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APRESENTAÇÃO

A obra “Pesquisa Científica e Inovação Tecnológica nas Engenharias 3” 
apresenta dezessete capítulos em que os autores abordam pesquisas científicas e 
inovações tecnológicas aplicadas em diversas áreas de engenharia, priorizando as 
áreas de ecologia, saneamento e saúde.

Nestes capítulos os autores utilizam a pesquisa científica para produzir 
conhecimento e inovação visando contribuir para bom uso de nossos recursos 
ambientais, cuidando da saúde de nosso planeta e dos que nele habitam.

A engenharia sendo usada para manejo de nossos mananciais, priorizando a 
exploração salutar de um de nossos maiores recursos naturais: a água.

A saúde da população sendo analisada pelo viés científico, a fim de orientar as 
políticas públicas na área.

Esperamos que o leitor faça bom uso das pesquisas aqui expostas e que estas 
possam embasar novos estudos na área. Boa Leitura!

Franciele Braga Machado Túllio
Lucio Mauro Braga Machado
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MODELAGEM COMPUTACIONAL DE PROCESSOS DE 
CONTAMINAÇÃO EM MEIOS POROSOS
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RESUMO: A água é um recurso fundamental 
para a sobrevivência dos seres vivos, e no 
caso dos seres humanos a sua relação é ainda 
mais proeminente, devido às suas aplicações 
que envolvem, por exemplo, irrigação, 
processos industriais, transporte, energia 
e higiene. Infelizmente, também é verdade 
que os recursos hídricos são atingidos pela 
poluição. Nos aquíferos, formações rochosas 
subterrâneas onde há água armazenada, 
processos de contaminação podem inviabilizar 
a utilização e levar a necessidade de técnicas 
de remediação. Em tal contexto, a simulação 
numérica de escoamentos em meios porosos 
pode ser aplicada no entendimento da 
dinâmica dos processos de contaminação e 
na proposição de mecanismos de contenção 
e/ou remediação. Este capítulo é dedicado a 
aplicação de simulação numérica ao problema 

de contaminação em um aquífero. O material 
possui caráter introdutório, de forma que o leitor 
que não conhece o tema seja apresentado aos 
fundamentos do assunto e possa posteriormente 
avançar em maiores detalhes.   
PALAVRAS-CHAVE: aquíferos, contaminação, 
simulação numérica, Método de Diferenças 
Finitas.

COMPUTATIONAL MODELING OF 
CONTAMINATION PROCESS IN POROUS 

MEDIA

ABSTRACT: Water is a fundamental resource 
for the survival of living beings, and in the case 
of human beings its relationship is even more 
prominent due to its applications involving, 
for example, irrigation, industrial processes, 
transport, energy and hygiene. Unfortunately, 
it is also true that water resources are affected 
by the pollution. In the case of aquifers, 
underground rock formations where there is 
stored water, contamination processes can 
make their use unfeasible and lead to the need 
for remediation techniques. In this context, 
numerical simulation of porous media flow 
can be applied to understand the dynamics 
of contamination processes and to propose 
containment and/or remediation mechanisms. 
This chapter is dedicated to the application 
of numerical simulation to the problem of 
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contamination in an aquifer. The text has an introductory character, so that the reader 
who does not know the theme is presented to fundamental concepts and can later 
advance in more detail.
KEYWORDS: aquifers, contamination, numerical simulation, Finite Difference
Method.

1 | 	INTRODUÇÃO

Um aquífero é uma formação rochosa subterrânea onde há  água armazenada. 
Trata-se de um meio poroso, ou seja, formado por uma matriz sólida constituída 
de rocha e de poros, que formam os espaços preenchidos por fluido, sendo 
uma fonte de água doce para os seres humanos. Eles são responsáveis por 
estocar aproximadamente 10,5 milhões de km3 de água doce em estado líquido, 
o que representa 30,1% da água doce disponível na Terra (PERLMAN, 2016). 
Diferentemente do que ocorre com as águas superficiais, a poluição de aquíferos é 
um processo silencioso e difícil de monitorar, já que não é possível fazer uso de uma 
inspeção visual direta. O controle do nível dos aquíferos e da poluição dos mesmos 
é custoso, sendo muitas vezes o resultado da poluição despercebido, fazendo com 
que atividades industriais e agrícolas usem reservas contaminadas. Isto acarreta em 
prejuízos às populações que fazem uso de aquíferos, muitas vezes surpreendidas 
pela contaminação. Na virada dos século XX para XXI, os aquíferos forneciam 33% 
do consumo humano e eram a fonte principal de água doce para o consumo de 
cerca de dois bilhões de pessoas (SAMPAT, 2000). De fato, os aquíferos são muito 
utilizados pelo agronegócio, sendo que cerca de 43% da água utilizada para irrigação  
anualmente vem dos aquíferos (SIEBERT et al., 2010). 

Denomina-se a porosidade como a relação entre o volume de poros dividido pelo 
volume total do meio poroso (BEAR, 1972). Chama-se de porosidade efetiva àquela 
que contabiliza apenas os poros conectados, que contribuem para o transporte de 
fluido. Neste texto daqui em diante ao se falar de porosidade estará se considerando a 
efetiva. Outra propriedade do meio poroso é permeabilidade absoluta, definida como 
a capacidade do meio transportar fluidos. A permeabilidade absoluta é medida para 
meio poroso totalmente saturado e com uma única fase líquida. Em geral, aquíferos 
são heterogêneos em termos de permeabilidade e de porosidade (LIN et al., 2010).

