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Resumo

Neste trabalho sao analisados alguns aspectos computacionais de uma implementacao
do célculo de dispersao de calor em um meio poroso periddico, indeformavel e tridimen-
sional.

Palavras-chave: Modelagem Computacional, Dispersao Calor, Método dos Térmi-
ons



Abstract

This work examines some aspects of a computational implementation of the calculation
of dispersion of heat in a periodic, undeformable and three-dimensional porous media.

Keywords: Computational Modelling, Heat Dispersion, Termions Method
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Capitulo 1

Introducao

O estudo dos fendmenos de transporte em meios porosos é estimulado por areas que
vao da industria do petroleo até a medicina, passando por temas como dispersao de
poluentes, secagem de madeira, escoamento de aguas subterraneas, trocadores de calor e
conversores cataliticos, absor¢ao de medicamentos pela pele ou pelas vias aéreas [1]. No
nosso meio ambiente existe um quantidade muito grande de meios porosos e é por esse

motivo que seu estudo é importante.

Iniciaremos este capitulo apresentando alguns aspectos basicos e historicos sobre os

meios porosos. Para maiores detalhes ver a bibliografia |2].

1.1 O Meio Poroso

Um meio poroso é uma porgao de espaco ocupada por matéria hetereogénea ou mul-
tifasica. Pelo menos umas destas fases nao é solida, podendo ser liquida ou gasosa. A
parte solida é denominada matriz solida e o espaco que nao faz parte da matriz solida é
denominado espac¢o vazio. Se porcoes do espaco vazio sao interconectadas umas as outras
porcoes, este espaco é denominado espaco vazio efetivo. Dizemos ainda que este espaco
constitui-se dos poros do meio podendo haver, em geral, varios caminhos de conexao entre

0S poros.

A 4rea de contato entre o solido e o fluido do meio é geralmente alta e os poros sao
geralmente estreitos em relacao as dimensoes do solido. Uma representacao esquematica

ilustrativa de um meio poroso é dada na figura 1.1.
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Figura 1.1: Representacao esquematica de um meio poroso.
1.1.1 Classificacao de um Meio Poroso

Sob o ponto de vista estrutural podemos classificar o meio poroso em relagao a homo-
geneidade, isotropia e ordenacao. Por homogeneidade entendemos que o meio é invariante
por translacao. A isotropia implica na sua invariancia por rotacao em torno de um de-
terminado ponto, além disso um meio poroso pode ser ordenado ou desordenado. Os
primeiros se caracterizam pela disposicao regular dos elementos so6lidos e os segundos pela
disposicao irregular ou aleatoria dos solidos. Quanto a estabilidade do meio, tomando-
se como referéncia a matriz sélida, podemos classificar o meio poroso em consolidados e
nao consolidados, ou seja, ser consolidado significa que existe uma rigidez que mantém a
configuracao dos poros, por exemplo concreto, 0sso, pedra-pomes, e nao consolidado essa

rigidez é menor, por exemplo esponja, areia.

1.1.2 O Meio Poroso como um Continuo

No intuito de construirmos modelos para o meio poroso, faremos uma analogia entre a
hipotese do continuo para fluidos na mecanica classica e o seu equivalente em se tratando
de um meio poroso. No caso dos fluidos, trabalhar no nivel molecular é impraticavel dado
o ntimero elevado de moléculas para suas porgoes macroscopicas (1 mol contém 10* mo-
léculas). Usamos, entao, uma abstra¢ao: consideraremos um volume elementar do fluido
que seja grande o suficiente para conter uma quantidade consideravel de moléculas (tal

que suas dimensoes ainda sejam muito maiores que o livre caminho médio das moléculas
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constituintes) mas muito pequena em relagdo ao volume total do fluido estudado. Neste
ponto, introduzimos a definicao de uma determinada propriedade ¢ do fluido num ponto

P como
o(P)= lim ¢ (L1)

AV, —AV)
onde AV, é o volume cujo centréide é o ponto P e AVj, denominado ponto material, é
o volume do wvolume elementar descrito acima. Examinando-se esta hipotese, vemos que
um grande nimero de moléculas podem estar colidindo entre si e entrando e saindo do
AVh num determinado instante arbitrario. Digamos que tais fenémenos ocorrem num
intervalo de tempo Aty. Suporemos que este intervalo de tempo seja muito pequeno em
consideracao as escalas de tempo nas quais trabalharemos, mas maior que o tempo médio
entre colisdes as quais, em ultimo caso, sao responsaveis pela dinamica do processo. A

estas escalas de espaco e tempo denominaremos de nivel microscopico.

Por exemplo, se a propriedade ¢ é a massa especifica, partindo de escalas moleculares

teriamos tipicamente o comportamento mostrado no grafico da figura 1.2 onde passamos

1 L AV
Figura 1.2: Massa Especifica de um fluido.

da regiao de individualizacao molecular para uma na qual vale a hipotese do continuo até

atingirmos dimensoes onde se manifestam as heterogeniedades macroscopicas.

Nesta escala poderiamos usar as equacoes da mecanica classica para resolver o pro-
blema do escoamento do fluido dentro do meio poroso. No entanto, neste caso, sabemos
que teremos novas dificuldades pois a estrutura da matriz solida é geralmente complexa

gerando problemas em relacao as condicoes de contorno.
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Como uma saida para este impasse, partiremos para a definicao de uma outra escala
espacial que denominaremos escala macroscopica, na qual usaremos um desenvolvimento

analogo ao usado na hipotese do continuo para fluidos.

1.1.3 Volume Elementar Representativo

Um ponto crucial no desenvolvimento anterior foi a definicao de ponto material. Ana-
logamente, definiremos um Volume Elementar Representativo (VER) como um volume
do meio poroso que seja grande o suficiente para conter elementos do meio poroso que
sejam representativos do meio como um todo, e pequeno o suficiente em comparacao as
dimensoes do meio poroso. Representamos esquematicamente o VER na figura 1.3. De-
vemos entendé-lo como um porgao representativa do meio, de forma que ao efetuarmos
translagoes nao haja mudancas significativas de suas propriedades, contudo é possivel
haver meios para os quais 0 VER nao exista. Por exemplo, a porosidade do meio (mais
precisamente porosidade volumétrica) seria definida como

AY;

e(P) = AV}LHIAVO AV

(1.2)

onde V;, AV; e AV, sao respectivamente um volume de uma porcao do meio poroso, o
volume de espaco vazio dentro de V; e finalmente o volume do VER ou ponto material do

meio poroso.

Figura 1.3: Volume elementar representativo.

Neste trabalho, as seguintes dimensoes caracteristicas serao utilizadas: [, lg, 1, e
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L. Elas representam respectivamente as dimensoes microscopicas (no nivel dos poros
7
as dimensoes dos poros, o “raio” do volume elementar representativo, e as dimensoes

macroscopicas (relativa as dimensées do meio).

Apresentadas estas dimensoes, podemos definir as restricoes impostas as escalas de
comprimento no sentido de que o VER, caso ele exista, satisfaca as condicoes descritas
anteriormente

lg <<r, << L (1.3)

Com esta definicao de separacao de escalas, ocultamos a natureza descontinua do meio
poroso e as flutuacoes estatisticas devidas a esta natureza. Considerando-se, por exemplo,
a porosidade ¢, a figura 1.4 nos fornece a sua variacao & medida que mudamos a escala

na qual trabalhamos.

£P)

(r>1 fr>L)

e,

Escala

Figura 1.4: Porosidade.

Nesta representagao, vemos o valor da porosidade partindo de 1 ou 0 (respectivamente,
partindo de um ponto dentro da fase liquida ou do sélida) e sofrendo as flutuagoes devidas
a nao homogeneidade local, até atingir a regiao (r > ¢) para a qual o volume elementar
representativo existe e o seu valor passa a ser constante. A partir de certo ponto (r > L),
caso 0 meio seja macroscopicamente heterogéneo, voltaremos a ter variacoes da porosidade

com a posicao.

Quanto as escalas de tempo, sao tipicamente definidas por 152/04, ro?/a e L?/a para
o caso de difusao de calor e ainda lg/ug, 70/ug e L/uy associadas ao tempo de residéncia

do fluido nas diversas escalas de comprimento. Aqui « e uy sao respectivamente a difu-
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sibilidade do meio e a velocidade do fluido. Ambas as escalas de espaco e tempo podem

variar numa ampla gama de valores [3].

1.1.4 Porosidade e Superficie Especifica

A porosidade volumétrica € é uma propriedade macroscopica do meio poroso, sendo

definida por
Vs V-V,

V V

onde Vj é o volume do fluido, V,, é o volume do sélido e V' o volume total do meio poroso.

£(P) (1.4)

Observemos que esta definicao leva em conta os poros que nao estao conectados. Se
considerarmos apenas os poros onde os fluidos podem circular, entao teremos a definicao

da porosidade efetiva e,
_ Vs

ge(P) v

(1.5)

Mais um parametro a considerar é a superficie especifica a,, definida como sendo a
razao entre a area total da superficie do meio poroso Ag, e o volume total de solido V,

ou seja,

A
Vo

(1.6)

Ay =

L T T TT T TTTI I T IT]

Figura 1.5: Meio poroso periddico.
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1.2 Meio Poroso Perioédico

Em conseqiiéncia das dificuldades apresentadas na modelagem dos fendmenos de trans-
porte no interior de meios porosos, varias abordagens alternativas sao encontradas na
literatura. Faremos uso de um meio que se replica pelo espago tridimensional. Na figura
1.5 podemos ver um corte bidimensional (apenas para facilitar a visualiza¢ao) de um meio
composto por células. Nas referéncias [4, 5| existe uma abordagem mais completa sob a
replicacao em meios porosos. Chamaremos esta célula de célula unidade, célula primitiva
ou célula fundamental. Podemos descrever a geometria do meio em questao de forma
algébrica se definimos 7 como sendo o vetor posi¢ao de um ponto dentro da célula. Entao,

qualquer ponto 7 dentro do meio poderé ser representado por

—
/

r =7+ nll:+ngl;+n3l§, (1.7)

com

n;=0+x1,£2, ..., +1=1,2,3 (1.8)
onde l:, lg, e l_;; sao vetores linearmente independentes.

Embora seja possivel adotarmos qualquer geometria para o interior da célula elemen-
tar (como por exemplo a mostrada na figura 1.5) no decurso deste trabalho adotaremos
geometrias relativamente simples e que facilitem, o aspecto computacional. Usaremos
células tridimensionais retangulares que contém uma série de blocos de secao retangular,
dispostos em diferentes posi¢cdes como a apresentada na figura 1.6. Apesar da simplici-

dade, veremos que as mesmas permitem analises relevantes dos problemas estudados.

1.3 Escoamento em Meios Porosos

Coloca-se como referéncia inicial do estudo do escoamento em meios porosos, o tra-
balho de Darcy |2], onde estd enunciado um fenoémeno tipico destes meios, a proporcio-
nalidade entre a velocidade média do escoamento e o gradiente de pressao. Esta propor-
cionalidade é denominada de Lei de Darcy e é valida para escoamentos a baixo numero
de Reynolds, ou seja, onde as forcas com origem na viscosidade do fluido sejam maiores

que as forgas originarias das forcas de inércia.

Existem tipos de escoamento em meios porosos onde ocorre a dispersao ou arraste de

um soluto, e a dindmica deste processo estd em associada a dinamica do fluido.

As tentativas de descrever este comportamento aplicando-se as equagoes da hidrodi-
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Figura 1.6: Exemplo de célula fundamental tridimensional.

namica sao complexas devido a necessidade da descricao detalhada da geometria interna
do meio, que é geralmente muito complexa, como foi dito na seccao anterior. Assim, a
determinacao das condicoes de contorno tornam-se inviaveis a nao ser para estruturas
simples como um conjunto de tubos capilares, esferas ou cilindros que sao idealizacoes

que tém sucesso parcial na descricao de fendbmenos nos meios porosos.

No escoamento em meios porosos surgem varios fendmenos dos quais destacaremos:

e Difusao Molecular. Aqui o fendmeno ocorre por existir um gradiente de concen-
tracao do soluto no meio onde o mesmo se encontra. O que provoca esta dispersao
é a dinamica molecular devido ao movimento browniano |6, 7, 8| e é dependente
da energia (temperatura) do meio. Assim, este tipo de dispersao sempre ocorre em

todas as situacoes.

e Mistura Devido a uma Obstrucao. Este tipo de situacao ocorre devido aos
miultiplos caminhos que as particulas do soluto podem tomar no escoamento do
fluido no interior do meio poroso. Dependendo do trajeto, podemos ter parte do
soluto sendo retardada em relacao a outra porcao do mesmo modificando a maneira,
com que o soluto se dispersa como um todo. Uma representacao desta situacao esta

esquematizada na figura 1.7.

e Recirculagoes do Escoamento. Recirculagoes podem ser provocadas pela estru-

tura da matriz solida (figura 1.8), fazendo com que haja um retardo no arrasto do
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/

T

=
=

A

Figura 1.7: Mistura por obstrucao.

soluto. No caso de dispersao térmica, a maior area de contato com a matriz solida

num determinado ponto, podera trazer mudancas adicionais & dispersao.

Figura 1.8: Recirculacgao.

e Conectividade do Meio. De uma maneira geral, o meio poroso tem seus poros
conectados de forma aleatoria o que faz com que os caminhos percorridos no meio
poroso nao sejam equivalentes. Com isto, podemos ter situagoes nas quais o soluto
siga por caminhos que podem se reencontrar em pontos muito distantes entre si ou

mesmo termos caminhos desconexos (figura 1.9).
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Figura 1.9: Conectividade do meio.

e Zonas de Estagnacao. Caso o meio poroso tenha zonas de estagnacao, teremos o
soluto sendo transportando de/para esta regiao, basicamente de forma browniana.
Dependendo do escoamento que tenhamos, podemos ter tais regioes praticamente

sem o soluto, mudando a distribuicdo do mesmo (figura 1.10).

Figura 1.10: Zona de estagnacao.

e Dispersao Hidrodindmica. Tal dispersao ocorre pela existéncia de gradientes
de velocidade no escoamento. Taylor [9] foi o primeiro a estudar a questao, sendo

esta situacao conhecida como Problema de difusao-dispersao de Taylor. Na figura
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1.11 fazemos uma representacao na qual mostramos o comprimento de cada seta

proporcional a velocidade do fluido nos pontos indicados.

Figura 1.11: Dispersao hidrodinamica

e Adsorgao. Se a matriz solida ¢ capaz de reter (adsorver) o soluto de alguma forma
(por exemplo, carvao ativado ou esponja de platina), isto afetara a dispersao que
até a fase solida se encontre saturada. Portanto, havera um fendmeno transiente
que deve ser considerado. Da mesma maneira, podemos ter a liberacao do soluto

sob determinadas condig¢oes e nao poderemos negligenciar tal contribuigao.

1.4 Dispersao Térmica

Sendo este tema o objetivo central deste trabalho, devemos avaliar como os parametros
térmicos podem afetar a disperao de calor num meio poroso. Apresentaremos uma anéalise

resumida da encontrada no livro de Massoud Kaviany [3].

e Numeros de Péclet e Reynolds, Estrutura e Porosidade : E de se esperar
que a dispersao seja dependente da hidrodinamica na escala dos poros. No entanto,
a estrutura da célula fundamental é de importancia primordial pois poderiamos ter
recirculagoes e regioes de estagnagao. Também é claro que variando a porosidade
(mas mantendo fixo Pe e/ou Re) teremos fatores de dispersoes diferentes. Algo
importante a se destacar é que experimentalmente se verifica que a dependéncia da

dispersao com Re nao é muito relevante, o que é algo surpreendente pois dependendo



1.4 Dispersao Térmica 12

deste valor, teremos regimes de escoamento diferentes na escala dos poros. Da
experimentacao temos ainda que a dependéncia das componentes do tensor dispersao

se da proporcionalmente a uma poténcia do nimero de Péclet.

Existem razoes importantes entre as fases solido e fluida, entao adotando as seguintes
simbologias, o representa a fase solida, 3 representa a fase fluida, k£ a condutividade

térmica, a a difusividade térmica e pc, a capacidade térmica, escrevemos :

e k,/ks : Esta razao deve influenciar pois o campo de temperatura deve ser in-
fluenciado no nivel microscopico pela condutividade do sélido. Dependendo das
propriedades relativas entre os meios, podemos ter uma maior influéncia de um

determinado meio na dispersao.

e (pcp)o/(pcp)p : Estes valores influenciarao a dispersao principalmente no regime
transiente da dispersao de calor. Se, por exemplo, a fase solida retiver mais calor
que a fase fluida, teremos um retardo na dispersao. Portanto, neste caso temos a

fase solida como uma zona de estagnacao para o calor.

e a,/ag: Como é de se esperar, devido as anélises feitas das grandezas anteriores,

esperamos uma dependéncia da difusividade térmica.

Como visto nessa introducao, o problema de dispersao em meios porosos tem largo
interesse. No proximo capitulo serao apresentadas as equacoes microscopicas € macrosco-

picas que governam o processo de dispersao em meios porosos.



Capitulo 2

Equacao Macroscopica e o Método dos
Momentos

Neste capitulo, introduziremos as equacoes microscopicas que governam O Processo
do transporte de energia no interior de um meio poroso. Em seguida faremos uma breve
introducao sobre o método da média volumétrica que foi utilizado na obtencao da equacao

macroscopica que governa a dispersao térmica em um meio poroso.

2.1 Equacoes Microscopicas

O transporte de energia na escala dos poros é descrito pelas seguintes equagoes de

balango para o fluido (fase (3) e o sélido (fase o)

a7, -
(pcp)ﬁ 8256 + (pcp)ﬁ Ug - VI =V - (kgVTj) (2.1)
aT,
(rcp), ot V- (k,VT,) (2.2)

com as seguintes condi¢oes de contorno na interface sélido-fluido Ag,

T, = T, (2.3)
Roo - kgVTy = gy koVT, (2.4)

Devemos ainda fornecer as condi¢oes iniciais para T e T, em ¢t = 0 e as condigoes de

contorno na entrada e saida, Ag, e A,3, do meio.

Como hipotese de trabalho faremos com que os problemas térmico e hidrodinamico
sejam separaveis. Esta separacao pode ser considerada se os regimes de trabalho forem

tais que as propriedades do meio nao sejam modificadas, por exemplo, via a dissipacao
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viscosa. A descricao completa do processo de transferéncia de calor necessita também da
introducao das equacoes de continuidade e de momentum para a fase fluida, no intuito

de obtermos resultados numeéricos para as mesmas.

2.2 Sobre a Média Volumétrica

Descreveremos brevemente o método da média volumétrica que neste trabalho foi
utilizado para o calculo das grandezas de interesse do sistema estudado no VER definido

no Capitulo anterior.

Neste método pretende-se que as equacoes macroscopicas fiquem livres das flutuacoes

associadas as pequenas escalas de comprimento.

Apresentaremos a técnica para o caso de termos um meio bifasico constituido de uma

matriz solida (indicada pelo indice o) e um meio fluido (indicado pelo indice 3).

A média volumétrica é definida da seguinte forma [10].
1
(W) =17 | wedV (2.5)

Vs

onde V' é o volume do VER e 13 é uma grandeza da fase 3 da qual queremos determinar

a média volumétrica.

De forma semelhante introduzimos a média intrinseca a fase 5 como

1 1
(W)’ == | vdV =— (i) (2:6)
Vﬁ Vs €p
onde €3 é a porosidade ou fragao volumétrica da fase 3, ou seja,
Vs
= £ 2.7
=7 (2.7)

Com a suposi¢ao feita para as relagoes de comprimento entre as escalas (g << 1y <<
L), esperamos que a média volumétrica seja relativamente independente da posi¢ao. As-

sim, para comprimento da ordem de grandeza de R, valeria [11]
B\"? 8
(W)Y ~ () (2.8)

Observemos que, pela definicao, o VER pode ser diferente para cada grandeza nas
quais estamos interessados, pois cada uma destas grandezas pode exigir dimensoes dife-

rentes e, portanto, devemos fazer a média sobre regioes de tamanhos diferentes.
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A definicao desta média volumétrica e a sua aplicacao em meios porosos ordenados
(onde a distribui¢ao dos poros é regular) e desordenados (onde a distribuigdo dos poros é
aleatoria), foi motivo de estudo em vérios trabalhos, dentre eles, os seguintes artigos [12,
13, 14, 15, 16]. O primeiro trabalho a estudar as questdes por tras da média volumétrica
foi 0 de Marle [17] no qual ele propos que fosse incluida uma fung¢ao de ponderagao m(7)
de suporte compacto (menor subconjunto fechado e limitado de pontos do dominio onde
a fungao é nao nula), na defini¢gdo da média volumétrica. Denominamos esta de Média

Volumétrica Generalizada, que é escrita como
W) = [ mla = vV = mx ) (29)
Q

onde € representa o dominio do meio poroso. Assim, interpretamos (¢)) como uma dis-
tribuigao e podemos pensar a média volumétrica como sendo o resultado do produto de

duas outras a partir de um operador matemaético, ou seja um produto de convolucao.

