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Resumo: O foco principal deste artigo é mostrar o comportamento de microcanais com
dimensfes da ordem de micrémetros, presentes em estruturas obtidas em substrato metalico,
utilizadas para analises envolvendo retencdo/separacdo de compostos organicos volateis
(VOC’s). Escolheu-se detectar VOC'’s devido a estes serem um problema grave ambiental,
presente em meio gasoso e/ou liquido. Para simulacdo de situagfes reais usou-se n-hexano,
reagente equivalente aos combustiveis usados em automdveis (vapor ou solucdo aquosa
saturada) e 2-propanol, equivalente aos solventes presentes em materiais de limpeza (vapor
ou solucdo aquosa). Os dados com relacdo a retencdo/separacdo foram analisados
qualitativamente utilizando-se um simulador, COMSOL 4.0. Os resultados mostraram-se
semelhantes e bastante promissores com relacdo a retencdo de VOC’s. O principal modo de
retencdo das espécies testadas foi a adsorcdo e que esta é muito dependente da condicédo da
superficie. Portanto, é possivel compreender o comportamento de compostos organicos
retidos em microcanais utilizando-se simulador de facil compreensdo e manipulacéo,
favorecendo a fixacao do ensino.

Palavras-chaves: VOC’S, Compostos Organicos Volateis, Retencéo, Pré- concentracao.

1. INTRODUCAO

O desenvolvimento natural das tecnologias de microeletronica levou a producéo de
microestruturas, dentre elas, as microestruturas usadas em sensores. As microestruturas para
retencdo e/ou pré-concentracdo beneficiam-se de mudancas das caracteristicas da superficie,
através da deposicdo de filme fino ou através da aplicacdo de tensdo nas paredes da
microestrutura gerando um campo elétrico capaz de alterar o comportamento das moléculas
dentro do microcanal. Com relacdo aos desenvolvimentos atuais de estruturas, desperta
grande interesse 0s pré-concentradores, atualmente em grande uso na area quimica (LU,
2001) e sistemas de retencdo (SILVA, 2010). Em ambos os casos as estruturas podem ser
fabricadas utilizando microcanais. Um exemplo de fabricacdo de microcanais por processo de
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baixo custo € o0 uso de uma impressora a laser e filme de poliéster. Trata-se de uma tecnologia
amplamente acessivel e que utiliza substrato orgénico e flexivel (LAGO, 2003). Os
compostos organicos que possuem cadeia carbdnica pequena sao conhecidos como compostos
organicos volateis (VOC - volatile organic compounds) sdo os principais poluentes
encontrados tanto no ar quanto na agua, sendo assim, torna-se interessante a fabricacdo de
pré-concentradores e/ou sistemas de retencdo para tais compostos. Portanto, este trabalho
propbe-se simulacdo de microcanais presentes em microestruturas tridimensionais, cujas
paredes possuem uma diferenca de potencial capaz de influenciar a trajetoria das moléculas.
Os testes servem para avaliar se sdo favorecidas a adsorcdo e/ou pré-concentracdo e/ou
retencéo nessas condigoes.

