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RESUMO

A previsdo da vida Gtil para uma estrutura de concreto pode ser considerada um aspecto
essencial, uma vez que muitas estruturas apresentam problemas e o uso da estrutura pode
ser inviavel. A protecdo passiva feita pela cobertura de concreto € fundamental, no
entanto, ocorre um fendémeno natural no concreto em contato com a atmosfera, a
carbonatacéo. A carbonatacdo leva a uma descalcificacao progressiva da pasta de cimento
hidratada. Esse fendbmeno ocorre quando a concentracdo de célcio diminui na dgua dos
poros devido ao consumo de célcio induzido pela reacdo de carbonatagdo. Este artigo
apresenta a descricdo de modelos numéricos utilizados por diferentes autores para simular
0 processo de carbonatacdo usando equac6es multi-fisicas para concreto. S&o descritos
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modelos com diferentes abordagens. Considerando as caracteristicas de cada modelo,
uma discussdo integrada é feita juntamente a uma andlise paramétrica simples da
evolucdo do fenébmeno. Considerando o cenério atual no Brasil, este estudo pode ser
considerado relevante, uma vez que vérias estruturas apresentam problemas vitais
associados ao processo de carbonatacao.

Palavras-chave: Concreto, Modelos multifisicos, Carbonatacdo, Analise numérica .

ABSTRACT

The prediction of service life for a concrete structure may be considered an essential
aspect, since a large number of structures present problems and the use of structure may
be unfeasible. The passive protection done by the concrete cover is fundamental,
however, a natural phenomenon occurs in concrete in contact with the atmosphere, the
carbonation. The carbonation leads to a progressive decalcification of the hydrated
cement paste. This phenomenon occurs when the calcium concentration decreases in the
pore water because of the calcium consumption induced by the carbonation reaction. This
paper presents the description of numerical models used by different authors to simulate
the carbonation process using multi-physics equations for concrete. Models presenting
different complexities are described. Considering the characteristics of each approach, an
integrated discussion is done, and a simplified parametric analysis is presented.
Considering the current scenario in Brazil, the study may be considered relevant, since
several structures present vital problems associated with the carbonation process.

Keywords: Concrete, Multi-physics simulation, Carbonation, Numerical modelling .

1 INTRODUCAO

No concreto ou nas argamassas de cimento, a carbonatagéo leva a progressivas
descalcificacbes das pastas de cimento hidratadas. Tal descalcificacdo ocorre quando a
concentracdo de calcio diminui pelos poros de agua, pois 0 consumo de célcio é induzido
pela reacdo de carbonatagdo (BARY; SELLIER, 2004; OLIVEIRA, 2016).

A solucdo porosa constitui um ambiente muito alcalino (pH proximo de 13,5),
enguanto as barras sdo passivas (VILLAIN; THIERY; PLATRET, 2007). Quando o
dioxido de carbono (CO2) da atmosfera penetra nos poros do concreto, dissolve-se na
solucdo intersticial e, desse modo modifica o equilibrio quimico entre a solugéo e os
hidratos. Isto leva a precipitacdo do carbonato de célcio (CaCOz3) de materiais com
cimento Portland, sendo assim, densificando a sua microestrutura e diminuindo o pH dos
intersticios da solu¢do (VILLAIN; THIERY; PLATRET, 2007). Desta forma, o reforco
da estrutura ndo esta mais protegido. Portanto, a carbonatacdo conduz a degradacédo das
estruturas de concreto armado (BARY; SELLIER, 2004; BURKAN ISGOR;
RAZAQPUR, 2004; CHANG; CHEN, 2006; VILLAIN; THIERY; PLATRET, 2007).
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Um esquema basico com os quatro principais estagios do processo de carbonatacdo no

concreto é mostrado na Figura 1.

Figura 1 — Esquema bésico da evolugdo da carbonatacéo e inicio da corrosdo
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O fendbmeno da carbonatacdo em materiais cimenticios € um assunto muito
relevante e tem sido estudado por diversos autores, tanto de forma experimental quanto
numérica (ISHIDA; MAEKAWA,; KISHI, 2007; ISHIDA; MAEKAWA; SOLTANI,
2004; MAEKAWA,; CHAUBE; KISHI, 1999; OLIVEIRA; AZENHA; LOURENCO,
2020; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1995; SAETTA; VITALIANI, 2004;
2005). No presente artigo apresenta-se uma analise de modelos numéricos usada por
diferentes autores para simular o processo da carbonatacdo, utilizando equag6es multi-

fisicas desenvolvidas principalmente para o concreto.

