RADAR TECH CEARA - ANALISE ESTRATEGICA DE PESQUISA

INTELIGENCIA ARTIFICIAL - IFCE - 24 DE MAIO DE 2026

Neural network descriptors for predicting
adsorption and deactivation in energy storage
tanks

Por Marcos Vinicius Mota Machado, Andréa S. Pereira, Daniel V. Goncalves, José C. A. Oliveira, Hugo R. Peixoto
e Sebastido M. P. Lucena

Fonte: OpenAlex - IFCE - Publicac¢&o original

INOVACAO APLICABILIDADE POTENCIAL MATURIDADE
ECONOMICO
/10 /10 /10 PO
8 9 8 Média

O estudo desenvolve modelos de InteligénciaArtificial (Redes Neurais Artificiais otimizadas
por PSO) para prever a desativacéo em tangues de armazenamento de energia baseados em
adsorcao. Utilizando uma abordagem multiescala, o paper substitui experimentos fisicos
custosos por simulagdes moleculares e descritores de distribui¢cdo de tamanho de poros (PSD),
alcancando alta precisdo preditiva (R? de até 0,97) e simplificando o desenvolvimento de
materiais para armazenamento de gas.

NUCLEO DA ANALISE
Ideia de startup ou produto

Startup de *Materials Informatics* (SaaS/B2B) focada ha caracterizacdo virtual e previsdo de performance de
materiais porosos. A plataforma permitiria que indlstrias de gas e quimica simulassem e selecionassem 0s

mel hores adsorventes para seus processos sem a necessidade de testes fisicos extensivos, acelerando o time-to-
market de novos produtos.

Aplicacbes praticas

Otimizaco virtual de materiais adsorventes para tanques de GNV, design acelerado de colunas de separacéo de
gases (PSA) naindustria quimica e petroquimica, e desenvolvimento de sistemas de armazenamento de energia
mais leves e eficientes.

Potencial de mercado

Alto potencial no setor de energia limpa e mobilidade (GNV), bem como naindUstria de processos quimicos. A
capacidade de reduzir custos de experimentacdo e tempo de desenvolvimento de materiais cria um valor
econdmico significativo para empresas de energia e quimica.
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FUNDAMENTO CIENTIFICO

Problema abordado

A escassez de dados experimentais, as incertezas na caracterizacdo de materiais (carbonos ativados) e a
dificuldade em prever a curva de desativacdo (perda de eficiéncia) ao longo do tempo em tanques de
armazenamento de Gés Natural Adsorvido (ANG).

Metodologia

Abordagem multiescala que combina isotermas de adsorcéo experimental de N, simulagdo molecular para obter
distribuicéo de tamanho de poros (PSD) e isotermas de componentes (C1-C4), geracdo de curvas de desativacao
viamodel o termodinamico de tanque, e treinamento de model os de RNA usando o algoritmo de Otimizacéo por
Enxame de Particulas (PSO).

Principais descobertas

Os model os desenvolvidos apresentaram alto desempenho preditivo (R2 entre 0,93 e 0,97). O uso de PSDs como
descritores é inédito e eficaz. O modelo B (usando apenas PSD representativo) obteve o melhor resultado,
simplificando drasticamente a criagdo de bancos de dados e reduzindo incertezas. A metodologia € transferivel
para unidades de PSA industriais.

LEITURA PARA GESTAO PUBLICA
Poaliticas publicas de incentivo atecnologia GNV (Gas Natural Veicular) de alta eficiéncia, contribuindo paraa

transicdo energética. Além disso, fomento a digitalizacdo daindustria de processos no estado do Ceard, apoiando
aadocdo de | A no setor produtivo.

PARCERIA UNIVERSIDADE x EMPRESA

Parceria técnico-cientifica entre o IFCE e empresas do setor de gés (ex: CEGAS, Petrobras) ou fabricantes de
tanques/veicul os para validar os model os em escala piloto e integrar a solugdo de | A nos processos de
desenvolvimento de produtos (R&D).

OPORTUNIDADES DERIVADAS

3 direcbes estratégicas identificadas

STARTUP - IMPACTO ALTO - CIENCIA DE DADOS
Plataforma de Selecdo de Materiais Adsorventes via IA

Desenvolvimento de uma solugdo comercial que utilize os algoritmos de RNA e descritores PSD para ajudar
empresas de energia e quimica a selecionarem ou desenharem materiai s porosos ideais para armazenamento e

separacdo de gases.
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PARCERIA - IMPACTO ALTO - ENERGIA & INOVAGAO
Validacéao Industrial de Modelos de Previsao

Projeto de parceria universidade-empresa para aplicar os modelos preditivos na otimizagéo real de tanques de
armazenamento ou unidades de PSA existentes naindUstria, utilizando dados operacionais para refinar os
agoritmos.

PRODUTO CORPORATIVO - IMPACTO MEDIO - SOFTWARE
Ferramenta de Otimizacdo de Design de Tanques ANG

Incorporagéo do modelo de RNA como um maédulo de software em sistemas de engenharia (CAD/CAE) utilizados
por fabricantes de tanques de gas para prever avida Util e eficiéncia do armazenamento antes da fabricacdo fisica.

