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RESUMO 

SILVA, Marcus Vinicius Assis, M.Sc., Universidade Federal de Viçosa, julho de 2018. 

Modelagem em CFD do escoamento do gás ozônio em grãos de arroz. Orientadora: 

Lêda Rita D’Antonino Faroni. Coorientadores: Márcio Arêdes Martins e Adalberto 

Hipólito de Sousa.  

 

O gás ozônio (O3) se apresenta como um método alternativo ao uso de produtos químicos 

para o controle de insetos-praga de grãos armazenados. O objetivo deste estudo foi 

predizer os parâmetros que descrevem o escoamento livre e escoamento forçado do O3 

num leito fixo de grãos de arroz. Para a investigação utilizou-se a técnica de CFD 

(Computational Fluid Dynamics) afim de determinar a constante de decomposição, o 

coeficiente efetivo de difusão, a constante de reação e o coeficiente de transferência de 

massa do gás O3 em grãos de arroz. No estudo do escoamento livre do gás ozônio, os 

grãos foram submetidos a um processo de fumigação na concentração de 2,2 mg L-1 de 

O3 em um protótipo que foi uma adaptação da célula de diafragma. Dados de 

concentração do gás O3 foram monitorados em um ponto sobre a camada de grãos, num 

intervalo de 10 min. Paralelo ao procedimento experimental, foi feita a modelagem em 

CFD do escoamento do gás O3. Os parâmetros de ajuste utilizados para alimentar o 

modelo em CFD foram a difusividade efetiva e a constante de decomposição do gás O3 

em grãos de arroz. No estudo do escoamento forçado do gás ozônio, os grãos de arroz 

foram submetidos a um tratamento com gás na concentração de 2,2 mg L-1 e vazão 

específica de 0,5 m3 min-1 t-1, em concentração letal para Sitophilus zeamais Mots. Uma 

massa de 4 kg de grãos foi tratada em um protótipo de PVC na forma de uma coluna 

cilíndrica. Para avaliar a mortalidade dos insetos, gaiolas (15,0 x 3,5 cm) contendo 100 g 

de arroz com casca e 50 insetos adultos de S. zeamais foram dispostas no topo da coluna 

de grãos. A concentração do gás O3 foi monitorada em um ponto acima da camada de 

grãos, a cada 12 h. O escoamento forçado do gás também foi modelado em CFD. Os 

parâmetros utilizados para alimentar o modelo e promover o ajuste aos dados 

experimentais foram o coeficiente de transferência de massa e a constante de reação do 

gás ozônio com os grãos de arroz. Adicionalmente, por meio da modelagem ajustada, foi 

feita uma simulação da injeção de gás O3 em um silo com capacidade estática de 76 

toneladas de arroz. Os valores encontrados para os parâmetros que descrevem o 

escoamento livre do gás ozônio foram a constante de decomposição de 0,00167 s-1 e a 

difusividade efetiva 0,01 cm2 s-1. Para o escoamento forçado do gás ozônio na coluna de 

grãos de arroz verificou-se mortalidade de 100% dos insetos no sexto dia, quando a 
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concentração do ar intergranular atingiu 0,1 mg L-1. O coeficiente de transferência de 

massa foi de 0,5 m s-1 e a constante de reação foi de 0,45 s-1. Na concentração de 0,3 mg 

L-1 é possível tratar 76 toneladas de grãos em um período de 9 dias. 
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ABSTRACT 

SILVA, Marcus Vinicius Assis, M.Sc., Universidade Federal de Viçosa, July, 2018. CFD 

modeling of the ozone gas flow through rice grains. Advisor: Lêda Rita D’Antonino 

Faroni. Co-advisors: Márcio Arêdes Martins and Adalberto Hipólito de Sousa.   

 

The ozone gas (O3) is an alternative to the use of chemicals when controlling pest-insects 

in stored grains. The objective of this study was to predict parameters that describe both 

natural and forced flows of ozone gas, through a fixed bed of rice grains. For this 

investigation, the CFD (Computational Fluid Dynamics) technique was applied to 

determine the decomposition rate constant, effective diffusion coefficient, reaction 

constant, and mass transfer coefficient of the ozone gas in rice grains. For the natural flow 

study, grains inside a prototype adapted from a diaphragm cell were fumigated with ozone 

at a concentration of 2.2 mg L-1. Data on gas concentration were monitored at a spot above 

the grain layer every 10 minutes. Simultaneously to the experimental procedure, the CFD 

modeling of the gas flow was drawn, using the effective diffusivity and the decomposition 

rate constant of the ozone in rice grains as input parameters. For the forced flow study, 4 

kg of rice grains were treated with ozone gas at a concentration of 2.2 mg L-1, and specific 

flow rate of 0.5 m3 min-1 t-1, inside a cylindrical column prototype made of PVC. This 

concentration is lethal for Sitophilus zeamais Mots. To assess the mortality of these 

insects, cages with dimensions of 15.0 x 3.5 cm were used, each one containing 100 g of 

unhusked rice, and 50 adult insects placed on top of the grain column. The ozone gas 

concentration was monitored at a spot above the grain layer every 12 h. The forced gas 

flow was also modeled by CFD, using the mass transfer coefficient, and the reaction 

constant of ozone with the rice grains to feed in the model and adjust it to the experimental 

data. Additionally, through fitted modeling, a simulation of gas injection in a silo with a 

static capacity of 76 tons of rice was carried out. The resulting values obtained for the 

parameters describing the ozone gas natural flow were the decomposition rate constant 

of 0.00167 s-1, and the effective diffusivity of 0.01 cm2 s-1.  In the forced flow through the 

grain column, 100% of the insects died on the sixth day, when the concentration of ozone 

gas in the inter-grain air reached 0.1 mg L-1. The value of the mass transfer coefficient 

was 0.5 m s-1, and the reaction constant was 0,45 s-1. At the concentration of 0.3 mg L-1, 

it was observed that it is possible to treat 76 tons of rice grains in 9 days.   
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INTRODUÇÃO GERAL 

O arroz (Oryza sativa L.) é um dos cultivos mais antigos e importantes no mundo, 

servindo como alimento básico para mais da metade da população mundial 

(AghaAlikhani et al., 2013 e Muthayya et al., 2014). Para garantir a regularidade no 

abastecimento, estabilizar os preços e preservar a qualidade dos grãos faz-se necessário o 

uso de técnicas de pós-colheita, tais como secagem, armazenamento, resfriamento e 

manejo integrado de pragas (Brooker et al., 1992). Ao longo do período de armazenagem 

os grãos ficam vulneráveis ao ataque de insetos-praga, os quais ocasionam danos, 

refletindo na perda de qualidade e quantidade do produto armazenado (Oerke et al., 2006; 

Hamdi et al., 2017; López Castilho et al., 2018).  

Entre as espécies de pragas que atacam os grãos de arroz, destacam-se Sitophilus 

oryzae (L.) (Coleoptera: Curculionidae), Sitophilus zeamais Mots. e Rhyzopertha 

dominica (F.) (Coleoptera: Bostrichidae) (Carvalho et al., 2012).  O controle dos insetos-

praga em grãos de cereais é uma tarefa que tem se tornado complexa em razão da 

resistência adquirida aos inseticidas convencionais por algumas populações de insetos-

praga (Collins et al., 2005; Lorini et al., 2007; Pimentel et al., 2009). O gás ozônio (O3) 

se apresenta como um fumigante alternativo para o controle de insetos-praga de grãos 

armazenados. O ozônio (O3), a forma triatômica do oxigênio (O2), além de ser um 

poderoso agente oxidante (Glaze e Kang, 1988; McKenzie et al., 1997; Choi et al., 2002) 

possui grande capacidade de desinfecção e esterilização. Em 2001 foi classificado pela 

Food and Drug Administration (FDA), nos Estados Unidos, como sanitizante seguro para 

utilização em alimentos, já que o seu produto de degradação, o oxigênio, não é tóxico 

(Gabler et al., 2010). 

Na indústria de processamento de alimentos, o gás ozônio tem sido utilizado para 

a descontaminação de diversos produtos, incluindo frutas e vegetais (Horvitz et al., 2014). 
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No setor de armazenamento de grãos, o gás ozônio se destaca como uma estratégia 

potencial para o controle de insetos-praga (Kells et al., 2001; Pereira et al., 2008; Souza 

et al., 2008; Isikber et al., 2015), fungos e degradação de micotoxinas (Khadre et al., 2001; 

Tiwari et al., 2010; Alencar et al., 2012; Brodowska et al., 2017). A utilização do gás 

ozônio como agente protetor não modifica a qualidade dos grãos tratados e seus 

subprodutos (Kells et al., 2001; Mendez et al., 2003; Dubois et al., 2006; Pereira et al., 

2007; Tiwari et al., 2010). 

De forma geral, o comportamento dos fumigantes no armazenamento de grãos é 

pouco conhecido (Collins et al., 2010). Estudar a distribuição do gás ozônio numa massa 

de grãos e entender os parâmetros que afetam essa distribuição é de fundamental 

importância para a otimização de seu uso como fumigante em aplicações que envolvem 

grandes volumes de grãos. Em decorrência do alto custo de testes experimentais em escala 

comercial, ferramentas de simulação computacional a exemplo do CFD (Computational 

Fluid Dynamics) são alternativas que possibilitam a realização de análises comparativas 

em diferentes campos de estudo (Norton et al., 2007; Blocken et al., 2015).   