2 MODELOS DE PREVISAO DA CABONATACAO
2.1 PREVISAO E MODELAGEM DE CARBONATACAO

Modelos tentam prever a carbonatacdo no concreto relacionando empirica ou
matematicamente a progressdo da mesma a uma das principais propriedades do concreto.
Teoricamente, a difusdo, ou permeabilidade, seria a propriedade de interesse do material.
No entanto, muitos modelos propostos com essa ideia ndo conseguiram fornecer
previsdes de carbonatacdo consistentes, solidas e realistas. Com isso, pesquisadores

perceberam que existem muitas outras propriedades do concreto que estdo relacionadas
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com a carbonatacdo. Através de estudos experimentais, varios modelos foram propostos,
incluindo modelos empiricos matematicos (PARROTT, 1990; PARROTT; CEMENT;
ASSOCIATION; ESTABLISHMENT, 1987; PARROTT; KILLOH, 1989), cinéticos ou
fisico-quimicos (PAPADAKIS; FARDIS; VAYENAS, 1992), que sdo baseados em

condicionantes de reacdo quimica e/ou modelos estatisticos.

2.2 DISCUSSAO DE PROBLEMAS NA MODELAGEM DE CARBONATACAO
Pode-se observar na tabela 1 que as duas principais propriedades do concreto que

se destacam em fungdes matemaéticas para relacionar a progressao da carbonatagdo sdo a

permeabilidade/difuséo e a resisténcia do concreto. A maioria dos modelos usam a

permeabilidade/difusdo como principal propriedade.

Tabela 1 —Modelos matematicos para estimativa da profundidade de carbonatagdo, selecionados com base
em pardmetros de desempenho funcional e material

Parametro Modelo de previsdo (d - profundidade de Fonte
carbonatacéo)
ak04s.n =
Permeabilidade | & = kc(]’;l , k = permeabilidade PARROT (1987)
C =teor de Ca0, a = 64
CEB
do [P,
a
D.— Coeficiente de difuséo efetiva de CO,, C; —
C, — Diferenca de concentragdo de CO; entre o
ambiente e a frente de carbonatacdo, a — Teor de
alcalinidade do concreto.
1/2 PAPADAKIS et al. (1992)

d= <2[C02]'[De602] t

[CH] + 3[cSH]"
Deff — Difusividade efetiva de CO,, [CH],
[CSH] sdo concentracbes molares.

DURACRETE/fib (2000)
Difusio de CO, | 4= /ZCS.COZ'Dca

to 2N¢cq
Deq = ke,ca- kc,ca- Dca,o- (t Tt )
D, — Taxa de carbonatagéo expeexrimental, Keca —

fator referente as condicdes climaticas, keca —
fator referente as condigdes de cura do concreto,
to - idade do concreto durante o teste de
carbonatacdo em laboratério, nc, — fator da idade
d = ConyCair@(foe + 8)PVE HAKKINEN (1993)
t —tempo de exposi¢do (anos), Ceny — Coeficiente
ambiental, C,r — coeficiente de teor de ar, fe -
resisténcia a compressdo do concreto, a,b —
constantes dependentes do tipo de ligacéo.

d=(A—B mﬁ (KOKUBU, 1989)
Resisténciado | A B constantes para diferentes tipos de materiais
concreto e o efeito da idade na resisténcia do concreto
d =680 (f,o + 25)°2° — 0.6 de FONTENAY (1987)
Mais detalhes sobre diferentes modelos matemaéticos empiricos podem ser visto do trabalho de Ekolu

(2015).
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3 MODELOS MULTIFISICOS
3.1 EQUACAO DE DIFUSAO SIMPLES

Os modelos multifisicos da literatura apresentados a seguir, sdo baseados na
modelagem do CO: usando a equacdo da difusdo simples. Isgor e Razaqpur (2004)
apresentaram um modelo geral de difusdo implementado em MEF (Método dos
Elementos Finitos) para simulagbes termo-carbo-higro (térmicas-carbonatacéo-
higroscopica), desconectadas de aspectos mecanicos. Steffens et al. (2002) adotou um
modelo de difusdo para simular o processo de carbonatagdo no concreto. O modelo
proposto por Steffens et. al. (2002) combina os resultados dos extensos estudos de Bunte
e Rostasy (1994) sobre a difusdo do CO2 em diferentes tipos de concreto e da modelagem
das reacdes cinéticas de carbonatacdo (SAETTA; VITALIANI, 2005), com um modelo
acoplado de temperatura e umidade para o concreto.

