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Resumo

O método ISPH (do inglés, Incompressible Smoothed Particle Hydrodynamics) ¢ um método
de aproximacdo livre de malha que, através de um conjunto finito de particulas e uma formulacao
completamente Lagrangeana, permite a solucdo de diversos tipos de escoamentos. Entretanto, sua
aplicacdo para escoamentos bifdsicos ainda é um desafio, principalmente no que refere-se a manu-
tenabilidade da interface entre fluidos. Diante disso, nesta tese € apresentado o desenvolvimento de
um c6digo numérico baseado no método ISPH, sendo propostas duas técnicas de tratamento de inter-
face. Para tanto € realizado um estudo a cerca do método, considerando diferentes metodologias, e
analisando pontos especificos, tais como a solu¢do do campo de pressdes. Sdo apresentados resulta-
dos que mostram a eficacia do método, tanto em escoamentos monofdsicos, quanto em escoamentos
multifasicos, onde, neste caso, sao destacadas as melhorias obtidas através das técnicas de tratamento
de interface propostas. Por fim, é realizado um estudo do comportamento de misturas bifasicas, com
referéncia ao fendmeno da inversdo de fase.

Palavras-chave: ISPH; simulacdes numéricas; escoamentos bifasicos; tratamento de interface;
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Abstract

Incompressible Smoothed Particle Hydrodynamics (ISPH) method is a meshless approximation
that has been used to simulate several types of fluid flows, through a finite particle set and fully
lagrangian formulation. The application of ISPH method in two-fluid flow simulations however, has
presented many challenges, specially related to the presence of the interface between different fluids.
Thus, we present in this study the development of a numerical code based on ISPH, introducing
novel interface treatment techniques. A thorough study about this method is provided, considering
different methodologies and analysing specific points such as the position of the interface and the
obtained pressure field. Results have been presented to show the methods developed in this thesis
efficiently simulate two-fluid flows, illustrating the improvements achieved by the proposed interface
treatment techniques. Finally, a study of biphasic mixture behavior is carried out with reference to
phase inversion phenomena.

Keywords: ISPH; numerical simulation; two-fluid flow; interface treatment;
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CAPITULO

1

Introducao

O poder de manipulagdo da natureza pelo homem, obtido através de inumeraveis avancos cientifi-
cos, tem cada vez mais apresentado saltos que proporcionam a concep¢io de modelos de representa-
¢ao e simulacdo que permitem a solucdo ou previsao de acdes e fendmenos com notdveis resultados.
Entretanto, ainda existem diversas dreas que apresentam uma grande necessidade de exploracdo e
aperfeicoamento, entre as quais estd a dindmica dos fluidos computacional, a qual prové mecanis-
mos para a solu¢do de problemas de mecanica dos fluidos. Esta questdo é ainda mais atenuante no
que se refere a classes de escoamentos mais especificas e complexas, como € o caso dos escoamen-
tos multifasicos, os quais estdo presentes em diversos tipos de aplica¢des: escoamentos multifasicos
em reatores quimicos, microfluidodindmica, processo de preenchimento de moldes com polimeros,
inddstria alimenticia, inddstria do petréleo, producdo de termopldasticos vulcanizados (TPVs), entre
outros.

Existem vérios métodos consagrados que podem ser utilizados na modelagem de escoamento
multifsicos, como, por exemplo, métodos de acompanhamento de fronteira [105, 106, 100, 101, 65],
métodos do tipo VOF [45, 41], e métodos de Level Set [102, 80, 31, 107]. Contudo, métodos baseados
em malhas apresentam varios problemas e limitagdes, como o uso intenso de interpolacdes e a dificul-
dade de lidar com refinamento adaptativo. Em especial, os métodos citados acima para representacao
de superficies trazem vdrias limitacdes quanto a deformacgdo que as superficies podem sofrer, ou
quanto a precisdo que se pode obter. Neste sentido, a utilizacdo de esquemas alternativos, como, por
exemplo, métodos livres de malha, torna-se algo bastante interessante, uma vez que estes permitem
um processo de refinamento adaptativo muito mais simples e, consequentemente, proporcionando um
bom equilibrio entre precisdo e custo computacional. Entre as alternativas de solu¢do numérica sem a
utilizacio de malhas para problemas de dinamica de fluidos estd o método SPH (do inglés, Smoothed
Farticle Hydrodynamics), o qual € utilizado como base principal do presente trabalho.
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1.1 O método SPH