Com esta tltima interpretagao, ficamos com todo o aparato matematico desenvolvido
no estudo de convolugoes. Observe-se que podemos retornar a notacao anterior de média

volumétrica se escolhermos como m(7)

2

-

I
—N—
o <=
=
<<

Trabalharemos, como anteriormente, com um sistema bifasico constituido de uma

matriz sélida e um fluido. Definiremos uma fracao volumétrica generalizada como
€, = (M *p) (2.10)

onde 3 é denominada func¢ao indicadora da fase 3 e é definida por

{1 : fase(
T8 =

0 : faseo

Podemos entao definir a média intrinseca generalizada como

m 1)
)l = e d) (211)
(m * v5)
Para a fungio peso m(7) suporemos que ela é de classe C'*°, de suporte compacto em

R3 e normalizada, ou seja,

(1) :/Qm(f—f)dw: (2.12)
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2.3 Obtencao da Equacao Macroscopica

A fim de obter a equagao macroscopica, que governa o processo macroscopico de
transporte de energia, foi empregado o método da média volumétrica na sua defini¢ao

classica, uma vez que s6 consideraremos meios porosos com periodicidade espacial.

Para obtermos as relacoes entre as temperaturas médias entre as fases, trabalhamos
com a entalpia H. Sob o ponto de vista fisico é mais interessante trabalharmos com a
entalpia e nao com a temperatura devido & natureza intensiva da temperatura, isto é,
independe da quantidade de matéria no sistema enquanto que a entalpia é de natureza
extensiva, pois depende da quantidade de matéria. A definicao de entalpia média é dada
por,

() (H) = espsHs + eopoHs (2.13)

com (p) = €spg + €,p0, €5y €g respectivamente as fragoes volumétricas das fases solida
e liquida e p, e pg as massas especificas das duas fases. Considerando-se a equacao
calorimétrica para cada fase (por exemplo, H = ¢,315) e postulando o mesmo tipo de

relacao para todo o meio, a temperatura média do meio é definida por,
(p) (c) (T) = (pey) (T) = 25 (pey) 5 (T5)” + 25 (pcy),, (T5)" (2.14)

Aplicado o0 método da média volumeétrica as equagoes (2.1) e (2.2) e o desenvolvimento

algébrico feito em [1], obtem-se para um meio homogéneo e consolidado (es = constante)

(e ST ep(pe)s () - V(1) = 9 - (B9 (1)) (2.15)

Nesta equacao o tensor efetivo de dispersao térmica é dado por
K = (epkg + oko) T + sksTs + eakoTy — €5 (pcy) 4 D (2.16)

e os tensores de segunda ordem 74, e D por

— 1 -
Tpo = / Tige [ dA (2.17)
Ve Jags,
—_— 1 —
D = — vgf dV (2.18)
Vﬂ Vg

conhecidos na literatura como tensores de tortuosidade e de dispersao hidrodinamica,
respectivamente e f é o vetor que indica a direcao do gradiente de temperatura da fase
fluida.
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2.4 Problema Fisico

O problema basico que seré discutido corresponde ao processo de dispersao da entalpia
(H = (pcp) (T')), apresentando inicialmente uma determinada quantidade de energia dis-
tribuida numa regiao finita do espaco. A energia sera transportada nao s6 por convecgao
como também por um processo difusivo. Assim, a evolucao temporal desta grandeza sera
descrita por uma equacdo do tipo difusao-convecgdo. Conforme visto em [1], o problema
do escoamento sera tratado independentemente do problema do calor no meio poroso.
Sabemos que a equagao que governa o tranporte macroscopico de energia é a (2.15), que

em termos da entalpia e com um termo de fonte, se escreve como

%—7: +V-VH=V" (%VH) + ¢d(T)6(t) (2.19)

onde V = 15 (03)° = e5(pcy)s (05)° / (pe,), $3(Z)d(t) € o termo de fonte e K = ?/ (pcy)

com K sendo o tensor efetivo de dispersao, e (pc,) = €5(pcy)s + €0 (pcp)o-

Antes de prosseguirmos, reescreveremos a equagao (2.19) numa forma adimensional.

Para tanto, nés vamos introduzir as seguintes variaveis adimensionais

. opt
7l
% X

==

L
y*:g
L
. <
2t ==
L

onde ag ¢é a difusividade térmica da fase fluida e L o comprimento macroscoépico caracte-

ristico. O tempo admensionalizado t* chamado de nimero de Fourier.

Substituindo-se estas variaveis na equagao (2.19), nés obtemos

% +VVH =V (f*v*H) + $3(T)5(t) (2.20)

onde nesta equacao
5(pc,)s (U5)° L
(pcp) g

V*:T/J’PGZE

gl

—_x*

ag (pcy)
sendo Pe o nimero de Péclet que nos fornece a razao do transporte de energia devido a

conveccao e ao processo de difusao.
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Nao nos interessa resolver a equacao (2.20), mas acharmos K que esté ligado ao tensor
de dispersdao K = K/ (pcp), para isto usaremos um método que se baseia no calculo dos

momentos de probabilidade.

2.5 Momentos de uma Variavel Aleatoria

Descreveremos apenas alguns aspectos de estatistica que sao necessarios para o de-
senvolvimento do método dos momentos. Recomendamos a referéncia [18] para maiores

detalhes.

Dada uma determinada variavel aleatoria X discreta e que pode tomar os valores
T+ Xy, de acordo com uma densidade de probabilidade P(z), vamos definir a esperancga

matematica desta variavel aleatoria como

E(X)=) zP(X =) (2.21)

Podemos definir a esperanca para uma variavel aleatéria continua com densidade de

probabilidade P(z) da seguinte forma

+o00o
E(X) :/ xP(z)dx (2.22)
Da mesma forma, podemos definir a esperanca para o caso de funcoes de variaveis
aleatorias
E[g(X)] =) g(x)P(X =) (2.23)
Vz
e
+o0
Blo) = [ ga)P(a)ds .24

chamando a atengao para que geralmente E[g(x)] # g[E(x)].

Um caso especial destes resultados é obtido quando a fungao em questao g(z) é uma

poténcia de X, ou seja,

EX* =) 2"P(X =)= M; (2.25)
YV
e no caso continuo Yoo
E(X") :/ 2" P(z)dr = M} (2.26)

Este é denominado momento de ordem k da distribuicao de niimeros aleatorios e é

comum chama-lo de k-ésimo momento da distribuicao.
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Definimos ainda os momentos centrados (ou centrais) como sendo dados por

My = B[(X — E[X])"] (2.27)

Por exemplo, o momento centrado de ordem 1 é igual a zero, pois
EX —FEX]|=F[X-M]|=FEX]|-M =M —M =0 (2.28)

enquanto o momento centrado de ordem dois é dado por

E[(X — E[X])}] = E[X? - 2XE[X] + E[X]|E[X]] = (2.29)
E[X? —2M* + MM, = My — M,? (2.30)

ou ainda,
E[X? - E[X|E[X] = o* (2.31)

que é chamado de variancia da distribuicao.

Os resultados acima podem ser facilmente generalizados para mais de uma dimensao.

No caso de 3 dimensoes, podemos escrever a esperanca de uma funcao g(z,y, z) como
+00 +00 +00
ey 2) = [ [ [ g opey. 2 dedyds (2.32)

Alguns destes momentos sao de facil interpretacao. O momento de ordem 0 nos da o
valor de normalizacao da densidade de probabilidade associada a X, o momento de ordem
1 é a média da varidvel aleatoria X, ou ainda, o baricentro da distribuicao, jA o0 momento
centrado de ordem 2 é a varidncia de X e contém a informacao de como a distribuicdo se
dispersa em torno da média, enquanto o momento centrado de ordem 3 reflete assimetrias
que existam da distribuicao em torno da média. No caso unidimensional, o coeficiente de
assimetria é definido como

V3 = (2.33)

o3
Temos ainda o momento centrado de ordem 4, a partir do qual pode ser definida uma

taza de achatamento (ou curtose) da distribui¢do tomando como referéncia a distribuic¢ao

normal. Para o caso unidimensional teremos para a taxa de achatamento o valor

_ M

V4= (2.34)

ol
sendo que os demais momentos sao de uso mais incomum.

Na proxima segao, aplicaremos as nogoes apreendidas aqui ao caso de momentos
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definidos num dominio tridimensional, sobre varidveis continuas e funcoes com suporte

compacto.

2.6 Calculo dos Momentos

Calcularemos agora os momentos de distribuicao de probabilidade da distribuicao
espacial da entalpia. Assim, a integracao sera feita em todo espaco fisico que contém a
quantidade de energia fornecida pelo meio. Temos entao os momentos da distribuicao de

entalpia dados por

M, (H) = /Q H{Y7d0) (2.35)

onde {7*}? representa p vezes o produto direto (produto tensorial) do vetor posi¢ao 7™ e

a integracao é feita sobre todo o dominio tridimensional.

2.6.1 Sobre a Notacao

Para facilitarmos a compreensao usaremos a notacao indicial mais natural para tra-
balharmos com tensores de ordem p e operadores diferenciais. Usaremos basicamente a
notagao apresentada em [19] e ndo escreveremos as bases com o intuito de aliviarmos o

peso da notagao. Com isto em mente, notaremos {7} como
{7 = rirjr .oy (2.36)

ou seja p vezes o produto direto (ou tensorial) de 7. Usaremos, ainda, como representagao

de diferenciacao

o _
ore ¢

onde GG é uma grandeza que pode ser escalar, vetorial ou tensorial e o toma os valores 1,

(2.37)

2 e 3, correspondendo a x, y e z.

2.6.2 Termo Transiente

Apliquemos a definicdo de momento ao termo transiente da equagao macroscopica,

OH OH dM,
M, (=) = T —d) = —2 :
» (8t*> /Qmwk Tmll g d I (2.38)

uma vez que a integral comuta com a derivada no tempo pelo fato do dominio nao ter

dependéncia temporal.
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2.6.3 Termo Convectivo

Multiplicando o termo convectivo da equagao (2.20) por {7*}" e integrando-o sobre o

dominio €2 teremos

M, V'iH,) = / 7T - TV o H o dS) (2.39)
Q

Para calcularmos esta integral usaremos a identidade
* *
(rarjri o TV M) o = (rirjr ... rmnn) V5o +

ririTe ... Tmrlv*a,aH +

TiriTh - TPV o H o (2.40)

Reescreveremos a integral acima temos :

M, (VM) = / (reryre - Vo H) , A2
Q

— / (’I"ﬂ"j?“k .. .’f‘m’f‘l) aV*aHdQ (241)
Q )

Usando o teorema da divergéncia no primeiro termo do lado direito desta equagao

obtemos

M, V' H,) = /rirjrk TV Hn o dD
r

—/ (13T - ) Vo HAQ (2.42)
0 :

onde n, é o vetor unitario normal & superficie. Com este resultado obtemos finalmente

M, V' H,n) = / Via(rirjti .. .rpr1) JHAS (2.43)
o ,

2.6.4 Termo Difusivo

Agora integraremos o termo de difusao da equagao macroscopica apos a sua multipli-

cacao por {r*}"

M, [(’C*aﬁ Hﬁ),a:| = /Qrirjrk ot (K ag Hg) , A9 (2.44)
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Aqui faremos uso de mais uma identidade algébrica

(rirgri - rmniKragHg) o = rirjre - rmri(Kag M g)
e ) KasMy (24

que apos sua substituicao na expressao do momento, resultara em

M, [(IC*QBH[;)@} = / (rirjT - . . TmriK" agM ) ,df2

Q

— / (ririTi - ) K apH pdS2 (2.46)
0 ,

Aplicando-se o teorema da divergéncia na primeira integral apos o sinal de igualdade

obtemos
M, ((/C*agHﬂ)p) = / it o T g H gnadl
ar
- / (rirjri - rmr1) (K agH pd$2 (2.47)
Q

e como tanto a entalpia como seu gradiente sao de suporte compacto teremos que a integral

de superficie é nula. Logo

M, [(/CagHg),ma] = — /Q (rirjTie - rmrt) o K* apH 5d$2 (2.48)

Empregando a seguinte identidade algébrica

[(ririT - . .rmrl)yaIC*a@H]ﬂ = (rirjT o Tmr1) 0 gK 0 H
+(ririTh - 1) oK g H
(i o Tm) oK agH (2.49)

e considerando o caso no qual o tensor de dispersao seja uniforme, o segundo termo
apos o sinal de igualdade se anula. Substituindo os termos restantes na integral (2.48)

temos

M, ((lC%gHg)ﬂ) = —/ﬂ [(rirj .. .rmrl)yalC*agH] p dQ2

+ / (rirj o 7)) 0,8 g HAQ (2.50)
Q

Novamente, usando o teorema da divergéncia na primeira integral a direita do sinal
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de igualdade,

M, [(/C*agHg)ﬂ} = — / it o T K 0 g Hnedl

r

+ / (Ti’l“j Ce ’l“mTl)@ﬂlC*aﬂHdQ (251)
Q

e a integral de superficie anula-se devido a H ser de suporte compacto. Assim, determi-

namos finalmente os momentos da parte difusiva como

M, [(K*agHg)a} = /(rirj e T K g HAS (2.52)

Q
2.7 Os Trés Primeiros Momentos

Na determinacao dos coeficientes do tensor efetivo de dispersao, conforme serd mos-
trado mais a frente neste capitulo, teremos necessidade de calcular somente os trés pri-
meiros momentos da equacao macroscopica. Isto serd feito a seguir para os momentos
de ordem p = 0,1,2. Neste desenvolvimento, voltaremos a empregar a notagao vetorial

classica.

2.7.1 Momento de Ordem Zero

Particularizando o desenvolvimento para o caso do momento de ordem zero, obtemos

OH\  dM,
M, (%) = — (2.53)

sendo que os termos correspondentes aos momentos de ordem zero dos termos convectivo

para o termo transiente

e difusivos sao nulos. Portanto, a equacao do momento de ordem zero é dada por

dM,
dt-

= ¢d(t) — My = /Ooo PO(t)dt" — o+ ¢ (2.54)

se a condigao inicial for My(0) = 0, que M, é a quantidade de energia, o que é coerente

uma vez que este este momento é obtido integrando-se a entalpia sobre todo o dominio.

2.7.2 Momento de Ordem Um

Em se tratando do momento de ordem um do termo dependente do tempo obtemos

OH\ _ dM,
M1< 8t*) = (2.55)
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enquanto que do termo convectivo resulta

My (V- VH) = - /Q Vr - VFHAS (2.56)

Sendo o gradiente do vetor posicao igual ao tensor unitario I, ou seja,

~ill

que aplicado ao vetor V* nos leva a

M, (17* : v*H) — V" / HAQ = —V* M, (2.58)
Q

Resta-nos calcular o momento de primeira ordem do termo difusivo, portanto,
My [V (B v | = / V- (V) K HAQ = 0 (2.59)
Q
pois sendo o gradiente de 7™ uma constante, a sua divergéncia é nula.

Assim, obtemos a equagao para o momento de primeira ordem

dM,

—V*M, =0 2.
o~ VMo (2.60)

que, devido ao fato de M| ser constante, pode ser reescrita como

1 dM,

— — V* 2.61
M, dt* v (2:61)

Usando a condicao inicial M; = 0 para t* = 0, teremos entao a solucao

M# = V*t* (2.62)

onde ~
M+ =% 2.63
VA (2.63)

M~*, (primeiro momento da entalpia), nos fornece a posi¢do em cada instante do
baricentro da distribuicao de energia. A partir da sua determinacao numérica podemos

obter a velocidade média do escoamento em regime estaciondrio.
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2.7.3 Momento de Ordem Dois

Similarmente aos outros casos, para p = 2 obtemos para o termo transiente

oM\ M,
M. = 2.64
2<6t*) dt* (2.64)
e para o termo convectivo
M, (17*-V*H) = — / V-V (FFF) HdQ (2.65)
Q

que apo6s um desenvolvimento algébrico resulta em
M, (17* : VH) _ / [(v*f*) VR 4 (V) 9*7{] Q) (2.66)
Q
Como o gradiente de 7 é o tensor identidade temos,

M, (17* : V*H) =V / P HAQ — ( / F*H) VS (2.67)
Q Q

observando que as expressoes do lado direito da igualdade constituem-se de dois produtos

tensoriais. Pela definicao do momento de ordem um, podemos escrever

My (V- VH) = = (V0 + 31V (2.68)

Por ultimo, para o termo difusivo
My [v* . (% V*H)] - / [V (V* (7 7)) K HdQ (2.69)
Q

que ao desenvolvermos nos levara a

M, v (Rvn)] = / v (Tr +77) : K Hdo (2.70)
Q
e usando a definicao do momento de ordem um, obtemos

M, [V (B ViH) | = 2K /Q HAQ = 2K M, (2.71)

Na sua forma final, a equacao do momento de segunda ordem é dada por

dM,
dt

— (Vi + 31 YY) = 2K My (2.72)

Para compreedermos melhor a situagao fisica, substituiremos na equacao (2.72) a
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equagao (2.63) e, analogamente, escrevemos

.

M —_= —_— 2-
=5 (2.73)

Usando o resultado de que o momento de ordem zero é constante, reescreveremos a

equacao para o segundo momento como

— (VM* + M*V*) = 2K (2.74)
( )

Empregaremos agora a equacao diferencial do momento de ordem um no intuito de
substituirmos V* e obtermos a equacao do momento de ordem dois apenas em funcao dos
momentos ja calculados. Desta maneira, escreveremos

dM, [ dM* - L AN —
dt*Z . < 1]\4*1 +M*1 *1> — 2]C (275)

ou mais concisamente,
pr—t — —
d <M2 - M*lM*1>

=2 .
T K (2.76)

Observemos que o termo sob diferenciacao ¢ o momento centrado de ordem 2 que
notaremos como M. Assim, chegamos a equagao que governa o momento centrado de

ordem dois

d./\/lz —*
=9 .
=ik (2.77)

que com a condicao inicial ﬁg = (0 para t* = 0 tem como solucao

My =2K t' (2.78)

Portanto, podemos relacionar o momento de segunda ordem centrado com o tensor

de dispersao da seguinte maneira

= M,
k= 2t

(2.79)

O momento centrado de segunda ordem representa a dispersao, em torno do baricen-
tro, da distribuicao do calor e nos mostra como a “nuvem” de energia cresce linearmente

com o tempo.
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2.8 Conclusoes

Apresentamos a equagao microscopica e em seguida citamos o método da média volu-
métrica que foi usado para se obter a equagao macroscopica. A partir disso estabelecemos
os principios para determinar o tensor de dispersao partindo da definicao dos momentos
da distribuicao de energia. Neste capitulo discutimos a transmissao de energia num meio
poroso percorrido por um fluido em regime estacionario. A equagao que governa o trans-
porte macroscopico de energia é uma equagao parabdlica, similar a equacao de energia da
mecanica do continuo. Uma caracteristica deste tipo de equagao é de ter uma “velocidade
de propagacao” infinita, assim as “informacgoes” das condigoes de contorno sao supostas
se propagarem de forma instantanea por todo o meio |[1]. Entdo podemos dizer que temos

duas escalas de tempo, uma de comunicacao e outra de difusao.

Mostramos também que podemos utilizar a equagao (2.77) ou (2.79), para obtermos
o tensor de dispersao. Os resultados aqui obtidos serao validos uma vez que as condicoes
de contorno tenham sido transmitidas para todo o dominio de resolugao para que sejam

validas médias espaciais e temporais.



Capitulo 3

Metodologia de Trabalho

A fim de que possamos calcular os coeficientes do tensor efetivo de dispersao térmica,
trabalharemos com o momento centrado de ordem dois obtido da equagao que governa
o processo macroscopico de dispersao térmica. Para tanto teremos que efetuar o céalculo
do campo de velocidades para o escoamento em questao, e o calculo dos trés primeiros
momentos da distribuicao de energia. Isto serd feito por um método deterministico para
o campo de velocidades e um método probabilistico para o calculo da dispersao térmica.

Neste capitulo descreveremos também o desenvolvimento computacional necessario.

3.1 Determinacao do Campo das Velocidades

No caso especifico deste trabalho, para o problema hidrodinamico iremos supor que
temos um fluido newtoniano incompressivel cujas propriedades nao variam em funcao das

variacoes de temperaturas supostas no modelo.

As equagdes que modelam tal situagao sao,

ov ., ., . -
p{EJrv-Vv}:VPJruV-(VU)ijf, (3.1)

V-u=0 (3.2)

onde p é a massa especifica, ¥ a velocidade do escoamento, P a pressao, j a viscosidade

e f uma forca externa.

No caso do problema térmico iremos usar como motivagao o movimento browniano.
O movimento browniano é um movimento aleatorio de particulas macroscopicas num

fluido, como conseqiiéncia dos choques das moléculas do fluido nas particulas. Vemos uma
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ilustracao do movimento browniano na figura 3.1. Robert Brown foi um dos primeiros
a observar este movimento, a priori achou se tratar de uma nova forma de vida pois
as moléculas pareciam descrever movimentos por vontade propria, mas foi em 1905 que

Einstein descreveu propriamente esse movimento.
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Figura 3.1: Movimento browninano.

Usaremos a teoria de Einstein sobre Movimento Browniano numa técnica de solucao
de problemas envolvendo energia em meios materiais, entao examinemos essa teoria que
descreve estatisticamente a dispersao de particulas num determinado meio submetido a

um banho térmico.

3.2 O Movimento Browniano e a Equacao do Calor

Seguiremos com a descricao do Movimento Browniano desenvolvida por Eistein.

