PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0412778/CC

7
Conclusoes e Recomendacoes

Neste trabalho desenvolvemos um modelo eletro-quimico-mecanico para
o estudo do fenomeno de inchamento em trocadores i6nicos poliméricos na pre-
senga de uma solucao aquosa sujeita a mudancas de pH e concentracao de NaCl.
Para isto, derivamos as equacoes macroscopicas a partir do processo de homo-
geneizacao em duas escalas aplicado no modelo constitutivo microscépico. Na
derivacao do modelo de inchamento, as forcas associadas aos fenomenos ele-
troquimicos foram acopladas com as forcas eldsticas do material polimérico
através do balanco mecanico.

Parametros empiricos fisico-quimicos e estruturais do material, foram
obtidos através de ensaios experimentais, softwares comerciais, e referéncias
bibliograficas, com o intuito de caracterizar o polimero e determinar valores
empiricos de inchamento que serviram como dados de entrada do modelo. No
contexto da modelagem computacional foram realizadas simulagoes numéricas
objetivando a compreensao do fenomeno de inchamento, bem como o estudo
da sensibilidade do modelo, em funcao dos parametros fortemente determi-
nantes dos fenomenos eletro-quimico-mecanicos que acontecem na escala mi-
croscopica.

Os resultados numéricos de inchamento em funcao do pH mostram
tendéncias similares aos valores empiricos obtidos. As simulagdes computacio-
nais mostraram a presenca de dois regimes de inchamento fortemente depen-
dente do processo de troca ionica: no primeiro regime, em pH &cidos, eviden-
ciamos os maiores inchamentos relativos, dominado pela densidade de carga
superficial que incorporamos no modelo como termo de fonte no problema
de Poisson-Boltzmann, e o segundo regime a pH basicos dominado pela forga
ionica fazendo com que o inchamento permaneca praticamente constante.

Como recomendacoes para trabalhos futuros sugerimos a derivagao do
modelo em trés escalas considerando dupla porosidade e efeitos de tortuosi-
dade, assim como a pesquisa e implementacao de técnicas experimentais que
permitam a obtencao direta de valores empiricos de densidade de carga elétrica
superficial que permitam um melhor ajuste de parametros empiricos de dificil

obtenc¢ao experimental.
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Concluimos observando que a modelagem aqui apresentada é um caso
simplificado quanto as condicoes experimentais previstas para a aplicagao deste
tipo de materiais na monitoracao permanente do pH em pocos esgotados.

Visando estudar o inchamento deste tipo de materiais para essa aplicacao,
identificamos a necessidade de criar uma familia de modelos reformulados
que incorporem gradativamente condi¢oes experimentais mais realistas, como
reacoes de troca ionica com ions polivalentes, interacoes sélido-fluido entre
o Oleo cru e a superficie do material bem como possiveis incrustacoes de

particulas solidas microscopicas no meio poroso polimérico.
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