A modelagem do escoamento em meios porosos baseia-se na solução de 
equações diferenciais parciais (EDPs) para a conservação de magnitudes físicas 
e no uso de correlações para as propriedades de fluido e de rocha (BEAR, 1972). 
Como exemplo de EDPs, tem-se a da conservação da massa e a de conservação 
da quantidade de movimento como equações utilizadas no estudo do escoamento 
monofásico isotérmico em meio poroso. Em geral, no escoamento em meios porosos, 
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na equação da conservação da massa há uma velocidade aparente de escoamento. 
Esta é dada pela equação para o balanço da quantidade de movimento, sendo a 
lei de Darcy a mais conhecida. Tal lei foi obtida primeiro empiricamente e depois 
derivada matematicamente, e é válida para um conjunto de hipóteses, dentre as 
quais o escoamento a baixas velocidades (BEAR, 1972; WANG; ANDERSON, 1982).

A substituição da lei de Darcy na equação da conservação da massa, para a fase 
fluida considerada, permite a obtenção de uma EDP para a variável pressão. Para 
um caso de escoamento monofásico isotérmico, correlações para a determinação 
das propriedades de rocha e de fluido e condições inicial e de contorno completam 
o modelo de escoamento. Contudo, considerando a contaminação de um aquífero, 
é necessária a equação da conservação da massa em termos da concentração do 
contaminante, levando assim a um sistema de EDPs não-lineares acopladas. Isto 
ocorre pois a velocidade está presente na conservação da massa para o componente, 
sendo ela dependente da pressão. Assim, tem-se um caso de solução de EDPs para 
a pressão da água e da concentração do contaminante.

2 | 	CONTAMINAÇÃO DE AQUÍFEROS

A contaminação de cursos de água e de aquíferos traz impactos tais como a 
redução no abastecimento de comunidades, proliferação de doenças e prejuízos 
para as indústrias. Mesmo quando possível o tratamento para se obter água potável, 
existem custos envolvidos proporcionais a má qualidade da água captada. No caso 
dos aquíferos tem-se intensificado nas últimas décadas o empenho de pesquisadores 
tendo em vista elaborar soluções para evitar a contaminação dos recursos hídricos 
(KONIKOW, 1981; BENNER; MOHTAR; LEE, 2002; DATTA; CHAKRA-BARTY; DHAR, 
2009). Trabalha-se, também, para que uma vez iniciado o processo de poluição, 
tenha-se medidas para contê-la e/ou remediá-la (WANG; BOOKER; CARTER, 1999; 
ZHONG et al., 2008; MCLAREN R.G.; ILLMAN, 2012).

 Em um aquífero real, as propriedades da rocha podem variar com a posição 
(LIN et al., 2010) e a geometria é irregular, o que torna difícil a obtenção de soluções 
analíticas de EDPs, sendo possível obtê-las apenas em casos específicos (ZHAN 
et al., 2009). Tal cenário leva ao uso de soluções numéricas para a dinâmica do 
escoamento em aquíferos. Tal metodologia também é necessária pelo fato das 
EDPs, utilizadas na modelagem de escoamentos em meios porosos, em geral serem 
não-lineares.

Em função da porosidade e da permeabilidade, os aquíferos são classificados em 
porosos ou fraturados (fissurados). De acordo com a classificação quanto à pressão 
da água, há os não confinados, chamados também de freáticos ou livres. Este tipo 
é o que mais apresenta problemas de poluição e contaminação, pois é amplamente 
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usado pela população civil, indústrias e agricultura (BEAR, 1972). Infelizmente a 
contaminação de aquíferos é um problema muito frequente, existindo muitas áreas 
habitadas sem que haja um planejamento prévio de saneamento básico, indústrias 
que depositam dejetos sem fiscalização ou até mesmo contaminação por acidentes 
naturais. Na Figura 1 observa-se uma ilustração do processo de contaminação de 
um aquífero. Muitas vezes, mesmo que a fonte de contaminação seja eliminada, os 
contaminantes presentes no aquífero continuam a migrar e a se espalhar pelo mesmo. 
Para evitar maiores danos, o contaminante deve ser imobilizado, neutralizado ou 
removido. A contaminação pode começar em uma pequena área e se espalhar por 
uma grande extensão, dependendo da natureza do aquífero (KONIKOW, 1981). 

Figura 1: Ilustração de um processo de contaminação (em azul tem-se o aquífero).

Quando tem-se uma contaminação por resíduos nucleares ou do tipo biológico, 
tem-se a disseminação de doenças. Resíduos nucleares são altamente prejudiciais 
à saúde, trazendo muitos riscos para a área afetada e arredores (BREITENECKER 
et al., 2014). O mesmo ocorre para contaminações biológicas, que apresentam 
comportamentos distintos e de difícil estudo dependendo do elemento contaminante. 
Neste contexto, as substâncias orgânicas são decompostas por microrganismos 
(principalmente bactérias aeróbicas) em substâncias mais simples, como CO2, H2O 
e NH4, por exemplo, devido a biodegradação (ZHENG; WANG, 1999). Por outro 
lado, muitos componentes líquidos ou gasosos tendem a se acumular aderidos em 
superfícies sólidas, fenômeno chamado de adsorção  (CLASS, 2007). Na modelagem 
da contaminação de aquíferos é possível incorporar o decaimento/biodegradação 
para os contaminantes dissolvido e adsorvido.