Seja a equacao abaixo que informa a quantidade de particulas entre as posicoes s e
s+ ds
n(z,t+ 7)dr = dx/n(x — s, t)p(s)ds (3.3)
onde ¢(s) é uma densidade de probabilidade e 7 é o0 tempo no qual ocorre o processo.
Fazendo-se uma expansao em série de Taylor [9] em relagao a ¢ pelo lado esquerdo da
equacao e expandindo-se o lado direito em relacao a posicao s, iremos obter,

2, 2 2
n(:c,t)—l—%ri—aat%—i-... :n(x,t)/qﬁ(s)ds—g—z/S(b(s)ds—i—;gxz/52¢(8)d5+... (3.4)
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Supondo ¢(s) uma funcao par, isto é, a probabilidade da particula se mover para
esquerda é a mesma que para direita, e que ¢(s) é normalizada, a expressao acima pode

ser reescrita como,

(.) + on N *nr? N (2.1) + $20%n N 494 (3.5)
n(x — T4+ ——+4+ ... =n(x .
e T T a2 T 082 T 24950
ou _ _
on N 0*nt? - s20*n N s10*n (3.6)
ot " oz2 T 2022 | 24040 ‘

onde s? e s* sdo respectivamente o segundo e o quarto momento de probabilidade. Su-
pondo os deslocamentos e os intervalos de tempo pequenos o suficiente para desprezarmos
os termos de derivada de ordem maior do que 1, no caso do tempo, e maiores que 2 no

caso do espaco, a equacao acima se reduz a,
on 52\ 8%n
LU B s 3.7
ot (27’) 0x? (37)

Com condigoes de contorno que caem a zero no infinito, a equagiao (3.7) possui a

solucao analitica

1 _ a?
n(x) = e 203 3.8
(0) = 89
com _
32
¥ 3.9
00 = o (3.9)

Observemos que a equagao (3.7) é analoga a equagao de difusao de calor (3.10) dada

por [20],
aT 0*T

Admitindo % e « iguais nas equagoes (3.7) e (3.10), obtemos uma conexao entre a
difusao de calor num meio material e a equacao que informa a quantidade de particulas

entre as posicoes s e s + ds.

Estudaremos agora este problema associado ao movimento do meio no qual as parti-

culas se encontram.

No instante de tempo ¢ = 0, uma certa quantidade de particulas serd introduzida
no meio. Para cada passo de tempo 6t, as posicoes das particulas serao atualizadas pela

adigdo de um deslocamento convectivo (deterministico), mais um deslocamento aleatério
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devido ao Movimento Browniano.
Fi(t + 6t) = 7i(t) + 6’ + 6r), (3.11)

onde 7; é o vetor posigao do térmion 4, or’ = v3(7;)dt fornecera o deslocamento convectivo,

enquanto que o deslocamento difusivo serd dado por o7} = or

Agora seja o modelo de conveccao-difusao tridimensional abaixo

op 9d¢ 0 0 (¢ 0% 0%
ot " or Ty T 282_k<8x2+8y2+8z2

5 I 3y (3.12)

onde v,, vy, v, sao as componentes do vetor velocidade. Discretizando por diferencas
finitas em primeira ordem em relacao ao tempo e segunda ordem em relacao ao espaco

obtem-se a equagao (3.13):

Oi+1),jimd — Dijmil Lo, Gi(j+1),ml — Pi,(j—1),mil
ot 20r
(ij m+1), (bZJ (m—1), ¢i,j,m,(l+1) - ¢i,j,m,(l—1) _

Y 2(57“ + Ve 20r

i (¢z‘,(j+1),m,l — 2¢; jm1 + ¢i,(j—1),m,l) N

or?

I (¢i,j,(m+1),l — 205 jm, + ¢i,j,(m—1),z) n

_|_

or?

I (@,j,m,(m) — 205 jm1 + ¢i,j,m7(l—1))

or?

(3.13)

onde 0t é a variagao de tempo e dr a variagao de espago. Reescrevendo a equagao acima

obtemos :

ot kv, k - 1
Qi) gmt = S5 {(5 - 5) i (+1)mit (5 5) Pi(j—1),m,l
ot k (% k v i
+§ [(ﬁ - 5;,) ¢i,j,(m+1)7l + (5 + 5;;) ¢i,j,(m—1),z
0 U, kv,
5) ¢i,j,m,(l+1) + (E + E) ¢i,j,m,(l—1)

o
+(1—6k )gbuml (3.14)

@

~

| — |

7 N

ke
|

Vejamos quais as condigoes para que a equacao (3.14) represente o movimento de uma
particula que tem seu movimento difusivo determinado pelo Movimento Browniano e que
¢ arrastada por um escoamento com velocidade (vy, vy, v,). Como no Movimento Brow-
niano o observavel é o deslocamento, desconsideraremos que a particula nao se mova.

Adotaremos também a interpretacao probabilistica para a equacao acima onde os coe-
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ficientes @i jmi, Gi.(i—1)mis Di(j+1)mls Pijim—1)1> Pij.(m+1)ds Pijm,(i—1)s Pijm,(14+1) SA0 a8
probabilidades da particula ter estado nestes pontos estando no tempo (i + 1) na posi¢ao
(j,m,l). Assim, a probabilidade da particula ter ficado parada no momento 7 é nula, ou

seja, devemos satisfazer

ot

6k = 1 (3.15)
ou 50
r
ot = = (3.16)
ou
dr = V6adt (3.17)

e estabelecemos uma conexao entre o deslocamento no espaco tridimensional com o tempo.

Supondo que as componentes v, Uy € U, sa0 positivas, temos que a probabilidade da
particula vir dos pontos ((j — 1),m,0), (5,(m — 1),0), (j,m,(l — 1)), (( — 1),(m — 1),),
(j—1),m,(I—=1)) e ((j —1),(m—1),(l—1)), tomarao valores positivos. No entanto, para
evitarmos valores negativos de probabilidade da particula vir de ((j+1),m,0), (7,(m+1),l),
(j,m,(14+1)), ((G4+1),(m+1),0), ((G+1),m,(I+1)) e ((j+1),(m+1),(1+1)) (que fisicamente

corresponde a termos eventos nao causais) sdo necessarias as condi¢oes

2

or < 2k (3.18)
Uy
2

or < 2K (3.19)
Uy
2k

Caso a velocidade seja negativa, teremos que a probabilidade da particula de vir de
alguma dessas posigoes ((j — 1),m.0), (j,(m — 1),0), (,m,(I — 1)), ((7 — 1),(m — 1),),
(Gj—=1m,(I=1)) e ((j —1),(m—1),(l—1)), também estarao sujeitas as restri¢oes dadas
pelas equagoes (3.18), (3.19, (3.20).

3.2.1 Marcha Aleatoria e o Método dos Térmions

Passaremos agora a apresentar a marcha aleatoria (ramdom walk) [1| onde estuda-
mos as propriedades do movimento de um determinado objeto (idealmente pontual) que

percorre uma trajetoria aleatoria.

O exemplo classico é dado pelo caminhar de um bébado (nao pontual) junto a um

ponto fixo, por exemplo, um poste. Além de descrever este caso de intoxicacao etilica,
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tal modelo também descreve situacoes como determinar o0 momento magnético de meios
magnéticos desordenados, intensidade de luz devida a fontes de luz incoerente ou a difusao
de moléculas de uma substancia em um meio constituido de moléculas de mesmo tipo

(autodifusao).

Devido a natureza aleatéria, esta marcha s6 nos dara resultados tteis (como “para

que lado realmente o bébado vai”) se :

a) esperarmos um tempo suficientemente longo para acharmos uma “tendéncia”;

b) repetirmos muitas vezes a nossa experiéncia ou termos muitas experiéncias simulta-

neas ocorrendo.

Consideramos que os experimentos sao independentes uns dos outros o que é equiva-
lente a supormos que as entidades envolvidas (bébados, particulas se difundindo, etc) nao

interagem.

Vamos considerar um caso de marcha aleatoria unidimensional. Supondo que a um
instante de tempo n, o nosso bébado dé um passo de comprimento [,, escolhido a cada
instante de acordo com uma certa densidade de probabilidade p(l). A sua posigao depois
de N passos, tendo decorrido um tempo ¢t = N7, é a soma de seus N deslocamentos, ou

seja,

N
Xi=> I (3.21)
n=1

Desde que o primeiro e o segundo momentos < [ > e < [2 > da densidade p(l) sejam

finitos, a média e a variancia da posicao dependem linearmente do tempo, ou seja,

X, =Vt (3.22)

XZ - X, =2Dt (3.23)

onde definimos, respectivamente, a “velocidade” e a “constante de difusao” como

v="1 i ~ (3.24)
D=2 [<P>-<1>?]. (3.25)

A dispersao do tipo acima é denominada dispersao normal. No entanto, caso p(l) nao

tenha algum dos momentos finitos, as defini¢des acima nao serao validas. Devemos ainda
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observar que as defini¢coes dadas s6 tém sentido na situacao limite na qual o deslocamento

espacial e o deslocamento temporal vao a zero conjuntamente.

Uma descricao mais precisa da marcha aleatoria pode ser dada pelo uso do Teorema
Central do Limite, o qual estabelece que para o primeiro e segundos momentos a distri-
buicao da posicao X; toma, para tempos suficientemente grandes, a forma Gaussiana, ou
seja,

u2

= % e € de (3.26)

lim Probabilidade <u1 < (X, — Vt)/2VDt < u2>
Da mesma forma que falamos numa marcha unidimensional, poderiamos estender

estes resultados para situagoes tridimensionais.

Neste ponto definiremos Térmion como uma particula hipotética que transporta uma

quantidade arbitraria de energia.

Neste trabalho faremos com que os térmions, partindo de uma determinada posicao,
sigam trajetorias aleatorias durante um determinado tempo, ao mesmo tempo que sao
arrastadas pelo fluido, em um meio poroso periodico. Mesmo examinando superficialmente

a proposta, ficam evidentes os seguintes aspectos:

i) O namero de térmions devera ser grande o suficiente para que seja estatisticamente

relevante;

ii) O namero de deslocamentos devera ser em numero suficiente para que os térmions

tenham “visitado” uma regiao fisicamente representativa do dominio considerado;

iii) O tamanho de cada passo devera ser compativel com as dimensdes do meio no qual

os térmions se espalham.

Examinemos a questao de nossa definicao de marcha aleatéria onde definimos deslo-
camentos diferentes para cada passo. Para simplificarmos o procedimento computacional
usaremos passos iguais para o caminhante aleatério. Como trabalharemos com médias,
este procedimento nao provocard mudancas significativas nos resultados. Tal ponto de
vista simplificard o desenvolvimento da parte computacional. Sob este dltimo aspecto,
podemos gerar cada térmion e acompanharmos sua evolugao no tempo ou podemos gerar
todos os térmions e acompanhé-los em cada passo indistintamente. O que determinara
qual a abordagem sera utilizada serao os resultados que desejamos obter, nao nos esque-

cendo que do ponto de vista computacional tais procedimentos poderao nao ser equivalen-
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tes. Queremos deixar claro que a proposta aqui sugerida é proxima da técnica conhecida

como Método de Monte-Carlo [1].

3.2.2 Trajetorias em Meios Homogéneos

Usando novamente a analogia do bébado, quando ele esta, por exemplo, numa rua
perfeitamente horizontal, nao havera diferenca na probabilidade dele ir para um lado ou
para o outro. Assim, qualquer trajetoria é equiprovavel. Em seguida, nos concentraremos

na questao de como os térmions evoluirao neste meio.

Podemos construir duas abordagens para trabalharmos os deslocamentos dos térmi-

ons:

a) Definirmos um passo no espago o0r;

b) Definirmos um passo no tempo 0t.

Definido um dos dois, poderemos calcular o outro através da relacao obtida na pela

equacao 0r = v/ 6adt.

Quanto as trajetorias, a tinica restricao que temos é que estas sejam tais que permitam

a cada térmion atingir todo o dominio, ou seja, trajetorias isotropicas.

Em [1] existem duas propostas de geracdo de dire¢oes aleatorias e pelos motivos
descritos nela, adotaremos o regime de Deslocamento Alternado como pode ser visto na
figura 3.4 e que consiste em fazer com que os térmions avancem ora numa direcao ora na
direcao perpendicular & anterior. No caso tridimensional, poderiamos fazer deslocamentos
na direcoes dos eixos , y e z, sendo as direcoes e os sentidos escolhidos aleatoriamente.
Em [1] foi observado que se o niimero de deslocamentos dos térmions for suficientemente

grande, nao teremos mudancas significativas em relacao ao deslocamento multidirecional.

3.2.3 Probabilidade de Transicao entre Dois Meios

Neste trabalho temos que as propriedades térmicas da fase solida e fluida podem ser,
a priori, diferentes. Aqui analisaremos esta situacao levando em conta o desenvolvimento
anterior. Partiremos do problema unidimensional, com meios de propriedades térmicas

diferentes a esquerda e a direita da origem como apresentado na figura 3.3.
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Figura 3.2: Visao bidimensional do deslocamento alternado.

Figura 3.3: Passagem entre meios.

No intuito de obter as probabilidades de transicao entre os meios, partiremos de um
sistema com as equagoes de difusao de calor para as fases fluida 7Tj e solida 7,,, com
uma fonte de calor do tipo delta de Dirac na interface $-0 de dois meios unidimensionais

semi-infinitos:

13 0*Tp
oT, 0T,
ot = QUW + 5(:L‘)(S(t)
(3.27)
As condigoes de contorno sao
s = T, para x =0 (3.28)
T; = 0 para £ — —00 (3.29)
T, = 0 para & — +00 (3.30)
o7, a7,

kﬁa—xﬂ = o + Qhmodemy  paraz =0 (3.31)

Como resultado da solugao deste problema noés obtemos as distribuicoes de energia
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nos dois meios :
0 (,OCp),BQ et
— d
Qﬂ /—00 \/(pcp)ﬁkﬁ + \/(pcp)oka \/E )
_ (pcp)sks 0
V (pey) sk + /(pcp)oks

(3.32)

2
_ =z
onde F' = Jagir ©

o 0 (pcp)ch e” "
= /—"0 \/(pcp)ﬁkﬁ + \/(Pcp)crkcf \/Ed

_ (pcp)oko
\/(pcp>ﬂkﬁ + \/(Pcp)crka

Q (3.33)

22

com S = —m.

Interpretaremos as constantes de proporcionalidade, que surgem multiplicando ) em

Qs e Q,, como probabilidades de transi¢ao do térmion de um meio para o outro.

Definindo a efusividade como

bgo = £/ (PCp)B.oks.e (3.34)

as probabilidades de transicao entre as fases serao dadas respectivamente por

by
ol = 3.35
Po—p byt b (3.35)
e
bs
Pia = (3.36)

Embora este desenvolvimento tenha sido feito para o caso unidimensional, o resul-
tado aqui obtido nos sera usado no caso tridimensonal tratado neste trabalho, ja que o

movimento se dara a cada passo em somente uma direcao.

3.2.4 Trajetoria de um Térmion ao Cruzar a Interface

Podemos continuar a nossa andlise, fazendo uma analogia entre o fenémeno de reflexao
Otica e as trajetorias dos térmions ao passar de um meio para outro (mas nao devemos
considerar esta analogia como sendo rigorosa devido a natureza diversa entre os sistemas
fisicos, propagagao e difusao, nos dé uma certa seguranc¢a). Como vimos anteriormente, a

relacao entre o desvio médio quadratico e a difusividade é o tempo. Se mudamos de meio,
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para que ao final do processo tenhamos um resultado compativel com a nossa definicao,
teremos que de alguma forma compensar, nao s6 a variacao no espaco, como também o
tempo percorrido na transicao entre os meios. Este aspecto pode ser claramente visto ao

observarmos a equacao,
or = /6a;0t (3.37)

que relaciona o passo espacial com o passo temporal, onde o indice ¢ indica o meio que
estamos considerando. Temos que para diferentes valores de «;, teremos diferentes inter-
valos de tempo o que também significa diferentes passos espaciais percorridos nos dois
meios. Entao, teremos que considerar que ao cruzarmos uma interface deveremos mudar
o espaco percorrido pelo térmion. Assim, se o térmion for “refletido”, o segmento do passo
restante, que penetraria no solido, serd percorrido no meio do qual ele veio. Caso ele atra-
vesse a interface, o segmento percorrido dentro do novo meio sera recalculado de forma

que o passo de tempo seja conservado.

Como adotamos o caso de trajetorias alternadas (figura 3.4), aliado a estrutura que o
meio periddico em estudo tem, teremos uma consideravel economia no tempo de célculo
j& que as ‘“reflexdes” e “refracoes” se darao num angulo igual a zero ou 7, simplificando
os calculos. Adicionalmente teremos de levar em consideracao apenas a diferenca do

comprimento do passo em cada meio.

]

Figura 3.4: Visao bidimensional do deslocamento alternado em meios distintos.

Quando um térmion com probabilidade de cruzar ou nao a fronteira de uma interface,
o mesmo ¢ “parado” na superficie desta interface e determinamos a sua probabilidade de
transicao entre os dois meios. Caso um nimero escolhido aleatériamente seja menor que
a probabilidade de passagem p,—s (ou ps_,), entdo o térmion ird penetrar no solido (ou

fluido). Caso contrario, a particula sofrera um choque elastico na fronteira. Além do
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mais, como devemos conservar o tempo de deslocamento para uma particula que tenha
gasto 5t'ﬁ (ou 6t) para atingir a interface solida (fluida), devemos adicionar uma fracio
de tempo 0g,

AV
Otge = Ot — Oty = ot — % (3.38)
B

onde 5y23 representa o deslocamento sofrido pelo térmion no intervalo de tempo (5t/ﬁ. Este
incremento de tempo permitird que a particula realize um deslocamento espacial caso ela

cruze a interface igual a
3y, = V6ait (3.39)

e caso ela sofra um choque elastico igual a
dys = —V6adt (3.40)

conforme ilustrado esquematicamente na figura 3.5

e
By
B p (4]
1 3 2 3
i e & -—--- Cre==e= F---
B e ]
M .
}[Ei }’G

Figura 3.5: Visao bidimensional da trajetoria ao cruzar uma interface : (1) Posi¢ao inicial,
(2) Na interface, (3) Mudanga de meio e (3’) Choque elastico.

3.2.5 Caminhar Aleatorio e Autématos Celulares

O conceito dos térmions e do movimento aleatorio possui uma analogia com automatos
celulares. Um autdmato celular ¢ um modelo discreto estudado na teoria da computabi-
lidade e em matematica. Consiste de uma grelha infinita e regular de células, cada uma
podendo estar em um nimero finito de estados, que variam de acordo com regras deter-

ministicas, por exemplo na figura 3.6 pode ser visto o automato celular cuja a tabela 3.1
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tem sua regra de formacao, essa regra diz que se trés células adjacentes tem atualmente
o padrao 100 (célula da esquerda 1, com as outras 0) ou 001 (célula da direita 1, com as
outras 0) entao a célula do meio se tornara 1 na proxima iteragao, essa regra é conhecida
como regra 30. O tempo também é discreto, e o estado de uma célula no tempo (t) é
uma fungao do estado no tempo (£ — 1) de um nimero finito de células na sua vizinhanga.
Essa vizinhanga corresponde a uma determinada sele¢do de células proximas (podendo
eventualmente incluir a propria célula). Todas as células evoluem segundo a mesma regra
para atualizacao, baseada nos valores das suas células vizinhas. Cada vez que as regras
sao aplicadas a grelha completa, uma nova geracao é produzida. Os automatos celulares
foram introduzidos por von Neumann e Ulam como modelos para estudar processos de
crescimento e auto-reproducao. Qualquer sistema com muitos elementos idénticos que
interagem local e deterministicamente podem ser modelados usando automatos celulares
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Figura 3.6: Automato celular.
Tabela 3.1: Regra 30

Padrao atual 111 | 110 | 101 | 100 | 011 | 010 | 001 | 00O
Novo estado para célula central | 0 0 0 1 1 1 1 0

3.3 O Modelo e sua Implementacao

Na implementacao do método dos térmions, devemos ter de forma clara os conceitos

fisicos que estao por tras do calculo dos momentos. Ao fazermos uma simulacao deveremos
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usar um determinado nimero de térmions e fazé-los evoluir por um determinado tempo de
tal forma que tenhamos uma descri¢ao estatisticamente significativa dos feno6menos que
investigaremos. Podemos dizer, de outra maneira, que os térmions deslocam-se pelo meio
no qual se dispersam durante tempo suficientemente longo de modo que possamos estar
livres das flutuacoes estatisticas. Usando o jargao usado para métodos de Monte Carlo
e afins, diremos que os térmions devem ter tempo suficiente para “visitar” uma regiao
consideravel do meio no qual caminham. Em termos exatos, apenas quando o tempo
de simulagao tender a infinito é que teremos os momentos e conseqiientemente o tensor
de dispersao. Além disto, o numero de particulas deveria ser infinito. Como isto nao é
possivel, trabalharemos com uma quantidade grande o suficiente para termos médias de

comportamento representativas.

