGEL, R.; HOWELL, J. R. Thermal Radiation Heat Transfer. Washington DC.: [s.n.], 1992.

SIERRA, C.; AZQUEZ, A.J. V. . High solar energy concentration with a Fresnel lens. Journal
of Material Science, [s.1.], v. 40, p. 13391343, 2005.

SILVARES, A. F. de M. Desenvolvimento experimental e simulagdo matemadtica do processo
de pré-polimerizagdo fotoiniciada do metacrilato de metila (MMA). - Universidade de Sao

Paulo, 2006.

SNISA. Abastecimento de Agua. 2022. Disponivel em: <https://www.gov.br/cidades/pt-
br/acesso-a-informacao/acoes-e-programas/saneamento/snis/painel/ab>. Acesso em:

08/out./24.

SOBHANI, H.; SHOKOUHMAND, H. Effects of number of low-pressure ultraviolet lamps on
disinfection performance of a water reactor. Journal of Water Process Engineering, [s.1.], v. 20,

p. 97-105, 2017. ISSN: 22147144, DOI: 10.1016/j.jwpe.2017.08.021.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 162

SONG, J. J. X.; OGUMA, K.; TAKIZAWA, S. Inactivation kinetics of 280 nm UV-LEDs
against Mycobacterium abscessus in water. Scientific Reports, [s.l.], v. 13, n° 1, 2023. ISSN:
20452322, DOI: 10.1038/s41598-023-29338-w.

TAO, Z. et al. Kinetic studies on enzyme-catalyzed reactions: Oxidation of glucose,
decomposition of hydrogen peroxide and their combination. Biophysical Journal, [s.1.], v. 96,

n°® 7, p. 2977-2988, 2009. ISSN: 15420086, DOI: 10.1016/j.bp;j.2008.11.071.

VIVAR, M. et al. Separating the UV and thermal components during real-time solar
disinfection experiments: The effect of temperature. Solar Energy, [s.1.], v. 146, p. 334-341,
2017. ISSN: 0038092X, DOI: 10.1016/j.solener.2017.02.053.

WHO. EVALUATING HOUSEHOLD WATER TREATMENT OPTIONS: Health-based
targets and microbiological performance specifications. WHO (Org.). Em: /. Geneva: WHO,
2011.

XIA, Y. et al. Solar disinfection of fungal spores in water: Kinetics, influencing factors,
mechanisms and regrowth. Chemical Engineering Journal, [s.l.], v. 428, 2022. ISSN:
13858947, DOI: 10.1016/j.cej.2021.132065.

XIE, W. T. et al. Concentrated solar energy applications using Fresnel lenses: A review.
Renewable and Sustainable Energy Reviews, [s.l.], v. 15, n® 6, p. 2588-2606, 2011. ISSN:
13640321, DOI: 10.1016/j.rser.2011.03.031.

XIE, W. T.; DAL Y. J.; WANG, R. Z. Numerical and experimental analysis of a point focus
solar collector using high concentration imaging PMMA Fresnel lens. Energy Conversion and
Management, [s.l.], v. 52, n® 6, p. 2417-2426, 2011. ISSN: 01968904, DOI:
10.1016/j.enconman.2010.12.048.



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS | 163

ZALAZAR, C. S. et al. The extended use of actinometry in the interpretation of photochemical
reaction engineering data. Chemical Engineering Journal, [s.1.], v. 109, n° 1, p. 67-81, 2005.
ISSN: 13858947, DOI: 10.1016/j.cej.2005.03.011.

ZHAO J. M. AND LIU, L. H. Radiative Transfer Equation and Solutions. Em: KULACKI, F.
A. (Org.). Handbook of Thermal Science and Engineering. Cham: Springer International
Publishing, 2017. p. 1-46. ISBN: 978-3-319-32003-8, DOI: 10.1007/978-3-319-32003-8 56-
1.