O método SPH foi desenvolvido em 1977 por Gingold e Monagham [40] e independentemente
por Lucy [63], para a solu¢do numérica de problemas da astrofisica. De um modo geral, o SPH pode
ser descrito como um método puramente lagrangeano, onde um determinado problema € discretizado
através de um conjunto finito de particulas, as quais possuem propriedades, como volume, massa,
densidade e velocidade, associadas a elas. A dinamica do problema € aproximada através das inte-
racdes entre as particulas, as quais estdo relacionadas a utilizagdo de uma funcao nicleo, também
conhecida por fungdo suave.

Embora originalmente o SPH se mostrasse bastante adequado para a simulagdo de escoamen-
tos de fluidos compressiveis, a aplicacdo para fluidos incompressiveis ndo se mostrava satisfatdria.
Neste sentido, a busca por solu¢des numéricas para este tipo de problema levou ao aperfeicoamento
e adequagdo do método, e através de uma estratégia que considera os fluidos incompressiveis como
quase-compressiveis, foi introduzido um novo método, denominado WCSPH (do inglés, Weakly Com-
pressible Smoothed Particle Hydrodynamics) [68]. O WCSPH resolve a pressdo através da utilizacdo
de uma equagdo de estado, que baseia-se principalmente na variacao da densidade de particulas e na
velocidade do som no meio. Entretanto, esta abordagem apresentou alguns problemas e limitacoes,
associados principalmente ao calculo da pressdo e a necessidade de passos de tempos pequenos.

Para resolver os problemas existentes no WCSPH, Cummins e Rudman [25] basearam-se no mé-
todo da projecdo e introduziram uma nova estratégia de cdlculo da pressio no SPH, onde esta é
resolvida através de uma equagao de Poisson, e considera o valor da densidade fixo para todas as
particulas. O método foi denominado de ISPH (do inglés, Incompressible Smoothed Particle Hy-
drodynamics), e proporcionou uma considerdvel melhora nos resultados obtidos, além de permitir a
utilizacdo de passos de tempo maiores e a eliminacao da dependéncia de defini¢do de um valor para a
velocidade do som. Entretanto, a nova estratégia apresentou problemas em relag@o a aplicagdo para a
solucdo de escoamentos com elevados nimeros de Reynolds, onde foram observados a formacao de
agrupamentos de particulas, devido ao alto movimento inercial relacionado.

A necessidade de solug@o do problema de agrupamento de particulas no ISPH levou a concepgao
de modelos alternativos, os quais propuseram, principalmente, uma variagdo na construcdo da equa-
¢ao de Poisson, levando-se em conta informacdes referentes a variacdo da densidade, a qual, nestes
modelos, ndo € considerada fixa [97, 46]. Além disso, também foram propostas técnicas de tratamento
da distribui¢@o de particulas, sem alteragdo do modelo original do ISPH. Entre estas técncias, a que
mostrou-se mais interessante foi a inser¢do de um deslocamento artificial, baseado na distribui¢do das
particulas, com consecutiva correc¢do das varidveis hidrodinamicas [111].

Embora o método ISPH proporcione bons resultados para a solu¢do de escoamentos newtonia-
nos monofdsicos, sua aplicacdo para escoamentos multifasicos ainda € um desafio. Em particular, a
aplicagdo do modelo original, proposto por Cummins € Rudman [25], com a utilizacdo da técnica de
deslocamento artificial, acaba por provocar erros relacionados a manutencao da interface entre flui-

dos, devido a interpenetracdo de particulas entre as fases. Neste sentido, o projeto e elaboracdo de
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técnicas que permitam o tratamento da interface em solucdes através do ISPH torna-se algo evidente

€ necessario.