Quanto ao tempo, a simulacao realizada para um tempo finito apresentard um com-
portamento inicial nao linear, que nao serd analisado na presente formulacao. Tal com-
portamento ocorrera até que tenha decorrido um tempo suficiente para que os térmions
espalhem-se pelo dominio computacional, colhendo informagoes necessarias para atingir
o regime estacionario. Ocorrerao oscilagoes nos valores obtidos para os momentos devido
ao fato de empregarmos um nimero finito de térmions na simulacao. Assim, os resultados
determinados para os coeficientes do tensor de dispersao so serao significativos quando o
regime assintotico for atingido, ou seja, uma vez transcorrido um intervalo de tempo su-
ficientemente longo para que tenhamos o regime permanente. Contudo, estes valores dos

coeficientes ainda conterao um erro devido ao emprego de um nimero finito de térmions.

No que diz respeito ao tempo necessario para atingirmos o estado estacionario, pode-
mos conseguir alguma informacao a partir do niimero de Fourier, ou tempo adimensional.

at

t*:ﬁ

(3.41)
Obtemos uma interpretacao para o seu significado se reescrevermos a equagao acima

como,

o H/DI
(pepL?) /T
assim, podemos dizer que o numero de Fourier fornece a relacao entre a taxa de conducao

(3.42)

de calor através de um volume e a taxa de armazenamento de calor neste mesmo volume.
Observe que quando estas taxas forem iguais teremos t* = 1. Como veremos a seguir,

este serd o tempo usado na determinacao das propriedades efetivas.

Iniciaremos a implementacao com a “geracao” de um ntimero de térmions, que no
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instante inicial (t = 0) terdo a sua posicao conhecida. A maneira como os térmions sao
introduzidos no meio representara diferentes tipos de distribuicao como Dirac, degrau,
uniformemente distribuidos etc. Para cada particula introduzida no meio seguiremos a
sua trajetoria e o seu deslocamento espacial durante um intervalo de tempo previamente
fixado. A partir destes deslocamentos, podemos calcular os momentos de primeira e se-
gunda ordem da distribui¢ao de térmions. Como ja visto, a velocidade média de translagao
do baricentro desta “nuvem” de térmions e os coeficientes do tensor efetivo de dispersao
serao calculados por intermédio destes momentos. Como estamos interessados no compor-
tamento assintotico, podemos considerar que os instantes iniciais nao deverao contribuir
de modo relevante na determinacao das propriedades estatisticas para valores do nimero

de Fourier compativeis com a hipotese de “estacionaridade”.

3.3.1 Estrutura Basica do Programa

O programa parte de uma distribuicao inicial de térmions que evoluem mediante
deslocamentos devidos ao movimento browniano e a existéncia do escoamento da fase
fluida. A distribuicao inicial podera ser de trés tipos: pontual, faixa e uniforme. No caso
pontual a posicao inicial dos térmions é escolhida aleatoriamente dentro de um quadrado
de lado dr, centrado no ponto especificado como sendo a fonte de térmions. No caso da
opcao faixa, os térmions sao distribuidos aleatoriamente dentro de uma faixa de altura
e largura definidas em torno do ponto de fonte. No caso uniforme, os térmions sao
distribuidos aleatoriamente e uniformemente dentro da célula unitaria. A direcao do
movimento do térmion é determinada alternadamente como sendo as direcoes dos eixos
Oz, Oy e Oz. Caso haja possibilidade de mudanca de meio, um nimero aleatorio é
escolhido e comparado com a probabilidade de transicao, a fim de determinarmos se a
mudanga ocorrerd ou nao. Concluido o deslocamento difusivo, efetuamos o movimento
devido a existéncia do escoamento da fase fluida, ou seja, adicionamos o deslocamento
convectivo. Neste ponto, a posicao de cada térmion é armazenada de modo a calcularmos

os momentos parciais de ordem 1 e 2.

Ao final da simulacao sao calculados os momentos centrados totais e, por regressao
linear, as grandezas fisicas associadas aos mesmos: a velocidade média do centrdide da

distribuicao de térmions e os coeficientes do tensor efetivo de dispersao.

Na figura 3.7 é apresentado o diagrama de fluxo simplificado do cédigo numérico

desenvolvido para a implementacao do método dos térmions.



3.3 O Modelo e sua Implementacio 43
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Figura 3.7: Diagrama de fluxo
3.3.2 Implementagao do Método

Temos um processo do tipo de Markov, isto ¢, para qualquer seqiiéncia de eventos
no dominio do tempo, a probabilidade condicional de um evento atual dados todos os
eventos passados e presentes s6 depende do evento imediatamente anterior. Cada deslo-
camento leva em consideracao apenas a posicao imediatamente anterior do térmion, o que

acarretara num “esquecimento” das condicoes iniciais a medida que o sistema evolui.

A interacao dos térmions com o campo de velocidades, conforme ja mencionado,
dar-se-a pelo “arrasto” destas particulas pelo fluido e serd adicionado ao deslocamento

devido ao movimento browniano. Devemos observar que o deslocamento browniano se
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Tabela 3.2: Numero de térmions em funcao da precisao 7.

v 1% 5% 10%

n | (3.43) 2 [ (343) | x* | (343) | X?
1% | 133128 | 132700 | 76832 | 76829 | 54120 | 54111
3% | 14793 | 14746 | 8538 | 8537 | 6014 | 6012
5% | 5325 5310 3073 | 3073 | 2165 | 2164

d4a de maneira bem determinada (e relacionado com o passo temporal), cada passo de
espaco sendo determinado a priori, variando apenas quando ha troca de meio, enquanto
que o campo de velocidades ird variar pontualmente. Devemos tomar cuidado para que
os deslocamentos convectivos nao excedam as dimensoes dos elementos solidos contidos
na célula elementar, pois caso contrario, o térmion poderia “atravessar’ os solidos sem
iteragir com os mesmos. Uma vez que o passo espacial (difusdo), o passo temporal e
o deslocamento total (via campo de velocidades) estao relacionados, tais cuidados sao

fundamentais para que nao hajam interpretacoes fisicas erroneas dos resultados obtidos.

3.4 Numero de Térmions

O namero total de térmions e a precisao que almejamos obter podem ser avaliadas no

caso de difusao pura, usando estatistica.

Conforme o desenvolvimento feito na referéncia [1], utilizaremos a relagao:

2 2
nan—1> - (3.43)
0
com 5
nS
R 3.44
T 10 (3.44)

onde n é a quantidade de térmions, z. é chamado de valor critico, n a precisao para
variancia, S? a varidvel aleatoria e 0% a variancia. Baseado nas equagoes (3.43), (3.44) e
na lei do 2 obtivemos a tabela 3.2 que fornece a quantidade de térmions que devemos usar
em funcao da precisao do calculo da variancia igual a n para um intervalo de confianca

dado por 7.

Utilizando a equagao de calorimetria abaixo,
k” = 85/{5 + e5ks (3.45)

com os valores de porosidade g = 0.64 e €, = 0.36 e parametros térmicos kg = 1, k, = 2,

(pcy)p =2 e (pcy)o = 1 para o meio extratificado (figura 3.8), gerou-se a tabela 3.3.
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B 0,32

Figura 3.8: Meio extratificado e porosidade.

Tabela 3.3: kj em funcao da quantidade de térmions.

Térmions ki
100 1,1415
250 1,3232
500 1,3337
750 1,3323
1000 1,4175

2500 1,3803
5000 1,3480
7500 1,3557
10000 1,3583
25000 1,3570
50000 1,3569

Verificamos que de 7500 a 50000 térmions os valores k|| sao praticamente equivalentes,
agora recorrendo a tabela 3.2, verificamos que 7500 térmions o intervalo de confianca esta
entre 5% e 10%, entretanto escolhendo 10000 térmions verificamos que o intervalo de
confianga estara entre 1% e 5%, com a precisao do célculo da variancia de 3%, baseado

nisso usaremos a quantidade de 10000 térmions nas simulagoes.

Com relacao ao passo dado por cada térmion adotaremos a expressao abaixo obtida
da referéncia [22| para obter o valor maximo de incremento espacial,

bry = —2— [VIF ctpens 1] (3.46)

*
Umax

onde vy, ... € o maior valor da velocidade no escoamento do fluido, ¢ uma constante menor

ou igual a 1 e A o tamanho caracteristico do elemento da malha.

A seguir iremos analisar uma parte importante da implementacao referente a locali-

zacao do térmion, ou seja, quando ele se encontra no fluido ou na matriz sélida.
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3.5 Andlise dos Algoritimos de Localizacao

Foi verificado que grande parte do processamento é dedicado a localizacao de cada
térmion dentro do meio poroso, verificando se ele encontra-se em um soélido ou fluido.
O algoritimo original como foi desenvolvido possui um custo de localizagao de um dado
térmion em qualquer posigao de O(n), ou seja, linear com o nimero de blocos e compro-
mete em média 50% de processamento em situagoes tipicas do ambiente bidimensional.
E necessario, portanto, usar uma técnica que seja mais eficiente e abordaremos algumas

possibilidades.

3.5.1 Busca Binaria

A primeira estratégia intuitiva de diminuicao de custo de busca é o algoritimo de busca
binaria que apresenta um custo menor que o seqiiencial O(log(n)) [23], [24]. Entretanto é
exigido um vetor de dados ordenado, no nosso caso utilizamos uma estrutura de alocacao
dindmica (ponteiros) onde armazenamos uma matriz cubica, ou seja, cada elemento da
lista é uma tripla ordenada. Entao supondo, a utilizacao de um vetor e desprezando o

custo inicial de ordenagdo do mesmo temos um custo de busca de O(3 * log(n)).

3.5.2 Arvores e Octrees

O custo de pesquisa em arvore ¢é similar ao da busca binaria [23], [24], isto é, O(log(n)),
e o tipo mais indicado seria a drvore bindria de busca (figura 3.9). Neste caso nao é
necessario retirar e nem inserir elementos da arvore, evitando processos de rebalancemento
como nas arvores AVL, e a mesma é propria para se trabalhar com alocacao dinamica,

porém nao é desprezado o fato que os elementos da arvore devam estar ordenados.

Outra estrutura em arvore é o octree, cuja a caracteristica é a de que cada nodo ou raiz
possui até oito folhas, como ilustrado na figura 3.10 ou em representacao tridimensional
em 3.11. Essas estruturas de dados sao muito usadas para particionamento de espaco

tridimensional via uma subdivisao recursiva em oito octantes.

3.5.3 Tabela HASH

A tabela HASH é a estrutura computacional que pode efetuar buscas com custo tipico
de O(1), ou seja, constante para qualquer quantidade de dados. Entretanto ela possui

algumas restrigoes :
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Figura 3.9: Diagrama de arvore binaria (f - folha, r - raiz).

-
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Figura 3.10: Diagrama de octree (f - fo- Figura 3.11: Diagrama tridimensional
lha, 1 - raiz). de octree.

e Os dados armazenados podem vir a ocupar um espaco grande ou fragmentado dentro

da memoria;

e A tabela HASH tem seu melhor desempenho quando a funcdo conhecida como
funcao geradora ou funcao de HASH, que é usada para montar ou buscar, nao gera
colisoes. Uma colisao é quando dados pelo menos dois elementos = e y obtemos
f(z) = f(y) onde f & a fungao de HASH com f(z) e f(y) sendo os valores naturais
que representam posi¢oes na memoria de um computador. Nas colisoes o HASH

tem como alternativa montar uma subtabela que pode apresentar um desempenho

O(n).

Ambos os problemas acima estao diretamente ligados ao fato de uma ma escolha de

uma funcao de HASH vinculada ao problema ou a nao possibilidade de criacao de uma
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funcao adequada.

Matematicamente para que a tabela HASH funcione adequadamente sem colisoes a
fungao deve ser injetora (para cada = temos uma unica f(z)). Ser sobrejetora é interes-
sante apenas quando é limitada a quantidade de memoria obrigando a funcao HASH a

aproveitar ao méaximo cada espaco.

No nosso caso temos que os dados sdo expressos na forma (x,y, z), que representam
a posicao do térmion no espago. Como vimos nos capitulos anteriores os térmions repre-
sentam uma quantidade arbitraria de energia e nao interagem entre si, portanto nao hé

sentido fisico em descrevermos dois termions com a mesma posi¢ao (z,y, z) no espago.

Portanto propomos a seguinte expressao para a funcao de HASH:
P=P,+(P;*Q;)+ (P, xQx *Qy) (3.47)

onde P é a posicao na memoria do computador, P, P, e P, representam respectivamente
o valor inteiro obtido da conversao das coordenadas reais para inteiras e @, @, e Q.

representam a quantidade de pontos em cada direcao do espaco.

A funcao proposta obedece a injetividade que mencionamos acima. Portanto, tere-
mos em custo computacional de O(1) na pesquisa. Assim, usaremos a tabela HASH na

presente implementacao.

Esta estratégia garante que cada elemento ocupard um tnico espaco na memoria e
que para cada elemento que ocupe a posicao £ da memoria o proximo ocupara a posicao
(k+ 1) (para quantidade de térmions maior ou igual a 2). Isso evitara a desfragmentagao
de memoria, se o sistema operacional alocar um bloco continuo de meméria. Todos os
sistemas operacionais modernos trabalham com a estratégia de repaginacao de memoria
[25], desta forma mesmo havendo a chamada fragmentagao interna (a nivel 16gico baixo),
nao serd perceptivel pois a alocacao de memoria ird4 gerar uma repaginacao de memoria
gerando um bloco tinico e com posicoes seqiienciadas. A seguir apresentaremos algumas

andlises para corroborar esta escolha de maneira mais objetiva.

3.6 Comparando as Funcoes de Busca

Iremos fazer uma comparacao da fungao de busca por um térmion utilizado no algo-

ritimo original |1| com a fun¢do baseada no método HASH.

Vamos denominar cada operac¢ao de busca como uma Unidade de Esforco Computacio-



3.7 Conclusao 49

nal (UEC), e chamaremos de nblocos a quantidade de blocos solidos da célula fundamental,

ou seja, a quantidade de partes disjuntas de s6lido da célula fundamental.

Na estratégia de busca seqiiencial temos os seguintes esfor¢os maximizados :

Tabela 3.4: Acoes e Custos de busca.

Acao Custo sequencial Custo HASH
Atribuigoes >= 1 + (nblocos * 3) 5+3
Loops = 1 0
Comparagoes >= (nblocos = 7) 7
Calculos Diretos = 0 9+2
Conversoes numéricas = 0 3
Total = (nblocos x 3) + (nblocos * T) + 2 29

Fazendo nblocos igual a 1 temos :
Total = 1+3+1+74+0=12 UEC.

Na tabela 3.4 vemos o custo maximizado da tabela HASH em 29 UEC, e nao é

dependente de nblocos.

Vemos que a estratégia de busca HASH apresenta um esfor¢co computacional maior
para células fundamentais com até dois blocos sélidos. Contudo, como o custo do HASH
é fixo para os casos de N > 3, o algoritimo de busca sera mais eficiente usando HASH.
Para efeito de exemplo a versao HASH da funcao de busca para uma estrutura com
nblocos = 5 tem em torno de 44% a mais de eficiéncia tedrica na busca por um elemento

quando comparada ao seqiiencial.

Devemos alertar ao leitor que esse desempenho se aplica somente no algoritimo de
busca do térmion. Mesmo assim, devido a importancia da localizacao do térmion o resul-

tado global sera significativo, como veremos posteriormente.

A implementacao do algoritimo esta disponivel no apéndice B deste trabalho.

3.7 Conclusao

Neste capitulo descrevemos como problema termodinamico é tratado com o uso da
teoria de Eistein sobre o movimento browniano que lida com particulas. Usamos a idéia
de térmion com marcha aleatéria como conexao entre o movimento browniano e a idéia
classica sobre a difusao de calor, que do ponto de vista computacional essa situacao pode

se encarada como um autdmato celular.
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Mostramos como ¢ feita a implementagao do cédigo, juntamente com o tratamento
dos térmions cujos o deslocamentos sao influenciados pela difusao e conveccao existentes
no fluido do meio composto por células fundamentais. Fizemos o tratamento de passagem
fluido-so6lido e solido-fluido do térmion. Obtivemos também a quantidade de térmions
necessaria para que haja uma certa precisao nos valores obtidos via calculo do tensor de

dispersao.

A necessidade de aliviar o processo de busca por térmions nos levou a procurar uma

melhor estratégia, e concluimos que a tabela HASH é a que tem o melhor desempenho.



Capitulo 4

Avaliando a Implementacao

Faremos agora uma anéalise dos aspectos computacionais da implementacgao elaborada
a partir das discussoes anteriores. Inicialmente utilizamos a célula fundamental no formato
de placas paralelas, em seguida fizemos simulacoes com célula fundamental na forma de
um tubo secao de quadrada, e variacoes desta célula. No caso mais simples das simulacoes
0 meio poroso como um todo foi representado por um feixe de tubos como pode ser visto
em recorte na figura 4.4. Todas as simulacoes foram feitas em maquina equipada com
processador Pentium IV Hyper Threading de 2.2Ghz de clock, sob o sistema operacional
Linux Fedora Core 5, e com 1Gb de memoéria RAM, utilizando o compilador GCC versao
4.0.2 20051125 (Red Hat 4.0.2-8).

4.1 Testes Preliminares

Usamos como célula fundamental a situacao na qual temos duas placas solidas e um
fluido escoando entre elas, como mostrado em recorte bidimensional na figura 4.1. As

componentes do campo vetorial v, e v, sao nulas, e a componente v, é calculada pela

oy = ; (1 - %—Z) (4.1)

A componente longitudinal do tensor de dispersao térmica é dada pela equacao,

expressao (4.1) [1].

17 rg  Thrs(l—rg)age
K=k +e3Peky | — — B 4 B8 T8 T8%0 4.9
|= Rt epre 5{140 5 712 12 ases (42)

obtida da referéncia [26], onde 13 = eg(pcy)s/les(pcp)s + €0(pcp)s] € k) = (e5ks + eoks).
Utilizado os seguintes valores de porosidade e parametros térmicos, €3 = 0.6, £, = 0.4,

ks=1ks, =1, a5=1,a, =1, (pcy)sg =1¢e (pcy)s = 1, obteve-se a segunda coluna da
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Figura 4.1: Célula fundamental.

tabela 4.1 que representa a solucao analitica de K| em funcao de Pe.

Utilizando campo de velocidades gerado a partir da expressao (4.1), com os mesmos
parametros térmicos e de porosidade utilizados na obtencao da solucao analitica de K,
realizamos as simulagoes e obtivemos a terceira coluna da tabela 4.1. O gréfico de K
em funcao de Pe comparando a solucao analitica e a obtida via implementacao pode ser

visto na figura 4.2.

100000 w —
Solucao andlitica
§ Expressao (4.1)  +
2 10000}
4
(0]
©
o) 1000 |
g
o
©
g 100
°
2
2
S 10 b
8
5]
s
S
Q
O]
0.1 : ‘
1 10 100 1000

Pe

Figura 4.2: Cruzamento entre K| analitico e K| pela expressao (4.1) em funcgao de Pe.

Os valores do K| apresentados possuem variagoes entre 1% e 5%, como era esperado
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pela andlise feita no capitulo anterior.

Para o calculo do campo vetorial deste mesmo problema usamos o software FlexPDE
que pode ser encontrado em www.pdesolutions.com. O mesmo serd usado para o calculo do
campo nas demais situacoes apresentadas. Na figura 4.3 é apresentado o campo vetorial
calculado na interface tipica do software. Apesar da trivialidade do teste procuramos

averiguar como esta funcionando a leitura de dados da implementacao.

Campo Vetoria Placas

1

0.8

06

0.4

0.2

VX,V

y
200m(0.0, 0.0, 1.0, 1.0)

ONz=00

\HH

Figura 4.3: Corte XY do campo vetorial do meio extratificado.

Com os mesmos parametros térmicos e de porosidade utilizados na obtengao do K

analitico, geramos a quarta coluna da tabela 4.1, onde as variacoes de dispersao estao

entre 1% e 5%.

Tabela 4.1: Dispersoes longitudinais em funcao de Péclet

Pe | K analitico (4.2) | K campo (4.1) | K campo FlexPDE
1 1.009669e+000 9.912940e-001 9.915079e-001
2 1.038674e+000 1.019225e-+000 1.020090e+-000
3 1.241714e+000 1.221903e-+000 1.227350e+000
10 1.966857e-+000 1.955980e-+000 1.977842e+000
20 4.867429e+000 | 4.910186e-+000 4.997594e+000
20 2.517143e+001 2.566122e-+001 2.620806e-+001
70 4.837600e+001 4.940226e+001 5.012096e-+001
100 9.768571e+001 9.987433e+001 1.020880e+-002
200 3.877429e+002 | 3.904925e+002 3.892248e-+002
500 2.418143e-+003 2.375570e+003 2.461121e-+003
800 6.188886e-+003 | 6.067638e+003 6.229259e-+003
1000 | 9.669571e+003 | 9.294803e+003 9.759222e-+003
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Pelos testes realizados foi verificado que a implementacao gerou resultados coerentes
para K|, quando comparados com a solu¢ao analitica. A seguir mostraremos os resulta-
dos das simulagoes usando a implementacao em conjunto com o software FlexPDE como
ferramenta para obtencao do campo vetorial de um fluido em meios onde a célula fun-
damental é complexa e sendo assim a solugao analitica do comportamento de K| nao é

conhecida.

Figura 4.4: Meio constituido por tubos.