1.1 Simulacéo

Na década passada, novas tecnologias geraram profundas mudangas no escopo da
Engenharia, principalmente para as Engenharias Quimica e Eletrdnica, onde mais ocorreram
tais variagdes. Nessas areas, novas tecnologias, tais como a miniaturizacdo, apareceram e, em
muitos casos, ainda necessitam de melhor conceituacdo. Esse é o caso anteriormente abordado
do conceito de Operacdo Unitaria para a area de Engenharia Quimica, pois o conceito pode se
tornar mais multidisciplinar, em especial para as areas tecnologicas que utilizem sequéncias
de processos quimicos, como é o caso da Microeletrénica (SILVA, 2006). De fato, Koretsky
(2003) descreveu as etapas de processo de Microeletronica seguindo conceitos fundamentais,
tais como, —mecanica dos fluidos, termodinadmica, aquecimento ¢ transferéncia de massa,
engenharia eletroquimica, processos de controle, cinética e engenharia de reac@es, ou seja, de
acordo com o conceito de Operacdo Unitaria. Outra similaridade entre as areas de Engenharia
Quimica e Microeletrénica € a questdo educacional. O alto investimento para ensinar,
especialmente, na Engenharia, fez com que o uso de ferramentas educacionais de baixo custo
se tornasse cada vez mais necessarias. Além disso, atualmente da-se énfase em estudos que
visem o desenvolvimento sustentavel, principalmente no que diz respeito a preservacdo dos
recursos naturais aliado ao melhor aproveitamento de energia e matéria-prima. Assim, a
simulacdo tornou-se um caminho para diminuir custos e Dahm (1982) afirma que as
simulacBes sdo normalmente sub-utilizadas e sugere que —processos de simulagdo de
projetos podem fazer parte do ensino, em especial, da Engenharia Quimica devido a
incorporacdo de novas e inovadoras Operagdes Unitarias além de melhorar a termodinamica
dos modelosl. E, segundo Williams (2003) é possivel ter inlmeras vantagens das simulagdes,
especialmente para Operagdes Unitdrias em laboratdrios: —aproximacdo da realidade,
seguranca, e custo efetivo [...] a simulacdo beneficia o controle de gastos desnecessarios
associados a compra e manutencdo de equipamentos dos laboratorios. Segundo Silva (2006) o
uso da simulacdo e de miniaturizagdo ndo apenas minimiza o uso de insumos, ou seja,
colabora com o Desenvolvimento Sustentavel, mas é de grande valia para desenvolver
programas de reducédo de residuos se aliado ao ensino com base em estudo de caso (PBL -
comumente definido em Engenharia como Project Based Learning), pois possibilita a
resolucéo de problemas enquanto desenvolve outras habilidades.

1.2 Processo de Separacao/Retencao

Os processos de separacdo podem ser principalmente, encontrados em Industrias
Quimicas e Petroquimicas. Na literatura encontram-se muitos trabalhos focados em
aperfeicoar processos de separacdo ora através de novos solventes, ora através de novas
configuracdes, podendo ainda, ser alterados em outros aspectos. Em se tratando de separacéo,
ndo existe uma regra que determine qual processo é o mais indicado; o fator determinante € a
disponibilidade financeira e quais os dados que se deseja obter do produto final com tal

1|2

(3) ABENGE 'F‘U RB Formacgao Continuada e Internacionalizacao

www.cobenge2011.com.br



COBENGE2011

XXXIX Congresso Brasileiro de Educacao em Engenharia
03 A 06 DE OUT | BLUMENAU | SC

processo. Para tanto, tem-se a necessidade de caracterizar o sistema, isto vai ser Gtil para a
identificacdo de quais processos de separagdo poderdo ser usados e com quais
reagentes/solventes deve-se trabalhar. Nestes processos, os que dependem de difusividade e
tamanho molecular (osmose reversa, membranas, ultrafiltracdo, didlise) no geral também
apresentam alta perda de carga, mas € bastante adequado para separacdo de particulas; por
outro lado, a eletroforese é bastante adequada para separacdo de espécies carregadas, mas em
geral requer aplicacdo de grandes diferencas de potencial e a cristalizacdo demanda tempos
longos. A extragdo € um processo similar ao que ocorre na cromatografia e a destilacdo
depende de aquecimento.

Charpentier (2004; 2005; 2007) aborda a miniaturizagéo, informando que a producédo de
— microreatores, micromisturadores, microseparadores, microtrocadores de calor a
microanalisadores permite o controle preciso das condi¢des das reacfes quanto a mistura e ao
perfil de temperatural; o autor, contudo, nao elabora qualquer comentario sobre a
possibilidade de miniaturizar a destilagdo de modo semelhante aos outros processos. Para
Charpentier (2004; 2005; 2007) o mais importante € o0 uso da simulacdo e o ensino, com
especial énfase na multidisciplinariedade, das mudancas que estéo e que irdo ocorrer de modo
geral na area da Engenharia Quimica e Engenharia de Processo. Outra correlacdo estabelecida
entre destilacdo e miniaturizagéo foi feita por Su (2007), que argumenta que 0S processos de
producdo de semicondutores apresentam similaridades com processos de Engenharia Quimica
no que concerne ao controle de qualidade e exemplifica com uma coluna de destilagéo.

Uma microestrutura desenvolvida por Wootton e Mello (2004) é denominada destilador
em microescala. A estrutura foi projetada para purificar continuamente liquidos volateis.

1.3 Retencéo

Em sistemas dispersos, 0 método mais simples e comum para determinar a adsorcao € a
determinacdo da concentracdo antes e depois da adsorcdo. Por exemplo, pode-se adicionar
surfactantes a um sistema, deixando-o em repouso até o equilibrio e, entdo, faz-se a separagéo
dos solidos para determinar a quantidade de surfactantes em solucéo.