O COz penetra no concreto em forma gasosa por difuséo através dos poros cheios
de ar. A difusdo através dos poros cheios de agua e a convencdo dentro da dgua que se
movem nos poros, pode ser negligenciada (STEFFENS; DINKLER; AHRENS, 2002) .
Um modelo matematico similar de carbonatagdo € apresentado por Meier et al. (2007)
considerando as reacdes cinéticas de carbonatacdo descritas por um modelo de poténcias
com um multiplicador dependente de umidade (MEIER; PETER; MUNTEAN; BOHM,
2007; MUNTEAN; MEIER; PETER; BOHM et al., 2005; OLIVEIRA; AZENHA;
LOURENCO, 2020; PETER; MUNTEAN; MEIER; BOHM, 2008).

Peter et al. (2008) apresentam um modelo simplificado sobre as reaces de
hidratacdo desenvolvido por Mier et al. (2007), que negligencia a carbonatacdo nas fases
C-S-H e dos componentes ndo hidratados C2S (silicato dicélcico — 2Ca0.Si0z) e C3S
(silicato tricélcico — 3Ca0.SiO>). De acordo com os autores, as simula¢fes matematicas
mostram gue os dois Ultimos constituintes tém uma pequena influéncia no resultado final
considerado no altimo estagio de hidratacdo. Este efeito ocorre mesmo se assumirmos
que todos os C2S estdo completamente acessiveis pelas reacdes de carbonatacdo. Desta
forma, parece razoavel negligencia-los pelos modelos previstos de carbonatacéo (PETER,;
MUNTEAN; MEIER; BOHM, 2008). Outra referéncia que utiliza o modelo de difuséo
para simular o processo de carbonatacdo no concreto é o trabalho de Talukdar et al.
(2012).

O modelo apresentado por SAETTA (1992), SAETTA e VITALIANI (SAETTA,;
VITALIANI, 2004) e FERRETTI ¢ BAZANT (FERRETTI; BAZANT, 2006) é detalhado

a seguir. O mesmo € mais detalhado devido a sua maior relevancia para o presente artigo,
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dada a sua capacidade de simulacdo e amplitude. O mesmo também foi adotado pelo autor
principal em simulages e trabalhos prévios (OLIVEIRA, 2016; OLIVEIRA; AZENHA,;
LOURENCO, 2015), sendo o mesmo também utilizado para uma analise paramétrica

simplificada apresentada no presente estudo.

3.2 MODELO DE FERRETTI E BAZANT (2006)

Este modelo é um modelo multifisico acoplado (existem dependéncias entre 0s
campos) envolvendo quatro principais campos: umidade, temperatura, fluxo de poluentes
(CO2) e reagbes. O modelo numeérico de deterioracdo foi desenvolvido, considerando a
caracterizagdo do concreto e as condi¢des do meio ambiente. O modelo é baseado em
estudos de Saetta (1992), e melhorado com novas caracteristicas, considerando a
combinacdo de umidade, calor e poluente (COz2) que fluem através do concreto, incluindo
reacOes quimicas entre 0s componentes cimenticios e agentes agressivos.

As equacdes usadas para modelar esse fendmeno séo apresentadas a seguir. Para
a umidade, Ferretti ¢ Bazant (2006) reescreveram as equacgdes de Saetta e Vitaliani
(2004), desconsiderando o campo de temperatura e acoplando o fenébmeno de Saetta e
Vitaliani (2004).

O campo da umidade (FERRETTI; BAZANT, 2006; OLIVEIRA; GUIMARAES;
MENEGHINI; CARVALHO, 2022; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993;
SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1995; SAETTA; VITALIANI, 2005), é regido

por:

oh aR «
e V(Cy Vh) + a, T (Equagdo 1)

Em que: h é a umidade (%), a2 € 0 pardmetro relacionado a geracdo de agua
durante o processo de carbonatacdo (mais detalhes serdo apresentados a seguir), Cw é a
difusdo da agua (mm?/dia) e R é o grau da reagdo quimica (%).