3 | 	MODELAGEM FÍSICO-MATEMÁTICA

Para a discussão de um problema modelo, simplificado, as seguintes 
hipóteses são adotadas: escoamento unidimensional na direção 𝑥, sem efeitos 
gravitacionais; fluido incompressível; escoamento monofásico; regime transiente; 
meio poroso homogêneo quanto à permeabilidade; viscosidade constante; validade 
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da lei de Darcy; efeitos de advecção e de difusão no transporte do poluente e rocha 
ligeiramente compressível. De posse das hipóteses e das relações que determinam 
as propriedades físicas de fl uido e rocha, obtém-se as EDPs para as variáveis 
pressão da água e concentração do contaminante. A substituição da lei de Darcy 
(WANG; ANDERSON, 1982) na conservação da massa para a fase fl uida leva a uma 
EDP para a variável pressão, reescrevendo-se também o termo de acúmulo. Para o 
caso de escoamento monofásico em meios porosos, a lei de Darcy é expressa, por

 (1)
onde v é a velocidade de Darcy, uma velocidade aparente de escoamento, k é 

o tensor de permeabilidade absoluta, 𝜇 é a viscosidade, 𝑝 é a pressão, 𝜌 é a massa 
específi ca da água, 𝑔 a magnitude da aceleração da gravidade e 𝑍 representa a 
profundidade. Simplifi cando para o escoamento unidimensional na direção 𝑥, 
desconsiderando efeitos hidrostáticos,

 (2)
Para a equação de conservação da massa da fase fl uida, tem-se

  (3)
onde φ é a porosidade e q  é um termo fonte. Substituindo a Eq. (2) na Eq. (3) 

para o caso unidimensional em 𝑥, desconsiderando o termo fonte,

  (4)
e, se a massa específi ca, a viscosidade e a permeabilidade forem consideradas 

constantes,

  (5)
sendo ainda é possível escrever,

 (6)
e, para a compressibilidade da rocha pequena e constante, é possível utilizar

 (7)
onde  é a compressibilidade da rocha e é a porosidade de referência 

medida na pressão de referência p0. Reescreve-se, então, a Eq. (5) como
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 (8)
ou ainda,

 (9)
Para a equação de transporte do contaminante, no caso unidimensional, na 

direção x, considerando-se apenas um poluente (ZHENG; WANG, 1999),

 (10)
onde 𝐶 é a concentração da espécie química dissolvida, 𝐷 o coefi ciente de 

dispersão hidrodinâmica, CS é a concentração relacionada à fonte 𝑞 e 𝑅 é a fonte 
associada a reações químicas. A partir do lado esquerdo da Eq. (10),

 (11)
O termo de reação na Eq. (10) pode ser usado para incluir efeitos bioquímicas 

e geoquímicas. Considerando-se apenas dois tipos básicos de reações químicas, 
o sólido aquoso em reação superfi cial (adsorção) e a reação de taxa de primeira 
ordem (ZHENG; WANG, 1999), tem-se 

 (12)
onde ρb é a massa específi ca da rocha, 𝐶 é a concentração da espécie química 

adsorvida na superfície sólida,  é a taxa de reação de primeira ordem para a fase 

dissolvida e  é a taxa de reação de primeira ordem para a fase adsorvida no sólido. 
Substituindo as Eqs. (11) e (12) na Eq. (10), desconsiderando a existência do termo 
fonte 𝑞, é possível escrever

 (13)
onde considera-se aqui o equilíbrio local para todos os processos de adsorção, 

de forma que ele é sufi cientemente rápido em comparação com a escala de tempo 
de transporte do contaminante (advecção e difusão). No contexto dos resíduos 
nucleares e biológicos  e  são, nesta ordem, a taxa de reação de primeira 
ordem para a fase dissolvida e a taxa de reação de primeira ordem para a fase 
sólida. Eles representam as perdas de massa, e em geral, ao se considerar a meia-
vida de elementos químicos (ZHENG; WANG, 1999),

 (14)
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onde t1/2 é o tempo de meia-vida dos materiais radioativos. No caso de agentes 
biológicos, o tempo de meia-vida é o  necessário para a concentração diminuir para 
a metade do seu valor original. 

A dispersão em meios porosos representa o espalhamento dos contaminantes 
ao longo de uma região (WANG; ANDERSON, 1982). A difusão molecular é, em 
geral, secundária e desprezível, se comparada aos efeitos da dispersão mecânica, 
e só se torna importante quando a velocidade da água for muito baixa. A soma da 
dispersão mecânica e da difusão molecular é denominada dispersão hidrodinâmica, 
ou dispersão. No caso bidimensional 𝑥𝑦, por ilustração, as componentes do tensor 
diagonal de dispersão hidrodinâmico D, para um meio poroso isotrópico, são dadas 
por (BEAR, 1972)

 (15)
e

 (16)
onde Dxx e Dyy são as componentes principais do tensor dispersão, αL é a 

dispersividade longitudinal, αT é a dispersividade transversal, 𝐷* é o coefi ciente 
de difusão molecular efetivo, vx e vy são as componentes do vetor velocidade ao 
longo dos eixos 𝑥 e 𝑦, respectivamente, e 

 são as componentes do vetor velocidade ao 
 é a magnitude do vetor 

velocidade. No caso unidimensional em x,

 (17)
No caso da adsorção,  em geral é assumido que as condições de equilíbrio 

existem entre as concentrações das fases aquosa e sólida e que a reação de 
adsorção ocorre em uma escala de tempo sufi ciente mais rápida que a escala 
associada ao transporte advectivo da água no aquífero, de modo que a adsorção 
pode ser considerada como instantânea. As isotermas de adsorção são geralmente 
incorporadas ao modelo de transporte. Por exemplo, para uma isoterma linear, 
assume-se que a concentração adsorvida é diretamente proporcional à concentração 
dissolvida (ZHENG; WANG, 1999), ou seja,

 (18)
onde 𝐾d é o coefi ciente de distribuição. Outros modelos de isotermas podem 

ser encontrados em Zheng e Wang (1999).
Para completar o modelo resta a defi nição das condições iniciais e de contorno. 