APENDICE A — UDF PARA OBTENCAO DAS COORDENADAS DOS CENTROIDES
DE CADA ELEMENTO DE CONTROLE DO DOMINIO

#include "udf.h"

#include <stdio.h>

DEFINE ON DEMAND(getCellCentroids)
{

Domain *domain;

Thread *thread;

cell tcell;

real centroid[ND NDJ;

int id;

FILE *file;

/* Especificar o caminho e o nome do arquivo de saida CSV */

const char *filename = "cell _centroids.csv";

/* Get the domain pointer */

domain = Get Domain(1); /* Considerando que o dominio 3D temaID 1 */

/* Abre o arquivo CSV para escrever as coordenadas */
file = fopen(filename, "w");
if (file == NULL)
{
Message("Erro ao abrir o arquivo.\n");

return;

/* Percorre todas as threads do dominio */
thread loop c(thread, domain)
{

/* Percorre todas as células da thread */

begin_c loop(cell, thread)
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/* Acessa as coordenadas do centroide da célula */

C_CENTROID(centroid, cell, thread);

/* Pega a ID da célula */
id = C_UDMI(cell, thread, 0); /* Armazena o ID do centroide com uma user-

defined memory */

/* Escreve as coordenadas do centroide no arquivo CSV */
fprintf(file, "%d, %lf, %lf, %If\n", id, centroid[0], centroid[1], centroid[2]);

}
end ¢ loop(cell, thread)

/* Fecha o arquivo CSV */
fclose(file);

Message("As coordenadas dos centroides das células foram salvas em '%s'.\n",

filename);

}



APENDICE B — UDF PARA SIMULACAO DO PERFIL DE DIRECAO DOS RAIOS
DE LUZ (SISTEMAS LENTE LINEAR E PONTUAL)

#include "udf.h"

DEFINE PROFILE(Irradiation_ni, thread, position)

face tf;

real x[3]; /* Vetor de coordenadas do centroide da face do elemento (1-dire¢do X; 2-
direcdo Y;3-dire¢ao Z)*/
real B_n[3]; /* Vetor de direcdo do raio de luz */

real T n[3]; /* Vetor de coordenadas do ponto focal */
T n[0]=0; /* Coordenada x do ponto focal*/

T n[1]=0; /* Coordenada y do ponto focal*/
T n[2]=0; /* Coordenada z do ponto focal*/

begin f loop(f, thread)

{

F _CENTROID(x, f, thread);

B n[0]=T n[0]-x[O0];

B n[1]=T n[1]-x[1];

B n[2]=T n[2]-x[2];

F PROFILEC(f, thread, position) = B_n[2];
}

end f loop(f, thread) }



APENDICE C - UDF PARA IMPORTACAO DE CAMPO DE RADIACAO
INCIDENTE 2D EM GEOMETRIA 3D (SISTEMA LENTE LINEAR)

#include "udf.h"
#include <stdio.h>
#include <stdlib.h>

#include <string.h>

DEFINE ON DEMAND (radiation_initialize)
{
Thread *t;
cell tc;
real xc[ND NDJ;
Domain *domain;
char file path[] = "C:XXXX\YYYY.csv"; /*caminho do arquivo csv que contém as
coordenadas xyz, e respectiva radiacdo incidente (W/m2) de cada centroide de elemento™/
FILE *csv_file;
char line[1024];
char *token;

real x_target, y target, z target, intensity target;

char udm_name[256] = "Radiation Intensity";

domain = Get_Domain(1); /* Especificar o correto ID do dominio - neste caso 1 (volume do

reator tubular)*/

if (domain == NULL)
{

Message("Erro ao obter o ponteiro.\n");

return;

csv_file = fopen(file path, "r'");
if (csv_file ==NULL)
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Message("Erro ao abrir o arquivo CSV. Por favor cheque o caminho do arquivo.\n");

return;

Message("Lendo o arquivo CSV...\n");

fgets(line, sizeof{(line), csv_file);

while (fgets(line, sizeof{(line), csv_file))
{
token = strtok(line, ",");
if (token == NULL)
break;
X_target = atof(token);

token = strtok(NULL, ",");

if (token == NULL)
break;

y_target = atof(token);

token = strtok(NULL, ",");

if (token == NULL)
break;

z_target = atof(token);

token = strtok(NULL, ",");
if (token == NULL)
break;

intensity target = atof(token);