O CFD tem sido usado em investigações de processos de transferência de calor e 

massa na secagem de grãos de arroz (ElGamal et al., 2017), dispersão de pesticidas 

(Baetens et al., 2007) e para compreender a distribuição do fluxo de ar em sistemas de 

armazenamento de arroz e milho para diferentes configurações da massa de grãos 

(Lawrence et al., 2001; Olatunde et al., 2016). Além disso, a técnica de CFD tem se 

mostrado eficiente para estudos de transporte de massa com reação em meios porosos 

(Bhattarai et al., 2015 e Isa et al., 2016).  Isa et al. (2016) utilizaram o CFD para 

compreender a distribuição do gás fosfina em silos cilíndricos verticais na operação de 

expurgo de grãos de trigo e Bhattarai et al. (2015) para entender a distribuição e o 

comportamento do escoamento do gás O3 durante o pré-tratamento de palha de trigo.  
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Este trabalho teve por objetivo utilizar a técnica de CFD para investigar os 

mecanismos de transporte atuantes no escoamento do gás ozônio na célula de diafragma 

e, a partir dessa análise, predizer os parâmetros de transporte do gás ozônio na massa de 

grãos, tais como constante de decomposição e coeficiente efetivo de difusão com base em 

dados experimentais. Objetivou-se ainda ajustar um modelo em CFD para explicar a 

dinâmica do escoamento forçado do gás ozônio em concentração letal para S. zeamais, 

em uma massa de grãos de arroz; estimar o coeficiente de transferência de massa e a 

constante de reação do ozônio com os grãos de arroz; e, por fim, simular a injeção de 

ozônio em um silo cilíndrico vertical de capacidade estática de 76 toneladas de arroz, 

visando propor uma concentração e tempo necessário para o controle do S. zeamais.  
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LISTA DE ABREVIATURAS E SÍMBOLOS  

CFD Computational Fluid Dynamics  

RMSE  Resíduo Médio Quadrático da Estimativa  

NS Índice de concordância - Nash and Sutcliffe 

dr Índice refinado de Willmott  

O3 Ozônio 

g  Porosidade  

  Constante da taxa de dissipação de energia devido a turbulência  

t Tempo (s) 

g  Densidade do gás (kg m-3) 

  Tensão viscosa (kg m-2 s-2) 

v Velocidade do gás (m s-1) 

hm Coeficiente de transferência de massa (m s-1) 

k2 Constante de reação (s-1) 

As  Área superficial específica para o meio poroso.  

3O  Fração mássica de ozônio  

F Forças externas atuantes no gás por unidade de volume (N m-3) 

3O

effD  Coeficiente efetivo de difusão (m2 s-1) (i = O3, air)  

g Aceleração devido a gravidade (m s-2) 

k1 Constante de decomposição (s-1) 

α Tortuosidade média dos grãos de arroz 

Pg Pressão total do gás (Pa) 

R  Constante dos gases (J mol-1 K-1) 

g  Viscosidade dinâmica do gás (kg m-1 s-1) 



10 
 

t  Viscosidade turbulenta (kg m-1 s-1) 

kg  Permeabilidade do gás no meio poroso (m2) 

PD  Diâmetro médio da particula (m) 

k Energia cinética de turbulência (m2 s-2) 

  Esfericidade  

R Coeficiente linear de resistência (Pa s m-2) 

S Coeficiente quadrático de resistência (Pa s2 m-3) 

δij Delta de Kronecker  

v  Vetor velocidade devido as flutuações temporais causadas pela 

turbulência (m s-1) 

v  Média temporal do vetor velocidade (m s-1) 
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CAPITULO 1  

TRANSPORTE DIFUSIVO-REATIVO DO GÁS OZÔNIO EM 

GRÃOS DE ARROZ 

Resumo 

A busca por métodos alternativos ao uso de produtos químicos para o controle de 

insetos-praga de grãos armazenados estimula o desenvolvimento de novas técnicas que 

possibilitem a manutenção e preservação da qualidade dos grãos sem representar riscos 

ao homem e ao ambiente. Uma dessas alternativas é o emprego do gás ozônio (O3) como 

fumigante, devido principalmente às características oxidantes e biocidas deste gás. Para 

investigar os mecanismos de transporte atuantes no escoamento do gás O3 em grãos de 

arroz utilizou-se a análise em CFD (Computational Fluid Dynamics) e a partir dessa 

análise foi possível predizer a constante de decomposição e o coeficiente efetivo de 

difusão do O3. Para o experimento, os grãos foram submetidos a um processo de 

fumigação em um protótipo que foi uma adaptação da célula de diafragma. Dados de 

concentração de gás ozônio foram monitorados em um ponto imediatamente acima da 

camada de grãos num intervalo de 10 min. Paralelo ao procedimento experimental foi 

feita a modelagem do escoamento do gás O3 utilizando a técnica de CFD. Os parâmetros 

de ajuste utilizados para alimentar o modelo em CFD foram a difusividade efetiva e a 

constante de decomposição do gás O3 em grãos de arroz. Os valores encontrados 

(constante de decomposição 0,00167 s-1 e difusividade 0,01 cm2s-1) estão na ordem de 

grandeza para produtos agrícolas.  

Palavras-chave: Ozonização, Oryza sativa, Mecânica dos Fluidos Computacional, 

Célula de Diafragma, Armazenamento de grãos.  
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1. Introdução 

O gás ozônio (O3) se apresenta como uma alternativa à fumigação com fosfina 

(PH3) para o controle de insetos-praga de grãos armazenados. O ozônio (O3), a forma 

triatômica do oxigênio (O2), além de ser um poderoso oxidante que possui grande 

capacidade de desinfecção e esterilização, foi classificado pela Food and Drug 

Administration, em 2001, nos Estados Unidos, como sanitizante seguro para utilização 

em alimentos, já que o seu produto de degradação (O2) não é tóxico (Gabler et al., 2010). 

Na indústria de processamento de alimentos, o gás ozônio tem sido utilizado para 

a descontaminação de diversos produtos, incluindo frutas e vegetais (Horvitz et al., 2014). 

No setor de armazenamento de grãos, o gás ozônio se destaca como uma estratégia 

potencial para o controle de insetos-praga (Kells et al., 2001; Pereira et al., 2008; Souza 

et al., 2008; Isikber et al., 2015), fungos e degradação de micotoxinas (Khadre et al., 2001; 

Tiwari et al., 2010; Alencar et al., 2012; Brodowska et al., 2017). Vale ressaltar que a 

fumigação com o gás ozônio não modifica a qualidade dos grãos tratados e seus 

subprodutos (Kells et al., 2001; Mendez et al., 2003; Dubois et al., 2006; Pereira et al., 

2007; Tiwari et al., 2010), desde que sejam obedecidas as dosagens recomendadas. 

Estudos para aplicação do gás ozônio em diferentes sistemas de armazenamento 

de grandes volumes de grãos ainda são realizados de forma empírica, sendo desconhecido 

o comportamento desse gás na massa de grãos durante a fumigação. De forma geral, o 

comportamento dos fumigantes no armazenamento de grãos é pouco conhecido. Para 

caracterizar o transporte no meio poroso, devem ser determinados a constante de 

decomposição, sorção e o coeficiente de difusão dos fumigantes (Collins, 2010; Isa et al., 

2016). Esse entendimento possibilita compreender a dispersão e a reação dos fumigantes 

sobre os grãos e ajuda na tomada de decisão para determinar o tempo e a concentração a 

ser empregada numa operação de expurgo.  
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O uso da mecânica dos fluidos computacional (CFD) para estudos de transporte 

de massa com reação em meios porosos tem se mostrado como uma técnica eficiente. 

Estudos já mostraram a utilização de CFD na compreensão da distribuição e 

comportamento do fluxo do gás O3 no pré-tratamento de palha de trigo (Bhattarai et al., 

2015), para entender a distribuição do fluxo de ar para diferentes configurações de massa 

de grãos de arroz com diferentes porosidades (Olatunde et al., 2016)  e na  distribuição 

de fosfina (PH3) durante a fumigação de grãos de trigo em silos cilíndricos verticais (Isa 

et al., 2016).  

Este trabalho teve por objetivo utilizar a técnica de CFD para investigar os 

mecanismos de transporte atuantes no escoamento do gás ozônio na célula de diafragma 

e a partir dessa análise predizer os parâmetros de transporte do gás ozônio na massa de 

grãos, tais como constante de decomposição e coeficiente efetivo de difusão com base em 

dados experimentais.  

2. Metodologia 

2.1 Obtenção do Ozônio  

O ozônio foi obtido através do gerador de ozônio O&L3.ORM (Ozone & Life, 

São José dos Campos, SP, Brasil). O gás foi gerado utilizando-se oxigênio comprimido 

(pureza mínima de 99,99%) como insumo, com vazão mássica de 0,059 g s-1 e 

concentração de 2,2 mg L-1. Na geração do ozônio, o gás oxigênio passa por um reator 

refrigerado, onde existe uma descarga por barreira dielétrica. Esse tipo de descarga é 

produzida ao aplicar uma alta voltagem entre dois eletrodos paralelos, tendo entre eles 

um dielétrico (vidro) e um espaço livre por onde escoa o oxigênio. Nesse espaço livre é 

produzida uma descarga em forma de filamentos, onde são gerados elétrons com energia 

suficiente para produzir a quebra das moléculas de oxigênio, formando o ozônio (O3). O 

método utilizado para quantificar as concentrações de O3 foi o iodométrico, utilizando 
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titulação indireta (Eaton et al., 2000) que é aceito pela Associação Internacional de 

Ozônio (IOA). 

2.2 Procedimento experimental  

A Figura 1 mostra a geometria do protótipo que foi utilizado para o estudo do 

escoamento, determinação da constante de decomposição e difusão efetiva do gás O3 em 

grãos de arroz. A região compreendida entre as cotas y = 0,452 m e y = 0,502 m delimita 

a camada composta por grãos de arroz.  

 

Figura 1 - Esquema do protótipo da Célula de Diafragma utilizada neste trabalho 

O procedimento experimental utilizado é uma adaptação do método da célula de 

diafragma (Clusser, 1997). O protótipo da célula de diafragma, usado para estudar a 

difusão de gases em meios porosos, é constituído por dois compartimentos. O primeiro 

compartimento é uma coluna cilíndrica com uma perfuração de 3 mm de diâmetro na 

posição y = 0,502 m (Ponto de Monitoramento), onde foi instalado um septo de borracha. 

A base dessa coluna cilíndrica é dotada de uma chapa metálica perfurada na extremidade 

0,344 m 

y

Ponto de 

Monitoramento 0,452 m

Entrada  0 m 

0,502 m

0,922 m

Câmara de gás

saída

Válvula de 

conexão

Coluna cilíndrica 

Camada de 

grãos de arroz 
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inferior (y = 0,452 m) para promover a sustentação dos grãos e formação de um plenum 

para melhor distribuição do gás O3. O segundo compartimento é uma câmara de gás. Na 

base dessa câmara há duas válvulas posicionadas em direções opostas para entrada e saída 

de gás O3. Os dois compartimentos são interligados por meio de uma válvula de conexão 

localizada em y = 0,344 m. 