1.4 Miniaturizacao e uTAS

Como abordado anteriormente, a miniaturizacdo influiu em muitas areas, entre elas a
Engenharia Quimica — ja brevemente avaliada — e a &rea Quimica, especialmente no que
concerne a analise quimica. Para esta area, a producdo de equipamentos de anédlise e
especialmente 0 UTAS vem recebendo grande atencdo (GESCHKE, 2004), pois uma das
grandes vantagens da miniaturizacdo é a manipulagdo de amostras de pequeno volume
(NILSSON, 2004). Assim, os sistemas de analise total (UTAS) serdo alvo de pesquisa ainda
nas proximas décadas (EIJKEL, 2002) e, em especial, algumas das etapas de preparacdo de
amostras (LICHTENBERG, 2002). Portanto, dentre as varias estruturas para a fabricagdo de
UTAS, da-se significativo valor aquelas capazes de certas Operagdes Unitarias, como € o caso
das estruturas capazes de separacdo ou retencdo de particulas e classes de compostos
quimicos, pois um dos grandes problemas que enfrentamos atualmente é a polui¢do do ar,
aguas e solos. Estes poluentes podem ter as mais diversas dimensdes, porém, um dos maiores
problemas a serem estudados é o dos poluentes particulados que podem variar de centenas de
Angstroms a micrometros de diametro e podem causar sérios problemas ambientais (DAMLE,
1982). A remocédo de particulas tanto de meio liquido quanto de meio gasoso € de interesse
para aplicagdes que envolvam pre-tratamentos de amostras para a analise quimica,
especialmente com matrizes complexas, tais como, as medidas de amostras ambientais.
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1.5 Compostos Organicos Volateis

A separacdo de compostos € comumente conseguida, especialmente para amostras
complexas, pelo uso de cromatografia. VOC’s sd@o normalmente analisados por cromatografia
gasosa, mas também pode ocorrer 0 uso de cromatografia liquida, e pode-se fazer uso de pré-
concentradores para melhorar a analise quanto ao limite de deteccdo. No caso de
contaminantes particulados metalicos podem-se utilizar, no lugar de pré-concentradores, 0s
impactadores, comuns apenas na fase gasosa. A coleta e separacdo de particulas na fase
liquida é um pouco mais complexa (ZHUANG, 2005) (LIMA, 2009).

2. MATERIAIS E METODOS

O intuito deste projeto foi simular (qualitativo e/ou comparativo) em microestruturas a
respectiva capacidade de retencdo em microcanais usinados na respectiva. Sendo assim, é
possivel determinar os processos fisico-quimicos, testando o método em estruturas simples,
com dimensbes da ordem de centenas de micrdmetros, em substrato metalico, Uteis para
retencdo de compostos organicos. Fato este que possibilita o desenvolvimento de um modelo
de retencao.

Dois meios foram simulados, gasoso (usando ar) e liquido (usando &gua e glicerol).
Aplica-se a tensdo de 1 Volt ou 10 Volts nas paredes da estrutura deixando uma parte
eletrificada e a outra aterrada gerando um campo elétrico no microcanal. Também simula-se
no microcanal a presenca de nanoparticulas no microcanal.

2.1 Tipos de reagente

Os reagentes foram usados como contaminantes do sistema por representarem compostos
presentes no meio ambiente. Os escolhidos foram n-hexano e 2-propanol. O n-hexano, apolar,
normalmente presente nos combustiveis automotivos (ponto de fusdo e ebulicdo
intermediarios aos combustiveis comuns) e 2-propanol, polar, escolhido por ser solvente
comum.

2.2 Microestruturas Helicoidais

Em sistema para retencdo e pré-concentracdo, as caracteristicas principais sdo: a area
superficial, pois, quanto maior a area, maior sera a probabilidade de adsorcdo (SILVA, 2005)
e a dindmica do fluido, cujo comportamento tem suma relevancia para definir uma série de
fendmenos secundarios indesejaveis, tais como efeito de capilaridade, formacdo de vortices,
etc. Lima (2004) desenvolveu estruturas em substrato organico, acrilico®, usinadas em torno
convencional, onde provavelmente a retencdo de produtos depende exclusivamente de
interacbes quimicas (adsorcdo e dessorcdo). A Figura 1 apresenta o esquema da estrutura
usinada.
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Figura 1 — Esquema microestrutura, juncao entre barra roscada e tubos de ago inoxidavel
(LIMA, 2004; SILVA, 2005).