/* Percorre todas as threads do dominio */

thread loop c(t, domain)
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/* Percorre as células da thread atual */
begin ¢ loop(c, t)

{
C_CENTROID(xc, ¢, t);

if (fabs(xc[0] - x_target) < le-4 && fabs(xc[1] - y_target) < le-4 && fabs(xc[2] -
z target) < le-4)

{

/* Atribui o valor da radiagdo incidente 8 UDM (user-defined memory) usando um
nome definido*/

C _UDMI(c, t, 0) = intensity target;
}

end ¢ loop(c, t)

Message("Atribuindo a radiacdo incidente ao ponto (%f, %f, %f)\n", x_target, y target,
z target);

}

fclose(csv_file);

Message("Execugao da UDF terminou.\n");



APENDICE D — UDF PARA RECIRCULACAO DAS ESPECIES QUIMICAS
(SISTEMA LENTE LINEAR)

#include "udf.h"

#include "unsteady.h"

static int last ts = -1;

DEFINE ADJUST(diluicao, domain)

{

face t f; /*Defini¢do de varidveis, nimero de espécies = 2*/
real mfrac_in[2]= {0.0, 0.0};

real mfrac_out[2]= {0.0, 0.0};

real mfrac[2]= {0.0, 0.0};

int nfaces_in = 1188;

int nfaces_out = 1188;

int ID1 = 6;
int ID2 =5;
int 1;
int a;

real time_prev, time_cur;

real tao = 406; /*definicdo do tempo espacial em segundos*/

Thread *threadl = Lookup Thread(domain, ID1); /*identificagdo e atribui¢ao dos IDs das

faces de entrada e saida do tubo*/

Thread *thread2 = Lookup Thread(domain, ID2);
time prev =PREVIOUS TIME;

time cur = CURRENT_ TIME;

Message("time prev: %f\n", time_prev);
Message("time cur: %f\n", time_cur);

Message("time2: %i\n", last ts);

/*Calculo da concentracdo média de cada espécie na saida do reator™®/
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begin _f loop(f, threadl)
{
mfrac_in[0] = mfrac_in[0] + F_YI(f,thread1,0);
mfrac in[1] =mfrac in[1]+F_YI(f,threadl,1);

H
end f loop(f,threadl)

mfrac_in[0] = mfrac_in[0]/nfaces_in;

mfrac_in[1] =mfrac_in[1]/nfaces_in;

Message("YFelll Inlet: %E\n", mfrac_in[0]);
Message("YFell Inlet: %E\n", mfrac_in[1]);

begin_f loop(f, thread2)
{
mfrac_out[0] = mfrac_out[0] + F_YI(f,thread2,0);
mfrac_out[1] = mfrac_out[1] + F_YI(f,thread2,1);

h
end f loop(f,thread2)

mfrac_out[0] = mfrac_out[0]/nfaces_out;

mfrac_out[1] = mfrac_out[1]/nfaces_out;

Message("YFelll Outlet: %E\n", mfrac_out[0]);
Message("YFell Outlet: %E\n", mfrac_out[1]);



APENDICE F | 172

/*Calculo da concentracdo de entrada das espécies apds a mistura no tanque de
armazenamento™/
if(time_cur>last ts)
{
mfrac[0] = (mfrac out[0] * (time cur-time prev) + tao * mfrac in[0]) / (time cur-
time prev+tao);
mfrac[1] = (mfrac out[1] * (time cur-time prev) + tao * mfrac in[1]) / (time cur-

time prev+tao);

Message("Y_Felll Diluido: %E\n", mfrac[0]);
Message("Y Fell Diluido: %E\n", mfrac[1]);