Foi utilizada uma amostra de 500 g de grãos de arroz em casca com teor de água 

de 12,6% base úmida (b.u.) depositadas sobre o plenum da coluna cilíndrica. Para 

promover a saturação da câmara de gás, a válvula de conexão (Figura 1) foi fechada e as 

válvulas de entrada e saída mantidas abertas. Após a saturação da câmara de gás, foi 

aberta a válvula de conexão. A vazão mássica utilizada para a saturação da câmara de gás 

(30 min), foi de 0,059 g s-1 e uma concentração de 2,2 mg L-1. Durante todo o 

procedimento experimental manteve-se a injeção do ozônio e a válvula de saída aberta. 

O aumento da concentração de ozônio no interior da câmara cilíndrica foi quantificado 

no ponto de monitoramento (Figura 1). Neste ponto foi possível acompanhar a 

concentração do gás O3 por meio de coletas de amostras de gás utilizando uma seringa 

gastight de 25 mL. As coletas foram feitas num intervalo de 10 min, para um tempo total 

do experimento de 300 min. 

2.3 Modelagem e simulação  

O fenômeno da difusão do gás ozônio através da massa de grãos de arroz foi 

modelado com o uso da técnica de CFD utilizando o software ANSYS CFX V11.0. Os 

parâmetros propostos para o modelo computacional estão apresentados na Tabela 1.  
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Tabela 1 – Parâmetros utilizados na modelagem do escoamento livre do gás ozônio  

Parâmetro Valor Referência 

AEntrada 0,0003 m2 Área de entrada Figura 1  

ASaída  0,0003 m2 Área de saída Figura. 1  

VColuna cilíndrica  0,00845 m3  

VCâmara de gás 0,0156 m3  

 
0,0042 m Brooker et al., 1992 

𝑣𝐸𝑛𝑡𝑟𝑎𝑑𝑎 0,6366 m s-1   

R 1952 Pa s m-2 

Hunter (1983) 

S 10.419 Pa s2 m-3 

M 28,97 x 10-3 kg mol-1 (ar) Bergman et al., 2011 

 
1,165 kg m-3 ar Bergman et al., 2011 

 
101.325 Pa 

T 295 K  

 
0,59 Varnamkhasti et al. (2008) 

 

1,87 X 10-5 kg m-1s-1 (ar) Bergman et al., 2011 

1,908 x 10-5 kg m-1s-1 (ozônio) Dong et al. (2008) 

 

 

 

PD

atm

i

atmP

g

i
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2.3.1 Modelo Físico 

O domínio computacional foi definido pela Célula de Diafragma (Figura 1). Um 

subdomínio fluido foi criado dividido por um subdominio poroso representando uma 

camada de grãos. Foram geradas malhas computacionais no CFX Mesh que após teste de 

convergência espacial e temporal foi escolhida uma malha de 53.363 nós e um passo de 

tempo de 600 segundos. 

2.3.2 Equações Governantes 

O domínio fluido e o gás presente no espaço intergranular foram considerados 

como uma mistura ideal de ar e gás O3. Foi considerada a condição de equilíbrio de 

concentração de ozônio entre as fases fluida e sólida do meio poroso. Foi considerado um 

escoamento turbulento, incompressível, isotérmico e em regime transiente. O escoamento 

turbulento foi modelado por meio do modelo k-ε padrão (Launder et al., 1974). As 

equações governantes para o domínio poroso correspondem às equações de Navier-

Stokes e à equação de transporte de gás O3: 

0=+



v)(ρ

t

ρ
ε g

g

g  
(1) 

 
(2) 

 
(3) 

em que, corresponde a fração volumétrica do gás,  é o tempo,  é a 

densidade do gás, é a tensão viscosa, é a aceleração devido a força 

da gravidade, velocidade do gás,  fração em massa de ozônio e são 

as forças externas atuantes no gás por unidade de volume. Na condição de equilíbrio, a 

difusividade efetiva do gás  depende da porosidade do meio: 
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 (4) 

em que  é a difusividade do gás O3 na matriz sólida do meio poroso e  é a 

difusividade do gás O3 no espaço intergranular. O parâmetro  é constante de 

decomposição do O3 ao longo do tempo e é a fração mássica do gás O3 presente no 

espaço intergranular. O parâmetro  pode ser calculado pela Equação (5) dada por 

(Epstein,1989):  

 
(5) 

onde  é a tortuosidade média do grão de arroz e é a difusividade do 

componente  na ausência do meio poroso. No escoamento, o transporte do gás é 

assumido como isotrópico.  

Na Equação (2), a queda de pressão ocasionada pela resistência ao escoamento do 

gás imposta pelo meio poroso foi definida pela forma quadrática de Forchmeiner (REF): 

 (6) 

em que  é a pressão total do gás, é a viscosidade dinâminca do gás, 

 é uma constante e  é a permeabilidade no meio poroso, dada por (Ergun 1952):  

  e  
(7) 

onde,   é definido como diâmetro médio de partícula e  é a esfericidade. Entretanto 

a Eq. (6) pode ser reescrita da seguinte forma apresentada por Hunter (1983).  
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Hunter (1983) usou dados de Shedd (Shedd, 1953) para calcular valores de R (Pa 

s m-2) and S (Pa s2 m-3) para os mais comuns tipos de grãos e sementes. Os valores de R 

e S para arroz em casca estão apresentados na Tabela 1.  

Na região não porosa onde não há grãos de arroz, a fração volumétrica do gás  

é igual a 1. Nesse domínio as equações governantes são as equações de Navier-Stokes e 

a equação de transporte de ozônio e não há presença de grãos para a reação com o O3:  

0)( =+



v

t
g

g



 (8) 

   (9) 

 (10) 

O tensor de Reynolds foi definido nos domínios poroso e fluido, usando a 

abordagem de viscosidade turbulenta: 

 (11) 

  
(12) 

em que δij é o delta de Kronecker, é a viscosidade turbulenta,  é o vetor velocidade 

devido às flutuações temporais ocasionadas pela turbulência,  é a média temporal do 

vetor velocidade e  é a energia cinética de turbulência. Os termos do lado direito da Eq. 

(12) representam a tensão normal e de cisalhamento. Para fechar o sistema de equações, 

o tensor de Reynolds foi modelado usando o modelo k-ε: 
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 (14) 

 (15) 

em que, ε é a taxa de dissipação, , σk, σε, são parâmetros com valores de 0,09, 1,0 e 

1,3, respetivamente (Saito e Lemos, 2010 & Pedras e Lemos, 2003). 

2.3.3 Condições iniciais e condições de contorno  

Para a solução das equações de Navier-Stokes (Eq. 1, 2, 9, 10) foi adotada uma 

condição de contorno de não deslizamento nas paredes, pressão zero na saída, e uma 

condição de contorno de primeira ordem na entrada, com vazão mássica de 0,059 g s-1 e 

concentração inicial de ozônio igual a 2,2 mg L-1.  

Uma condição de fluxo normal igual a zero foi adotada nas paredes do domínio:  

 (16) 

em que n é o vetor unitário normal a parede. 

Para o tempo t = 0,  

= 0 e   

em que é a densidade do ar na pressão de 1 atm e 25°C.   

Os parâmetros utilizados no modelo computacional proposto estão apresentados 

na Tabela 1. O tempo total de processamento para a simulação do escoamento de gás 

ozônio na coluna cilíndrica foi de 2400s. O esquema de discretização para a derivada no 

tempo foi de primeira ordem e o esquema de alta resolução, foram usados para os termos 

advectivos.  A tolerância permitida foi definida como (resíduo médio quadrático da 

estimativa) RMSE <10-5. 
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2.4 Análise estatística  

Foi ajustado um modelo em CFD ao resultado referente a variação da 

concentração residual de ozônio obtido experimentalmente. O modelo em CFD foi 

construído de forma que a constante de decomposição e o coeficiente efetivo de difusão 

foram usados como parâmetros de ajuste. Para comprovar que a modelagem em CFD 

reproduzia valores simulados de concentração de ozônio, em acordo com os dados de 

concentração medidos experimentalmente, foi utilizado a regressão linear passando pela 

origem (Montgomery & Peck, 1992; Barreto & Maharry, 2006), Eq. (17). 

 (17) 

em que:  assume os valores das concentrações dadas pelo modelagem em CFD, é 

representa a relação entre os dados experimentais e os dados simulados,  assume os 

valores das concentrações medidas experimentalmente e  são os erros aleatórios. Este 

tipo de análise é muito usado quando se estuda a concordância entre modelos (Miranda 

et al., 2014; Shayanfar & Shayanfar 2014).  

 Feito o ajuste da Equação (17) para cada combinação entre os dados de 

concentração medidos e obtidos pela modelagem em CFD, os valores de estimados 

foram avaliados quanto à sua aproximação da unidade. Foi utilizado o teste t, para o qual 

foi adotado um nível de significância de 5% e (n-1) graus de liberdade, onde foi testada 

as hipóteses 𝐻0: 𝛽1 = 1 e 𝐻𝑎: 𝛽1 ≠ 1  (Montgomery & Peck, 1992; Tedeschi, 2006). 

 O cálculo de t para os testes de hipóteses foi feito pelas equações: 

 
(18) 
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 (20) 

em que  – estimador da variância, do estimador do parâmetro ;  – 

quadrado médio do resíduo da regressão linear simples passando pela origem; e  – t 

calculado para o teste de hipótese a respeito do parâmetro . 

 Para a avaliação da concordância da modelagem em CFD com os dados obtidos 

experimentalmente, foram utilizados os índices  e estimado pelas Equações (21) e 

(22) respectivamente: 

 (21) 

 (22) 

em que:  assume os valores das concentrações dadas pela modelagem em CFD e  

assume os valores das concentrações medidas experimentalmente.   

 O índice (Willmott et al., 2012) é conhecido como o índice refinado de 

Willmott, que é uma reformulação do índice de concordância (Willmott, 1981) e pode 

variar de 0 a 1. O índice  é conhecido como índice de análise da eficiência de modelos, 

desenvolvido por Nash e Sutcliffe (1970), e indica o quanto os dados estimados pelo 

modelo proposto se distanciam em relação ao comportamento médio dos dados obtidos 

de forma experimental. Os valores de  variam de  a 1.  Quanto mais próximos da 
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unidade estiverem estes índices tem-se o indicativo de maior concordância entre o modelo 

proposto e os dados experimentais e maior será a eficiência do modelo proposto na 

estimativa dos dados.  