4.2 Geometrias de célula fundamental adotadas

O software utilizado para o calculo dos campos de velocidade nao é muito adequado ao
caso do meio periddioco aqui estudado. Assim, as geometrias escolhidas, apesar de sim-
ples, foram as satisfatorias as analises requeridas neste trabalho. Como a nossa finalidade
é de explorar os aspectos computacionais do método dos térmions, o célculo do campo
vetorial e sua complexidade sao mais ilustrativas do que fundamentais neste trabalho. As
geometrias foram chamadas de Tubo, Tubo com obstéculo, Tubo com obstaculo e aber-
tura e Tubo com obstaculo e aberturas. Em todas as simulacoes utilizamos os seguintes

valores para as propriedades térmicas, kg = 1, k, = 1, (pc,)s =1 e (pcy)s = 1.

e Tubo. Esta célula fundamental constituida por 4 blocos é vista na figura 4.5. Aqui
o meio poroso foi simulado como um feixe de tubos de secao quadrada como visto

na figura 4.4, onde a contribuicao da convectividade se deu longitudinalmente. Os
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graficos mostrando o campo de velocidades do escoamento pode ser vistos nas figuras
A1, A.2. Utilizamos os seguintes valores de porosidades €3 = 0.6, e, = 0.4, com isso
obtivemos a tabela 4.2 que fornece os valores calculados da componente longitudinal

do tensor de dispersao térmica (/) em funcao no nimero de Péclet (Pe).

Figura 4.5: Célula tubo.

Tabela 4.2: Célula tubo.
Pe K”

1 1.006536e-+00
2 1.045535e-+00
D 1.175834e-+00
10 | 1.686731e+00
20 | 3.973521e+00
90 | 1.903797e+01
70 | 3.587344e+01
100 | 7.672094e+01
200 | 2.909409e+02
500 | 1.824659¢+03
800 | 4.605522e+03
1000 | 7.054442e-+03

e Tubo com obstaculo. Adicionamos a célula fundamental um obstaculo como
mostrada na figura 4.6, esta nova célula é constituida por 5 blocos. Com o obstaculo
teremos o fluxo mais complexo devido a assimetria transversal, e com isso espera-se
uma inomogeniedade na dispersao longitudinal. Os graficos mostrando o campo de

velocidades do escoamento pode ser vistos nas figuras A.5, A.6. Foram utilizados
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os seguintes valores das porosidades, eg = 0.596, €, = 0.404, e com isso obtivemos

a tabela 4.3.

Figura 4.6: Célula tubo com obstéaculo.

Tabela 4.3: Célula tubo com obstéculo.
Pe K”

1 9.938758e-01
2 1.036614e-+00
D 1.159779e-+00
10 | 1.765047e+00
20 | 3.851574e+00
50 | 1.909246e+01
70 | 3.714999e+01
100 | 7.343402e+01
200 | 3.004560e-+02
500 | 1.787599¢+03
800 | 4.320824e+03
1000 | 6.496311e+-03

e Tubo com obstaculo e abertura. Partindo da célula tubo com obstaculo, adi-
cionamos aberturas como mostrada na figura 4.7, gerando assim uma nova célula
constituida por 7 blocos. Criamos uma maior complexidade no fluxo do escoamento,
com isso espera-se uma alteragao no valor da dispersao longitudinal, nos interessa
avaliar como esta situagao afeta a performance da implementacao. Os graficos mos-
trando o campo de velocidades do escoamento pode ser vistos nas figuras A.9, A.10.
Utilizamos os seguintes valores das porosidades, €5 = 0.627, ¢, = 0.373, que ao final

das simulacoes obtivemos a tabela 4.4.
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Figura 4.7: Célula tubo com obstéaculo e abertura.

Tabela 4.4: Célula tubo com obstéct

1lo e abertura.

Pe

K

1
2
3
10
20
20
70
100
200
500
800
1000

1.028065e-+00
1.039820e+-00
1.174209e-+00
1.807177e+00
4.356870e+00
2.209312e-+01
4.157277e+01
8.432117e+01
3.328708e+02
1.903001e-+03
4.359583e+03
6.429779e+03
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e Tubo com obstaculo e aberturas. Adicionamos aberturas laterais a célula tubo

com obstaculo e abertura, e assim geramos uma nova célula constituida por 7 blocos

como mostrada na figura 4.8. Criamos aberturas laterais maiores que as superiores

e apesar do fluxo do escoamento ser mais complexo, espera-se uma maior homogé-

niedade na dispersao transversal quando as simulacgoes estiverem com valores de Pe

altos. Queremos avaliar com isso o comportamento da implementacao a partir de

uma célula fundamental que permita dispersao em todas as diregoes. Os graficos

mostrando o campo de velocidades do escoamento pode ser vistos nas figuras A.13,

A.14. Com os valores das porosidades, eg = 0.626, ¢, = 0.374, obtivemos a tabela

4.5.

Figura 4.8: Célula tubo com obstaculo e aberturas.

Tabela 4.5: Célula tubo com obstacu

Pe

K|

1
2
3
10
20
20
70
100
200
500
800
1000

1.028065e-+00
1.012890e-+00
1.161219e+00
1.812327e-+00
4.331212e+00
2.182332e-+01
4.122342e-+01
8.403734e+01
3.312358e+02
1.893201e+03
4.332312e+03
6.434533e+03

lo e aberturas.
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4.3 Analises

E sabido da literatura que para Pe < 5 ha contribuicdo predominantemente difusiva
no processo de dispersao, em 5 < Pe < 100, a difusao e conveccao competem, e para
Pe > 100 a maior contribuicao é proveniente do tensor de dispersao hidrodinamica,
estes comportamentos sao verificados nos graficos das figuras A.3, A.7, A.11, A.15 que
representam a K| em funcao de Pe obtidos das simulagoes. O coeficiente longitudinal é
apresentado na literatura como K| ~ APe™, onde A é uma constante e m ¢é a poténcia
de Péclet. Realizadas as simulagoes extraimos os valores de m de cada configuragao de
célula fundamental, que podem ser vistos na tabela 4.6, esses valores nos informam um

comportamento tipico da dispersao de Taylor.

Na figura A.4 observamos o grafico com o comportamento das componentes transver-
sais da dispersao no caso célula fundamental tubo, e verificamos que a difusao é o tnico
fator de dispersao transversal para todos os valores de Pe, idem para os casos, tubo com
obstaculo A.8, tubo com obstaculo e abertura A.12, e tubo com obstaculo e aberturas
A.16.

Tabela 4.6: Poténcias de Péclet obtidas em relacao a geometria de célula fundamental.

Tipo de Geometria Valores de m
Tubo 1.95
Tubo Obstéaculo 1.94
Tubo Obstéaculo Abertura 1.93
Tubo Obstaculo Aberturas 1.93

4.4 Analise do uso da funcao de HASH

No Capitulo 4 fizemos uma anélise sobre a estratégia de busca baseada em tabela
HASH e chegamos a conclusao que seu desempenho é melhor para situagoes onde a quan-
tidade de blocos que compoem a célula fundamental é superior a 3. Nas simulagoes
contidas neste capitulo as células tiveram as seguintes quantidades de blocos 4, 20 e 40
(tubo), 5, 20 e 40 (tubo com obstaculo), 7, 20 e 40 (tubo com obstéculo e abertura),
7 (tubo com obstéaculo e aberturas), a tabela 4.7 fornece o percentual de diminuigao no
tempo de processamento em funcao da quantidade de blocos. Cada percentual foi obtido
pela média da soma dos tempos de simulagoes com os nimeros de Pe adotados. Houve
uma diferenca no percentual que pode ser considerada como uma flutuacao, que é oriunda

do fato de que estamos trabalhando com uma técnica probabilistica.
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O uso da busca em HASH provou ser uma técnica eficiente, nos casos testados ela

manteve um percentual de diminuicao de tempo de processamento bastante expressivo.

Tabela 4.7: % diminuicao de tempo em relacao ao tipo de célula fundamental e a quanti-
dade de blocos.

Célula fundamental Quantidade blocos | Diminuicao tempo processamento
Tubo 4 19.89%
Tubo com obstaculo 5 20.88%
Tubo com obstaculo e abertura 7 22.88%
Tubo com obstaculo e aberturas 7 22.92%
Tubo 20 32.55%
Tubo com obstaculo 20 32.34%
Tubo com obstaculo e abertura 20 32.28%
Tubo 40 39.80%
Tubo com obstaculo 40 39.46%
Tubo com obstaculo e abertura 40 39.42%

4.5 Consumo de memoria

Na implementacao quando rodamos o experimentos com os parametros de porosidade
kg =1, ks =1, (pcy)p =1 e (pcy)s = 1, e Pe = 1, utilizando a busca seqiiéncial o gasto
em memoria é de 17,4 Mbytes, enquanto que utilizando a busca em tabela HASH o gasto
é de 18.4 Mbytes. Modificando a condutividade para kg = 2, o gasto de memoria é de 25.6
Mbytes para a busca seqiiéncial e 26.6 Mbytes para busca em tabela HASH. Mantendo o
parametro de porosidade kg = 1, e utilizando Pe = 1000 o gasto em memoria é de 202.6
Mbytes para busca sequencial e 203.8 Mbytes para busca em tabela HASH, mantendo Pe
com o mesmo valor e fazendo o parametro de porosidade kg = 2, obteve-se 398.3 Mbytes
na busca seqiiéncial e 399.3 Mbytes na busca em tabela HASH. Como podemos ver o
gasto de memoria pelo uso de tabela HASH é acrescido em 1 Mbyte e que valores altos
para Pe e valores distintos de propriedades térmicas do sélido e fluido fazem com que
a implementacao tenha que alocar mais memoria e gaste mais tempo de processamento

devido ao fato de estarem diretamente ligados ao célculo do valor de 7).

4.6 Conclusao Geral

Neste trabalho implementamos o algoritimo da referéncia [1| para meios tridimensi-
onais, entretanto a implementacao original gastava em torno de 50% do tempo total de

processamento para localizar um térmion. Entao analisamos estratégias de diminuicao
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de tempo de localizacao e o quanto isso afetaria o consumo de memoria. Constatamos
que o uso da tabela HASH provou ser a melhor estratégia de localizacao porque além de
diminuir o tempo de processamento nao acarretou um gasto expressivo de memoria nos
casos trabalhados, contudo isso foi possivel devido a utilizacao de uma funcgao bijetora
para a tabela HASH.

Recomendamos as seguintes propostas de continuidade deste trabalho:

e Implementacao total ou parcial do algoritimo em GPUs |27, |28];
e Criacao de células fundamentais mais complexas;
e Criacao de uma estratégia de implementacgao de dr variavel;

e Elaborar uma melhor estratégia para o valor maximo de incremento 07 pois o
niumero de passos reflete diretamente no tempo de processamento, como pode ser

visto abaixo.

[ I R AN 1]
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APENDICE A - Figuras
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Figura A.1: Escoamento XY, Tubo.
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Figura A.2: Escoamento XZ, Tubo.
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Figura A.3: K| em funcao de Pe, Tubo.
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Componentes transversais do tensor de dispersao

Figura A.4: Componentes transversais Y e Z em fungao de Pe, Tubo.
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Tubo Obstaculo
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Figura A.5: Escoamento XY, Tubo com Obstaculo.

Tubo Obstaculo
VX, VZ
1 L zoom(0.0, 0.0, 1.0, 1.0)
ONy=05
150
140
08 r 1.30
120
110
1.00
0.90
0.6 L 0.80
0.70
0.60
N 0.50
0.40
0.30
0.4 020
0.10
0.00
Scale=E-2
02+ r
o L

Figura A.6: Escoamento XZ, Tubo com Obstaculo.
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Componente longitudinal do tensor de dispersao

Figura A.7: K| em funcao de Pe, Tubo com Obstaculo.

Componentes transversais do tensor de dispersao
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Figura A.8: Componentes transversais Y e Z em funcao de Pe, Tubo com Obstaculo.
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Tubo Obstaculo Abertura
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Figura A.9: Escoamento XY, Tubo com Obstaculo e Abertura.
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Figura A.10: Escoamento XZ, Tubo com Obstaculo e Abertura.
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Figura A.11: K| em funcao de Pe, Tubo com Obstaculo e Abertura.
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Figura A.12: Componentes transversais Y e Z em funcao de Pe, Tubo com Obstaculo e
Abertura.
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Tubo Obstaculo Aberturas
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Figura A.13: Escoamento XY, Tubo com
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Figura A.14: Escoamento XZ, Tubo com
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Figura A.15: K em funcao de Pe, Tubo com Obstaculo e Aberturas.
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Figura A.16: Componentes transversais Y e Z em funcao de Pe, Tubo com Obstaculo e
Aberturas.
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#include <stdio.h>
#include <stdlib .h>
#include <math.h>
#include <float .h>
#include <values.h>
#include <string.h>
#include <fcntl.h>
#include <unistd.h>

#define SIM 1
#define NAO 0
#define NORMAL 1
#define END 0

/* TIPO DE PESQUISA —> SIM = HASH, NAO = SEQUENCIAL x/

#define HASH NAO
#define DIFUSAO  SIM
#define CONVECCAO SIM

#ifndef MAXDOUBLE
#define MAXDOUBLE 1.79769313486231570e+308
#endif

#ifndef PI
#define PI 3.1415926524
#endif

#define DPI 6.283185307
#define ZERO 0.00000001
#define MASK 1000000000.0
#define LIMITE 0.00001
#define PARMAX 1.0
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#define POSITIVO 1
#define NEGATIVO —1
#define All 16807
#define MI11 2147483647
#define Q11 127773
#define R11 2836
#define Al 40014
#define A2 40692
#define M1 2147483563
#define M2 2147483399
#define MM1I (M1 — 1)
#define Q1 53668
#define Q2 52774
#define R1 12211
#define R2 3791

#define SEED1 —13241277
#define SEED2 —45678131
#define NTAB 32

#define EPS 1.0/MAXDOUBLE
#define RNMX (1.0 — EPS)
#define NMAXBLOCOS 40
#define N 70
#define BUFFERSIZE 10240
#define NL 0x0A

#define SP 0x20

Ve

Macros

#define limpa(d) (floor (MASK * (d))/MASK + ZERO)

/* Elimina algarismos menos significativos de um numero

/* Objetivo: Eliminar parte do ruido numerico

/x #define ffabs(z) (( =z < 0.0) ¢ —x : z)

/* Determina o valor absoluto.

/* tempo de exzecucao.

Objetivo :

Otimizacao do

J*

typedef struct vector Vector;
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76 typedef struct tensor2 Tensor2;

77 typedef struct tensor3 Tensor3;

78 typedef struct bloco Bloco;

79 typedef struct cel Cel;

80

s1  typedef enum{DOUBLE, FLOAT, INT, CHAR, VECTOR, TENSOR2, NON} Dado;
s2 typedef enum{FLUIDO, SOLIDO, POROSO} Fase;

83 typedef enum{UNIFORME, PONTUAL, FAIXA} Distribuicao;
sa typedef enum{X, Y, Z} Direcao;

85 typedef enum{OK, KO} Ok;

s6 typedef struct es

a7 {

88 Ok pos, mom, vel, disp;

so | Es;

90

91 struct vector

oz {

93 double x, y, z;

91}

95

96 struct tensor?2

o7 |

98 double xx, xy, xz,
99 yx, yy, Yz,
100 ZX, 2y, ZZ,

101 };

102

103 struct tensor3

104 {

105 double xxx, xxy, xX7,
106 XyX, Xyy, XyZ,
107 XzZX, XZY, XZZ,
108 VXX, VXY, YXZ,
109 YyX, V¥¥. ¥Y¥Z,
110 yzZX, Y2y, Y77,
111 ZXX, ZXY, ZXZ,
112 ZyX, zyy, ZYZ,
113 727X, 77y, 777 ;

14}

115

116 struct bloco

nr {

118 Vector ini, fin;
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}s

struct cel
{

double size;

Vector ini, fin;

Bloco posicao [NMAXBLOCOS];
b

/* Metodo dos momentos. Tecnica dos termions */

/% Dispersao de calor num fluzo enire placas paralelas x/

/* apresentado como meio periodico na direcao x e y %/
/% */
/* Esta versao contem: */
/* Conservacao do tempo %/
/* Direcao alternada %/
Ve Em caso de termion na fronteira x/
Ve ele faz o movimento "completo”  x/

/* Prototipos x/

Fase  onde(Vector red, Cel celula);

void postored (Vector pos, Vector xred);

void postored2 (Vector pos, Vector xred);

double recalcula(Vector red, Direcao d, Cel celula);

void  xdalloc(Dado d, long int n);

void velocidade _p(Vector p, Vector v[][N][N], int n, Vector d, Vector xvv
)5

void autovalor (Tensor2 t, Tensor2 xk, double *ang xy, double xang xz,

double xang yz);

double matmax(Vector v[][N][N], int n);
double matmed(Vector v[][N][N], int n);

/« INI Hash =/

unsigned int total mem =0,
pts =0,
pontos = N, /x QUANTIDADE DE PONTOS EM HASH + 1x/

discretizacao = N — 1, /« QUANTIDADE DE PONTOS EM HASH x/
tam _char = sizeof(char);
char xend base;

int alocar memoria() ;
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int plotar hash(int estado);

/% FIN

Fase
Fase

Fase

double
double

double
double

Hash x/

onde g hash(Vector red, Cel celula, int nblocos, int xbloco);
onde g(Vector red, Cel celula, int nblocos, int xbloco);
testabloco (Vector red, Bloco b);

ranl (long int =*i);

ran2 (long int *i);

minimo(double v[], int n);

maximo (double v[], int n);

void limpanom (char nom|[]) ;

FILE xopenfile(char nom[], char mode[]) ;

int ac

void tr

void pr

ha(char o que, char xbuff, int inicio);

ansf (char xsaida, char sbuff, int inicio, int fim);

oblemas(Direcao dir, Fase d, Fase a,
Vector red0, Vector red, Vector posO, Vector pos,
double par, double tempo);

void miniquad(Vector v[], long int n, double xa0, double xal);

double
double

miniquad _a(Vector v[], long int n);

miniquad _c(Vector v[], long int n);

/x Variaveis INI x/

char

FILE

int

int

long

long

long

posicao, momentos, velocidade, dispersao;

xout_mom, *out dif, xout pos = 0, xout vels,

*in_geo, x*in_vel;

in _dateco,

inicio , passo, tamanho, maxaj,

malha ;

i, j, k, bloco = 0, nblocos, ilixo, sinal;
int nt, impr, nimpr, np, npimp;

int it , in;

int seedl, seed2;
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double xlixo, ylixo, =zlixo;
double conds, condf,
roc, rocs, rocf, ni,
eps, epf,
difs , diff , rdifs
efs, eff,
dr, drs, drf,
probsf , probfs, fator,
dt, dvr = 0, deltar, temps, tmax,

xm, xm2, xm3,
ym, ym2, ym3,

zm, zm?2, zm3,

)

xym, xm2y, xmy2,

Xzm, xXm2z, xmz2,

yzm, ym2z, ymz2,

vin, Pe, kvm,

zmin = 0,

angulo xy,

angulo _xz,

rb,

vmax, vmed, xmax = 0, xmin = 0, ymax = 0, ymin = 0, zmax = 0,

angulo_yz;

double a0, al, a_a, a_c;
double xtps, =*x, *x2, *x3,
¥y, *y2, *xy3,
*7 , %72, %23,
*Xy, *X2y, *Xy2,
*X7 , *X27z, *Xz2,
*yzZ, *xy2z, *xyz2,
*XYZ ,
*Vaux ;
Vector pos, posO, d, fonte, faixa,
red, red0, redi, vv, av,

¥V, *ajus,

Vector vel [N][N][N];

Tensor2 =dif , a, D;

Cel celula;

xrpos = 0;
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Ve

Fase depart, arrivee;

Direcao dir;

Ok ondefonte;

Distribuicao como;

Es saida;

float um terco = 1.0 / 3.0, dois_tercos = 2.0 / 3.0;

float valor;

float base = 0.0, altura = 0.0, area = 0.0, volume = 0.0, espessura =

0.0, volume acm = 0.0;

char nom[33],
nom_arq[33],
nom _dif[33],
nom_mom|33],
nom_pos|[33],
nom_geo[33],
nom_vel[33],
nom_vels[33],
numero [6] ,
*buff;

float x_ini[5], y_ini[5], z_ini[5],
x_fin[5], y_fin[5], z_fin[5];
Variaveis FIM x/

int main(void)

{

/x Programa
*/

seedl = SEED1; /x Inicializacao dos geradores de numeros aleatorios x/

seed2 = SEED2;

fscanf(stdin, "%s\n", nom); /+ Leitura do nome base do arquivo de saida
e x/
limpanom (nom) ; /+ retira a extensao do nome base, caso haja

*/
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/+ Gera os nomes dos arquivos de saida —> %/

strepy (nom_dif, nom); strcat(nom dif, ".dif"); /x Arquivo com tensor
de dispersao %/
strepy (nom_mom, nom); strcat (nom mom, ".mom"); /x Arquive com momentos
*/
strepy (nom_vels, nom); strcat(nom vels, ".vel"); /¥ Arquivo com a

velocidade simulada */
strepy (nom pos, mnom); strcat(nom pos, ".pos"); /x Arquive contendo
distribuicao final de termionsx/

/* Arquivos de saida <— *x/

/* Entrada de dados mnumericos
*/
fscanf (stdin ,"%1d\n%1f\n%1ld\n", &unp, &tmax, &nimpr);
/* Entrada de : */