O coeficiente a esta relacionado ao teor méximo de carbonato de célcio.
O termo de difusdo de didxido de carbono é regido por (FERRETTI; BAZANT, 2006;
SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI,
1995; SAETTA; VITALIANI, 2005):

ac aR

i v(D.Vc) — a5 - (Equagdo 2)
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Em que: a3 é o pardmetro relacionado ao consumo de gas durante o processo de
carbonatacdo, D representa a difusdo do gas agressivo (CO., por exemplo) e ¢ é a
concentracdo de gas (%).

A Equacdo 3 é baseada na segunda Lei de Fick (FERRETTL; BAZANT, 2006;
SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI,
1995; SAETTA; VITALIANI, 2005). Informagdes detalhadas sobre os principios das
Leis de Fick podem ser encontradas em Shackelford (2009). O pardmetro oz também
depende da reacao quimica de carbonatacéo, e baseada nas consideracdes quimicas dessa
reacao.

Assumindo que Pmax = 9,61 g/m?, gmax = 3,60 g/m® e Bv = 0,001 (isto é, a
porcentagem de ar dentro do concreto/argamassa é 0,1% ou 1000 cm® de ar / m® de
material), e concentracdo ambiental de CO2 (Cenv) = 0,035%, entéo a3 = 0,40 (OLIVEIRA,
2016).

O célculo de a3 € dificil porque depende da porosidade e umidade interna, que
variam com o tempo, e dos pardmetros Cmax € Pmax, CUjos valores devem ser estimados
baseados no tipo de material. O campo das reacOes & expresso por (FERRETTI,
BAZANT, 2006; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA;
SCHREFLER; VITALIANI, 1995; SAETTA,; VITALIANI, 2005).

OR y
FrimiiRe FR(h) x FR(c) x FR(R) x FR(T) (Equacgdo 3)

Em que: T é a temperatura (K).

A Equacdo 4 originalmente foi proposta por Saetta (1992) e a carbonatacdo (grau da reacdo) é
definida por:

R [CaC0s] (Equacio 4]
- 2 quagao
[CaCOS]max

Em que: [CaCOs]max € a concentragdo méxima em massa de carbonato de calcio
(kg/m?3), e [CaCO3] é a concentragdo atual da massa de CaCOs (kg/m3).
Em que: [CaCOs]max € a concentracdo maxima em massa de carbonato de calcio (kg/md),
e [CaCO:s] € a concentracao atual da massa de CaCOs (kg/mg3).

As funcbes F1 a Fs, sdo definidas a seguir (FERRETTI; BAZANT, 2006;
SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI,
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1995; SAETTA; VITALIANI, 2005). A funcdo F1 descreve a influéncia da presenca de

agua, correlacionando a umidade e as reagdes, dada por:

h=1-0
FR(h) ={05<h<1-25x(h-05) (Equagio 3)
h<05-0

Essa funcédo foi inicialmente adotada por Saetta (1992) e foi baseada em dados
experimentais apresentados por Houst e Wittman (1986). Tem sido utilizada por
diferentes autores (FERRETTI; BAZANT, 2006; PETER; MUNTEAN; MEIER;
BOHM, 2008; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA; SCHREFLER;
VITALIANI, 1995; SAETTA,; VITALIANI, 2004).

A funcéo F, descreve a influéncia de agentes agressivos e pode ser escrita por:

Ff(c) =

(Equagio 6)

Crmax
Em que: ¢ é a concentracdo de dioxido de carbono (% ou ppm), € Cmax € @
concentracdo maxima de CO2 (% ou ppm).
A funcdo F3 descreve o grau da reacdo quimica e pode ser escrita (SAETTA;
SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA,; VITALIANI, 2005):

Ff(R)=1-R (Equagdc 7)

Os valores de a1, a2, a3, € as variam de acordo com as caracteristicas do concreto
ou argamassa e reagentes (SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA;
VITALIANI, 2005).