3 Resultados e discussão   

3.1 Fluidodinâmica do escoamento  

Os valores das velocidades de migração do O3 presentes no meio poroso e em toda 

a coluna cilíndrica obtidos por meio da simulação são de baixa magnitude (Figuras 2a e 

2b). Observa-se na Figura 2a que o perfil de velocidade tem uma evolução acentuada 

onde há um estrangulamento na secção transversal do protótipo. Este perfil de velocidade 

volta a se estabilizar para baixos valores onde se encontra a camada de grãos de arroz 

(Figuras 2a e 2b). Ressalta-se que na temperatura ambiente e na ausência de material 

biológico o gás O3 se decompõe para oxigênio com um curto tempo de meia-vida (20-40 

min) (Kells et al., 2001). Em decorrência desse tempo de meia-vida curto a mensuração 

do coeficiente efetivo de difusão pelo método da Célula de Diafragma é possível somente 

com a injeção de ozônio em fluxo. Apenas promover a saturação da câmara de gás e 

interromper a injeção de ozônio não é suficiente, pois o gás O3 iria se decompor antes que 

se ocorra seu transporte por difusão. 
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(a) (b) 

Figura 2 - Perfil de velocidade (a) ao longo do eixo central vertical e (b) escala refinada 

para o local correspondente a coluna cilíndrica onde se encontra a camada de grãos de 

arroz. 

Na Figura 3 estão apresentadas as linhas de corrente do escoamento e os vetores 

velocidade. É evidente uma maior concentração de linhas de corrente no sentido da 

válvula de entrada para a válvula de saída, o que indica a direção preferencial do 

escoamento neste local, resultado este, que está em acordo com os altos valores de 

velocidade acusados no perfil de velocidade mostrado na Figura 2 anteriormente. 

 

Figura 3 - Linhas de corrente (a) e vetores velocidade (b) para o escoamento em estudo. 
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3.2 Constante de decomposição e coeficiente de difusão do ozônio  

 A variação da concentração residual de ozônio em função do tempo obtido 

experimentalmente e em simulação está apresentada na Figura 4. O melhor ajuste da 

modelagem em CFD aos dados experimentais se deu quando foi utilizada uma constante 

de decomposição de 0,00167 s-1 e uma difusividade efetiva de 0,01 cm2 s-1. A constante 

de decomposição do ozônio, determinada para milho foi de 0,00207 s-1 (Santos et al., 

2007). A constante de decomposição do ozônio para arroz também foi determinada por 

Pandiselvam et al. (2017) sendo encontrado um valor de 0,00170 s-1 para grãos de arroz 

com teor de água igual 14,2%. Essa constante de decaimento do ozônio é também 

dependente das propriedades físicas e características da superfície do produto que está em 

contato com o gás O3 (Hardin et al., 2010; Ravi et al., 2015). 

 

Figura 4 - Variação da concentração residual de ozônio, medida e simulada, em função 

do tempo. 
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Segundo Epstein 1989, conhecendo as propriedades do meio poroso, como 

porosidade e tortuosidade, é possível calcular a difusividade efetiva de acordo com 

Equação (23).   

 (23) 

em que:   é a porosidade; é a tortuosidade;   é a difusividade do ozônio no ar e 

 difusividade efetiva do ozônio no meio poroso de arroz.  

 A relação empírica Kozeny–Carman dado pela Equação (24) e apresentado por 

Xu et al. (2008), pode ser usado para o cálculo da tortuosidade para o meio poroso de 

arroz.   

 (24) 

 Conhecido o valor da difusividade do ozônio no ar que é de 0,25 cm2 s-1 (Dong et 

al., 2008) pode-se então obter através da Equação (23) que a difusividade efetiva do gás 

O3 nos grãos de arroz é de 0,03 cm2 s-1. É importante ressaltar que a estimativa do 

coeficiente efetivo de difusão pela Equação 23 não leva em consideração a taxa de 

decomposição do gás ozônio nos grãos de arroz. Isso explica o fato de que foi encontrado 

um melhor ajuste aos dados experimentais quando o modelo em CFD foi alimentado com 

um valor de difusividade efetiva de 0,01 cm2 s-1.  Este valor de 0,01 cm2 s-1 determinado 

para difusividade efetiva é menor que o valor estimado através da Equação (23). A razão 

dessa diferença se concentra no fato de que fisicamente há decomposição do gás O3 e a 

sua reação com os grãos, o que promove um atraso no transporte deste gás ao longo da 

camada de grãos de arroz.  

 É importante destacar que há ausência de trabalhos relacionados a determinação 

do coeficiente efetivo de difusão do gás ozônio em meios porosos formados por produtos 
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agrícolas. Diante disso se torna necessário buscar como meio de comparação coeficientes 

efetivos de difusão em meios porosos agrícolas de outros gases.  

 O coeficiente efetivo de difusão do dióxido de carbono (CO2) em trigo, com teor 

de água de 13% e porosidade igual a 40%, foi de 0,041 cm2 s-1, de acordo com Singh et 

al. (1985). Esses autores utilizaram, para comparação, o método de Henderson e Oxley 

(1944), que apresentou o valor de 0,042 cm2 s-1 para esse coeficiente. Para os grãos de 

colza, de milho e de aveia (Singh et al., 1984), de trigo (Singh et al., 1985) e grãos de 

trigo, de cevada e de canola (Shunmugam et al., 2005), o coeficiente efetivo de difusão, 

determinado experimentalmente, é da ordem de 10-2 cm2 s-1. Esses resultados corroboram 

com a ordem de grandeza do valor determinado neste estudo. 

 Pode ser feita ainda uma comparação do coeficiente efetivo de difusão do O3 no 

arroz em casca com o coeficiente de difusão do gás fosfina. O gás fosfina tem sido o 

fumigante mais utilizado atualmente em operações de expurgo (Pegna et al., 2017). O 

valor do seu coeficiente de difusão de 0,15 cm2 s-1, tem sido usado em alguns estudos para 

modelagem e entendimento da distribuição do gás fosfina na fumigação de grãos de trigo 

(Mills et al., 2000; Isa et al., 2016).  

 Na Figura 5 são apresentados os valores de concentração adimensional de O3, 

obtidos por simulação, contrapostos com as concentrações adimensionais de O3 obtidas 

experimentalmente.  O valor de  do ajuste foi de 1,05 que não difere de 1 ao nível de 

5% de probabilidade pelo teste t-Student. Pela aceitação da hipótese nula pode-se concluir 

que há concordância entre a modelagem em CFD e os dados obtidos experimentalmente 

para descrever o transporte difusivo-reativo do gás ozônio na camada de grãos de arroz. 

O coeficiente de determinação r2 foi de 0,93.  Os índices de concordância  e , para 

verificar a concordância do comportamento dos dados experimentais com a modelagem 

em CFD foram 0,85 e 0,90 respectivamente, ambos apresentaram também valores 

próximos da unidade. A proximidade do índice  dr da unidade indica também boa 

1̂

rd NS
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concordância entre os modelos, já a proximidade do índice NS à unidade indica a 

eficiência da modelagem em CFD para estimar os valores das concentrações medidas.  
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Figura 5 – Gráfico da concentração experimental de O3 versus a concentração de O3 

obtida numericamente.  

 Na Figura 6 está a concentração de O3 predita no tempo ao longo do eixo vertical 

central do protótipo da célula de diafragma, situado a partir da válvula de conexão. 

Observa-se que inicialmente a concentração do ozônio reduziu ao entrar em contato com 

a camada de grãos. Entretanto ao avaliar a evolução do perfil de concentração no tempo, 

percebe-se uma tendência que com o decorrer do tempo a concentração de ozônio na 

coluna cilíndrica atinja um valor próximo da concentração de 2,2 mg L-1 presente na 

câmara de gás. Eventualmente isso não foi observado durante o tempo experimental, pois 

o O3 foi consumido ao reagir com os grãos de arroz.  
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Direção axial da Célula de Diafragma (m) 
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Figura 6 - Concentração adimensional de ozônio ao longo do eixo vertical central da 

Célula de Diafragma para os tempos de 40, 75, 130, 210 e 300 min.  

 Na Figura 7 é apresentada a concentração de ozônio na célula de diafragma 

prevista para os tempos de 40, 130 e 300 min. Escolheu-se uma escala de cor em que o 

vermelho representa a concentração inicial de 2,2 mg L-1. Observa-se que a concentração 

prevista na coluna cilíndrica aumenta ao longo dos períodos de ozonização de 30 (Figura 

7a), 130 (Figura 7b) e 300 min (Figura 7c), respectivamente.  
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 Figura 7 - Concentração de ozônio nos tempos 40 (a), 130 (b) e 300 (c) min 

 Adicionalmente a outros trabalhos que mostram o potencial do ozônio como um 

agente protetor para grãos (McDonough et al., 2011; Isikber et al., 2015), os resultados 

do presente estudo indicam que o coeficiente de difusão do gás O3 para grãos de arroz 

(difusividade de 0,01 cm2 s-1) apresenta a mesma ordem de grandeza do coeficiente de 

difusão do CO2 para outros grãos de cereais (10-2 cm2 s-1) (Singh et al., 1984; Singh et al., 

1985; Shunmugam et al., 2005).  

 Porém, o transporte do ozônio com um fumigante na massa de grãos de arroz é 

mais lento que o transporte da fosfina (PH3) (difusividade 10-1 cm2 s-1) em operação de 

expurgo de cereais. Isto deve-se principalmente em razão da taxa de decomposição do 

ozônio e, consequentemente, seu tempo de meia-vida curto no espaço intergranular 

(Santos et al., 2007; Alencar et al., 2011; Ravi et al., 2015), reduzindo sua capacidade de 

matar pragas de insetos em níveis mais profundos (Kells et al., 2001; Mendez et al., 2003). 

