EVENTO ON-LINE

23 A 26 DE NOVEMBRO ﬁﬁﬁ%ﬁ%-‘n‘i‘m

MODELAGEM NUMERICA DE UMA EMBALAGEM ATIVA
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1 INTRODUCAO

As embalagens de um produto alimenticio tém diversas fungdes que vao além de meramente
conte-lo. Em sua composi¢cdo podem ser empregados diversos materiais com o objetivo de
contribuir para o prolongamento da validade do produto, aumentando assim a chamada “vida
de prateleira”. A industria tem investido no desenvolvimento de tecnologias que diminuam a
interagdo entre o alimento ¢ a embalagem, e vice-versa. Essas sdo, por exemplo, as chamadas
embalagens ativas. Esta ¢ formada em camadas (em geral trés), sendo que as duas camadas
externas sdo materiais inertes e a central um material reagente. Em sua composi¢ao podem ser
usados os seguintes polimeros: PEBD, PELBD, PEAD, PP, PET, PEN, PVC-U, PVdC, PS,
EVOH, PA 6. A literatura sobre o tema ¢ um tanto ampla, porém as modelagens apresentadas
sao em softwares pagos. No modelo de Di Maio et al. (2017), que empregou o COMSOL, a
embalagem foi modelada como um filme fino com 3 camadas, sendo que na central tem-se
um absorvedor de O,. Em 2015 Bedani et al. compararam resultados experimentais e
simulados (COMSOL) de um filme fino. Ferrari et al. (2009) usaram MATLAB na
modelagem de um filme fino multicamada, com uma camada absorvedora de O,. Nossa
proposta ¢ resolver, numericamente, o problema de multicamada ndo linear, abaixo
especificado, empregando métodos numéricos tradicionais e ferramentas computacionais
gratuitas. Tal abordagem permite um amplo controle nos calculos e assim, uma confiabilidade

maior nos resultados.
2 OBJETIVOS

Desenvolver um codigo numérico para a modelagem de uma embalagem ativa seguindo toda

a formulacdo do problema encontrada na literatura.
3 METODOLOGIA

Supondo uma embalagem composta por 3 materiais e que o fluxo de O, possa ocorrer apenas

na direcdao x. O modelo matematico pode ser definido pelas Eq. (1, 2, 3 e 4) (Di Maio, 2017):
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sendo: Cy(x,?) (i= 1, 2,3) € a concentracdo de O,, Di (i= 1,2,3) ¢ o coeficiente de difusdo nas
respectivas camadas /, 2 e 3, k é o coeficiente de reacdo, € € a concentracao de O, na camada
reativa; v € o coeficiente estequiométrico do O,. Temos como condigdes de contorno e inicial

as Eq. (5, 6,7 e 8):

C,[0,¢)=C;(0,t)=sC,, )

D, =D, (6)

(7

C,(x,0)=C,(x,0)=C(x,0)=0 ®)

Onde s € o coeficiente de solubilidade do O, no material da camada e C.y € a concentracao de
O, no ambiente externo a embalagem. Uma rapida analise das Equagdes (1 a 4) deixa clara a

caracteristica ndo linear dessas. Entdo, sera necessario empregar um método numérico
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apropriado (Arenalles, 2008; Franco, 2008). Nesse trabalho empregamos o método explicito.

As Equacdes (1, 2, 3 e 4) foram discretizadas como Eq. (9 e 10):

DA(

T/, —2Ti+T! )+ T[1-kvH,AtY!|,r=1,2,3 9)

i+1

Tj+1_

1

Y=Y/ [1-kvAtT!] (10)

Sendo T e Y as fungdes C(x,t) e &(x,t) no espaco discreto, respectivamente. Note que, H;, =
H;=0 ¢ H,=1. O indice j (i) representa o tempo (espa¢o). Para a inclusdo das condigdes de
contato perfeito [egs (6 e 7)] expandimos a func¢ao Ci(x,t) em torno dos pontos x=a e x=b pela

direita e pela esquerda, obtendo:

, C.(Ax)
C,»(X+Ax,t)=Ci(x,t)+CiAx+¥ (11)

, C.(Ax)
Ci(x—Ax,t)ZCi(x,t)—C,-Ax+¥ (12)

As duas ultimas parcelas das equacdes acima, o termo da segunda derivada espacial ¢

substituido pela derivada temporal [Eq. (1)] (M. Arsher, 1960). Assim, temos a Eq. 13:

Ne=m 21 —Ti|,m=2,3 (13)

Para a estabilidade da solu¢do numérica é necessario que o fator D, AT / [(4 x )*] conhecido
como numero de Courant, seja, no maximo, //2 (Iserles, 2008). Mas, em nossos problemas
teremos 3 valores. Entdo, vamos empregar uma adaptacdo do método 2, citado em M. Arscher

(1960), ou seja: a) escolhemos o valor da discretizacdo espacial Ax; b) calculamos
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[Ax]*

At=min,_,; W

; ¢) usamos a Eq. (11) para calcular a concentragcdo de O, no material 1;

d) usamos a Eq. (19) para calcular a concentragdo de O, na interface 1; e) usamos a Eq. (11)
calcular a concentragdo de O, no material 2; f) usamos a Eq. (19) para encontrar a
concentracdo de O, na interface 2; g) evoluimos a quantidade Y [Eq. (12)]; h) usamos a Eq.

(11) para calcular a concentragdao de O, no material 3.
4 RESULTADOS E DISCUSSAO

O objeto de estudo foi uma embalagem com 35 pum de espessura, dividido em trés
seguimentos iguais. Usamos as seguintes combinacdes de materiais: PE/EVOH/PE,
PET/EVOH/PET, PET/PP/PET, PET/EVOH/PE, PS/VCD/PE e PS/PA6/PET. Os 3 primeiros
arranjos sdo conhecidos na literatura como ABA e os outros trés como ABC. Na Figura 1
temos os perfis de concentragdo de O, das embalagens em estudo, para 6 valores de tempo

distintos.

Figura 1: Perfis das concentragdes de O, dentro das seis embalagens estudadas.
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Nossa proposta foi de elaborar um coédigo numérico que possibilitasse o estudo de uma
embalagem ativa empregando ferramentas computacionais gratuitas e métodos numéricos

tradicionais. Nossos resultados mostram que o objetivo foi alcangado de modo satisfatorio. O
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codigo podera ser usado em diversas configuragdes de embalagens ABA e ABC no futuro.
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