/* Armazenamento das concentragdes calculadas nas UDMIs*/
begin_f loop(f, threadl)
{
F_UDMI(f,thread1,0) = mfrac[0];/*indices do mfrac sdo diferentes do indice do
F_UDMI*/
F_UDMI(f,thread1,1) = mfrac[1];
b
end f loop(f,threadl)

last_ts =time cur;
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#include "udf.h"

#include "unsteady.h"

DEFINE PROFILE(dilutedFelll,threadl,i) /*macro para defini¢do das condigdes de contorno
na entrada do reator tubular®*/
{

face tf;

int time;

time = CURRENT TIME;

if(time==1)
{
begin_f loop(f, threadl)
{
F PROFILE(f,threadl,i) = 0.00223347;

b
end f loop(f,threadl)

}

else
{
begin_f loop(f,threadl)
{
F PROFILE(f threadl,i) = F_ UDMI(f,thread1,0);

h
end f loop(f,threadl)

DEFINE PROFILE(dilutedFell,threadl,i) /*Para cada espécie uma macro igual a esta deve ser
desenvolvida, indicando os valores para um tempo de simula¢do = 1s, ou seja, no inicio da
simulagao*/

{

face tf;
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int time;

time = CURRENT TIME;

if(time==1)
{
begin_f loop(f, threadl)
{
F_PROFILE(f,threadl,i) = 0.;
b
end f loop(f,threadl)

}

else
{
begin_f loop(f,threadl)
{
F PROFILE(f,threadl,i) = F_UDMI(f,thread1,1);

}
end f loop(f,threadl)



APENDICE E — UDF PARA MODELAGEM DA CINETICA DA ACTINOMETRIA
COM FERRIOXALATO DE POTASSIO

#include"udf.h"
#include"sg disco.h"
#include <math.h>

#define C_ DO_IRRAD(c,t,nb)C_STORAGE R_XV(c,t,SV_DO IRRAD,nb)

real Na = 6.022¢23; /*Avogadro's Number (Photon Einstein-1)*/

real Ep uva=6.626e-34%*2.998e8/360e-9; /*% Photon energy = h.c/lambda_average (J photon-
1)-uva e uv-vis 320 a 400%*/

real Ep visl = 6.626e-34%2.998e8/418e-9; /*% Photon energy = h.c/lambda average (J
photon-1)-uva e uv-vis 400 a 436*/

real Ep vis2 = 6.626e-34*2.998e8/475¢-9; /*% Photon energy = h.c/lambda average (J
photon-1)-uva e uv-vis 436 a 550%*/

real uva =0.16;
real visl = 0.13;

real vis2 =0.71;

real phi_uva=1.2;
real phi_visl =1.04;
real phi_vis2 = 0.54;

real alpha uva = 2145.0; /* cm2/mol */
real alpha_visl =199.12; /* cm2/mol */
real alpha vis2 = 1.02; /* cm2/mol */

real yFe3 = 0.; /* concentracdo de ions Fe3+ em termos de fragdo méssica */

real IncRad = 0.; /* W/m2 */

real G uva; /* radiacdo em einstein.cm-2.s-1 */
_ ’

real G_visl; /* radiagcdo em einstein.cm-2.s-1 */



APENDICE F | 176

real G vis2; /* radiacdo em einstein.cm-2.s-1 */

real Felll;

DEFINE VR RATE(cinetica,c,t,r,wk,yk,rr,rr_t)
{
IncRad = C_UDMI(c, t, 0)/10000; /*Acesso a radiacdo incidente calculada cm2*/
G _uva = ((uva*IncRad)/(Ep_uva*Na));
G_visl = ((visl*IncRad)/(Ep_vis1*Na));
G_vis2 = ((vis2*IncRad)/(Ep_vis2*Na));

yFe3 =yk [0];
Felll = yFe3*7870/55.845; /* kmol/m3 */

*n‘ =
(2*phi_uva*alpha_uva*(Felll)*G_uva+2*phi_visl*alpha_vis1*(Felll)*G_vis1+2*phi_vis2*
alpha vis2*(Felll)*G_vis2)*(5/0.2); /*Cinética de Silvares, 2006 adaptada — termo (5/0.2)
utilizado para contabilizar apenas o volume da solugao irradiada (0,2L)*/