/* Numero de particulas */

/% tempo mazimo de simulacao */

/x intervalo de amostra */

/* Propriedades dos meios %/
fscanf (stdin ,"%le\n%le\n%le\n%le\n", &conds, &rocs, &condf, &rocf);
/* FEntrada de: x/
/* Condutividade termica do solido
*/
/+ Capacidade termica do solido
*/
/* Condutividade termica do fluido
v/
/+ Capacidade termica do fluido

*/

fscanf (stdin ,"%le\n%le\n%le\n", &m, &Pe, &dr);
/+ Entrada de: x/
/+ Velocidade media do campo de
velocidades x/
/* Numero de Peclet
*/

/+* Passo no espaco

*/

fscanf (stdin ,"%le\n%le\n%le\n%le\n%le\n%le\n%le\n", &(celula.size),
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&(celula.ini.x), &(
celula.ini.y), &(
celula.ini.z),

&(celula.fin.x), &(
celula.fin.y), &(
celula.fin.z));

/* Entrada de: x/

/* Tamanho da celula
e */

/% cantos inferior
esquerdo e x/

/% superior direito

da mesma */

fscanf (stdin ,"%le\n%le\n%le\n", &(fonte.x), &(fonte.y), &(fonte.z));

fscanf (stdin, "%le\n", &fator);

fscanf (stdin, "%s\n", nom_ arq);

fscanf (stdin, "%c\n%c\n%c\nl%c", &posicao, &momentos, &velocidade , &

dispersao);

printf("\n -------------- > %ec he he he \n", posicao, momentos,

velocidade , dispersao);

#if HASH — NAO
fprintf(stdout, "\n MODO : SEQUENCIAL\n");
#endif

#if HASH — SIM
fprintf(stdout, "\n MODO : HASH\n\n");
pts = pontos;

alocar _memoria() ;

#endif

posicao = toupper(posicao);

momentos = toupper (momentos) ;

velocidade = toupper(velocidade);
dispersao = toupper(dispersao);

saida.pos = (posicao == 187) 7 OK: KO;

saida.mom = (momentos == ’8’) 7 OK: KO;
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saida.vel = (velocidade == ’3?) ? OK: KO;
saida.disp = (dispersao == ’87) 7 OK: KO;

buff = (char x)dalloc (CHAR, BUFFERSIZE) ;
if ((in_dateco = open(nom_ arq, O RDONLY)) =— —1)

{

puts ("main: Problemas ao abrir arquivo : \n");
printf("%s\n" ,nom_arq);
exit (NORMAL) ;

tamanho = read (in_dateco, buff, BUFFERSIZE) ;

buff [tamanho| = *\07;

inicio = 0;

/+ Determinacao do nome do arquivo contendo o campo de velocidades x/

inicio = acha(NL, buff, inicio);
inicio = acha(NL, buff, inicio);
passo = acha(SP, buff, inicio);
transf(nom vel, buff, inicio, passo — 1);

/% Determinacao do nome do arquivo contendo a geometria da celula */

inicio = acha(NL, buff, passo);

passo = acha(SP, buff, inicio);
transf(nom geo, buff, inicio, passo — 1);
printf{("\n Lendo informacoes de: ’%s’’%s’\n", nom vel, nom geo);

/% Lendo uma das dimensoes da malha */
inicio = acha(NL, buff, passo)
0

inicio = acha(NL, buff, inici

)5
inicio = acha(NL, buff, inicio);
while (isspace(buff[inicio])) inicio++;

passo — acha(SP, buff, inicio);

transf (numero, buff, inicio, passo);



391

392

393

394

395

396

397

398

399

401

402

403

404

405

406

408

409

410

411

412

413

414

415

416

417

418

419

420

421

422

423

424

425

426

427

428

429

430

431

Apéndice B - Codigo

81

malha = atoi(numero);

/* Pegando o numero de blocos solidos da celula elementar x/

inicio = acha(NL, buff, inicio);

while (isspace(buff|[inicio])) inicio++;

passo = acha(SP, buff, inicio);

transf (numero, buff, inicio, passo);

nblocos = atoi(numero);

close (in_dateco);

free (buff);

fprintf(stdout, "\n n. de blocos %d\n", nblocos);

/* "Tamanho" da celula no campo de wvelocidades. Caso especial de mesmas

dimensoes */
d.x =d.y =d.z = celula.size /((double) malha);

fprintf(stdout, "\n d = (%le, %le, %le)\n", d.x, d.y, d.z);

in_geo = openfile (nom geo, "r");

#if HASH — SIM
for (i = 0; i < nblocos; i++)

{

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &(celula.posicao[i].ini.x), &(celula.

posicao[i].ini.y), &(celula.posicao[i].ini.z));

x_ini[0] = celula.posicao[i].ini.x;
y_ini[0] = celula.posicao[i].ini.y;
z_ini[0] = celula.posicao[i].ini.z;

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

x_ini[1] = xlixo;
y_ini[l] = ylixo;

z_ini[1] = zlixo;

printf("\nBloco %d\n", i + 1);



432

433

434

435

437

438

439

440

441

442

443

444

445

446

447

448

449

450

451

452

454

455

456

457

459

460

461

462

463

464

466

467

468

469

471

472

473

Apéndice B - Codigo

82

base = xlixo — celula.posicao[i].ini.x;

printf("base

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

x_ini[2] = xlixo;
y_ini[2] = ylixo;

z_ini[2] = zlixo;

= %f\n", base);

altura = celula.posicao[i].ini.y;

altura = ylixo — altura;

= %f\n", altura);

printf("altura

area = base x altura;

printf("area

= %f\n", area);

espessura = zlixo;
fscanf(in_geo, "%le
x_ini[3] = xlixo;

y_ini[3] = ylixo;

7z _ini[3] = zlixo;
fscanf (in_geo, "%le
x_ini[4] = xlixo;

y_ini[4] = ylixo;

z_ini[4] = zlixo;

fscanf (in_geo, "%le

x_fin[0] = xlixo;

y_fin[0] = ylixo;

z_fin[0] = zlixo;

espessura = (zlixo — espessura);
volume — area * espessura;
printf("espessura = %f\n", espessura);
printf("volume = %f\n", volume);

fscanf(in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

x_fin[1] = xlixo;
y_fin[1] = ylixo;

7z_fin[1] = zlixo;

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &(celula.posicao[i].fin.x), &(celula.

posicao[i].fin.y), &(celula.posicao[i].fin.z));

%le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

%le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

%le %le", &xlixo , &ylixo , &zlixo);

x_fin[2] = celula.posicao[i]. fin.x;
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}

y_fin[2] = celula.posicao[i].fin.y;

z_fin[2] = celula.posicao[i]. fin.z;

fscanf(in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);
x_fin[3] = xlixo;
y_fin[3] = ylixo;

z_fin[3] = zlixo;
fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);
x_fin[4] = xlixo;
y_fin[4] = ylixo;
z fin[4] = zlixo;

volume acm = volume acm + volume;

plotar hash(i + 1);

#endif

#if HASH = NAO
for (i = 0; i < nblocos; i++)

{

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &(celula.posicao[i].ini.x), &(celula.

posicao[i].ini.y), &(celula.posicao[i].ini.z));

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo , &zlixo);

printf("\nBloco %d\n", i + 1);

base = xlixo — celula.posicao[i].ini.x;
printf("base = %f\n", base);
altura = celula.posicao[i].ini.y;

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

altura = ylixo — altura;
printf("altura = %f\n", altura);
area = base x altura;

printf("area = %f\n", area);
espessura = zlixo;

fscanf(in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);
fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);
fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);
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}

espessura = (zlixo — espessura);
volume — area * espessura;
printf("espessura = %f\n", espessura);
printf("volume = %f\n", volume);

fscanf(in geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

fscanf(in_geo, "%le %le %le", &(celula.posicao[i].fin.x), &(celula.
posicao[i].fin.y), &(celula.posicao[i].fin.z));

fscanf (in_geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo , &zlixo);

fscanf(in geo, "%le %le %le", &xlixo, &ylixo, &zlixo);

volume acm — volume acm + volume;

#endif

pri

ntf("\nVolume Solido Acumulado = %f\n\n", volume acm);

fclose (in_geo);

for

eps

epf

(i = 0; i < nblocos; i++)
fprintf (stdout, "(%le %le %le) - (%le %le %le) \n", celula.posicaoli
].ini.x,
celula.posicao]|
i].ini.y,
celula.posicao|
i].ini.z,
celula.posicao]|
i]. fin.x,
celula.posicao|
i].fin.y,
celula.posicao]|

i].fin.z);

= volume acm;

= 1.0 — eps;

/x
/x
/*
dif

efs

Propriedades do meio %/

solido */
s = conds/rocs;
= sqrt(rocs * conds);
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/x fluido */

diff = condf/rocf;

eff = sqrt(rocf * condf);

roc = (epf % rocf) + (eps * rocs); /* roc "medio" do meio x/

rb = (epf * rocf)/roc; /+x Fator r_beta x/

in_vel = openfile (nom vel, "r");

/x Leitura do campo de velocidades x/

printf("\n Campo de Velocidade\n");

fscanf (in_vel, "%a", &ilixo); /+ < ———— Provisorio !l x/

printf("\n ilixol = %d \n", ilixo);

fscanf(in_vel, "%d", &ilixo);

printf("\n ilixo2 = %d \n", ilixo);

for (k = 0; k < malha; k+t+)
{
for (j = 0; j < malha; j++)
{
for (i = 0; i < malha; i++)
{
fscanf (in_vel, "%le Y%le %le\n", &(vel[i][j][k].x), &(vel[i][j]l
kl.y), &(vel[i][j][k].2));

fclose (in_vel);

/+ Definicao das probabilidades de "transicoes" %/
/¥ probfs : fluido ——— > solido x/

/% probsf : solido ——— > fluido x/

probfs = efs/(eff + efs);

probsf = eff/(eff + efs);

/x Calculo do passo em cada meio */
/x Admensionalizaceo da velocidade */

/+ Aproveita da situacao stokesiana do fluzo =/
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kvin = (Pe % diff)/(vin * celula.size); /x Fator de escala do campo de

velocidades */

ni = 1.0; /* Viscosidade < m o« /
for (i = 0; i < malha; i++)
{
for (j = 0; j < malha; j++)
{
for (k = 0; k < malha; k++)
{
vel[1][j][k].x = kvim * vel[i][j]]k].x * ni * celula.size/diff;
vel[i][ji]lk].y = kvimn % vel[i][]j][k].y * ni % celula.size/diff;
vel[i][j][K]. 2

kvm * vel[i][j][k].-z * ni x celula.size/diff;

vmax = matmax(vel, malha); /+x Determinacao da componente de valor mazimo

*/
/* em modulo */

vmed = matmed(vel , malha);

rdifs = difs/diff;

/+ Criterio de avaliacao do passo mazimo levando em consideracao o fluzo
*/

/* Retirado e adaptado do artigo de Salles & alli Phys. Fluids, A 5 (10)
, Oct 1993 2848—2376 x/

if(Pe = 0.0) /+« Teste para evitar problemas com situacoes puramente
difusivas */

deltar = (2.0 / vmax) * (sqrt (1.0 + fator % vmax * d.x) — 1.0);

if (deltar < dr) dr = deltar;

dt = rdifs < 1.0 ? ((dr % dr) / (6.0)) : ((dr = dr) / (6.0 % rdifs));

dt = dt / (celula.size x celula.size % celula.size);

nt = (long int) (tmax / dt); /x Calculo do numero de passos temporais */
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drf = sqrt (6.0 = dt); /x Caso Tridimensional %/
drs = sqrt (6.0 % rdifs = dt); /x Caso Tridimensional */

/%  Transformacao do campo de velocidades em "campo" em deslocamentio x/
for (i = 0; i < malha; i++)
{
for (j = 0; j < malha; j++)
{
for (k = 0; k < malha; k++)
{
vel[1][ji]lk].x = dt = vel[i][j][k].x;
vel[i][j][k].y = dt = vel[i][j][k].y;
vel[i][j]lk].z = dt = vel[i][]j][k].z;

/x Espelho: saida de valores
“/

fprintf(stdout, "---------------- \n vmax = %le vmed = %le\n
————————————— \n", vmax, vmed);

fprintf(stdout, "--------------—- > Fator de malha = Jle\n", fator);

fprintf(stdout, "n. de termions %1d\n Intervalos de tempo %1ld\n
intervalo entre registros %1d\n", np, nt, nimpr);

fprintf(stdout, "\nGeometria da celula:\nTamanho = %5.3le\nInicio =

(%5.31e, %5.31le, %5.31le)\nFim = ()5.31le, %5.31le, %5.31e)\n",
celula.size ,
celula.ini.x, celula.ini.y, celula.ini.z,

celula.fin.x, celula.fin.y, celula.fin.z);

/x Espelho: saida de wvalores
*/
fprintf(stdout, " \nSolido :");
fprintf(stdout, "\n Condutividade %5.3le\n Capacidade termica %5.3le\n
Difusividade %5.3le \n Efusividade %5.31le",
conds, rocs, difs, efs);
fprintf(stdout, " \nFluido:");
fprintf(stdout, "\n Condutividade %5.3le\n Capacidade termica %5.31le\
nDifusividade %5.31le \n Efusividade %5.3le",
condf, rocf, diff, eff);
fprintf(stdout, " \n Capacidade Termica Media %5.3le\n", roc);
fprintf(stdout, " \n Fracao volumetrica : \nSolido %5.3le\n Fluido %5.3
le\n",
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eps, epf);
fprintf(stdout, " \n Probabilidade de transicao : \nFluido->Solido %5.3
le\n Solido->Fluido %5.3le\n",
probfs, probsf);
fprintf(stdout, " \nNumero de Reynolds %5.3le\nPasso espacial inicial
%5.3le\n Passos calculados:\nNo solido %5.31le\nNo fluido %5.31le\n\n
Passo temporal %5.3le\n Passo temporal calculado pela velocidade %5.3
le\n", vm, dr, drs, drf, dt, dvr);
fprintf(stdout, "\n Posicao da fonte de termions (%le, %le, %le)\n",

fonte.x, fonte.y, fonte.z);
/* Alocacao de memoria com inicializacao dos "vetores" com zero, via
calloc () */
npimp = nt / nimpr + 1;
print{ ("\n########444 npinp = % 1d #essss#######\0n", npimp);
tps = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);
x = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp

x2 — (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
x3 = (double x)dalloc(DOUBLE, npimp + 1);

+ o+
= =

y = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);
y2 = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
y3 = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);

Jr
—_

z = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
z2 — (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
z3 = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);

+ o+
= =

xy = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
x2y = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
xy2 = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);

+ o+
= =

xz = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);
x2z = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
xz2 = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);

Jr
—_

yz = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
v2z = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp
vz2 = (double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);

+ o+
= =



704

705

706

707

708

709

710

711

712

713

714

715

716

717

718

719

720

721

722

723

724

725

726

727

728

729

730

731

732

733

734

735

736

737

738

739

740

741

742

Apéndice B - Codigo

89

XyZ

dif

if (saida.pos

if (saida.pos

faixa.x = 0.
faixa.y = 1.0

faixa.z = 0.5

(double x)dalloc (DOUBLE, npimp + 1);

(Tensor2 x)dalloc (TENSOR2, npimp + 1);

1;

?

= OK) out_pos = openfile(nom pos, "w");
— OK) rpos = (Vector *)dalloc(VECTOR, np);

como = UNIFORME; /x Distribuicao inicial : UNIFORME, FAIXA, PONTUAL x/

for (in = 0; in < np; in++) /* Contador de particulas */

{

register double dra;

switch (como)

{

Ve

Distribuicao inicial das particulas */

case PONTUAL: /+ Posicao inicial da fonle de termions com uma

pertubacao aleatoria x/

pos0.x

posO.y =

posO.z =

/+ dentro de um cubo de lado dr.

*/

fonte.x + 2.0 * dr * (ran2(&seed2) — 0.5);
fonte.y + 2.0 % dr x (ran2(&seed2) — 0.5);
fonte.z + 2.0 * dr x (ran2(&seed2) — 0.5);

postored2 (posO, &red0);

}
break ;

case UNIFORME: /+ Distribuicao wuniforme deniro da celula elementar

*/

ondefonte

do
{

pos0.x
pos0.y
pos0.z

/* mos meios condutores de calor

*/
KO;

ran2(&seed2);
ran2(&seed2);
ran2(&seed?2) ;
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}

postored2 (posO, &red0);

if (conds == 0.0) /* Ezamina o caso do solido nao ter

condutividade x/

#if HASH == NAO

if (onde_g(red0, celula, nblocos, &bloco) != SOLIDO)
ondefonte = OK;

#endif

#if HASH — SIM
if (onde g hash(red0, celula, nblocos, &bloco) != SOLIDO)
ondefonte = OK;
#endif
}

else ondefonte = OK;

}

while (ondefonte = KO);

break;

case FAIXA: /x Distribuicao de termions dentro de uwma faiza de

largura faiza.z */

/+ e altura faiza.y nos meios condutores de calor

*/
do

posO.x = fonte.x + faixa.x % ran2(&seed2);
posO.y = fonte.y + faixa.y % ran2(&seed2);

pos0.z = fonte.z + faixa.z x ran2(&seed2);

postored2 (pos0, &red0); /« Ezamina o caso do solido nao ter
condutividade x/
if (conds == 0.0)
{
#if HASH — NAO
if (onde_g(red0, celula, nblocos, &bloco) != SOLIDO)
ondefonte = OK;
#endif

#if HASH — SIM
if (onde g hash(red0, celula, nblocos, &bloco) != SOLIDO)
ondefonte = OK;
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#endif
}

else ondefonte = OK;

}
while (ondefonte = KO);

}
break;

default:
printf("\n Tipo de distribuicao desconhecida\n");

exit (NORMAL) ;

#if HASH — NAO

depart = onde g(red0, celula, nblocos, &bloco); /+ Testa em qual meio
se enconlra */

#endif

#if HASH == SIM
depart = onde g hash(red0, celula, nblocos, &bloco); /*x Testa em qual

meio se encontra */
#endif

dra = depart = FLUIDO ? drf : drs; /+* Da’ o deslocamento dependente

do meio x/

valor = ranl(&seedl);

if ((valor >= 0.0) && (valor < um_terco))
dir = X;
else

if ((valor >= um_terco) && (valor < dois_tercos))

dir =Y,
else
dir = 7Z;

#1if DIFUSAO — NAO
pos.x = pos0.x;
pos.y = pos0.y;

pos.z = pos0.z;

red.x = red0.x;

red.y = red0.y;
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red.z = red0.z;
#endif
#if DIFUSAO = SIM
for (it = 1; it <= nt; it++)
{
Ve Participacao aleatoria da dispersao
*/
sinal = (ranl(&seedl) — 0.5) >= 0.0 ? NEGATIVO : POSITIVO; /x
Gera uma direcao aleatoria */
if (dir == X)
{
pos.x = pos0.x + (double)sinal x dra; /« Calcule direcao de
deslocamento =/
pos.y = pos0.y;
pos.z = pos0.z;
}
else
{
if (dir —Y)
{
pos.x = pos0.x;
pos.y = posO.y + (double)sinal x dra; /x Atencao! Versao
feia! * /
pos.z = pos0.z;
¥
else
{
pos.x = pos0.x;
pos.y = pos0.y;
pos.z = posO.z + (double)sinal * dra;
}
}
postored2 (pos, &red);
#if HASH — NAO
arrivee = onde_g(red, celula, nblocos, &bloco); /+x Ve em qual meio

o termion chegou *x/
#endif

#if HASH — SIM
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arrivee = onde g hash(red, celula, nblocos, &bloco); /x Ve em qual

meio o termion chegou */

#endif

Ve

*/

if (arrivee != depart) /+x Se o termion mudou de meio

{

register double par, /x Parametro de interseccao da trajetoria

do termion com as interfaces */

sqrtdti, 11, 12;

/+ Calcula o trecho de tragetoria ‘a ser percorride no outro

meio */
/% So’ funcional para o caso de lragetorias alternadas
*/
if (dir = X)
{
11 = fabs(celula.posicao[bloco].ini.x — red0.x);
12 = fabs(celula.posicao[bloco]. fin.x — red0.x);

1

else
{
if (dir — V)
{
11 = fabs(celula.posicao[bloco].ini.y — red0.y);
12 = fabs(celula.posicao[bloco].fin.y — red0.y);

}

else

{

11 = fabs(celula.posicao[bloco].ini.z — red0.z);

12 = fabs(celula.posicao[bloco].fin.z — red0.z);

*/

if (depart = FLUIDO) /+ Se fluido —> solido ... %/

{
par = sinal = POSITIVO ? 11 : 12;
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if (ranl(&seedl) > probfs) /x Verifica se a probabilidade
propicia a mudanca */
{ /* Se nao, e’ refletida =/
sqrtdti = sqrt(fabs(dt — (par % par)/4.0));
arrivee = FLUIDO;
dra = drf;

if (dir — X)
{

pos.x = posO.x + (double)sinal * (par — sqrtdti —

sqridti);
}
else
{
if(dir =1Y)

pos.y = pos0.y + (double)sinal x (par — sqrtdti —
sqrtdti);

else

pos.z = pos0.z + (double)sinal x (par — sqrtdti —
sqrtdti);