As difusividades efetivas podem ser calculadas por (SAETTA; SCHREFLER;
VITALIANI, 1993; SAETTA,; VITALIANI, 2005):

Cow = Cyrir X fi" (W) X f,(T) X f3(t.) X fu(R) (Equagdo 5)

Dc = Dcyip X f1(h) X f(T) X f3(te) X fo(R) (Equagéo 6)

Em que: Cy ;¢ & Derit sd0 difusividades em condicdes padroes para agua e CO>
respectivamente (mm2/dia).
A funcéo f; " (h) é definida por (SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA,;
VITALIANI, 2005):
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1—«a
_ n
1+ (1=7)

i) =a+ (Equagio 7)

Em que: «, he € n séo valores definidos (& = 0,05, hc = 0,75 e n = 6) (SAETTA,
SCHREFLER; VITALIANI, 1993; SAETTA,; VITALIANI, 2005).

Para fendmenos de difuséo de gas (por exemplo CO>), sdo dadas as seguintes expressoes:

fi(h) = (1 —h)*® (Equacio 8)
E /1 1 )
f2(T) = exp [F <T_0 - 7)] (Equagdo 9)

Em que: To € a temperatura de referéncia (296K), Ea é a energia de ativacao
(kJ/mol), R ¢ constante universal de gas (J/mol.K) e T é a temperatura.
A funcdo f3(te) esta relacionada ao conceito de idade equivalente e é dada por:

0.5
) =2+ a-p(2) (Equacio 10)

Em que: t. é a idade equivalente (dias).
A idade equivalente pode ser calculada por (AZENHA, 2009; FERRETTI; BAZANT,
2006):

-1

t
te = f [1+ (5-5h)* dt (Equagdo 11)
0

Para esta ultima equacdo, um valor diferente deve ser usado para o parametro de

X, dado por:

Do,

=— (Equagdo 12)
Dy

X

Em que: D« é o coeficiente de difusdo de agente agressivo no tempo = infinito
(mm?/dia) e D2g € 0 coeficiente de difusdo de agente agressivo aos 28 dias (mmz/dia),
dado por X =0,8.

O parametro X representa a razdo da difusividade no tempo infinito (D) para a
difusividade aos 28 dias (D2s). Dependendo do processo de difuséo particular, a reacdo

quimica produz um precipitado, como o carbonato de calcio no processo de carbonatacao.
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O processo de difusdo é retardado com a diminuicdo da porosidade e a funcéao f4(R) pode
ser dada por (OLIVEIRA, 2016):

fa(R) =1-¢R (Equacdo 13)

Em que: o parametro ¢ varia entre 0 e 1, e mede a desaceleragdo do fendmeno da
difusdo devido a reducdo da porosidade (SAETTA, 1992; SAETTA; SCHREFLER;
VITALIANI, 1995; SAETTA; VITALIANI, 2005). Ferretti ¢ Bazant (2006) adotaram ¢
= 0,3, significando uma reducdo de 30% para o valor da difusividade ocorrendo para
reacéo total.

A funcdo F,®(T) descreve a influéncia da temperatura na evolucdo da reacéo
quimica e é definida por (SAETTA, 1992; SAETTA,; SCHREFLER; VITALIANI, 1995;
SAETTA; VITALIANI, 2005):

Eq .
F,R(T) = Ax e R (Equacgdo 14)

Em que: A é o nimero do impacto (nimero de colisGes de particulas reativas por

segundo) e Ea é a energia de ativagao (kJ/mol).

3.3 MODELO DE TRANSPORTE DE {ONS EM MEIO POROSO — MODELO DE
POISSON-NERNST-PLANCK

Esta secdo apresenta algumas informac6es basicas sobre 0 modelo Poisson-Nernst-
Planck para representar o transporte ibnico no processo de carbonatacdo. Sabe-se que 0
transporte de diferentes ions num eletrélito ideal pode ser descrito pelas equagdes de
balanco de massa (Nemst-Planck), de fluxo i6nico (KONTTURI; MURTOMAKI;
MANZANARES, 2008), de conservacdo de corrente e de eletro neutralidade. Num meio
unidimensional, o transporte pode ser escrito como segue (BARD; FAULKNER, 1980;
KUBO, 2007):

% =-VJ; (Equagdo 15)

Em que: Ci é a concentracdo da espécie i (mol/m?); e Ji é o fluxo da espécie i
(mol/m#s) (BARD; FAULKNER, 1980; KUBO, 2007).