De maneira que para a aplicação do ozônio em grandes volumes de grãos torna-se 

necessário o uso de forças externas que venham a induzir o seu transporte na massa de 

grãos.  
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4 Conclusão  

Os resultados deste trabalho mostram que o único mecanismo de transporte 

atuante no escoamento do gás ozônio na célula de diafragma é a difusão. Este resultado 

confirma que a configuração da célula de diafragma adotada é válida para a determinação 

simultânea do coeficiente efetivo de difusão de gases e constantes cinéticas características 

de processos reativos-adsortivos. A constante de decomposição foi de 0,00167 s-1 e o 

coeficiente efetivo de difusão do gás ozônio foi de 0,01 cm-2 s-1.  
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CAPITULO 2 

SIMULAÇÃO EM CFD DO ESCOAMENTO DE GÁS OZÔNIO 

PARA O CONTROLE DE Sitophilus zeamais EM GRÃOS DE 

ARROZ 

Resumo 

O gás ozônio (O3) destaca-se como uma alternativa para implementação no 

manejo integrado de pragas de produtos armazenados. O presente estudo ajustou um 

modelo em CFD (Computational Fluid Dynamics) para elucidar a dinâmica de 

escoamento do gás ozônio num fluxo de aeração, sob concentração letal para Sitophilus 

zeamais Mots. em grãos de arroz. Inicialmente, foi realizado um experimento para estudar 

o escoamento do gás O3 (2,2 mg L-1; 2 L min-1) numa coluna cilíndrica de PVC, 

utilizando-se 4 kg de grãos de arroz. A concentração de gás O3 foi monitorada em um 

ponto imediatamente acima da camada de grãos a cada 12 h. O escoamento do gás foi 

modelado utilizando a técnica de CFD. Os parâmetros utilizados para alimentar o modelo 

e promover o ajuste aos dados experimentais foram o coeficiente de transferência de 

massa e a constante de reação do ozônio com os grãos de arroz. Adicionalmente, por meio 

da modelagem ajustada foi feita uma simulação da injeção de gás O3 em um silo com 

capacidade estática de 76 toneladas de arroz. No experimento de injeção do gás O3 

verificou-se a mortalidade de 100% dos insetos no sexto dia, quando a concentração 

atingiu 0,1 mg L-1. O coeficiente de transferência de massa foi de 0,5 m s-1 e a constante 

de reação de 0,45 s-1. Na concentração de 0,3 mg L-1 é possível tratar 76 toneladas de 

grãos em um período de 9 dias.  

Palavras-chave: Mecânica dos Fluidos Computacional; Oryza sativa; Armazenamento 

de grãos   
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1 Introdução 

A cultura do arroz se destaca como fonte primária de alimento em todo o mundo. 

É o alimento básico para cerca de dois terços da população mundial (AghaAlikhani et al., 

2013; Muthayya et al., 2014). O armazenamento dos grãos de arroz se faz necessário para 

garantir uma oferta ininterrupta e suficiente de grãos, estabilizar os preços e manter a 

qualidade dos grãos até a sua comercialização. Durante o armazenamento, os grãos ficam 

vulneráveis aos insetos-praga, os quais ocasionam danos consideráveis e redução da 

qualidade do produto armazenado (Oerke et al., 2006; Hamdi et al., 2017; López-Castillo 

et al., 2018)  

Entre as espécies de pragas, destacam-se Sitophilus oryzae (L.) (Coleoptera: 

Curculionidae), Sitophilus zeamais Mots. e Rhyzopertha dominica (F.) (Coleoptera: 

Bostrichidae) (Carvalho et al., 2012). O controle dos insetos-praga em grãos de cereais 

tem se tornado uma tarefa cada vez mais difícil em decorrência do desenvolvimento de 

resistência aos inseticidas convencionais em algumas espécies (Collins et al., 2005; Lorini 

et al., 2007; Pimentel et al., 2009). O gás ozônio (O3) tem se mostrado como um fumigante 

alternativo e eficiente dos insetos-praga dos grãos (Isikber et al., 2015; Sousa et al., 2016; 

Subramanyam et al., 2017). Também vale destacar que os insetos não apresentam 

resistência cruzada entre o gás fosfina e o ozônio (Sousa et al., 2008) e além disso, não 

altera a qualidade dos grãos (Mendez et al., 2003; Granella et al., 2018) o que justifica 

estudos para aplicação do gás O3 em escala industrial (Tiwari et al., 2010).  

O ozônio é um gás resultante do rearranjo de átomos de oxigênio e pode ser gerado 

por descargas elétricas ou pela incidência de radiação eletromagnética de alta energia (luz 

ultravioleta) no ar (Khadre et al., 2001; Liu et al., 2007). É uma molécula instável, com 

tempo de meia-vida relativamente curto, variando de 20 a 50 min (Isikber & Öztekin, 

2009). Pode ser gerado no próprio local de uso, o que descarta a necessidade de 

manipulação, armazenamento e transporte de ozônio. O ozônio, é um agente oxidante 
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altamente reativo (Glaze & Kang, 1988; McKenzie et al., 1997; Choi et al., 2002; Freitas 

et al., 2017). Além de ser um poderoso oxidante, possui grande capacidade de desinfecção 

e esterilização, foi classificado pela Food and Drug Administration (FDA) em 2001, nos 

Estados Unidos, como sanitizante seguro para utilização em alimentos, já que o seu 

produto de degradação (O2) não é tóxico (Gabler et al., 2010). 

Na forma de gás, o ozônio é capaz de penetrar em grandes volumes de grãos 

quando aplicado em fluxo contínuo (Mendez et al., 2003; Hardin et al., 2009). O 

entendimento da distribuição deste gás na massa de grãos é fundamental para a otimização 

de seu uso como fumigante, principalmente para grandes volumes de grãos.  Em virtude 

do alto custo de testes experimentais em escala comercial, as ferramentas de simulação 

computacional são alternativas pois permitem realizar análises comparativas em 

diferentes campos de estudo (Norton et al., 2007; Blocken et al., 2015). O CFD 

(Computational Fluid Dynamics) permite a realização de investigações de processos de 

transferência de calor e massa na secagem de grãos de arroz e sementes de damasco 

(Cârlescu et al., 2017; ElGamal et al. 2017). Também possibilita o entendimento do 

escoamento de fluido em meios porosos (Mößner et al., 2017), a compreensão da 

dispersão de gases e pesticidas (Baetens et al., 2007), bem como estudos do escoamento 

de ar no interior de instalações agrícolas e interações do fluxo de ar com os animais ali 

presentes (Hong et al., 2017; Cheng et al., 2018). 

Na área de pós-colheita, o CFD tem sido usado no projeto de instalações e 

embalagens para armazenamento de produtos do setor de hortifrúti (Ambaw et al., 2013). 

No armazenamento de grãos, a técnica de CFD tem sido utilizada para compreender a 

distribuição do fluxo de ar em sistemas de armazenamento de arroz e milho para 

diferentes configurações da massa de grãos (Lawrence et al., 2011; Olatunde et al., 2016). 

Bartzanas et al. (2013) utilizou o CFD para predizer a distribuição de temperatura e 

concentração de oxigênio no interior de pilhas de silagem de milho. Além disso, o CFD 
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é uma técnica eficiente no estudo do transporte de massa com reação (Bhattarai et al., 

2015; Isa et al., 2016). A técnica de CFD foi utilizada para compreender a distribuição do 

gás fosfina em silos cilíndricos verticais na operação de expurgo de grãos de trigo (Isa et 

al., 2016) e para entender a distribuição e o comportamento do escoamento do gás O3 

durante o pré-tratamento de palha de trigo (Bhattarai et al.,2015).  

Os objetivos desta investigação foram (i) ajustar um modelo em CFD para explicar 

a dinâmica do escoamento do gás ozônio em concentração letal para S. zeamais, em uma 

massa de grãos de arroz; (ii) estimar o coeficiente de transferência de massa e a constante  

de reação do ozônio com os grãos de arroz; (iii) simular a injeção de ozônio em um silo 

cilíndrico vertical de capacidade estática de 76 toneladas de arroz, visando propor uma 

concentração e tempo necessário para o controle do S. zeamais.  

2. Metodologia  

2.1. Obtenção do gás ozônio 

O gás ozônio foi produzido pelo gerador de ozônio modelo O&L 10.0RM (Ozone 

& Life, São José dos Campos, SP, Brasil). Para a geração do gás foi utilizado como 

insumo o gás oxigênio obtido pelo concentrador de oxigênio OxxiSul, Mark 5 Plus 

(Ozonebras, Curitiba, Brasil) (99% de pureza). Para a quantificação da concentração do 

O3 foi utilizado o método Iodométrico (Eaton et al., 2000) que é aceito pela Associação 

Internacional de Ozônio (IOA).  

2.2 Insetos 

 Os insetos foram criados em frascos de vidro de 1,5 L sob condições constantes de 

temperatura (27±2 ºC), umidade relativa (70±5%) e escotofase de 24 h. Foram utilizados 

grãos de arroz como substrato alimentar com teor de água de 13% base úmida (b.u.). Os grãos 

foram previamente mantidos sob refrigeração (-18 ºC) para evitar reinfestação. 
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2.3 Procedimento Experimental  

O ozônio obtido foi injetado na base de uma coluna cilíndrica de PVC (1,2 × 0,10 

m), contendo um plenum formado por uma tela metálica na altura de 0,20 m para 

promover a sustentação dos grãos de arroz e distribuição do gás O3 na coluna de grãos. 

Foram utilizados 4 kg de grãos de arroz, com teor de água 12,6 % b.u.  Gaiolas (15,0 × 

3,5 cm) contendo 100 g de arroz com casca e 50 insetos adultos de S. zeamais não-sexados 

foram dispostas no topo da coluna cilíndrica, envoltas com grãos de arroz. As gaiolas 

foram confeccionadas com armação em PVC e revestidas com tecido do tipo organza para 

conter os grãos, os insetos e permitir a passagem do ozônio no sentido axial e radial. A 

mortalidade dos insetos foi avaliada após 6 dias do início do bioensaio. Este período de 

exposição foi definido por meio de testes preliminares. 

Os grãos e os insetos foram expostos ao ozônio na concentração de 2,2 mg L-1, e 

vazão específica de 0,5 m3 min-1 t-1. O controle foi exposto apenas ao oxigênio também 

na vazão específica de 0,5 m3 min-1 t-1. A concentração do ozônio foi monitorada a cada 

12 h na saída do cilindro (Ponto de monitoramento) (Figura 1b). O gás O3 residual foi 

direcionado para um frasco de vidro contendo solução de iodeto de potássio (KI) 2% para 

consumir o O3 excedente. O frasco contendo a solução de KI possuía uma abertura 

submetida a pressão atmosférica para evitar queda de pressão na saída da coluna de 

aplicação do ozônio. Apresenta-se na Figura 1a um desenho esquemático do 

procedimento experimental adotado e na Figura 1b, a disposição das gaiolas na coluna de 

grãos de arroz.   
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(a) (b) 

Figura 1 – Desenho esquemático do procedimento experimental adotado (a) e disposição 

das gaiolas na massa de grãos de arroz (b).  