Como condição inicial tem-se os valores iniciais da pressão e da concentração em 
todo o domínio. Quanto às pressões nas fronteiras, impõe-se pressões prescritas. 
Para as concentrações, adota-se uma concentração prescrita em 𝑥 = 0 e a sua 
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derivada em relação a 𝑥 nula em 𝑥 = 𝐿𝑥, onde 𝐿𝑥 é o comprimento total do meio.

4 |  MÉTODOS NUMÉRICOS

O método de diferenças fi nitas (Finite Difference Method) pode ser adotado para 
a discretização do domínio de solução e das EDPs governantes, considerando-se 
uma malha numérica. Na confi guração adotada, o subscrito inteiro 𝑖 indica o centro da 
célula onde são calculadas pressão e concentração, enquanto os índices fracionários 
𝑖 ± 1/2 indicam as faces das células, onde calcula-se as velocidades. Em geral as 
células podem ter espaçamentos ∆𝑥𝑖 não uniformes. Para células uniformes

 (19)
onde 𝐿𝑥 é o comprimento do aquífero e 𝑛𝑥 é o número de células da malha 

computacional. Com relação ao tempo, um passo de tempo ∆𝑡 é adotado na forma

 (20)
onde 𝑡𝑚𝑎𝑥 é o tempo máximo e 𝑛𝑡 é o número de passos de tempo. Baseando 

se, então, nas ideias apresentadas, passa-se à discretização das EDPs. Devido às 
hipóteses adotadas, a discretização para a EDP da pressão será muito favorecida, 
pois tem-se uma EDP linear.

Considera-se como referência para a aproximação da EDP a posição 𝑖 e o 
tempo 𝑛 + 1, onde se desconhece a pressão. Escreve-se, a partir da Eq.(9),

 (21)
e levando em conta o fato de o coefi ciente da derivada no tempo ser constante,

 (22)
onde

 (23)
Aproxima-se a derivada espacial utilizando-se um esquema do tipo diferença 

centrada

 (24)
enquanto que para a derivada temporal utiliza-se uma diferença recuada 

(ERTEKIN; ABOU-KASSEM; KING, 2001),
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 (25)
Substituindo-se as aproximações dadas pelas Eqs.(24) e (25) na Eq. (23),

 (26)
utilizando-se o sinal de igualdade tendo-se devido a implementação 

computacional. Na Eq. (26) tem-se uma formulação totalmente implícita, que pode 
ser reescrita como

 (27)
onde

 (28)
A Eq. (27), escrita para todas as células da malha, leva a um sistema de 

equações algébricas, que quando resolvido, conduz as pressões nos pontos 𝑖 e no 
tempo 𝑛 + 1. Da lei da Darcy calcula-se as velocidades em i ± 1/2, necessárias na 
solução da equação da concentração.

No caso da equação da concentração, considera-se a sua discretização a 
determinação da solução nos pontos 𝑖 e no tempo 𝑛 + 1, de forma que

    (29)
ou, aplicando-se o modelo linear para adsorção,

 (30)
Para as derivadas temporais utiliza-se aproximações recuadas,

 (31)
enquanto que para aproximações do tipo diferenças centradas são empregadas 

para o termo de difusão

 (32)

 (33)
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e

 (34)
No caso do termo com derivada de 𝜑 em relação ao tempo ela é aproximada 

utilizando-se diferenças recuadas,

 (35)
Diferenças centradas também são empregadas no caso do termo de advecção,

 (36)
de forma que para as velocidades, elas devem ser conhecidas nas fronteiras 

das células. Contudo, o valor de concentração é conhecido nos centros das células. 
Para contornar tal situação, usa-se um esquema do tipo upwind de primeira ordem 
(ERTEKIN; ABOU-KASSEM; KING, 2001). Considera-se aqui que a velocidade é 
sempre positiva, 

 (37)
e

 (38)
A forma fi nal discretizada da equação da concentração é dada por

    (39)
onde os termos com ′ contém a porosidade (φ) e o espaçamento da malha 

espacial (∆𝑥). Obtém-se, assim, uma formulação totalmente implícita para a 
concentração. Assim, é possível utilizar a Eq. (20), pois não há restrições devido a 
estabilidade relacionadas a critérios CFL (ZHENG; WANG, 1999), mas com passos 
de tempo que não sejam altos o bastante para comprometer a a estratégia de 
decomposição de operadores (VENNEMO, 2016) aplicada. Após a obtenção das 
pressões a partir da solução da Eq. (27), as velocidades são calculadas e usadas 
quando da determinação da concentração via Eq. (39). No caso geral de dois 
subsistemas não lineares, ocorreria um processo iterativo de níveis: dois internos 
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para a solução dos subsistemas de equações algébricas e um externo para a 
atualização dos coefi cientes.  