Neste modelo a conveccdo é considerada desprezivel, o fluxo total pode ser

expresso por (BARD; FAULKNER, 1980; KUBO, 2007):
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F x
]i = —DiVCi - ZiDi <ﬁ V(i)v) Ci (Equagao 16)

Em que: zi € o numero de carga da espécie ibnica I; F € a constante de Faraday, R é
a constante universal dos gases (8,3143 J/mol.K); ¢y é o potencial (V); e i é a densidade
de corrente elétrica aplicada a solugdo do poro (A/m?) (BARD; FAULKNER, 1980;
KUBO, 2007).

3.4 MODELO DE EQUILIBRIO DE FASE

Um exemplo da aplicabilidade do modelo de equilibrio de fase é o software
PHREEQC (PARKHURST, 1995). Para este modelo, as composic¢des das fases gasosas,
liquidas e sélidas sdo determinadas ao resolver simultaneamente a lei de conservacgéo de
massa das espécies principais, a lei do balanco de carga e as equacgdes de acdo de massa,
descrevendo o comportamento constitutivo de espécies aquosas, gasosas e hidratos. As
equac0es de acdo de massa podem ser escritas como (HOSOKAWA, Y.; YAMADA, K.;
JOHANNESSON, B.; NILSSON, L.-O., 2011; HOSOKAWA, Y.; YAMADA, K,
JOHANNESSON, B.; NILSSON, L., 2011; YEH; TRIPATHI, 1991):

n
K, = 1_[( yiCMe (Equacdo 17)
i

Em que: Kp é a constante de equilibrio termodindmico do hidrato p; yi € o
coeficiente de atividade da espécie ibnica i (este relaciona a concentracdo de um ion a sua
atividade em uma dada solucdo) (g/mol); ni,p é o coeficiente estequiométrico da espécie
aquosa i no hidrato p, e C é a concentracao da espécie (mol/g).

A constante da Lei de Henry define a pressao parcial do componente gasoso. Em
geral, a pressdo parcial de um componente gasoso é descrita como (HOSOKAWA, Y.;
YAMADA, K.; JOHANNESSON, B.; NILSSON, L.-O., 2011; HOSOKAWA, Y.;
YAMADA, K.; JOHANNESSON, B.; NILSSON, L., 2011; YEH; TRIPATHI, 1991):

n
B, = Kg* 1_[( YiC)"e (Equacdo 18)
i

Em que: Pq é a pressdo parcial do componente gasoso g (atm) calculado usando
atividades na fase aquosa; Kx € a constante da lei de Henry para o componente gasoso
(este depende do soluto, do solvente e da temperatura) (L.atm/mol); yi & o coeficiente de

atividade do ion i (g/mol), e ni,g é o coeficiente estequiométrico da espécie aquosa i na
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equacdo de dissolucdo (HOSOKAWA, Y.; YAMADA, K.; JOHANNESSON, B.;
NILSSON, L.-O., 2011; HOSOKAWA, Y.; YAMADA, K.; JOHANNESSON, B.;
NILSSON, L., 2011; YEH; TRIPATHI, 1991).

3.5 MODELO ACOPLADO DE TRANSPORTE DE MASSA

Um modelo fisico de carbonatacdo baseado no acoplamento termo-higro é
apresentado por Ishida e Li (2008) e Ishida e Maekawa (2001). O modelo acoplado com
transporte e equilibrio de umidade fornece predicdes razoaveis para o progresso de
carbonatacdo sob altas e baixas concentracbes de CO,. Pardmetros dependentes da
temperatura também foram adotados no sistema (ISHIDA; LI, 2008). A lei de
conservacdo de massa para o didxido de carbono, que é a equacdo governante a ser
resolvida por analise numérica do fendmeno de carbonatacdo, pode ser escrita como
(ISHIDA,; LI, 2008; ISHIDA; MAEKAWA, 2001; ISHIDA; MAEKAWA; KISHI, 2007;
ISHIDA; MAEKAWA,; SOLTANI, 2004):

9 .
&{(p[(l —8) X pg+Spal} + div]eo, = Qeo, =0 (Equagdo 19)