ABSTRACT ORIGINAL

To enable energy storage technologies based on adsorption in vehicle tanks, this study presents Artificial Intelligence (Al)
models to predict energy deactivation curves, using data from 17 activated carbon samples. A multiscale approach is
employed to address known bottlenecks in the application, particularly uncertainties in material characterization and the
scarcity of experimental data. These limitations were overcome through the careful selection of experimental N 2 adsor ption
isotherms at 77 K and the use of molecular simulation to obtain pore size distributions (PSDfull and PSDrep) and single-
component isotherms for the gases present in natural gas. The PSDs and C1-C4 isotherms were used to generate energy
deactivation curves via a thermodynamic model of a storage tank. These deactivation curves served as output data for
training the Al models based on artificial neural networks (ANN), optimized using Particle Svarm Optimization (PSO)
method. Three models (A, B and C) were devel oped using PSDfull, PSDrep, and C1-C4 isotherms as input descriptors,
respectively. All models showed high predictive performance, with R 2 values ranging from 0.97 to 0.93. To the best of our
knowledge, thisisthefirst study to use PSDs as descriptorsin Al models. The fact that the use of PSDrep (model B), asthe
only descriptor, obtained a high R 2 value (0.97), is particularly significant because it considerably simplifies and reduces
uncertainties in the devel opment of databases involving activated carbons. Furthermore, thermodynamic tanks have
complexity comparable to PSA units and their variants, indicating that the methodology can be readily transferred to the
development of Al models for PSA design in industrial applications.

MATERIA PARA LEIGOS

Para leigos: Inteligéncia Artificial prevé o desempenho de tanques de energia

O cenario atual

O armazenamento de energia em veiculos utilizando o processo de adsor¢ao é uma tecnologiaem
desenvolvimento. No entanto, ela enfrenta desafios préticos, como a dificuldade em caracterizar os materiais
utilizados e afalta de dados experimentais suficientes para garantir a eficiéncia e seguranca.

O que os pesquisadores fizeram

Cientistas do | FCE desenvolveram modelos de InteligénciaArtificial (1A) pararesolver esse problema. Eles
criaram sistemas capazes de prever curvas de desativacdo energética, que indicam como o tanque perde eficiéncia
ao longo do tempo. O estudo utilizou dados de 17 amostras de carvéo ativado e uma abordagem multiescala para
contornar a escassez de informacdes.

Como funciona na pratica

A pesguisa combinou experimentos com simulagdes computacionais. Foram utilizadas medicdes experimentais
de adsorc¢ao de nitrogénio e simulagdes moleculares para entender a estrutura dos poros do material (distribuicdo
de tamanho de poros) e o comportamento de gases (C1 a C4) presentes no gés natural. Esses dados alimentaram
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um model o termaodindmico de tanque, gerando curvas de desativacdo que serviram paratreinar redes neurais
artificiais. O sistemafoi otimizado através de um método chamado Otimizac&o por Enxame de Particulas (PSO).

Resultados e evidéncia

Trés model os diferentes de | A foram testados, todos apresentando alta precisdo. Os indices de desempenho (R?)
variaram de 0,93 a0,97. Este é o primeiro estudo a utilizar distribuicfes de tamanho de poros como descritores
diretos em modelos de |A.

Implicagdes préticas

O estudo descobriu que um modelo especifico (Modelo B), que utiliza apenas um tipo simplificado de dado
sobre os poros do material, obteve a melhor precisio (0,97). Isso € importante porque simplifica muito a criacdo
de bancos de dados para carvdes ativados. Além disso, a metodologia pode ser aplicada diretamente no design de
unidades industriais de separacdo de gases (PSA), que possuem funcionamento similar aos tanques estudados.

Limitacfes e proximos passos

O paper ndo detalha limitagdes especificas da metodol ogia proposta além da superacdo dos gargalosiniciais de
escassez de dados. Também né&o sdo explicitados os préximos passos para a continuidade da pesqguisa, sugerindo
apenas a transferéncia da tecnologia para aplicacdes industriais.

QUEM SAO OS PESQUISADORES

Quem s&o os pesquisadores

O estudo foi realizado pelos pesguisadores Marcos Vinicius Mota Machado, Andréa S. Pereira, Daniel V.
Goncalves, José C. A. Oliveira, Hugo R. Peixoto e Sebastido M. P. Lucena, todos vinculados ao | FCE (Instituto
Federal de Educacéo, Ciéncia e Tecnologia). O paper ndo detal ha as formagbes académicas especificas, papéis
hierarquicos na equipe ou trajetérias profissionais anteriores dos autores, limitando-se ainformar sua autoria no
desenvolvimento dos modelos de IA e na andlise dos dados de adsorcéo.

PALAVRAS-CHAVE
Artificial neural network - Adsorption - Storage tank - Energy (signal processing) - Energy storage
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