O conjunto de equações algébricas para a pressão e a concentração podem 
ser escritos em uma forma compacta Ax=b, onde A representa a matriz dos 
coefi cientes, x é o vetor de incógnitas, no caso a pressão da água e a concentração 
do contaminante (avaliadas no tempo 𝑛+1), e b é o vetor que contém os termos 
conhecidos (pressões e concentrações no tempo 𝑛, para cada subsistema). Em 
geral, métodos iterativos são aplicados nestes casos, sendo que eles necessitam de 
uma estimativa do valor inicial da solução no início das iterações, que prosseguem 
até que ocorra a convergência dos valores para a solução do sistema de equações. 
As iterações são interrompidas e considera-se obtida a solução do sistema, quando 
um critério de interrupção adotado é alcançado (SAAD, 2003). Dentre as opções 
disponíveis na literatura, para problemas simples há o método de Gauss-Seidel, 
devido a sua facilidade de implementação quando comparada a de outros métodos 
mais robustos, tais o como o método dos gradientes conjugados ou o do gradiente 
biconjugado (SAAD, 2003). Ele pode ser aplicado tanto para matrizes de coefi cientes 
simétricas (caso do susbsistema para a pressão) e para não simétricas (caso do 
subsistema para a concentração). Casos mais realísticos, tais como na presença de 
heterogeneidades fortes, podem exigir outros métodos. 

Finalmente, cabe comentar que para medir a importância relativa dos efeitos de 
advecção e difusão, o número de Péclet é usado,

 (40)
onde 𝐿 é um comprimento característico, considerado geralmente como sendo 

a dimensão da célula e 𝐷 é o coefi ciente de dispersão (ZHENG; WANG, 1999).

5 |  ALGUMAS APLICAÇÕES

Para encerrar, apresenta-se aqui, em caráter ilustrativo, alguns resultados 
obtidos por Silva (2019) para problemas de escoamento em aquíferos nos quais 
há contaminação, nas Figuras 2-5. No caso da aplicação da aproximação upwind
de primeira ordem, como esperado, houve observação de difusão numérica, a qual 
foi reduzida via refi namento de malha. Esta questão é relevante, pois apesar se se 
amenizar a difusão numérica isso foi alcançado como maior esforço computacional. 
Isto justifi ca a busca, na prática das simulações numéricas de escoamentos, por 
estratégias de software e/ou hardware que reduzam os custos de processamento 
e de memória. Na escala dos problemas aqui reproduzidos as simulações mais 
demoradas levaram alguns minutos, no entanto em problemas mais realísticos e 
de maior escala espacial, dimensional e temporal, reduzir difusão numérica via 
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refinamento de malha poderia ser proibitivo.

    

Figura 2: Refinamento de malha para caso de velocidade constante: (a) apenas advecção e (b) 
apenas difusão.

  

Figura 3: Caso de velocidade constante: (a) variação do coeficiente D para o caso difusivo e (b) 
refinamento de malha para o caso advectivo-difusivo.

 

Figura 4: (a) Variação do coeficiente D para o caso advectivo-difusivo, velocidade constante 
e (b) refinamento de malha para o caso advectivo-difusivo com adsorção e decaimento 

(velocidade calculada).

Figura 5: Caso advectivo-difusivo com adsorção e decaimento e velocidade calculada: (a) 
variação do coeficiente de decaimento e (b) variação do coeficiente de distribuição.
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RESUMO: O processo de fermentação das 
sementes de cacau ocorre a partir da sua 
deposição em cochos de madeira, que se 
localizam nas Casas de Fermentação. Assim, 
são necessários em média, 6 dias para o término 
deste processo, cujo o manuseio da massa 
de cacau é efetuado por trabalhadores rurais 
em tempos predeterminados. Este processo 
tradicional, é ineficiente devido à distribuição 
de temperatura não uniforme na massa de 
cacau, necessitando, assim, de intervenção 
externa para uniformizar a temperatura. 
Consequentemente, estas ações externas 
podem possibilitar possíveis contaminações. 
Desta forma, o objetivo deste artigo é apresentar 
um método mais eficiente quanto a uniformização 
da temperatura gerada no processo de 
fermentação do cacau. As principais ferramentas 

para execução do trabalho são, softwares de 
Computer Assisted Design (CAD) e Computer 
Assisted Engineering (CAE). A partir das 
simulações executadas em um software CAE, 
investigaram-se as respectivas distribuições de 
temperatura no interior de cada três modelos 
de fermentadores, averiguando a ocorrência ou 
não de uniformidade da temperatura na massa 
de cacau. Assim, os resultados das simulações 
indicam o fermentador rotativo como o mais 
eficiente, com relação aos outros modelos 
analisados, pois apresentou uma melhor 
dispersão do calor contido inicialmente na fonte 
localizada no centro da massa de cacau, o 
que implica em um aumento da probabilidade 
de ocorrer uma distribuição uniforme neste 
processo fermentativo.
PALAVRAS-CHAVE: Modelagem 
Computacional. Transferência de Calor. 
Fermentador. Cacau.

MODELING A CYLINDRICAL FERMENTER 
FOR COCOA

ABSTRACT: The fermentation process of cocoa 
beans occurs from their deposition in wooden 
troughs, which are located in Fermentation 
Houses. Thus, it takes an average of 6 days 
to complete this process, whose handling of 
cocoa mass is performed by rural workers at 
predetermined times. This traditional process 
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is inefficient due to the non-uniform temperature distribution in the cocoa mass, thus 
requiring external intervention to standardize the temperature. Consequently, these 
external actions may enable possible contamination. Thus, the aim of this paper is to 
present a more efficient method regarding the uniformity of the temperature generated 
in the cocoa fermentation process. The main tools to perform the work are Computer 
Assisted Design (CAD) and Computer Assisted Engineering (CAE) software. From 
the simulations performed in a CAE software, the respective temperature distributions 
within each three fermenter models were investigated, investigating the occurrence or 
not of temperature uniformity in the cocoa mass. Thus, the results of the simulations 
indicate that the rotary fermenter is the most efficient in relation to the other models 
analyzed, since it presented a better dispersion of heat initially contained in the source 
located in the center of the cocoa mass, which implies an increased probability of even 
distribution occurs in this fermentation process.
KEYWORDS: Computational modeling. Heat transfer. Fermenter. Cocoa.