Para o desenvolvimento deste trabalho usou-se a mesma estrutura proposta por Lima
(2004), porém, com substrato de cobre para que o campo elétrico gerado seja uniforme ao
longo do microcanal e para que seja possivel avaliar a interferéncia do campo elétrico no
microcanal gerando alteracéo na trajetéria da molécula.

2.3 Microcanais

Como mencionado anteriormente, a pré-concentracdo em sistemas miniaturizados é
muito dependente das caracteristicas de microcanais. Nesses canais, além de adsor¢do, como
ocorre nas analises por cromatografia gasosa (BRAITHWAITE, 1996) (GROB, 1995), devido
as pequenas dimensdes, fendmenos normalmente considerados secundarios, como
capilaridade, serdo sentidos. De modo geral, os efeitos de capilaridade devem ser evitados
para que ndo ocorra a condensacao dos contaminantes gasosos na parte interna da coluna.

2.4 Adsorcao/capilaridade em microestruturas

A adsorcdo foi bastante estudada por Powders (1997), este propds um modelo muito
simples onde o equilibrio termodindmico pode predizer a fracdo da camada da area superficial
do sélido que sera coberta por um adsorvente, onde esta fracdo € funcdo da pressdo de gas. O
adsorvente e as moléculas de solvente adsorvem, de acordo com o modelo, somente em
algumas areas da superficie, denominados sitios ativos.

3. RESULTADOS

A estrutura foi simulada para observar a interacdo entre as particulas e 0 comportamento
do campo elétrico, como este influenciaria na trajetoria das particulas. A Figura 2 apresenta a
distribuicdo das linhas do campo elétrico no canal quando aplica-se 1 Volt (Figura 2A), a
distribuicdo do potencial elétrico ao longo do microcanal (Figura 2B), a distribuicdo das
linhas de campo elétrico e potencial elétrico na presenca de particulas (Figura 2C). A Figura
2D apresenta a distribuicdo das linhas do campo elétrico no canal quando aplica-se 10 Volt, a
distribuicdo do potencial elétrico ao longo do microcanal (Figura 2E), a distribuicdo das
linhas de campo elétrico e potencial elétrico na presenca de particulas (Figura 2F) em meio
gasoso (ar).
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Figura 2 — Estrutura de cobre com aplicagéo de tensdo na regido de corte a aterrada no
microcanal e ar como meio condutor. (A) distribui¢do das linhas de campo (linhas vermelhas)
quando aplica-se 1 Volt; (B) visdo 3D das linhas de campo (setas vermelhas) quando aplica-se

1 Volt;(C) visdo das linhas de campo elétrico na presenca de particulas quando aplica-se 1
Volt; (D) distribuigdo das linhas de campo (linhas vermelhas) quando aplica-se 10 Volts; (E)
visdo 3D das linhas de campo (setas verdes) quando aplica-se 10 Volt e (F) C) visédo das
linhas de campo elétrico na presenca de particulas quando aplica-se 10 Volt;

Observe-se que a distribuicdo das linhas de campo (linhas vermelhas) no microcanal em
meio gasoso (ar) ndo apresenta diferencas significativas. Também pode-se observar que a
coloracgéo variando de azul para vermelho ao longo do microcanal que indica a distribui¢do do
potencial elétrico ao longo do microcanal ndo sofre variagdes ao longo da estrutura mesmo
que a tensdo seja alterada de 1 para 10 Volts, entretanto, as setas indicam que o potencial esta
favorecendo o direcionamento da trajetoria voltado para as paredes do microcanal. Isto pode
ajudar na retencdo de particulas na estrutura podendo, ainda, otimizar a retencdo com a
deposicdo de um filme ou membrana retentora.

A Figura 3 apresenta a distribuicédo das linhas do campo elétrico no canal quando aplica-
se 1 Volt (Figura 3A), a distribuicdo do potencial elétrico ao longo do microcanal (Figura 3B),
a distribuicdo das linhas de campo elétrico e potencial elétrico quando aplica-se 10 volts
(Figura 3C), a distribuicdo do potencial elétrico ao longo do microcanal (Figura 3D), usando
agua como meio condutor.
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Figura 3 — Estrutura de cobre com aplicacdo de tensdo na regido de corte a aterrada no
microcanal e &gua como meio condutor. (A) distribuicdo das linhas de campo (linhas
vermelhas) quando aplica-se 1 Volt; (B) visdo 3D das linhas de campo (setas vermelhas)
quando aplica-se 1 Volt; (C) distribuigéo das linhas de campo (linhas vermelhas) quando
aplica-se 10 Volts e (D) visao 3D das linhas de campo (setas verdes) quando aplica-se 10.