}

else /x Se sim, modifica o ponto de chegada levando em
consideracao */
{ /* as diferencas dos meios
v/
sqrtdti = sqrt(rdifs = fabs(dt — (par = par)/4.0));
dra = drs;
arrivee = SOLIDO;

if (dir == X)
{
pos.x = pos0.x + (double)sinal x (par + sqrtdti +
sqrtdti);

else

if (dir =— Y)
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pos.y = posO.y + (double)sinal * (par + sqrtdti +
sqrtdti);
}
else
{
pos.z = pos0.z + (double)sinal * (par + sqrtdti +
sqrtdti);

}
else /x Se solido —> fluido ... x/

{
par = sinal = POSITIVO ? 12 : 11;

/* Calcula o "tempo faltante" se a particula atrevessar x/
if (ranl(&seedl) > probsf) /x Testa se a probabilidade
propicia a mudanca %/
{ /* Se nao, e’ refletida */
sqrtdti = sqrt(rdifs = fabs(dt — (par * par) /(4.0 % rdifs
))) s
arrivee = SOLIDO;

dra = drs;

if (dir =— X)
{

pos.x = posO.x + (double)sinal * (par — sqrtdti —

sqrtdti);
}
else
{
if (dir —Y)

pos.y = posO.y + (double)sinal x (par — sqrtdti —
sqrtdti);

else

pos.z = posO.z + (double)sinal % (par — sqrtdti —
sqrtdti);
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963 }
964 else /x Se sim, modifica o ponto de chegada levando em
consideracao */

965 { /% as diferencas dos meios x/

966 sqrtdti = sqrt (fabs(dt — (par % par) /(4.0 % rdifs)));

967 dra = drf;

968 arrivee = FLUIDO;

969

970 if (dir = X)

971 {

972 pos.x = pos0.x + (double)sinal * (par + sqrtdti +
sqridti);

973 }

974 else

975 {

976 if (dir =Y)

77 {

978 pos.y = posO.y + (double)sinal * (par + sqrtdti +

sqrtdti);

979 }

980 else

981 {

982 pos.z = pos0.z + (double)sinal * (par + sqrtdti +

sqrtdti);

983 }

984 }

985 }

0986 }

987 postored2 (pos, &red);

988 }

989 #endif

990

991 #1f CONVECCAO — SIM

992 /% Deslocamento provocado pelo fluzo do fluido x/

993

994 #if DIFUSAO =— NAO

995 postored2 (pos, &red);

996 #endif

997

998 velocidade p(red, vel, malha, d, &vv);

999

1000 pPoOsS.X += VV.X;

1001 pos.y += vv.y;
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1002 posS.z += Vv.z;

1003

1004 postored2 (pos, &redi);
1005

1006 #if HASH — NAO

1007 if (onde g(redi, celula, nblocos, &bloco) = SOLIDO)
1008 {

1009 pOsS.X —= VV.X;

1010 poOsS.y —= VV.y;

1011 poOS.z —= VV.z;

1012 }

1013 else

1014 {

1015 red.x = redi.x;

1016 red.y = redi.y;

1017 red.z = redi.z;

1018 }

1019 #endif

1020

1021 #if HASH — SIM

1022 if (onde_g_ hash(redi, celula, nblocos, &bloco) = SOLIDO)
1023 {

1024 pOS.X —= VV.X;

1025 pos.y —= vv.y;

1026 poOs.z —= VV.z;

1027 }

1028 else

1029 {

1030 red.x = redi.x;

1031 red.y = redi.y;

1032 red.z = redi.z;

1033 }

1034 #endif

1035 #endif

1036

1037 impr = it /nimpr;

1038

1039 if (it = impr * nimpr)
1040 {

1041 x[impr | += pos.x; /* Somatorio das posicoes em z num dado

momento */
1042 y[impr] += pos.y; /x Somatorio das posicoes em y num dado

momento  */



Apéndice B - Codigo 98

1043 7z [impr ] += pos.z; /+x Somatorio das posicoes em y num dado
momento  */

1044

1045 x2[impr] += (pos.x % pos.x); /+* Somatorio do quadrado de z
*/

1046 y2[impr] += (pos.y * pos.y); /+* Somatorio do quadrado de vy
*/

1047 z2[impr| += (pos.z % pos.z); /+x Somalorio do quadrado de z

*/

1048

1049 xy|[impr]| += (pos.x % pos.y); /* Somatorio do produio zy
*/

1050 xz [impr] += (pos.x * pos.z); /+ Somatorio do produto zz
*/

1051 yz|impr] 4= (pos.y * pos.z); /+x Somatorio do produto yz

1052

1053 x3[impr] 4= (pos.x * pos.x * pos.x); /+* Somatorio do cubo de z
*/

1054 y3[impr] 4= (pos.y * pos.y * pos.y); /* Somatorio do cubo de y
*/

1055 z3[impr| += (pos.z % pos.z x pos.z); /x Somatorio do cubo de z

1056

1057 x2y [impr] += (pos.x % pos.x * pos.y); /x Somatorio do produto
gy o/

1058 xy2[impr] 4= (pos.x * pos.y * pos.y); /+* Somatorio do produto
zyy o/

1059

1060 x2z [impr] += (pos.x * pos.xX % pos.z); /x Somatorio do produto
TT2 %/

1061 xz2[impr] 4= (pos.x * pos.z * pos.z); /+x Somalorio do produto
rzZ %/

1062

1063 y27[impr] += (pos.y % pos.y x pos.z); /x Somatorio do produto
yyz  x/

1064 yz2[impr] += (pos.y * pos.z * pos.z); /x Somatorio do produto
yzz  */

1065

1066 xyz|[impr] 4= (pos.x * pos.y * pos.z); /+x Somalorio do produto
TYZz %/

1067 }

1068
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1069 #if DIFUSAO — SIM

1070 /x Geracao alternada de direcoes x/

1071 valor = ranl(&seedl);

1072

1073 if ((valor >= 0.0) && (valor < um_terco))

1074 dir = X

1075 else

1076 if ((valor »>= um_terco) && (valor < dois_tercos))

1077 dir = Y;

1078 else

1079 dir = Z;

1080

1081 pos0O.x = pos.x;

1082 posO.y = pos.y;

1083 posO.z = pos.z;

1084

1085 red0.x = red.x;

1086 red0.y = red.y;

1087 red0.z = red.z;

1088

1089 depart = arrivee;

1090 #endif

1091 }

1092

1093 /+ Imprime a posicao de cada termion x/

1094 if (saida.pos = OK)

1005 {

1096 fprintf(out_pos, "\n%le, %le, %le", pos.x, DOS.y, pPOs.z);

1007 rpos[in].x = pos.x;

1098 rpos[in].y = pos.y;

1099 rpos[in].z = pos.z;

1100 }

1101 }

1102

1103 if (saida.pos = OK) fclose (out_pos);

1104

1105 dif [0].xx = dif [0].xy = dif[0].xz = dif [0].yx = dif [0].yy = dif[0].yz =
dif [0].zx = dif[0].2zy = dif[0].2zz = 0.0;

1106 tps[0] = 0.0;

1107

1108 v = (Vector *)dalloc(VECTOR, npimp + 1);

1109

1110 for (it = 1; it <= npimp; it++)
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register double rnp

= 1.0 / (double)np;

temps = dt * (double) (it * nimpr);

tps[it] = temps; /x Tempo adimensional */

x[it]

ylit]
z[it]

xm2 =
ym2 =

zm2 —

Xym =
Xzm —

yzm =

xm3 =
ym3 =

zm3 =

xm2y =

xmy2 =

xm2z —

xmz2 =

ym2z =
ymz2 =

x2[1it]
y2[it]
72[it]

xy[it]
xz[it]
yz[it]

x[it] * rop;

= y[it] % rup;

z[it] * rnp;

= ym;
= zm;
x2[1t] =
y2[it] =
z2[it] =
xy[it] =
xz[it] x
yz[it] =
x3[it] =
y3[it] =
z3[it] =
x2y[it]
xy2[it]
x27 [ it ]
xz2[ it ]
v2z[it]
yz2[it]
= xm2 —
= ym2 —
= 7zm2 —
= xym —
= xzm —

= yzm —

rnp;
rnp;

rmp;

rnp;
rnp;

rmp;

rnp;
rnp;

rnp;

* Irnp;

* rnp;

* TNp;

* Inp;

* TNp;

* TNp;

X % xm;

zm x

ym;

zm

ym;
Zm ;

zm

/x Calculo do primeiro momento x/

/* Calculo do segundo momento  x/

/* Calculo do terceiro momento  x/

/* Calculo do segundo momento centrado */

/* Covarianca */
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x3[it] = xm3 — 3.0 * xm2 * xm + 2.0

terceiro momento centrado x/

y3[it] = ym3 — 3.0 % ym2 % ym + 2.0

z3[it] = zm3 — 3.0 % zm3

x2y[it] = xm2y — xm2 * ym

xy2[it] = xmy2 — xm % ym2

x2z[it] = xm2z — xm2 * zm

xz2[it] = xmz2 — xm * zm2

y2z[it] = ym2z — ym2 * zm
yz2[it] = ymz2 — ym % zm2

/+* Ponto de correcao para

/* Todos os wvalores foram

v[it].x = (1.0 / rb) * xm
direcao */

v[it].y = (1.0 / rb) * ym

v[it].z = (1.0 / rb) % zm

/+* Ponto de correcao para

12/07/00 /

/% Todos os valores foram

dif[it |.xx = diff % (roc

de D %/

dif[it].yy = diff % (roc
de D x/

dif[it].zz = diff % (roc
de D =/

dif [it ].xy = diff % (roc
de D x/

*

dar os valores como

zm + 2.0
2. Xm

ym
2. Xm
2.0 zZm
2.0 yim
2.0 zm

Xm kx

ym *

7zm  x

(xym

(xym

(xzm

(xzm

(yom
(yzm

Xm ok

ym *

Zm

— ym

— ym

divididos por diff

/ temps; /+ Calculo

/ temps;
/ temps;

dar o tensor efeltivo e nao ele sobre

multiplicados por diff

2.0)

2.0)

2.0)

2.0)

dif[it].yx = diff = dif[it].xy;

dif|it ]|.xz = diff * (roc / 2.0)

de D */

dif[it].zx = diff = dif[it].xz;

x2[it] /

y2[it] /

22[it] /

xylit] /

xz[it] /

temps;

temps;

temps;

temps;

temps;

Xm

% zm) ;

% zm) ;

* zm) ;

% zm) ;

numero de Pe x/

*/

Componente

Componente

Componente

Componente

Componente

i /% Calculo do

da velocidade em cada

diff

Tr

vy

zz

2y

Tz
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1188 dif[it].yz = diff * (roc / 2.0) % yz[it] / temps; /x Componente yz
de D %/

1189 dif [it |.zy = diff = dif[it].yz;

1190 }

1191

1192 if (saida.pos = OK)

1103 {

1194 vaux = (double x) dalloc (DOUBLE, np);

1195

1196 for (i = 0; i < np; i++) vaux[i] = rpos[i].x;

1197

1198 xmax = maximo (vaux, np);

1199 xmin = minimo (vaux, up);

1200

1201 for (i = 0; i < np; i++) vaux|[i] = rpos|i].y;

1202

1203 ymax = maximo(vaux, np);

1204 ymin = minimo (vaux, np);

1205

1206 for (i = 0; i < np; i++) vaux[i] = rpos[i].z;

1207

1208 zmax = maximo(vaux, np);

1209 zmin = minimo (vaux, np);

1210

1211 free (vaux);

e

1213

1214 fprintf(stdout, "\n regiao onde se encontram os termions (%le, %le, %le)

(%le, %le, %le)\n Volume :%le\n", xmin, ymin, zmin, xmax, ymax, zmax

, (xmax — xmin) % (ymax — ymin) % (zmax — zmin));
1215
1216 J/* Saida de wvalores
v/
1217 printf("\n Saida de valores <=================================== \n");
1218
1219 maxaj = 6;
1220
1221 ajus = (Vector #)dalloc(VECTOR, npimp);
1222
1223
1224 for (i = 1; i <= maxaj; i++)
1225 {

1226 inicio = npimp — npimp/i + 1;
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/% Momentos de ordem 1

*/

k = 0;
for (j — inicio; j < npimp; j++)
{
ajus[k].x = tps[i]:
(1.0/rb) * x[j];

ajus[k].y
k-++;

k——;

miniquad (ajus, k, &a0, &al); /+ Calculo dos coeficientes de ajuste
linear */

a_a = miniquad _a(ajus, k);

av.x = al;

k = 0;
for (j = inicio; j < npimp; j++)
{

ajus[k].x = tps[j];

ajus[k].y = v[j].x;

k++;
}
k——;
a_c¢ = miniquad c(ajus, k);

fprintf(stdout, "\n t = %le - v.x = %le - a0 = %le \n Alternativo de
momento = %le - Alternativo de tensor = %le - no. de pontos =%d",

dt * inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

k = 0;
for (j = inicio; j < npimp; j++)

{

ajus|k].x = tps[j];
ajus|k].y = (1.0/rb) = y[j];
k43
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miniquad (ajus , k, &a0, &al); /+ Calculo dos coeficientes de ajuste

linear */

av.y = al;

a_a = miniquad _a(ajus, k);

k = 0;
for (j — inicio; j < npimp; j++)

{

ajus|k].x = tps[j];
ajus[k].y = v[j].y;
k-++;

k——;

a_

¢

= miniquad c(ajus, k);

fprintf(stdout, "\n t = %le - v.y = %le - a0 = %le \n Alternativo de

momento = %le - Alternativo

de tensor = %le - no. de pontos =%d",

dt * inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

/x Inicio Acrescimo da componente Zx/
k = 0;
for (j — inicio; j < npimp; j++)

{

k‘*‘*'

ajus[k].x = tps[j];
ajus[k].y = (1.0/rb) = z[j];
k++;

?

miniquad (ajus, k, &a0, &al); /x

linear */

av.z = al;

a_a = miniquad _a(ajus, k);

k = 0;
for (j = inicio; j < npimp; j++)

{

ajus[k].x = tps[j];

Calculo dos coeficientes de ajuste
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1306 ajus|[k].y = v[j].z;

1307 k++;

1308 }

1309 k——;

1310

1311 a_c¢ = miniquad c(ajus, k);

1312

1313 fprintf(stdout, "\n t = %le - v.z = %le - a0 = %le \n Alternativo de
momento = %le - Alternativo de tensor = %le - no. de pontos =%4d",

1314 dt x inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

1315 /* Fim Acrescimo da componente Zx/

1316

1317 fprintf(stdout, "\n >>>>>>> Resultante = jle <<<<<<<<<<\n", sqrt(av.x

¥ av.X + av.y * av.y + av.z % av.z));

1318
1319 Ve Momentos de ordem 2
v/

1320 /v XX %/

1321 k = 0;

1322 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1323 {

1324 ajus[k].x = tps[j];

1325 ajus[k].y = diff x (roc/2.0) * x2[j];

1326 k++;

1327 }

1328 k——;

1329

1330 miniquad (ajus, k, &a0, &al); /x Calculo dos coeficientes de ajuste
linear */

1331 a_a = miniquad _a(ajus, k);

1332

1333 a.xx = al;

1334

1335 k = 0;

1336 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1337 {

1338 ajus|k].x = tps[j];

1339 ajus[k].y = dif[j].xx;

1340 k++;

1341 }

1342 k——;

1343

1344 a_c¢ = miniquad c(ajus, k);
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1345

1346 fprintf(stdout, "\n t = %le - D.xx = %le - a0 = %le \n Alternativo
de momento = %le - Alternativo de temnsor = %le - no. de pontos =%d
" 9

1347 dt * inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

1348 /v XX %/

1349

1350 /x YY x/

1351 k = 0;

1352 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1353 {

1354 ajus[k].x = tps[j];

1355 ajus |k].y = diff = (roc/2.0) * y2[j];

1356 k++;

1357 }

1358 k——;

1359

1360 miniquad (ajus , k, &a0, &al); /+ Calculo dos coeficientes de ajuste
linear */

1361 a_a = miniquad _a(ajus, k);

1362

1363 a.yy = al;

1364

1365 k = 0;

1366 for (j — inicio; j < npimp; j++)

1367 {

1368 ajus[k].x = tps[j];

1369 ajus[k].y = dif[j].yy;

1370 k++;

1371 }

1372 k——;

1373

1374 a_c¢ — miniquad _c(ajus, k);

1375

1376 fprintf(stdout, "\n t = %le - D.yy = %le - a0 = %le \n Alternativo
de momento = Y%le - Alternativo de temsor = %le - no. de pontos =}d
" 9

1377 dt x inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

1378 /% YY %/

1379

1380 Jx 77 x/

1381 k = 0;

1382 for (j = inicio; j < npimp; j++)
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1383 {

1384 ajus[k].x = tps[j];

1385 ajus [k].y = diff * (roc/2.0) * z2[j];

1386 k++;

1387 }

1388 k——;

1389

1390 miniquad (ajus, k, &a0, &al); /x Calculo dos coeficientes de ajuste
linear */

1391 a_a = miniquad _a(ajus, k);

1392

1393 a.zz = al;

1394

1395 k = 0;

1396 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1397 {

1398 ajus[k].x = tps[j];

1399 ajus[k].y = dif[j].zz;

1400 k+-+;

1401 }

1402 k——;

1403

1404 a_c¢ = miniquad c(ajus, k);

1405

1406 fprintf(stdout, "\n t = %le - D.zz = %le - a0 = %le \n Alternativo
de momento = %le - Alternativo de tensor = %le - no. de pontos =%d
" I

1407 dt = inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

1408 Jx 77 x/

1409

1410 /x XY, YX %/

1411 k = 0;

1412 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1413 {

1414 ajus[k].x = tps[ij];

1415 ajus[k].y = diff * (roc/2.0) * xy[j];

1416 k++;

1417 }

1418 k——;

1419

1420 miniquad (ajus, k, &a0, &al); /x Calculo dos coeficientes de ajuste

linear */

1421 a_a = miniquad _a(ajus, k);
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1422

1423 a.xy = a.yx = al;

1424

1425 k = 0;

1426 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1427 {

1428 ajus [k].x = tps[j];

1429 ajus[k].y = dif[j]. xy;

1430 k++;

1431 }

1432 k——;

1433

1434 a_c¢ = miniquad c(ajus, k);

1435

1436 fprintf(stdout, "\n t = %le - D.xy = %le - a0 = %le \n Alternativo
de momento = %le - Alternativo de temnsor = %le - no. de pontos =%d
" ’

1437 dt * inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

1438 /x XY, YX %/

1439

1440 /v XZ, ZX %/

1441 k = 0;

1442 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1443 {

1444 ajus|k].x = tps[j];

1445 ajus |k].y = diff % (roc/2.0) * xz|[]];

1446 k+-+;

1447 }

1448 k——;

1449

1450 miniquad (ajus, k, &a0, &al); /+« Calculo dos coeficientes de ajuste
linear */

1451 a_a — miniquad _a(ajus, k);

1452

1453 a.xz = a.zx = al;

1454

1455 k = 0;

1456 for (j = inicio; j < npimp; j++)

1457 {

1458 ajus[k].x = tps[j];

1459 ajus[k].y = dif[j].xz;

1460 k++;

1461 }
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k____.