1 | 	INTRODUÇÃO

O processo de beneficiamento do cacau é subdividido em 5 etapas, sendo: 
colheita, quebra, fermentação, secagem e armazenamento, assim estas etapas podem 
ser responsáveis por até 50% das características organolépticas (principalmente 
sobre o sabor e o aroma) dos produtos derivados do cacau. Assim, o diferencial em 
cada uma dessas etapas que fornece as características do cacau fino em relação 
aos demais tipos de cacau presentes no mercado, por ser um produto que exige um 
processamento diferenciado, seja pelo componente ambiental, por meio do “sistema 
cabruca”, ou pelo componente “tecnológico local”, já que muitas empresas adaptaram 
e desenvolveram seus próprios métodos, equipamentos e controles específicos de 
temperatura que desencadearam aprimoramentos no processo de fermentação e 
secagem, e consequentemente, na obtenção de amêndoas de qualidade (LIMA 
e SALES, 2015). A fermentação é umas das etapas mais importantes, devido a 
inicialização da formação dos precursores do sabor, cor e aroma, sendo desenvolvido 
por meio de reações bioquímicas envolvendo polifenóis, proteínas e açúcares. Assim, 
o tempo médio de fermentação varia entre 5 a 7 dias, não sendo recomendável que 
o tempo de fermentação esteja fora desta faixa de variação. O primeiro revolvimento 
da massa de cacau é feito após 48 horas com relação à configuração inicial da 
etapa, com auxílio de intervenção humana (trabalhador rural), promovendo assim, 
uma aeração e uniformização da massa. Desta forma, os demais revolvimentos são 
efetuados em sequência para os seguintes tempos: 72, 96, 120, 144 e 168 horas, até 
que a etapa de fermentação seja concluída (SALES e CANDIDA, 2016).

Tendo isto vista, este artigo apresenta 3 possíveis modelos alternativos para 
a etapa de fermentação, cujo o controle é automatizado, visando o mínimo de 
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intervenção humana e uma maior efi ciência com relação a distribuição de temperatura 
no interior da massa de cacau, já que a temperatura infl uencia diretamente nas 
reações bioquímicas e, consequentemente, nas características organolépticas da 
massa do cacau.

2 |  METODOLOGIA

Com base nas teorias atuais, a condução de calor em materiais ocorre 
basicamente por meio de dois mecanismos: migração dos elétrons livres e vibração 
dos átomos livres no retículo cristalino. Sendo que a taxa de transferência de calor 
por condução devido aos efeitos da movimentação dos elétrons é mais signifi cante 
do que com relação à vibração dos átomos livres (KREITH e BOHN, 2003). Assim, o 
fenômeno de transferência de calor por condução pode ser analisado apenas como 
a migração de energia de partículas com maior nível de energia para partículas 
menos energizadas (INCROPERA et al., 2008).

Assim, a partir da Equação da difusão de calor, obtida com base em conceitos 
interligados ao volume de controle, conservação de energia e lei de Fourier, é 
largamente utilizada para a obtenção de campos de temperaturas considerando 
este fenômeno térmico. Com isso, utilizou-se basicamente a Eq. (1), confi gurada 
para coordenadas cilíndricas, com os seguintes parâmetros (r, ∅, z), pois esta é a 
geometria do sistema adotada para os 3 modelos de fermentadores.

 (1)
onde T é o campo de temperatura, q a taxa de geração de energia, ρ a massa 

específi ca, cp é o calor específi co a pressão constante e t o tempo. Além das variáveis 
independentes r, z e ∅.

Inicialmente, por meio de um software CAD, efetuou-se esboços por meio de 
modelos 3D dos três tipos de fermentadores, sendo eles denominados Estático, 
Rotativo e com Hélices, no qual estão apresentados a seguir por meio das Figuras 
1 e 2.
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Figura 1. Vista Isométrica do Fermentador Estático e Rotativo.

Figura 2. Vista Isométrica do Fermentador com Hélices.

Em seguida, foi desenhado a geometria de 3 modelos diferentes de fermentador, 
sendo criado apenas em duas dimensões e com dimensões 100 vezes menores 
com relação ao modelo real, assim essas adaptações têm a fi nalidade de otimizar 
o sistema, a fi m de minimizar a capacidade computacional exigida pelo computador 
utilizado. Sendo assim, uma circunferência de raio igual à 0,6 mm, foi dividida em 
dois domínios iguais, domínio superior e inferior, representando 50% de massa de ar 
e 50% de massa de cacau, respectivamente. No domínio da massa de cacau há uma 
outra circunferência localizada em seu centro, com raio de 0,2 mm, que representa 
uma região que possui uma concentração de calor, no qual é responsável pelo 
aquecimento da massa de cacau no processo de fermentação, sendo denominada 
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fonte. O primeiro modelo chamado de Fermentador Estático (Fig. 3), aplicou-se para 
o caso em que a massa de cacau se encontra estática no interior do fermentador. Já 
o segundo modelo possui as mesmas confi gurações do fermentados estático, exceto 
por haver uma frequência rotacional de 1/1800 Hz, no sentido horário, que equivale a 
um revolvimento de 360° em um período de 30 minutos, desta forma, por apresentar 
esta característica este modelo foi denominado de Fermentador Rotativo, e por fi m, 
o terceiro modelo, que possui uma confi guração distinta, por conter centralizado no 
sentido do seu eixo axial um conjunto de hélices, que desta vez serão responsáveis 
por realizar o revolvimento da massa de cacau para a mesma frequência de rotação 
citada anteriormente, sendo chamado de fermentador com hélices rotativas (Fig. 4).