1.2 O fenomeno da inversao de fase

Além da complexidade dos escoamentos multifasicos de cardter geral, existem determinados fend-
menos que ocorrem em classes especificas de problemas, e que necessitam de andlise e tratamentos
direcionados, entres os quais estd o fendmeno da inversao de fase. Este fendOmeno estd presente em
processos de interesse industrial, como € o caso da producdo de termoplasticos vulcanizados (TPVs).
De um modo geral, o fendmeno da inversao de fase pode ser descrito como uma alteracio na confi-
guracdo de um escoamento multifasico, onde a fase continua passa a ser dispersa, e a fase dispersa
torna-se continua.

Embora exista um esfor¢co considerdvel na exploracdo do fendmeno da inversao, a elaboracio de
métodos numéricos capazes de modeld-los ainda é um desafio. Desta maneira, estudos relacionados
ao processo, tais como o comportamento de misturas multifdsicas em relagdo a variagdo da razdo da

viscosidade entre fluidos, tornam-se de grande importancia.

1.3 Objetivo do trabalho

O objetivo principal deste trabalho € projetar e conceber um cédigo de solugdo numérica baseado
no método ISPH que seja capaz de resolver escoamentos bifédsicos. Para tal, foi realizado um estudo
a cerca do método SPH, levando-se em conta as vantagens e restri¢des inerentes a diferentes modelos
existentes. Desta maneira, foi concebido inicialmente um cddigo ISPH para a solugdo de escoamentos
monofdsicos, baseado no modelo cldssico do ISPH, o qual permitiu evidenciar restricdes em relacio a
aplicabilidade do método, particularmente em relagdo a possibilidade de formacao de agrupamentos
de particulas. Desta maneira, foram estudadas e aplicadas técnicas de tratamento da distribuicao de
particulas, o que permitiu alcancar um c6digo mais robusto e capaz de solucionar, de forma adequada,
problemas cléssicos da dinamica de fluidos.

A aplicagdo do cédigo concebido da mostrou que o método ISPH, em conjunto com técnicas de
distribui¢do de particulas, apresenta problemas, quando aplicado a escoamentos multifasicos. Este
fato ocorre devido a possibilidade de interpenetracio de particulas de uma fase na outra, prejudicando
os resultados finais. Para resolver o problema, foram projetadas e aplicadas duas técnicas, as quais
sd0, sucessivamente, baseadas em uma correcdo através de série de Taylor e através de informagdes
provenientes da utilizacdo de uma malha front-tracking. Os resultados obtidos mostraram-se satisfa-
torios.

Finalmente, o cdigo desenvolvido foi aplicado em um estudo do comportamento da viscosidade,
o qual esta relacionado com o processo de inversdo de fase. Os resultados obtidos mostraram que o
ISPH, associado a utilizag@o das técnicas de tratamento de interface propostas neste trabalho, é capaz
de capturar as particularidades envolvidas, principalmente no que refere-se ao encapsulamento do
fluido de maior viscosidade.

29



Capitulo 1 Introducéo

1.4 Organizacao da tese

Esta tese foi organizada de modo a apresentar uma continuidade entre a teoria, o desenvolvimento
e a aplicagdo relacionada ao cédigo ISPH concebido. Desta maneira, os capitulos referentes aos re-
sultados obtidos neste trabalho, encontram-se diretamente apds a apresentacdo dos modelos utilizado.
Nos pardgrafos que se seguem € descrito com maiores detalhes os temas abordados em cada capitulo.

No capitulo 2 sdo apresentadas as equagdes de conservagao que governam os problemas de inte-
resse explorados neste trabalho: as equacdes de Navier-Stokes. Além disso, sdo descritas restri¢oes
referentes a determinados tipos de escoamentos, como os escoamento newtonianos, salientando o
efeito disso sobre a aplicacdo de métodos numéricos. Também € apresentado o tratamento da tensdao
superficial em escoamentos multifdsicos.

O capitulo 3 descreve os fundamentos do SPH, apresentando uma revisdo a cerca dos principais
trabalhos relacionados ao método. Além disso, a formulacdo do método é descrita com detalhes,
através de uma discussdo sobre a obtencdo dos operadores SPH e de questdes especificos, como
a utilizagdo de uma func¢do nucleo e a forma com que um fluido pode ser discretizado através de
particulas.