Em que: ¢ é a porosidade; S é o grau de saturacdo dos poros, que € estimado pelo
transporte de umidade acoplado e pelo modelo de equilibrio; pg € a concentragdo de
dioxido de carbono gasoso (kg/m3); pq é a concentracao de dioxido de carbono dissolvido
na agua dos poros (kg/md); J.,, € o fluxo total de dioxido de carbono dissolvido e gasoso
(kg/mz.s), que corresponde a quantidade de didxido de carbono consumido pela reacéo de
carbonatacdo no modelo de desenvolvimento da estrutura do microporo (ISHIDA; LI,
2008; MAEKAWA; CHAUBE; KISHI, 1999; NAKARAI; ISHIDA; K., 2006).

3.6 OUTROS MODELOS MULTIFISICOS DE CARBONATAQAO

Outros modelos foram usados para descrever a carbonatacdo do concreto. O
modelo proposto por Barye e Sellir (2004) é baseado nas equacfes de balanco de massa
macroscopico para a dgua, para o didxido de carbono contido na fase gasosa e para o
calcio contido na solugdo porosa, que devem definir completamente o problema da
carbonatacdo atmosférica no concreto. Estas equagdes governam os processos de difusao
e permeacao das trés variaveis: grau de saturacdo, presséo parcial do dioxido de carbono

e concentracao de calcio na solucdo do poro (BARY; SELLIER, 2004).
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O acoplamento da difuséo de cloreto e da carbonatacdo também foi estudado. Um
modelo considerando o campo térmico, umidade relativa dos poros, cloreto e campo de
carbonatacdo foi implementado utilizando o Método das Diferencas Finitas (MDF), em
uma analise ndo-linear bidimensional bidimensional (PUATATSANANON; SAOUMA,
2005). Acoplamento entre carbonatacéo e difusao de cloreto é explorada no contexto dos
modelos de concreto homogéneo e heterogéneo bidimensional (PUATATSANANON,;
SAOUMA, 2005). Uma discussdo mais ampla sobre o tema pode ser vista em Oliveira
(2016).

Em continuidade com a revisao da literatura, pode-se observar que recentemente
as redes neurais vém sendo utilizadas em pesquisas para se prever a carbonatacdo em
diferentes tipos de concreto (FELIX; CARRAZEDO; POSSAN, 2021; LONDHE;
KULKARNI; DIXIT; SILVA et al., 2021).

Considerando-se as informacBGes ja apresentadas e a amplitude do tema,
informacdes adicionais sobre modelos e 0 processo de carbonatacdo podem ser vistos na
literatura (AL-KHAIAT; FATTUHI, 2002; ASHRAF, 2016; FATTUHI, 1988;
GEORGET; PREVOST; HUET, 2018; GEORGET; SOJA; SCRIVENER, 2020;
HOSOKAWA, Y.; YAMADA, K.; JOHANNESSON, B.; NILSSON, L., 2011; HOUST,
1996; OLIVEIRA, 2016; OMIKRINE METALSSI; AIT-MOKHTAR; TURCRY, 2020;
SHAH, BISHNOI, 2021; VON GREVE-DIERFELD; LOTHENBACH,;
VOLLPRACHT; WU et al., 2020).

3.7 APLICACC)ES DOS MODELOS A RESULTADOS EXPERIMENTAIS E
ANALISE PARAMETRICA

Diferentes modelos apresentados nesse trabalho ja foram utilizados para a
simulacdo da carbonatacdo em termos comparativos, tanto em situacGes controladas
quanto em situacdes praticas (ISHIDA; LI, 2008; SAETTA; SCHREFLER; VITALIANI,
1995; STEFFENS; DINKLER; AHRENS, 2002) e bons resultados em termos de previsao
foram obtidos, por questdo de brevidade mais detalhes sédo aqui omitidos.

Considerando a aplicabilidade e a relativa simplicidade do modelo, nessa se¢éo
apresenta-se uma andlise paramétrica utilizando-se o modelo de Ferretti e Bazant (2006),
por meio de um algoritmo implementado pelo Meétodo das Diferencas Finitas
(OLIVEIRA, 2016; OLIVEIRA; AZENHA; LOURENCO, 2015).