Figura 3. Modelo do Fermentador Estático e Rotativo (Próprio Autor)

Figura 4. Modelo do Fermentador com Hélices (Próprio Autor)

Em seguida, a malha para cada modelo foi gerada, no qual o Fermentador 
Estático e Rotativo possui 1308 elementos com geometria triangular, possuindo 680 
nós, já o fermentador com hélices possui 2381 elementos, com as mesmas geometrias, 
contendo 1347 nós. Cujo os modelos com a malha defi nida são apresentados na Fig. 
5 e 6, respectivamente.
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Figura 5. Malha para o Fermentador Estático e Rotativo (Próprio Autor)

Figura 6. Malha para o Fermentador com Hélices (Próprio Autor)

Em seguida, o software CAE foi alimentado com os dados relacionados as 
propriedades físicas e as condições iniciais, de massa de ar e de cacau. No qual os 
valores estão apresentados na tabela a seguir:

Tabela 1. Propriedades e Condições Iniciais para a massa de Ar e de Cacau (Próprio Autor)

onde ρ é a massa específi ca, η é a viscosidade dinâmica, k é a condutividade 
térmica, Cp é o calor específi co a pressão constante, T é a temperatura inicial na 
massa de ar e de cacau e α é a difusividade térmica. Vale ressaltar que os dados 
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apresentados para o ar são tabelados, já os valores para o cacau foram obtidos a 
partir de trabalho de Sales (SALES e LIMA, 2018) e (AMIGO et al. 2017).

Para a fonte centralizada na massa de cacau foi atribuído uma temperatura 
inicial de 32 °C, no qual tem o intuito de representar o início do processo de 
fermentação, que ocorre por meio da concentração de temperatura de forma pontual 
em diversos locais contidos na massa de cacau. Após a defi nição de todos estes 
parâmetros e condições, a simulação foi executada, onde analisou-se a distribuição 
de temperatura nos 3 modelos em um período de 30 minutos.

3 |  RESULTADOS E DISCUSSÃO

As confi gurações dos 3 modelos de fermentadores foram analisados nos 
seguintes tempos: 0,10 e 30 minutos. Assim, por questões de organização, os 
resultados para o fermentador estático, rotativo e com hélices rotativas serão 
apresentados em sequência.

3.1 Fermentador Estático

A Figura 7 mostra a distribuição das curvas isotérmicas no interior do 
fermentador, no instante inicial  minutos. Assim, observa-se que há uma 
concentração de calor localizada no centro da massa de cacau, exatamente na 
posição em que a fonte se encontra, que foi escolhida neste determinado local por 
conveniência, para os três modelos de fermentador.

Figura 7. Fermentador Estático no instante inicial da fermentação (Próprio Autor)

Observando a Fig. 7 pode-se averiguar que o processo de transferências de 
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calor da fonte para o restante da massa de cacau ao seu redor está começando, 
assim as regiões que apresentam coloração mais próxima do vermelho estão com 
uma temperatura mais elevada com relação às regiões com coloração mais próximas 
do azul. Os valores de máximo e mínimo presentes neste instante de tempo são 31,6 
°C e 25,2 °C.

A Figura 8 mostra as curvas isotérmicas de temperatura após um período 
de tempo de 10 minutos de fermentação. Assim, é evidente que o processo de 
propagação de calor da fonte para as regiões circunvizinhas não está ocorrendo de 
forma homogênea.  

Figura 8. Fermentador Estático nos instantes de tempo de 10 min (Próprio Autor)

Assim, com base na Fig.8, observa-se que a temperatura das curvas isotérmicas 
abaixou consideravelmente, fato que é explicado pela diferença de massa entre a 
fonte e o restante da massa de cacau em que ela se encontra, com isso a diferença 
de temperatura entre as curvas de temperaturas mais elevadas com relação às de 
menores temperaturas é ínfi ma, variando na escala dos centésimos. Mas mesmo 
assim, verifi ca-se que o calor é transferido da fonte para as regiões circunvizinhas 
de forma não uniforme, ainda havendo uma concentração de calor contida na fonte.

A Figura 9 apresenta a distribuição das curvas isotérmicas no interior do 
fermentador, no instante inicial  minutos. Ainda assim, nota-se a não 
uniformização da distribuição de temperatura no interior do fermentados, além de 
observar o processo de resfriamento da fonte, que dissipou todo o calor contido nela 
para as outras regiões do fermentador.
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Figura 9. Fermentador Estático no instante de tempo  minutos (Próprio autor)

3.2 Fermentador Rotativo

A  Figura 10 apresenta os resultados para a distribuição das curvas isotérmicas 
no interior do fermentador rotativo no instante de tempo inicial, sendo que foram 
adotadas as mesmas confi gurações do fermentador estático, com exceção da 
presença de uma frequência de rotação constante de 1/1800 Hz, ou seja, após 30 
minutos a massa de cacau é totalmente revolvida.  

Figura 10. Fermentador Rotativo no instante de tempo  min (Próprio Autor)

Pode-se observar que os resultados para o fermentador rotativo são iguais aos 
do fermentador estático no início do processo, já que no momento inicial não há a 
rotação do cilindro.
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Em seguida, temos a Fig. 11, que apresenta o comportamento da distribuição 
das curvas isotérmicas no interior do fermentador rotativo no instante de tempo 

 min. 