Ao mudar o meio condutor para aquoso (agua), observa-se gque a distribuicdo das linhas
de campo (linhas em vermelho) no microcanal ndo apresenta diferenca significativa,
entretanto a distribuicdo do potencial elétrico ao longo da estrutura apresenta variacao de 10%
(coloracgéo variando de azul para vermelho ao longo do microcanal) quando altera-se a tensao
de 1 para 10 Volts como pode ser observado nas barras laterais onde sdo apresentadas as
distribuicGes lineares das linhas de campo. A formacdo de vortices fica mais intensa quando
tem-se meio aquoso, principalmente nas paredes. A maior concentracdo de setas nas paredes
do microcanal indica que o potencial esta favorecendo o direcionamento da trajetdria em meio
ao microcanal para as paredes do mesmo. Isto pode ajudar na retencdo de particulas
principalmente quando compara-se a0 meio gasoso.

4. CONCLUSAO

As simulacbes evidenciaram que é possivel construir uma microestrutura capaz de
realizar a retencdo/separacdo de metais, como por exemplo, molibdénio. Este permitiu
também a demonstracdo do uso de sensores em sistemas didaticos para ensino em engenharia,
utilizando simulador de facil manipulacéo/interpretacdo capaz de auxiliar na escolha de
estruturas promissoras evitando gastos desnecessarios corroborando com o Desenvolvimento
Sustentavel.

Esse sistema também pode ser adequado para testes qualitativos para obtencdo de
compostos usados na fabricacdo de Radiofarmacos, se sofrer algumas modificacdes. A
estrutura apresentou reprodutibilidade no comportamento para diferentes materiais testados
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com relacdo a fabricacdo da sua estrutura. Ao usar meio condutivos com diferentes
viscosidades a estrutura apresentou pouca variacdo de comportamento. O tamanho da
particula a ser separada/removida é muito influenciado pelo campo elétrico aplicado nas
paredes da estrutura fazendo com que ocorra variagdes significativas na trajetoria das
particulas até chegarem ao detector (ou final do microcanal). Entretanto, a variacdo da
aplicacdo de tensdo seja de 1 Volt ou 10 Volts ndo influencia na distribuicdo do campo
elétrico, porém, em situacdes reais pode resultar na dilatacdo da estrutura. Mesmo usando
meios de propagacéo diferentes, ou seja, meio liquido ou gasoso, a trajetdria da estrutura ndo
¢ alterada, embora o tempo de deteccdo seja maior. Para o desenvolvimento de testes
quantitativos faz-se necessario a construgdo e teste das estruturas em laboratério experimental
para avaliar se a simulacdo corresponde aos dados reais.
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SIMULATION OF ELECTRIFIED MICROSTRUCTURE ABLE
RETAIN VOC’S USED FOR LEARNING ENGINEERING

Abstract: The aim of this work is show the behavior of microchannels with dimensions on the
order of micrometers, these structures obtained in metal substrate, used for analysis involving
retention / separation of volatile organic compounds (VOC’s). Chose detect VOC's due these
being a serious problem environment, present in the gaseous and/or liquid flow. To simulate
real life situations used to n-hexane, reagent equivalent to fuel used in cars (steam or
saturated aqueous solution) and 2-propanol, equivalent to the solvents present in cleaning
materials (steam or aqueous solution). The data regarding the retention/separation were
analyzed qualitatively using a simulator, COMSOL 4.0. The results were similar and very
promising with respect to the retention of VOC’s. The main mode of retention of the species
tested was the adsorption and that this is very dependent on the condition of the surface.
Therefore, it is possible to understand the behavior of organic compounds retained in
microchannels using simulation easy to understand and manipulation, favoring the fixation of
learning.

Key-words: VOCs, Volatile Organic Compounds, Retention, Pre-concentration.

Z

(5 ABENGE -TJ RB Formacgao Continuada e Internacionalizacao

www.cobenge2011.com.br

A