2.4 Modelagem e simulação  

O escoamento do gás ozônio através da massa de grãos de arroz foi modelado em 

CFD usando o software ANSYS CFX V11.0. Os parâmetros propostos para a modelagem 

em CFD estão apresentados na Tabela 1.  

Tabela 1. Parâmetros usados na modelagem em CFD  

Parâmetro Valor Commentário/Referência 

AEntrada/cilindro  0,008 (m2) Área de entrada Figura 2  

ASaída/cilindro  0,008 (m2) Área de saída Figura 2  

VColuna cilíndrica  0,0314 (m3)  

AEntrada/silo 5 (m2)  

ASaída/silo 0,2 (m2)  

Ponto de 

monitoramento  

  

Gaiolas 

Entrada 

 Pressão 

atmosférica    

Gerador de 

Ozônio 

Concentrador 

de oxigênio  

Coluna 

cilíndrica  

Ozônio 

Residual  

Sumidouro 

de O3 

  

Plenum 

 v 
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As 1132 (m-1) (Brooker et al.,1992) 

VSilo 133 (m3)  

PD
 

0,0042 (m) (Brooker et al., 1992) 

Ds 0,01 (cm2 s-1)  

Dg 0,25 (cm2 s-1) (Ouyang et al., 1995) 

k1  0,00167 (s-1)  

𝑣𝐸𝑛𝑡𝑟𝑎𝑑𝑎/𝐶𝑜𝑙𝑢𝑛𝑎 0,007 (m s-1)   

𝑣𝐸𝑛𝑡𝑟𝑎𝑑𝑎/𝑆𝑖𝑙𝑜 0,12 (m s-1)   

R 1952 (Pa s m-2) 

(Hunter, 1983) 

S 10.419 (Pa s2 m-3) 

M 28,97 x 10-3 (kg mol-1) (air) (Bergman et al. 2011) 

atm

i
 

1,165 (kg m-3) (air) (Bergman et al., 2011) 

atmP
 

101.325 (Pa) 

T 295 (K)  

g
 

0,59 (Varnamkhasti et al., 2008) 

i
 

1,87 X 10-5 (kg m-1s-1) (ar) (Bergman et al. 2011) 

1,908 x 10-5 (kg m-1s-1) (ozônio) (Dong et al., 2008) 
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2.4.1 Geometria e malha computacional 

O domínio computacional foi definido pela coluna cilíndrica apresentada na 

Figura 2a. Foi criada a geometria de uma coluna cilíndrica (1,00×0,10 m) como único 

domínio poroso correspondente a massa de grãos de arroz (Figura 2b). Para o ajuste da 

modelagem em CFD foram utilizados os dados de concentração de ozônio obtidos 

experimentalmente no ponto de monitoramento (Figura 1b). Foram geradas malhas 

computacionais no CFX Mesh, e após teste de convergência espacial e temporal foi 

escolhida uma malha de 8840 nós e um intervalo de tempo de 12 h.  

  

(a)  (b) 

Figura 2 – Domínio computacional da coluna cilíndrica (a) e representação do meio 

poroso (b)  

Para tornar o estudo mais aplicado a realidade foi modelado ainda um domínio 

computacional que correspondesse a um silo cilíndrico vertical de pequeno porte (Figura 

3). Desta forma, foi possível analisar o escoamento do gás ozônio através da massa de 

grãos de arroz em um maior volume de grãos. Foi feito um estudo para a geometria de 

um silo cilíndrico vertical com capacidade estática de 76 toneladas de arroz. A disposição 

e dimensionamento dos dutos de aeração foi feita de acordo com o padrão usual 

empregado (Weber et al., 2005) (Figura 3a). Foi considerada uma homogeneização no 

limite superior da camada de grãos, de forma a aplainar o talude natural formado pelos 

grãos (Figura 2b), conforme Isa et al. (2016) adotou em seu estudo. Essa consideração 

Entrada 

Saída 

0 m  

1 m  

Domínio 

Poroso 

Ponto de 

Monitoramento 
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facilita a modelagem do meio poroso e não representa alteração representativa nos 

resultados.  Foram geradas também malhas computacionais, e após teste de convergência 

espacial e temporal foi escolhida uma malha de 29971 nós e um intervalo de tempo de 12 

h. 

Na modelagem do escoamento do O3, através da coluna cilíndrica de grãos e no 

silo cilíndrico vertical, foi considerada a teoria da mistura, na qual o meio poroso é tratado 

como um meio contínuo. Entretanto, para a transferência de massa, o transporte das 

espécies químicas foi considerado em uma condição de não equilíbrio para as fases sólida 

e gasosa.  

 

 

(a) (b) 

Figura 3 - Domínio computacional do silo com capacidade estáticas para 76 toneladas 

de arroz (a) e representação do meio poroso (b) 

 

 

 

 

 

Entrada 

Saída 

Eixo vertical 

central 

6.0 m  

y  

Domínio Poroso 

Domínio 

Fluido 
6.65 m  

0 m  

Ponto de 

monitoramento 
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2.6.2   Equações governantes  

O gás presente no espaço intergranular foi considerado como uma mistura ideal 

de ar e O3. O escoamento foi considerado como laminar, incompressível, isotérmico e em 

regime transiente. Foi considerado laminar em razão do baixo valor do número de 

Reynolds (Re), calculado para meio poroso através da Equação 1, para ambos os casos 

estudados (Lesage et al., 2004).  

em que l (kg m-3) é a densidade do fluido; 𝑣 (m s-1) é a velocidade superficial; 𝐷𝑃̅̅̅̅  (m) é 

o diâmetro médio dos grãos de arroz e g (kg m-1 s-1) é a viscosidade cinemática do gás. 

As equações governantes para o meio poroso se resumem nas equações de Naveir-Stokes 

(Eq. 2 e Eq. 3) e a equação de transporte do gás O3 na fase gasosa (Eq.4) e na fase sólida 

(Eq. 5).  

𝜀𝑔
𝜕𝜌𝑔
𝜕𝑡

+ 𝛻 ∙ (𝜌𝑔𝑣) = 0 (2) 

𝜕

𝜕𝑡
(𝜌𝑔𝑣) +

1

𝜀𝑔
𝛻 ∙ (𝜌𝑔𝑣𝑣) = −𝜀𝑔𝛻𝑃𝑔 + 𝜇𝑔𝛻

2𝑣 + 𝜌𝑔𝑔⃗ + 𝜀𝑔𝐹 (3) 

𝜀𝑔
𝜕

𝜕𝑡
(𝜌𝑔𝜔𝑂3

𝑔 ) + 𝛻 ∙ (𝜌𝑔𝜔𝑂3
𝑔
𝑣) = 𝜀𝑔𝛻 ∙ (𝜌𝑔𝐷𝑔𝛻𝜔𝑂3

𝑔 ) − 𝑘1𝜀𝑔𝜌𝑔𝜔𝑂3
𝑔
− ℎ𝑚𝐴𝑠(𝜌𝑔𝜔𝑂3

𝑔 ) (4) 

(1 − 𝜀𝑔) 
𝜕

𝜕𝑡
(𝜌𝑠𝜔𝑂3

𝑠 ) = (1 − 𝜀𝑔) 𝛻 ∙ (𝜌𝑠𝐷𝑠𝛻𝜔𝑂3
𝑠 ) − ℎ𝑚𝐴𝑠(𝜌𝑠𝜔𝑂3

𝑠 ) − 𝑘2(1 − 𝜀𝑔)𝜌𝑠𝜔𝑂3
𝑠  (5) 

em que 𝜀𝑔 corresponde a fração volumétrica do gás; (1 − 𝜀𝑔) corresponde a fração 

volumétrica da matriz sólida, ou seja, os grãos que constituem o meio poroso; t (s) é o 

tempo; g (kg m-3) é a densidade do gás; s (kg m-3) é a densidade da matriz sólida; 𝜇 (Pa 

s-1) é a viscosidade dinâmica do fluido; 𝑔 (m s-2) é a aceleração gravitacional; 𝑣 (m s-1) é 

a velocidade do gás; 𝜔𝑂3
𝑔

é a fração em massa do ozônio no ar intergranular; 𝜔𝑂3
𝑠  é a fração 

em massa do ozônio na matriz sólida;  F (N m-3) representa as forças resistivas (viscosas 

e arrasto) resultantes da interação entre as fases sólida e fluida na matriz porosa.  

𝑅𝑒 =
𝜌𝑙𝑣𝐷𝑃̅̅̅̅

𝜇𝑔
  

(1) 
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Em ambos os casos o modelo foi implementado para uma condição de não 

equilibrio entre a concentração do ozônio no ar intergranular e na matriz sólida do meio 

poroso. Sob essa condição Ds (cm2 s-1) é a difusividade do gás O3 através da matriz sólida 

do meio poroso, e Dg (cm2 s-1) é a difusividade do gás ozônio no domínio fluido e no 

espaço intergranular. 

 O parâmetro k1 (s-1) é a constante de decomposição do ozônio no espaço 

intergranular ao longo do tempo e o parâmetro k2 (s
-1) é a constante de reação do gás O3 

devido a sua interação com os grãos de arroz. O parâmetro 𝐴𝑠 (m
-1) é a área superficial 

específica para o meio poroso constituido de grãos de arroz em casca e hm (m s-1) o 

coeficiente de transferência de massa.   

 A queda de pressão no escoamento do gás causada pela resistência imposta pelo 

meio poroso está definida pela Equação 7, proposta por Hunter (1983): 

Pg = Rv + Sv2 (7) 

Hunter (1983) por meio dos resultados obtidos por Shedd (1953) calculou os 

valores dos coeficientes  de R (Pa s m-2) e S (Pa s2 m-3) para a maioria dos grãos e sementes 

mais comuns. Os valores de R e S para grãos de arroz em casca estão apresentados na 

Tabela 1.  