Apresenta-se 0s resultados para peca que representa uma parede com 2 m de

comprimento total, sendo que pela simetria os resultados sdo mostrados apenas para 1 m.
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Os parametros adotados na simulacéo estdo apresentados na Tabela 2. Para mais detalhes
ver a literatura (OLIVEIRA, 2016). Nessa simulacéo diferentes idades foram analisadas,
mas por simplicidade apresenta-se aqui, os resultados apenas para 50 anos, sendo que a
mesma tendéncia foi observada para outras idades.

Pode ser observado na Figura 2 que o perfil de carbonatacdo é significativamente
afetado pela difusividade inicial do CO2. H& uma correlacdo direta entre os campos. Apos
50 anos, a parede apresentou perfis de reagédo distintos, de acordo com o parametro
utilizado. Por exemplo, a frente de carbonatacao estava localizada nos primeiros 5 cm da
parede, se a difusividade D¢rif = 24 mm?/dia (0o menor valor); enquanto a parede
apresentava cerca de 80 cm (R = 1), para D¢ rit = 240000 mm?/dia. Estes casos com valores
extremos ilustrados, pode-se perceber o qudo importante € a selecdo dos parametros para
0 modelo numérico.Uma extensiva campanha de simulacdo numérica apresentando
diferentes andlises paramétricas pode ser visualizada o trabalho de doutorado do autor
principal do presente artigo (OLIVEIRA, 2016).

Tabela 2 — Pardmetros adotados baseados nos valores de Oliveira (2016)

Pardmetro Valor Descrigdo
Cw, rif 10 mm?/dia Campo de umidade — Difusividade inicial
he 0,75 Constante — Coeficiente de difussividade
n 6 Constante — Coeficiente de difussividade
a0 0,05 Constante — Coeficiente de difussividade
03 0,4 Constante de acoplamento: reacdo /CO,
o 0,0017 Constante de acoplamento: reacdo/umidade
D it VARIAVEL Difusividade inicial CO;
Qnr 2700 K Constante universal dos gases
a1 T4*(T) 0,019 dia—1 Constante no campo de reacdo
X 0,8 Parametro do campo de umidade
To 296 K Temperatura de referéncia
4 0,3 Reducdo da difusividade pela carbonatacéo
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Figura 2 — Analise paramétrica, resultados para campo de reagdo — Variando-se a difusividade inicial de
CO; (valores em mm?/ dia) - 50 anos - Dada a simetria, apenas metade do perfil é apresentado
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4 CONSIDERACOES FINAIS

Inimeras estruturas de concreto ao redor do mundo apresentam problemas de
durabilidade, e a carbonatacdo é a maior causa. No contexto brasileiro a situagéo é similar,
sendo observadas estruturas em elevado estado de degradacdo. A carbonatacdo do
concreto é um fendmeno complexo que depende de diversos fatores como a umidade, a
concentragdo de CO, o tipo de cimento, a resisténcia do concreto, etc.

Como apresentado, diversos modelos matematicos sdo apresentados na literatura
para se simular o fenbmeno, entretanto, muitas vezes, os parametros usados nos modelos

sdo desconhecidos e de dificil medicdo experimental. Por exemplo, o modelo de Poisson-
Nernst-Plank requer a afericdo da atividade iénica de cada ion envolvido. O modelo de
equilibrio de fase, assume varias considerac6es implicitas, o que dificulta seu uso pratico.
Outro exemplo é o modelo apresentado por Ishida e Li (2008), que requer a medida da
concentracdo do didxido de carbono dissolvido na &gua dos poros.
Utilizando-se uma analise paramétrica, tendo por base um modelo matematico
apresentado (OLIVEIRA, 2016), foi possivel verificar a significativa influéncia da

difusividade do CO2 no valor final da profundidade carbonatada. H& nitidamente uma
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dependéncia forte dos resultados finais que sdo obtidos a depender dos parametros
adotados.

Pesquisas experimentais sdo observadas na literatura, porém pode-se observar
relativamente poucos estudos que abordem o tema sob a visdo numérica multi-fisica no
mundo e principalmente no cendrio brasileiro. Nesse sentido o presente trabalho visa
introduzir o tema no cenério nacional.

Esse trabalho é parte de um projeto amplo que se inicia na Universidade Federal de
Minas Gerais, que visa aplicar a simulacdo multi-fisica a estruturas de concreto e

estruturas historicas.
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