*r_t = *rr; /*Velocidade de reagdo se o escoamento ¢ turbulento™/



APENDICE F - UDF PARA MODELAGEM DA CINETICA DA DESINFECCAO DE
E.COLI (CASTRO-ALFEREZ et al., 2017a;GARCIA-GIL et al., 2019)

#include "udf.h"
#include "sg_disco.h"

#define C DO_IRRAD(c,t,nb) C_ STORAGE R XV(c,t,SV_DO_IRRAD,nb)

real k3 = 1E9; /¥ M-1%s-1 */
real k6 = 2.7E7; /* M-1%*s-1 */
real k8 = 9ES5; /*¥ M-1%s-1 */

real k9 = 1.5E7; /* cm3*Einstein-1%*/
real k10 = 1.56E6;  /* cm3*Einstein-1 */
real k11 =2.04E4; /*s-1%*/

real k12 =1.36E5; /*s-1%*/

real k13 =8.03E15; /* M-2%*s-1 */

real gl =5.4E-6;  /* M*s-1 */

real g2 = 1.14E5;  /* M*cm3/einstein */
real g3 = 1.4E-3; /* s-1%*/

real kSOD = 800; /* M-1*cm-1 */

real kKCAT =267718; /* M-1*cm-1 */
real KNADH = 6220; /* M-1*cm-1 at 340 nm */

real IncRad =0.; /* W/m2 */
real NADH =2.5E-4; /*M */

/*

CAT 0=9.2E-5M
SOD 0=2E-5M
H202 0=2E-8 M
B 0=1.66E-15M
M=mol/Lcell */

real b;

real H202;

real SOD;

real CAT;

real yb;

real yH202;

real ySOD;

real yCAT;

real RV;

real coeff NADH;

DEFINE VR RATE(cinetica, ¢, t, r, wk, yk, rr, 11_t)
{

real templ;

ySOD = yk[2];
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yCAT = yk[4];
yb = yk[6];
yH202 = yk[0];

IncRad = C_UDMI(c, t, 0); /*W/m2*/

b=yb *998.2/1.1824E11; /* kmol/m3 */

RV =1.96E-16*1.9637E-7*998.2/1.1824E11*6.023E23; /* Lcell/Ltotal */
H202 =yH202 * 998.2 /18.0152 /RV; /* mol/Lcell */

SOD =ySOD * 998.2 /32500 / RV; /* mol/Lcell */
CAT =yCAT *998.2 /250000 / RV; /* mol/Lcell */

coeff NADH =kNADH * NADH; /* (1/cm) */

templ = (gl + g2 * IncRad * 2.84E-10* coeff NADH) / (k3 * SOD + k12); /*2.84e-10 ¢
utilizado para converter a radiacdo para fétons*/

if (!stremp(r->name, "reaction-4"))

{

*rr = (k13*((2*e3*H202)/(k6*H202+k 1 1)) *temp 1 ¥b*(1/0.2)); /*Kmol/m3 s*/

*rr t = *rr;

}

else if (!strcmp(r->name, "reaction-3"))

{

*rr = ((0.5*k3*SOD*temp1)-((g3*k6*pow(H202,2.0))/(k11+k6*H202))-
((g3+k8*CAT)*H202))*RV; /*Kmol/m3 s*/

*r t = *rr;

}

else if (!strcmp(r->name, "reaction-1"))

{

*rr = (k9*kCAT*IncRad*2.92E-10*pow(CAT,2.0))*RV; /*Kmol/m3 s*/
/*2.92e-10 ¢ utilizado para converter a radiagdo para fotons*/

*rr_t = *rr;

b

else if (!strcmp(r->name, "reaction-2"))

{



APENDICE F | 179

*rr = (k10¥kSOD*IncRad*2.92E-10*pow(SOD,2.0))*RV; /*Kmol/m3 s*/
/*¥2.92e-10 ¢ utilizado para converter a radia¢do para fotons™/

}

*rr t=*rr;
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