No domínio fluido, onde não há grãos de arroz, a fração volumétrica do gás (g) é 

igual a 1. Nesta região, as equações governantes são as de Navier-Stokes (Eq. 8 e Eq. 9) 

e a de transporte de gás (O3) (Eq. 10):   

𝜕𝜌𝑔
𝜕𝑡

+ ∇ ∙ (𝜌𝑔𝑣) = 0 (8) 

𝜕

𝜕𝑡
(𝜌𝑔𝑣𝑔) + 𝛻 ∙ (𝜌𝑔𝑣𝑣) = −∇𝑃𝑔 + 𝜇𝑔𝛻

2𝑣 + 𝜌𝑔𝑔 (9) 

𝜕

𝜕𝑡
(𝜌𝑔𝜔𝑂3

𝑔
) + 𝛻 ∙ (𝜌𝑔𝜔𝑂3

𝑔
𝑣𝑔) = ∇ ∙ (𝜌𝑔𝐷𝑔∇𝜔𝑂3

𝑔
) − 𝑘1𝜌𝑔𝜔𝑂3

𝑔
 (10) 
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2.6.3 Condições iniciais e condições de contorno  

 Foi considerada uma condição de não deslizamento na parede, pressão nula na 

saída, e condição de contorno de primeira ordem na entrada, para resolver as equações de 

Navier-Stokes (Equações 2, 3, 8 e 9) e de transporte de espécies (Equações 4, 5 e 10). 

Para o estudo do escoamento de gás ozônio na coluna cilíndrica, foi considerada uma 

velocidade normal na entrada de 0,007 m s-1 e uma concentração inicial de ozônio de 2,2 

mg L-1. No caso da simulação do escoamento do gás O3 no silo, foram consideradas as 

concentrações de O3 de 0,1; 0,2 e 0,3 mg L-1 em uma vazão específica de ar de 0,5 m3 

min-1 t-1. Buscou-se determinar uma condição de aplicação do ozônio que proporcione 

menor tempo de ozonização dos grãos de arroz, com uma velocidade superficial na 

entrada dos dutos de aeração de 0,12 m s-1. Adotou-se uma condição de fluxo normal à 

parede igual a zero: 

(𝜀𝑔𝜌𝑔𝐷𝑔
𝑂3∇𝜔𝑂3

𝑔
− 𝜀𝑔𝜌𝑔𝜔𝑂3

𝑔
𝑣𝑔) ∙ 𝑛 = 0 (11) 

em que n é o vetor normal à parede. Para o tempo t = 0 s,  𝜔𝑂3
𝑔

= 0 e 𝜌𝑔= 𝜌𝑎𝑟
𝑎𝑡𝑚, onde 

atm

air  

é a densidade do ar na pressão atmosférica de 1 atm e na temperatura de 25 ºC.  

 O tempo total de simulação para o estudo do escoamento de O3 na coluna 

cilíndrica foi de 300 h e um intervalo de tempo de 12 h. O esquema de discretização para 

a derivada no tempo foi de primeira ordem e o esquema de alta resolução foram usados 

para os termos advectivos. Como critério de convergência, foi estabelecida tolerância de 

10-5 para o resíduo médio quadrático da estimativa (RMSE).  

3 Análise Estatística  

O incremento da concentração estimado pela modelagem em CFD foi comparado 

com o incremento da concentração experimental. Utilizou-se o modelo de regressão linear 

passando pela origem (Montgomery & Peck, 1992; Barreto & Maharry, 2006) para testar 

a concordância entre o resultado experimental e o obtido numericamente (Eq. 12). 
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𝑌𝑖 = 𝛽1𝑋𝑖 + 𝑒𝑖 (12) 

em que: 𝑌𝑖 assume os valores das concentrações estimadas pela modelagem em CFD, 𝑋𝑖 

assume os valores das concentrações obtidas experimentalmente, 𝛽1 representa a relação 

entre os dados experimentais e os dados simulados 𝑒𝑖 são os erros aleatórios.  

O modelo de regressão passando pela origem (Eq. 12) tem sido usado para analisar 

a concordância entre modelos experimentais e matemáticos (Miranda et al., 2014; 

Shayanfar & Shayanfar 2014). Utilizou-se o teste t com nível de significância de 5% e (n 

-1) graus de liberdade, testando-se as hipóteses 𝐻0: 𝛽1 = 1 e 𝐻𝑎: 𝛽1 ≠ 1 (Tedeschi, 2006; 

Montgomery & Peck, 2012).  

Para a avaliação do desempenho do modelo proposto, foram utilizados os índices 

𝑑𝑟 e 𝑁𝑆 estimado pelas Equações (13) e (14) respectivamente: 

𝑑𝑟 =

{
 
 

 
 1 −

∑ |𝑌𝑖 − 𝑋𝑖|
𝑛
𝑖=1

2∑ |𝑋𝑖 − 𝑋̅|
𝑛
𝑖=1

, 𝑠𝑒 ∑|𝑌𝑖 − 𝑋𝑖|

𝑛

𝑖=1

≤ 2∑|𝑋𝑖 − 𝑋̅|

𝑛

𝑖=1

 

2 ∑ |𝑋𝑖 − 𝑋̅|
𝑛
𝑖=1

∑ |𝑌𝑖 − 𝑋𝑖|
𝑛
𝑖=1

− 1, 𝑠𝑒 ∑|𝑌𝑖 − 𝑋𝑖|

𝑛

𝑖=1

> 2∑|𝑋𝑖 − 𝑋̅|

𝑛

𝑖=1

 (13) 

𝑁𝑆 = 1 − 
∑ (𝑋𝑖 − 𝑌𝑖)

2𝑛
𝑖=1

∑ (𝑋𝑖 − 𝑋̅)2
𝑛
𝑖=1

 (14) 

em que: 𝑌𝑖 assume os valores das concentrações dadas pela modelagem em CFD e 𝑋𝑖 

assume os valores das concentrações obtidas experimentalmente.   

 O índice 𝑑𝑟 (Willmott et al., 2012) é conhecido como o índice refinado de 

Willmott, que é uma reformulação do índice de concordância 𝑑 (Willmott, 1981) e pode 

variar de 0 a 1. O índice 𝑁𝑆 é conhecido como índice de análise da eficiência de modelos, 

desenvolvido por Nash e Sutcliffe (1970), e indica o quanto os dados estimados pelo 

modelo proposto se distanciam em relação ao comportamento médio dos dados obtidos 

de forma experimental. Os valores de 𝑁𝑆 variam de −∞ a 1.  Quanto mais próximos da 

unidade estiverem estes índices tem-se o indicativo de maior concordância entre o modelo 
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proposto e os dados experimentais e maior será a eficiência do modelo proposto na 

estimativa dos dados.  

4. Resultados e discussão  

4.1 Coeficiente de transferência de massa e constante de reação do gás ozônio 

Os dados da concentração do ozônio em função do tempo, medidos e obtidos pela 

simulação em CFD, são apresentados na Figura. 4. A modelagem em CFD para o 

escoamento do gás O3 na coluna cilíndrica de grãos foi ajustada aos dados de 

concentração residual de ozônio, medidos no ponto de monitoramento da coluna 

cilíndrica. A concentração residual do O3 aumentou significativamente com o incremento 

do tempo de ozonização, como esperado. Por meio do modelo de regressão utilizado (Eq. 

12), o melhor ajuste da modelagem aos dados experimentais ocorreu quando a constante 

de reação do gás O3 nos grãos de arroz foi de 0,45 s-1 e o coeficiente de transferência de 

massa foi de 0,5 m s-1. O valor de β̂1 ajustado foi de 1,05 que não difere de 1 ao nível de 

5% de probabilidade pelo teste t-Student. Pela aceitação da hipótese nula, pode-se 

concluir que a modelagem em CFD é eficiente para predizer os dados de concentração de 

O3 medidos experimentalmente. Os indicadores estatísticos de concordância (dr e NS) 

para comparar os dados experimentais com a modelagem em CFD foram ambos iguais a 

0,96 indicando o ajuste da modelagem. O valor de r2 foi de 0,98. 
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A constante de decomposição do ozônio no ar intergranular de um meio poroso 

de grãos de arroz já foi determinada por Ravi et al. (2015), entretanto o valor encontrado 

por estes autores foi determinado na condição em que a concentração de ozônio na massa 

de grãos se encontrava em equilíbrio com o ar intergranular. Fora das condições de 

equilíbrio, como abordado neste estudo, a reação ocorre com maior taxa devido à 

diferença de potencial químico entre a fase gasosa e sólida. Isto fica evidente com o 

elevado valor da constante de reação encontrado (0,45 s-1). 

A constante de reação do ozônio varia com a vazão específica e o conteúdo de 

água dos grãos (Mendez et al., 2003; Ravi et al., 2015). Nos grãos de arroz, a casca 

corresponde cerca de 20% (m/m) da composição total dos grãos (Kim et al., 2004).  A 

tempo (h)
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Figura 4 – Concentração residual de ozônio, obtida experimentalmente e pela 

modelagem em CFD, em função do tempo (h) no ponto de monitoramento da coluna 

cilíndrica. 
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casca que protege os grãos é composta de um material muito rico em fibras haja visto sua 

composição de 33% de celulose, 26% de hemicelulose e 7% de lignina (Jackson et al, 

1977, e Kirubakaran et al.,2009). Este material que compõe a casca do arroz reage com o 

ozônio, o que pode explicar a elevada constante de reação (0,45 s-1) do gás ozônio em 

razão de sua interação com os grãos.  

O coeficiente de transferência de massa de 0,5 m s-1 também é considerado um 

valor elevado. Vale destacar que o processo de transferência de massa durante o 

escoamento do gás ozônio sobre os grãos de arroz se caracteriza pela forte influência da 

reação, uma vez que o gás ozônio é um potencial agente oxidante (Glaze & Kang, 1988; 

McKenzie et al., 1997; Choi et al., 2002; Freitas et al.,2017). Associado a este fato, a 

superfície externa da casca dos grãos de arroz constitui-se de uma camada de cutículas 

silificadas o que caracteriza o aspecto áspero da casca do arroz (Ouyang et al., 2001). Esta 

característica explica a existência de um elevado número de sítios ativos na superfície dos 

grãos e ajuda a compreender o elevado valor do coeficiente de transferência de massa de 

0,5 m s-1. É devido a estas características da casca do arroz que ele tem eficiência 

comprovada na remoção de azul de metileno em soluções aquosas atuando como um 

adsorvente (Vadivelan et al., 2005).  

Existem equações que podem estimar o coeficiente de transferência de massa para 

diversas configurações de corpos sólidos (Clusser 1997). A Eq. 15 traz a estimativa do 

coeficiente de transferência de massa para leitos fixos.  

