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Programa

14:00 - 15:20 — Jurgen F. Stilck (IF-UFF)

Adsorcdo cooperativa de gases sem transicdo de fases em
estruturas organo-metalicas

Adsorcao cooperativa de gases por estruturas porosas, que permite absor¢cao e remogao mais
eficiente do que a adsorcao usual ndo cooperativa (do tipo Langmuir), normalmente é resultado
de uma transicao de fase da estrutura. Mostramos como a cooperatividade numa classe de
estruturas organo-metalicas na auséncia de uma transicao de fase. Nosso estudo é baseado
em um modelo mecanico-estatistico de polimerizagcédo de equilibrio em uma dimenséao, cuja so-
lucdo pode ser obtida por meio de uma matriz de transferéncia. Os pardmetros desse modelo
sdo determinados por calculos de DFT. Os resultados levam a uma compreensdo da origem mi-
croscépica de caracteristicas da adsor¢cao cooperativa, incluindo a posicao, inclinacéao e altura
do degrau na isoterma, indicando como otimizar armazenamento e separagcao de gases nessas
estruturas. (artigo em https://arxiv.org/pdf/1712.05061.pdf).

15:40 - 17:00 — Marcio Borges (LNCC)

Modelagem Estocastica e Quantificacdo de Incertezas Aplicadas a
Simulacdo de Reservatorios de Petroleo

Tipicamente, o conhecimento da geologia de um meio poroso é muito menos detalhado do que
0 necessario para predizer deterministicamente as propriedades do escoamento, o que leva a
necessidade de se fazer uma caracterizacao estatistica das propriedades dos solos e rochas,
dando um carater estocastico ao problema. Como consequéncia, modelos realistas que des-
crevem escoamentos multifdsicos em formagdes heterogéneas devem incorporar esta nogéao de
incerteza. Com o intuito de aumentar a acuracia das previsdes de tais modelos, técnicas de
inferéncia Bayesiana e, por exemplo, Métodos de Monte Carlo via cadeias de Markov (MCMC )
podem ser utilizados para incorporar dados de campo, dinamicamente, nas simulacoes.

17:00 — Discussao e lanche
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