Figura 11. Fermentador Rotativo para um período de tempo de  min (Próprio Autor)

Neste instante de tempo, o processo de transferência de calor entre a fonte 
e a região circunvizinha tende para a extremidade esquerda do cilindro. Esta 
movimentação é favorecida pela rotação do cilindro no sentido horário, que para 

 min se encontra há um terço de completar o revolvimento (360°), ou seja, o 
fermentador se encontra com uma angulação de 120° com relação ao posicionamento 
inicial. Assim, a curvas isotérmicas estão tendendo a acompanhar a movimentação 
do fermentador.

Já a Fig. 12 apresenta a distribuição das curvas isotérmicas após 30 minutos 
do processo de fermentação, exatamente no momento em que a massa é totalmente 
revolvida, devido à fi nalização do movimento rotacional de 360°, em um período de 
tempo de 30 minutos.
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Figura 12. Fermentador Rotativo para o instante de tempo de  min (Próprio Autor)

No instante fi nal do processo de revolvimento para este modelo de fermentador, 
pode-se analisar que ocorreu um decréscimo signifi cativo da temperatura, devido 
aos processos físicos convectivos e condutivos de transferência de calor no interior 
do fermentador. Nota-se também que apesar das diferenças de temperaturas serem 
pequenas, de modo que a escala em graus Celsius a direita não consegue captar, 
exibindo apenas uma temperatura constante de 25,01 °C nas curvas isotérmicas, 
há uma distribuição de temperaturas relativamente homogênea, não apresentando 
regiões isoladas com temperaturas mais elevadas. Também se observa que há uma 
dispersão signifi cativa no calor concentrado incialmente na fonte, o que equivale a 
uma multiplicação da fonte, com isso a probabilidade de uma distribuição uniforme 
de temperatura aumenta signifi cantemente, pois há mais regiões pontuais com 
concentrações de temperatura, favorecendo assim, a troca de calor. Implicando na 
obtenção de um equilíbrio térmico de forma mais rápida.

3.3 Fermentador com Hélices Rotativas

A Figura 13 contém os resultados relacionados ao comportamento da 
distribuição das curvas isotérmicas no interior do fermentador com hélices rotativas 
no início do processo fermentativo, possuindo as mesmas confi gurações do 
fermentador rotativo, exceto pela presença de 4 hélices que serão responsáveis por 
revolver a massa de cacau.  
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Figura 13. Fermentador com Hélices Rotativas no instante de tempo  min (Próprio 
Autor)

Nota-se a partir da fi gura acima, que o comportamento das curvas isotérmicas 
para o início do processo neste modelo de fermentador é semelhante aos outros dois 
apresentados anteriormente, já que neste instante o fermentador está estático.

Posteriormente, encontra-se a Fig. 14, que possui os resultados para a 
distribuição das curvas isotérmicas no interior do fermentador com hélices rotativas 
no instante de tempo  min. 

Figura 14. Fermentador com Hélices Rotativas em um instante de tempo  min (Próprio 
Autor)

Com base na análise da Figura exposta acima, pode-se notar que o a distribuição 
das curvas isotérmicas tende a acompanhar o movimento de rotação no sentido 
horário das hélices, além de haver um declínio gradual da temperatura de acordo 
com a aproximação das extremidades das hélices. Vale ressaltar que a escala de 
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temperatura exposta a direita do modelo apresenta uma temperatura constante de 
T = 25 °C, porém ocorre uma variação na coloração, onde o vermelho equivale as 
curvas mais quente e o azul as curvas mais frias. Assim, como a diferença destas 
temperaturas é muito pequena não se consegue expressar por meio da escala, já 
que o modelo foi reduzido com relação ao seu tamanho original.

A Figura 15 expõe os resultados do comportamento da distribuição das curvas 
isotérmicas após 30 minutos do processo de fermentação, no momento em que 
a massa é totalmente revolvida, devido à fi nalização do movimento rotacional das 
hélices que realizam um giro de 360°, em um de tempo de 30 minutos.

Figura 15. Fermentador com Hélices Rotativas no instante de tempo  min (Próprio 
Autor)

Analisando a Figura apresentada acima, pode-se observar que ainda há uma 
região de concentração de temperatura localizada entre as duas hélices inferiores, 
cuja a temperatura aumenta de acordo com a aproximação do centro do eixo axial 
das hélices. Além disso, avalia-se que ocorreu uma dissipação do calor da fonte para 
o restante da massa de cacau de maneira relativamente uniforme.

4 |  CONCLUSÕES

A partir dos três modelos de fermentador apresentados neste artigo, evidenciou-
se que o fermentador rotativo é o mais efi ciente, pois a distribuição do calor 
concentrado na fonte ocorre de forma mais dispersa do que com relação aos outros 
dois tipos de fermentador analisados, assim essa dispersão implica em um aumento 
da probabilidade da massa de cacau atingir uma distribuição de temperatura uniforme 
já que ocorre uma “multiplicação” dos pontos com concentração de temperatura, 
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consequentemente mais regiões estarão predispostas a troca de calor e isto 
implicará em uma obtenção de um equilíbrio térmico de forma mais rápida. Com 
isso, não ocorrerá concentrações de temperatura em determinadas regiões por um 
tempo suficiente para que possa ocorrer uma modificação nas propriedades físicas 
da amêndoa, assim ao finalizar o processo fermentativo as chances de amêndoas 
com propriedades semelhantes aumenta drasticamente, quando comparamos com 
os outros dois tipos de fermentadores que não apresentam estas características na 
distribuição de calor em seu interior.
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