ℎ𝑚𝑎𝑠𝑠
𝑣

= 1,17 (
𝐷̅𝑃𝑣

𝜇𝑔
)

−0,42

(
𝐷𝑔
𝜇𝑔
)

2 3⁄

 
(15) 

Através desta equação encontra-se o valor de coeficiente de transferência de massa de 

0,01 m s-1. Vale ressaltar que este tipo de equação foi definido para corpos sólidos de 

geometria regular e não leva em consideração as particularidades dos grãos de arroz, por 

ser um produto de natureza biológica.  
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A Figura 5 mostra a concentração de ozônio na coluna cilíndrica prevista para o 

tempo inicial e para os tempos de 12 h, 1, 2, 3, e 6 dias. Escolheu-se uma escala de cor 

em que o vermelho representa a concentração inicial de 2,2 mg L-1. Observa-se que a 

concentração prevista na coluna cilíndrica aumenta ao longo dos períodos de ozonização. 

No sexto dia verificou-se que a concentração de ozônio no ar intergranular no topo da 

coluna cilíndrica atingiu 0,1 mg L-1. Após o ar intergranular atingir esta concentração, foi 

constatada a mortalidade de 100% dos insetos de S. zeamais que se encontravam dispostos 

nas gaiolas localizadas no topo da coluna cilíndrica, envoltas por grãos de arroz. Este 

resultado está em acordo com a concentração letal encontrada por Sousa et al. (2016) que 

determinaram os tempos letais para populações de S. zemais, em câmaras de ozonização 

sem a presença de grãos, no período de exposição de 18 h do gás O3 na concentração de 

0,1 mg L-1, em uma vazão de 2 L min-1. Por outro lado, em bioensaios cujo os insetos são 

inseridos na massa de grãos, para uma dada concentração, o tempo letal aumenta em razão 

de os grãos também reagirem com o gás. A reação do gás ozônio com os grãos acelera o 

processo de degradação do ozônio, tornando-o menos disponível no espaço intergranular 

para controlar os insetos (Mendez et al., 2003). Ao longo do tempo, todos os sítios ativos 

dos grãos reagem com gás, aumentando a disponibilidade do gás O3 no meio 

intergranular.  
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Figura 5 - Aumento da concentração de ozônio ao longo do tempo 

Ainda por meio da modelagem em CFD, para o escoamento do gás O3 na coluna 

cilíndrica de grãos, foi possível extrapolar a variável tempo e estimar o tempo necessário 

para a ocorrência da saturação da massa de grãos com O3 na coluna cilíndrica. De acordo 

com a modelagem em CFD, para uma vazão de 2 L min-1 e concentração de 2,2 mg L-1, 

seriam necessários 25 dias para a completa saturação da massa de grãos. A partir desse 

tempo seria estabelecida a condição de equilíbrio de concentração de ozônio entre as fases 

sólida e gasosa. Entretanto, o interesse deste estudo é determinar a variação na 

concentração até o instante em que se tenha a mortalidade total dos insetos.  

4.2 Injeção do gás ozônio em um silo 

O modelo implementado em CFD para o escoamento reativo do gás ozônio foi 

aplicado a um silo cilíndrico vertical com capacidade para 76 toneladas (Figura 6), 

visando quantificar a cinética de reação do gás e a letalidade aos insetos. O domínio 

computacional e as dimensões são apresentadas na Tabela 1. Com base na concentração 

de 0,1 mg L-1, determinada experimentalmente como sendo a concentração que ocasionou 

a mortalidade de 100% dos insetos, foram feitas simulações considerando as 

0 

mg L-1 

0,5 

1,1 

1,6 

2,2 
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concentrações de 0,1; 0,2 e 0,3 mg L-1, como condição de contorno na entrada do silo 

cilíndrico vertical. Os dados de concentração no tempo foram obtidos no ponto de 

monitoramento (Figura 3), localizado imediatamente acima da massa grãos.  

 

Figura 6 - Concentração de ozônio, no ponto de monitoramento, ao longo do tempo para um 

silo vertical. 

Observa-se na Figura 6 que, ao estabelecer como condição de contorno as 

concentrações de 0,1; 0,2 e 0,3 mg L-1, a mortalidade dos insetos de S. zeamais em toda 

a massa de grãos ocorre em menor tempo em concentrações maiores. Estabelecendo a 

concentração de 0,3 mg L-1, na entrada do silo, o valor da concentração do ozônio no 

ponto de monitoramento atinge 0,1 mg L-1 com 2,5 dias. Em contrapartida, quando se 

utiliza maior concentração na entrada, a camada de grãos localizada próxima ao sistema 

de injeção fica submetida a esta concentração por maior período. Para o arroz, que é 

armazenado em casca, é possível que este fato não venha a ser um problema, pois a casca 

do arroz funciona como uma proteção e mantém da qualidade dos grãos. Mendez et al. 

Concentração Letal 



58 
 

(2003) verificou que adesividade do arroz cozido não foi alterada após um tratamento de 

30 dias com os grãos submetidos a concentração de 0,1 mg L-1. Isso reforça o potencial 

do ozônio como agente protetor de grãos e justifica estudos com o objetivo de viabilizar 

a aplicação do ozônio em escala industrial.   

Para garantir que toda a superfície dos grãos atinja a concentração de 0,1 mg L-1, 

e não somente no ponto de monitoramento, foi calculado o tempo necessário para que a 

concentração de 0,1 mg L-1 fosse estabelecida em todos os pontos da superfície da massa 

de grãos. Para uma concentração de 0,3 mg L-1 e vazão específica de 0,5 m3 min-1 t-1 é 

possível realizar o tratamento de toda a massa de grãos em 9 dias (Figura 7).  

Observa-se na Figura 7 que a distribuição do gás ozônio não é uniforme. Apesar 

dos dutos de aeração serem dimensionados com o objetivo de homogeneizar o fluxo de 

ar, isso não se aplica quando se trata do transporte de uma espécie química de natureza 

tão reativa como o ozônio (Choi et al., 2002; Mendez et al., 2003; Freitas et al., 2017). 

Tal fato pode ser evidenciado na Figura 7 que mostra a distribuição do gás ozônio em um 

plano perpendicular e em um plano paralelo aos dutos de aeração. A distribuição não é 

uniforme e apresenta uma tendência de incremento da concentração na parte central do 

silo em razão de os maiores dutos de aeração se encontrarem dispostos no centro (Figura 

3a). Por meio da distribuição espacial da concentração de ozônio foram calculados o 

volume e a massa de grãos tratados que se encontravam acima da concentração letal de 

0,1 mg L-1. Para os tempos de 12 h, 3 e 9 dias, a massa de grãos em condição de tratamento 

efetivo foi de 17,6; 62,7 e 76 t, respectivamente.  
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 12 h 3 dias 9 dias 

Figura 7 – Perfil da concentração de gás ozônio nos planos perpendicular e paralelo aos 

dutos de aeração, para 12 h, 3 e 9 dias de tratamento para o silo de 76 toneladas de arroz. 

A Figura 8 apresenta a concentração do gás ozônio em função da posição, prevista 

ao longo da direção axial (Figura 3a) para os tempos de 12 h; 1, 3, 9 e 22 dias. Inicialmente 

a concentração do ozônio reduziu ao entrar em contato com a camada de grãos. 

Entretanto, ao avaliar a evolução do perfil de concentração do gás em função do tempo, 

percebe-se uma tendência de redução do gradiente de concentração.  

mg L-1 
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É esperado que, com o decorrer do tempo, a concentração de ozônio se torne 

uniforme ao longo de toda a coluna de grãos do silo. Com 22 dias de ozonização ocorreu 

a completa saturação de toda a massa de grãos com a concentração de 0,3 mg L-1 (Figura 

8). Entretanto, no 9º dia obtém-se a mortalidade dos insetos (S. zeamais) na massa de 

grãos. Adicionalmente a outros trabalhos que demonstram o potencial do ozônio como 

um agente protetor para grãos (Mendez et al., 2003; McDonough et al., 2011; Isikber et 

al., 2015; Granella et al., 2018), os resultados do presente estudo auxiliarão na aplicação 

do gás ozônio em escala industrial.  
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Figura 8 – Comparação do perfil de concentração do gás ozônio ao longo da direção axial 

para diferentes tempos de tratamento. 
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5 Conclusão  

O ajuste do modelo em CFD para modelagem do escoamneto reativo do gás 

ozônio em meio poroso constituido por grãos de arroz permitiu determinar o coeficiente 

de transferência de massa e a constante de reação do gás ozônio com os grãos de arroz. O 

coeficiente de transferência de massa foi de 0,5 m s-1 e a constante de reação do gás O3 

com os grãos de arroz de 0,45 s-1. A mortalidade de 100% dos insetos ocorreu quando a 

concentração de ozônio no ar intergranular atingiu o valor de 0,1 mg L-1
, no sexto dia. Foi 

possível pelos resultados de simulação, obter a mortalidade de 100% de S. zeamais em 

76 toneladas de grãos de arroz armazenado em um silo metálico, depois de nove dias de 

injeção do gás ozônio, na concentração de 0,3 mg L-1, pelo sistema de aeração.  
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CONCLUSÃO GERAL 

Os resultados deste trabalho mostram que o único mecanismo de transporte 

atuante no escoamento do gás ozônio na célula de diafragma é a difusão. Este resultado 

confirma que a configuração da célula de diafragma adotada é válida para a determinação 

simultânea do coeficiente efetivo de difusão de gases e constantes cinéticas características 

de processos reativos-adsortivos. A constante de decomposição foi de 0,00167 s-1 e o 

coeficiente efetivo de difusão do gás ozônio foi de 0,01 cm-2s-1.  

O ajuste do modelo em CFD para modelagem do escoamento forçado do gás 

ozônio em meio poroso constituido por grãos de arroz permitiu determinar o coeficiente 

de transferência de massa e a constante de reação do gás ozônio com os grãos de arroz. O 

coeficiente de transferência de massa foi de 0,5 m s-1 e a constante de reação do gás O3 

com os grãos de arroz de 0,45 s-1. A mortalidade de 100% dos insetos ocorreu quando a 

concentração de ozônio no ar intergranular atingiu o valor de 0,1 mg L-1
, no sexto dia. Foi 

possível pelos resultados de simulação, obter a mortalidade de 100% de S. zeamais em 

76 toneladas de grãos de arroz armazenado em um silo metálico, depois de nove dias de 

injeção do gás ozônio, na concentração de 0,3 mg L-1, pelo sistema de aeração.  

 

 

 

 

 

 

 


