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INTRODUÇÃO



ADSORÇÃO
AUMENTO DA DENSIDADE DOS COMPONENTES 
DE UM FLUIDO NA VIZINHANÇA DE UMA INTERFACE
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PROPRIEDADES TERMODINÂMICAS DO 
SISTEMA – A PARTIR DA DFT
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Reservatório de 
partículas

Reservatório 
térmico

ensemble grande canônico 
Ω(µ,V,T)

Cálculo da densidade 
no equilíbrio



DDFT – TEORIA DO FUNCIONAL DA 
DENSIDADE DINÂMICA
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A dinâmica é tratada como uma 
migração pontos equilíbrios locais



DDFT – TEORIA DO FUNCIONAL DA 
DENSIDADE DINÂMICA
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METODOLOGIA



ENERGIA LIVRE FOI APROXIMADA PELA SOMA DOS
TERMOS DE IDEALIDADE E POTENCIAL EXTERNO

𝐹 = 𝐹𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 + 𝐹𝑒𝑥𝑡𝑒𝑟𝑛𝑜

𝛿𝐹𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 𝜌

𝛿𝜌
= 𝑘𝐵𝑇𝑙𝑛 𝜌 𝑟, 𝑡

𝛿𝐹𝑒𝑥𝑡𝑒𝑟𝑛𝑜 𝜌
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POTENCIAL EXTERNO INDUZIDO PELAS PAREDES

𝑉𝑒𝑥𝑡 𝑧 = 𝜙 𝑧 + 𝜙 𝐻 − 𝑧

𝜙 𝑧 = −2 ∗ 𝑒𝑥𝑝( −1.8 ∗ ( 𝑧 −
𝜎

2
)  ) 𝑇



Volumes Finitos

Modelo de poro do tipo Fenda

Pontos nodais

Pontos nas faces

Distância 
de σ/2

σ/2
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zp

C.C.1

Fluxo zerado
Na primeira face

C.C.2

Fluxo zerado
Na última face

Condição inicial
ρ0 = 1.50060829911943E-06

Constante

Integrado no 
volume finito

Z



𝜕𝜇𝑖

𝜕𝑧http://web.media.mit.edu/~crtaylor/calculator.html

Acessado em:



𝜌𝑓𝑎𝑐𝑒 =
𝜌𝑛𝑜𝑑𝑎𝑙, 1 +

𝜌𝑛𝑜𝑑𝑎𝑙, 2

2

𝜌𝑛𝑜𝑑𝑎𝑙, 1
𝜌𝑛𝑜𝑑𝑎𝑙, 2



INTEGRADORES TEMPORAIS EMPREGADOS

Euler explícito

Runge-Kutta 4ª ordem (explícito)

DASSL

Análise temporal dt = 1,0e-8



RESULTADOS



OTIMIZAÇÃO DA MALHA – ERRO RELATIVO<1%

dz np Ads Erro relativo

0,008 500 1,51590E-05 0,5921%

0,010 400 1,52493E-05 2,6139%

0,020 200 1,48608E-05 6,9788%

0,080 50 1,38914E-05 8,7649%

0,100 40 1,27719E-05

Teste de diferentes malhas 𝐴𝑑𝑠 =  𝜌 𝑑𝑧



EULER EXPLÍCITO



RUNGE-KUTTA 4ª ORDEM (EXPLÍCITO)



DASSL



DASSL PARA TEMPOS > 4E-3



CONCLUSÕES

 Previsão da dinâmica de adsorção - molécula ideal / poro do tipo fenda

 Otimização da malha – 0,01σ

 Implementação com sucesso dos métodos de Euler e Runge-Kutta para o 

cálculo de DDFT

 Necessidade de revisão do código com o algoritmo DASSL
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