)

a_c¢ = miniquad c(ajus, k);

fprintf(stdout, "\n t = %le - D.xz = %le - a0 = %le \n Alternativo

de momento = %le - Alternativo de tensor = %le - no. de pontos =%d

n
7

dt = inicio, al, a0, a_a, a_c, k);
/v XZ, ZX %/

/v YZ, ZY %/
k = 0;
for (j — inicio; j < npimp; j++)

{

ajus|k].x = tps[j];
ajus[k].y = diff * (roc/2.0) x* yz[j];
k-++;

k——:

?

miniquad (ajus, k, &a0, &al); /x Calculo dos coeficientes de ajuste

linear */
a_a = miniquad _a(ajus, k);
a.yz = a.zy = al;
k = 0;
for (j = inicio; j < npimp; j++)

{

ajus[k].x = tps[j];

ajus[k].y = dif[j].vyz;
k++;

}

k——;

a_c¢ — miniquad c(ajus, k);

fprintf(stdout, "\n t = %le - D.yz = %le - a0 = %le \n Alternativo
de momento = %le - Alternativo de temnsor = %le - no. de pontos =%d
", dt x inicio, al, a0, a_a, a_c, k);

/v YZ, ZY %/
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1500 autovalor (a, &D, &angulo xy, &angulo xz, &angulo yz);
1501
1502 fprintf (stdout, "\n Girado : >>>>>>> D.xx = Y%le D.yy = %le D.zz = %le

angulo XY = Yle angulo XZ = %le angulo YZ = Jle <<<<<<< \n", D.xx

, D.yy, D.zz, angulo xy, angulo xz, angulo yz);

1503 }

1504

1505 /+* Abertura dos arquivos de saida */

1506 fprintf(stdout, "\nPreparando as saidas dos solicitados:\n\n");

1507

1508 if (saida.vel = OK)

1509 {

1510 fprintf(stdout, "\nPrimeiro momento como velocidade\n");

1511 out vels = openfile(nom _vels, ')

1512 for (it = 1; it < npimp; it++)

1513 fprintf(out_vels, "%5.3le %5.3le %5.3le %5.3le\n",

1514 tps[it],

1515 viit].x, v[it].y, v[it].z);

1516 fclose (out _vels);

1517 }

1518

1519 if (saida.disp = OK)

1520 {

1521 fprintf(stdout, "\nSegundo momento como tensor de dispersao\n");

1522 out dif = openfile (nom _dif, "w");

1523 for (it = 1; it < npimp; it++)

1524 fprintf(out dif, "%5.31le %5.3le %5.31le %5.31le %5.3le %5.31le %5.31le
\n",

1525 tps[it],

1526 dif [it].xx, dif[it].yy, dif[it].zz, dif[it].xy,

dif[it].xz, dif[it].yz);

1527

1528 fclose (out_dif);

1529 }

1530

1531 if (saida.mom =— OK)

1532 {

1533 fprintf(stdout, "\nMomentos centrados\n");

1534 out_ mom = openfile (nom_mom, "W

1535

1536 /* Saida dos momentos —> x/

1537 for (it = 1; it < npimp; it++)
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fprintf (out_mom, "%5.31le %5.3le %5.31le %5.31le %5.3le %5.31le %5.31le
%5.31le %5.31le %5.3le\n",

fclose (out_mom) ;

free(tps);

free(x); free(y); free
free (x2); free(y
free(xy); free(x

free (dif);

return (0) ;

int alocar memoria()

{

unsigned int temp;

char xcaracter;

tps[it],

x[it], y[it], z[it],
x2[it], y2[it], =z2[it],
sylit], xzlit], yalit]);

if (pts != pontos) pontos = pts;

total _mem = ((pontos x pontos * pontos) * sizeof(char));

discretizacao = (pontos — 1);

end base — malloc (total

temp = total mem;

caracter = end base;

while (temp > 0)

{

mem ) ;

xcaracter = 0;
caracter = caracter + tam _char;
temp——;
t
printf{ (" Dimensoes de cada celula (%d,%d, %d)\n", pontos, pontos, pontos

)E

printf(" Neste ambiente [char] tem o tamanho de %d byte(s)\n" ,tam char);

printf(" Alocado %d bytes\n", total mem);
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return (0) ;

int plotar hash(int estado)

{

char xcaracter;

int p0_ x ini int —

int p0_y ini int =

int p0_z ini int

int pl_x_ ini_int =
int pl y ini int —
int pl z ini int =
int p2 x ini_int =
int p2 y ini_ int =
int p2 z ini int —

int p3 x ini int =

int p3 y ini int

int p3 z ini int =
int p4 _x_ini_int =

int p4 y ini int =

int p4 z ini int

int p0 x fin int =
int p0_y fin int =
int p0_z fin int =
int pl_x_ fin_ int =
int pl_y fin_int =

int pl z fin int =

int p2 x fin int

int p2_ y fin_ int =
int p2_z fin_int =

int p3 x fin int =

int p3 y fin int

int p3 z fin int =
int p4 _x fin_int =
int p4 y fin int =
int p4 z fin int =

int tam z = (p0_z fin int — p0_z
int tam_y = (p2_y_ini_int — pl_y_ini_int);

int tam_x = (pl_x_ini_int — p0_x_ini_int);

(int) (round(x_ini[0]
(int) (round(y_ini[0]
(int) (round(z_ini[0]
(int) (round(x_ini[1]
(int) (round(y_ini[1]
(int) (round(z_ini[1]
(int) (round (x_ini|[2]
(int) (round(y ini[2]
(int) (round(z_ini[2]
(int) (round (x_ini[3]
(int) (round(y_ini[3]
(int) (round(z_ini[3]
(int) (round (x _ini[4]
(int) (round (y _ini[4]
(int) (round (7 _ini[4]
(int) (round (x_fin[0]
(int) (round(y_fin[0]
(int) (round(z_fin [0]
(int) (round (x_fin[1]
(int) (round(y fin[1]
(int) (round(z_fin[1]
(int) (round (x_fin[2]
(int) (round(y _fin[2]
(int) (round(z_fin [2]
(int) (round (x_fin [3]
(int) (round(y_fin[3]
(int) (round (z_{fin [3]
(int) (round (x_fin [4]
(int) (round(y_fin [4]
(int) (round(z_fin [4]

ini_int);
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int x, y, z;

for(x = 0; x < tam_x; x++)
{
for(y = 0; y < tam_y; y++)
{
for(z = 0; z < tam_z; z++)
{
caracter — end base + ((p0_z ini_int + z) * pontos * pontos) +
((p0_y_ini_int + y) * pontos) +
((p0_x_ini_int + x));

xcaracter = estado;

}

return (0) ;

Fase onde g hash(Vector red, Cel celula, int nblocos, int *bloco)

{

unsigned int x _inteiro, y_inteiro, z inteiro;

Bloco b;

Fase f = FLUIDO;

char xcaracter;

X _inteiro = (int)(red.x * discretizacao);
y_inteiro = (int)(red.y % discretizacao);
z_inteiro = (int)(red.z % discretizacao);
caracter = end_base + x_inteiro 4+ (y_inteiro * pontos) + (z_inteiro =

pontos * pontos);

if (xcaracter = 0)

{

b = celula.posicao[*caracter — 1];

if (red.z >= b.ini.z)

{
if (red.z <= b.fin.z)
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if (red.y >= b.ini.y)
{
if (red.y <= b.fin.y)
{
if (red.x >= b.ini.x)
{
if (red.x <= b.fin .x)

{
f = SOLIDO;

x*bloco = xcaracter — 1;

}

return (f);

Fase onde g(Vector red, Cel celula, int nblocos, int xbloco)

{

register int i;
Fase f = FLUIDO;
Bloco b;

/* Dada a posicao pos e os parameiros da celula, delermina onde

’

/* pos esta’ (solido ou liquido) e se estiver num solido devolve
/* qual o bloco onde se encontrava (necessario pare o calculo de
/x tragetoria).

/* Celula com origem no canto inferior esquerdo

for (i = 0; i < nblocos; i++)

{

b = celula.posicao[i];

if(red.z >= b.ini.z)
{
if(red.z <= b.fin.z)
{
if(red.y >= b.ini.y)

{

if(red.y <= b.fin.y)



1707

1708

1709

1710

1711

1712

1713

1714

1715

1716

1717

1718

1719

1720

1721

1722

1723

1724

1725

1726

1727

1728

1729

1730

1731

1732

1733

1734

1735

1736

1737

1738

1739

1740

1741

1742

1743

1744

1745

1746

Apéndice B - Codigo

115

if(red.x >= b.ini.x)
{
if(red.x <= b.fin .x)

{
f = SOLIDO;

x*bloco = i;

}
if (f == SOLIDO) break;

return f;

void postored2 (Vector pos, Vector xred)

{

/+ Calcula as coordenadas reduzidas, ou seja, correspondentes ‘a celula
*/

/% Supoem—se que a celula esta
*/

/+ esquerdo na origem e canto superior direito em (1, 1).
*/

red—x = pos.x — (double) ((long int) pos.x);

’

contida num quadrado de canto inferior

if (pos.x <= 0.0)

{

if (red—x = 0.0) red—x 4= 1.0;
}

else

{
if (red—x = 0.0) red—x = 1.0;

red—>y = pos.y — (double) ((long int) pos.y);

if (pos.y <= 0.0)

{

if (red—y != 0.0) red—y += 1.0;
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}

else

{
if (red—y = 0.0) red—y = 1.0;

red—>z = pos.z — (double) ((long int) pos.z);

if (pos.z <= 0.0)
{

if (red—z != 0.0) red—>z += 1.0;
}

else

{
if (red—z == 0.0) red—>z = 1.0;

void velocidade p(Vector p, Vector v[][N][N], int n, Vector d, Vector xvv)

{

/% Devolve a wvelocidade do fluido num determinado ponto especificado por

p */

/+ Usa a velocidade do "centro" do volume como velocidade para qualquer

*/

/% termion que esteja em qualquer ponto do volume

*/

register int i, j, k;

i = (int)(floor(p.x / d.x));

j = (int) (floor(p.y / d.y));
k = (int)(floor(p.z / d.z));

vw—x = v[i][j]lk]-x;
vww—y = v[i][jl[k].y;
vii][il[k].z;

VV—>7

double ranl (long int *i)

{
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/* Funcao geradora de numeros pseudo—aleatorios x/

/+* Retirada no livro Numerical Recipes for C — 2a.

regi
regi

long

stat
stat

ster int j;
ster long int k;
int NDIV;

ic long int y = 0;
ic long int v[NTAB];

double temp;

if
{

i

1
else *1 = —(x1);

(xi<=0) [| (y = 0))

f (—(xi) < 1) *i =

for (j =NTAB + 7; j >=0; j—)

{

}
y
}
k

ko= (i) / QI
x*1 = A1l % (xi — k % Ql1) — R11 = k;

if (%1 < 0) %1 = (xi) + Ml1;

if (j < NTAB) v[j] = *i;

= v[0];

(xi) / QL1;

x1 = A1l % (x1i — k % QI11) — R11 x k;

if (

xi < 0) %1 = (xi) + M11;

NDIV = 1 + (MIl — 1) / NTAB;

vi[il

temp

y / NDIV;

vi[il;

= ((double) y) / ((double) M11);

edicao */



1830

1831

1832

1833

1834

1835

1836

1837

1838

1839

1840

1841

1842

1843

1844

1845

1846

1847

1848

1849

1850

1851

1852

1853

1854

1855

1856

1857

1858

1859

1860

1861

1862

1863

1864

1865

1866

1867

1868

1869

1870

1871

1872

Apéndice B - Codigo

118

if (temp > RNMX) return RNMX;

else return temp;

double ran2(long int *i)

{

/* Funcao geradora de numeros pseudo—aleatorios x/

/* Retirada no livro Numerical Recipes for C — 2a. edicao x/
register int j;

register long int k;

long int NDIV;

static long 12 = 123456789;
static long int y = 0;
static long int v[NTAB];

double temp;

i (k1= 0) || (y — 0))
{
if (—(xi) < 1) *i =1
else k1 = —(%1);
for (j =NTAB + 7; j >= 0; j—)
{
ko= (xi) / Q1;
xi = Al % (xi — k * Q1) — R1 % k;
if (%1 < 0) %1 = (xi) + Ml;
if (j < NTAB) v[j] = *i;
}
y = vI[0];
t
k= (+1) / Qi
*1 = Al * (*i — k * QL) — RL * k;
if (%1 < 0) *i = (xi) + Ml;

k = i2 / Q2;

i2 = A2 x (i2 — k x Q2) — k = R2;
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if(i2 < 0) i2 += M2;

NDIV = 1 + MML / NTAB;

j =y / NDIV;

y = vl[i] — i2;

v[il] = *i;

if(y < 1) y += MMI;

temp = ((double) y) / ((double) M1);

if (temp > RNMX) return RNMX;

else return temp;

void miniquad(Vector v[], long int n, double *al, double xal)

{

/+ Faz ajuste por minimos quadrados de um vetor dado
por um polinomio do primeiro grou */

register long int i;

double sx = 0.0,

sy = 0.0,
sx2 = 0.0,
sxy = 0.0,
det ;

for (i = 0; 1 < n; i++)

sx 4= v[i].x;
sy +=vl[i].y;
sxy += v[i].x * v[i].y;

sx2 4= v[i].x * v[i].x;

det = (double)(n + 1) * sx2 — sx * 8X;

if (fabs(det) < ZERO) puts("\n miniquad: determinante nulo");

xa0 = (sy * sx2 — sx % sxy) / det;
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xal = ((double) (n + 1) % sxy — sx * sy) / det;

double miniquad_a(Vector v[], long int n)

{

/+ Faz ajuste por minimos quadrados pela funcao y = ax x/
register long int i;
double sx2 = 0.0,
sxy = 0.0;
for (i = 0; 1 < n; i++)
sxy += v[i].x * v[i].y;
8x2 4= v[i].x * v[i].x;

if (fabs(sx2) < ZERO) puts("\n miniquad_a: Valores de x nulos!");

return (sxy / sx2);

double miniquad c¢(Vector v[], long int n)

{

/* Ajusta por minimos quadrados uma funcao do tipo y = a x/
register long int i;

double sy = 0.0;

for (i = 0; 1 < n; i++) sy += v[i].y;

if ( n < ZERO) puts("\n miniquad_c: numero de pontos negativo!");

return(sy / (double)n);

void autovalor (Tensor2 t, Tensor2 xk, double *ang xy, double xang xz,

double xang yz)

/+ Esta funcao retorna os aeutovalores de uma matriz simetrica, isto e
apenas valores reais, pelo metodo de tartaglia aplicado no polinomio
caracteristico de umae martiz 3z3.

Devolve tambem os angulos de rotacao necessarios para a

diagonalizacao em graus x/
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double m[3][3], a, b, c,

M, r, f,
u, v,
ul,

v3,
Delta ,
Real

Imag;

m[0][0] = t.xx; m[O][1]
m[1][0] = t.yx; m[1][1]

m[2][0] = t.zx; m[2][1]
a = —1.0;
b = m[0][0] +
¢ =-m[0][0] * m[1][1]
m[0][0] * m[2][2]
m[1][1] * m[2][2]
m[O][1] * m[1][0]
m[1][2] * m[2][1]
m[0][2] * m[2][0];
d = m[0][0] * m[1][1]
m[O][1] * m[1][0]
m[1][2] * m[2][1]
m[0][2] * m[2][O]
m[O][1] * m[1][2]
m[0][2] * m[1][0]
double A = b / a,
B=c¢ / a,
C=d/ a,
p=B—-—A=xA/
q=C—-A=xB/
D=q=*q/ 4.0
if(d = 0.0)
{
xl1 = 0.0

+ + +

* * * * * *

d, x1, x2, x3,

m[1][1] +m[2][2];

m[2][2]
m[2][2]
m[0][0]
m[1][1]
m[2][0]
m[2][1];

0+ 2.0

p *Pp *

— 4.0 *

t.xy; m[0][2] = t.xz;
toyy; m[1][2] = t.yz;
t.zy; m[2][2] = t.zz;

+ +

*x A x A x A/ 27.0,
p/ 27.0;

axc)) / 2.0 x a;
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}

x3 = (=b — sqrt(b * b — 4.0 x a x ¢c)) / 2.0 % a;

else

{

if (D < 0.0)

{

M = sqrt(-D),

r = sqrt(q * q / 4.0 + M % M),
f = acos(—q / 2.0 / 1),

x1 = 2.0 * pow(r , 1.0 / 3.0) % cos(f / 3.0)

~ A/ 3.0,

x2 = 2.0 % pow(r , 1.0 / 3.0) % cos((f + 2.0 «+ M _PI) / 3.0) — A/

3.0,
x3 = 2.0 * pow(r , 1.0 / 3.0) % cos((f + 4.0 «+ M_PI) / 3.0) — A/
3.0;
}
else

{

ud = —q / 2.0 + sqrt(D);

if (u3 < 0.0) u = —pow(—u3 , 1.0 / 3.0);
else u = pow(u3 , 1.0 / 3.0);

v3 =—q / 2.0 — sqrt(D);

if(v3 < 0.0) v = —pow(—v3 , 1.0 / 3.0);
else v = pow(v3 , 1.0 / 3.0);

x =u+v—-A/ 3.0

Delta = (A + x1) = (A + x1) + 4.0 « C / x1;
Real = —(A + x1) / 2.0;
L = fabs(Delta);

Imag = sqrt (L) / 2.0;

x2 = Real + Imag,
x3 = Real — Imag;
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k—xx = x1;

k—yy = x2;

k—>zz = x3;

k—xy = k—yx = k—>xz = k—>zx =

else

else

else

if ((t.xx — t.yy) = 0.0)

xang xy = 90.0;

xang xy = (180.0/PI) x 0.5 x
if ((t.xx — t.zz) = 0.0)

xang xz — 90.0;

xang_xz = (180.0/PI) x 0.5 x
if ((t.yy — t.zz) = 0.0)

xang yz = 90.0;

xang_yz = (180.0/PI) = 0.5 x

double maximo(double v[], int n)

{

register int i;

register double vmax = v[0];

for (i = 0; 1 < n; i++)

{

}

if (v[i] > vmax) vmax = v[i];

return vmax;

double minimo(double v[], int n)

{

register int i;

register double vmin = v[0];

for (i = 0; 1 < n; i++)

{

if (v[i] < vmin) vmin = v[i];

k—yz = k—>zy

atan ((2.0 % t.

atan ((2.0 * t.

atan ((2.0 * t.

= 0.0;

xy)/(t.xx — £.3y));

xz)/(t.xx — t.zz));

yz) /(t.yy — t.zz));
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return vmin;

double matmax(Vector v[][N][N], int n)

{

/* Devolve o maior elemento em modulo de uma matriz de Vector x/

register int i, j, k;

register double vmaxx

vmaxz

for (i = 0; 1 < n; i++)
for (j = 0; j < n; j++)
for (k = 0; k < n; k++)

if (fabs(v[i][j]lk].x) > vmaxx) vmaxx

for (i = 0; 1 < n; i++)
for (j = 0; j < n; j++)
for (k = 0; k < n; k++)

if (fabs(v[i][j]lk].y) > vmaxy) vmaxy

for (i = 0; 1 < n; i++)
for (j = 0; j < n; j++)
for (k = 0; k < n; k++)

if (fabs(v[i][j]lk].z) > vmaxz) vmaxz

fabs (v[0][0][0].x),
vmaxy = fabs(v[O0][0][0].y),
fabs (v[0][0][0].2);

fabs (v[i][j]lk].x);

fabs(v[i][j]lk].¥);

fabs(v[i][j][k].2);

if ((vmaxx > vmaxy) && (vmaxx > vmaxz)) return(vmaxx) ;

if ((vmaxy > vmaxx) && (vmaxy > vmaxz)) return(vmaxy);

if ((vmaxz > vmaxx) && (vmaxz > vmaxy)) return(vmaxz);

double matmed(Vector v[][N][N], int n)

{

/% Devolve o maior elemento em modulo de uma matriz de Vector x/

register int i, j, k;

register double soma = 0.0;

for (i = 0; 1 < n; i++)
for (j = 0; j < n; j++)
for (k = 0; k < n; k++)
soma += fabs(v[i][j][k].x);

for (i = 0; 1 < n; i++)
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for (j = 0; j < n; j++)
for (k = 0; k < n; k++)
soma += fabs(v[i][j][k].v);

for (i = 0; 1 < n; i++)
for (j = 0; j < n; j++)
for (k = 0; k < n; k++)
soma += fabs(v[i][j][k]. 2);

return (soma / (double) (n * n * n));

void problemas(Direcao dir, Fase d, Fase a,
Vector red0, Vector red, Vector posO, Vector pos, double par
, double tempo)

fprintf(stdout, "\n-> Dentro: par = %5.3le\n # tempo = %5.3le", par,
tempo) ;

fprintf(stdout, "\n reduzidas ->(%le, %le, %le) - (%le, %le, %led", redO
.x, red0.y, red0.z, red.x, red.y, red.z);

fprintf(stdout, "\n origimnais ->(%le, %le, %le) - (%le, %le, %led\n",
posO.x, posO.y, pos0.z, pos.x, pos.y, pos.z);

if (dir = X) fprintf(stdout, "\n Direcao do movimento Y%c", ’X’);

else fprintf(stdout, "\n Direcao do movimento %c", dir =Y 7 Y’ : *Z7?)
;

fprintf (stdout, "\n %s -> %s", d = FLUIDO ? "FLUIDO" : "SOLIDO", a —
FLUIDO ? "FLUIDO" : "SOLIDO");

fprintf(stdout, "\n Diferencas %le %le %le %le, %le, %le\n", red0.x —
0.1, red0.x — 0.9, red.y — 0.1, red.y — 0.9, red.z — 0.1, red.z —
0.9);

int acha(char o _que, char xbuff, int inicio)

{

int i = inicio;
while(buff[i] = o _que) i++;
144

return i;

void transf(char xsaida, char xbuff, int inicio, int fim)
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int i

for (i = inicio; i < fim; i++)
{

saida[j] = buff[i];

I+

saida[j] = ’\07;

void xdalloc (Dado d, long int n)

{
/* Alocador geral de memoria */
/+ Aloca espaco para vetores de wvarios formatos x/
long int sz;

void x*p;

switch (d)
{

case CHAR:
sz = sizeof(char);
break;

case INT:
sz = sizeof(int);
break;

case FLOAT:
sz = sizeof(float);
break ;

case DOUBLE:
sz — sizeof(double);
break ;

case VECTOR:
sz = sizeof(Vector);
break;

case TENSOR2:
sz = sizeof(Tensor2);
break;

default:
puts("\n dalloc: Tipo de dados invalido\n");
return NULL;
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if ((p = calloc(n, sz)) = NULL)
{

puts ("\n dalloc: Nao ha’ mais espaco em memoria \n");

exit (NORMAL) ;
}

return(p) ;

void limpanom (char nom|])

{

/* Dado um nome de arquivo, elimina a extensao (se houver) x/

while ((*nom != ’.7) && (*nom)) nom++;

xnom = >\07;

FILE xopenfile (char nom[], char mode[])

{

/+* Devolve um ponteiro para uwm arquivo dado num determinado modo

*/

/* com tratamento de problemas de abertura. ATENCAO: versao limitada */

FILE =xf;

if ((f = fopen(nom, mode)) — NULL)

{
puts ("Nao foi possivel abrir o arquivo
puts (nom) ;
exit (NORMAL) ;

}

return f;

")
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