O capitulo 4 trata dos aspectos numéricos e computacionais relacionados ao SPH, os quais sao
de grande importancia para o processo de projeto e elaboracdo de um cédigo baseado no método.
Entre os pontos explorados, encontram-se questdes como algoritmos de busca de particulas vizinhas,
integracdo temporal e o tratamento de fronteira.

No capitulo 5 € apresentado o método WCSPH. Embora o presente trabalho esteja diretamente
ligado ao método ISPH, acredita-se que € de interesse conhecer a forma de abstracdo e aproximagdo
com que o método WCSPH trabalha, principalmente no que refere-se a solu¢cdo da pressdo. Neste
sentido, € realizada uma discuss@o das desvantagens inerentes a este método, as quais levaram ao
surgimento do ISPH.

O método ISPH, base do trabalho realizado nesta tese, é descrito em detalhes no capitulo 6.
Neste sentido, é realizada uma revisdo a cerca das principais caracteristicas do método, destacando
diferentes modelos, vantagens e desvantagens de sua utilizagdo. Além disso, o capitulo também
apresenta uma discussdo a cerca da aplicacdo de técnicas utilizadas para a solu¢do do problema de
distribui¢do de particulas, caracteristico do método.

O capitulo 7 apresenta alguns problemas classicos em dinamica de fluidos, relativos a escoamentos
newtonianos monofésicos, descrevendo-os e apresentando a aplicacao do c6digo desenvolvido neste
trabalho para a solu¢do destes. Além disso, sdo apresentadas comparacdes com solucdes analiticas,
quando possivel, ou com resultados de outros trabalhos cientificos, a fim de prover uma verificagdo e
validagdo do cédigo.

O capitulo 8 se dedica a aplicacdo do método ISPH para escoamentos multifasicos, levantando
questdes especificas com esta classe de escoamentos, tais como o cdlculo da tensdo superficial e o
tratamento de interface, onde sdo introduzidas duas técnicas, desenvolvidas neste trabalho. Além
disso, s@o apresentados alguns resultados preliminares com o propdsito de validacao de tais técnicas.
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Os resultados obtidos através da aplicacdo do cédigo ISPH com a utilizacdo das técnicas de trata-
mento de interface propostas sdo apresentados no capitulo 9. Para tal, sdo descritos tanto problemas
relacionados principalmente com a solucdo da tensdo superficial, quanto problemas de cardter mais
geral, como € o caso da ascensdo de bolhas e do fendmeno da instabilidade de Reyleigh-Taylor.

O capitulo 10 apresenta uma discussiao a cerca do problema da inversdo de fase, salientando
questdes tedricas e desafios relacionados a exploragdo e compreensao deste. A partir disso, € feito um
estudo a cerca do comportamento da viscosidade, onde sdo apresentados resultados obtidos através
do cddigo ISPH desenvolvido.

Finalmente, o capitulo 11 apresenta as consideragdes finais do trabalho, destacando os progressos
e as dificuldades encontradas no processo de concepcado do codigo desenvolvido. Além disso, € feita

uma discussao a cerca da aplicabilidade do cédigo, salientando as restri¢des relativas a este.
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CAPITULO

Equacdes conservativas em escoamentos
multifasicos

2.1 Introducao

A mecanica dos fluidos € uma drea de notdvel importancia, tanto no que diz respeito a compreen-
sdo cientifica de diversos fendmenos, quanto ao avango industrial alcancado através dela. O foco do
estudo desta ciéncia é a acao de forcas sobre os fluidos, ou seja, 0 comportamento dos escoamentos
de fluidos. Existem diversos tipos de escoamentos, que podem variar sob os mais diferentes aspectos,
tais como propriedades fisicas do fluido, o meio em que o escoamento ocorre ou se 0 escoamento em
questao refere-se a apenas um fluido, neste caso denominado monofésico, ou a dois ou mais fluidos,
denominados escoamentos multifdsicos.

Matematicamente, existem varios modelos que descrevem o comportamento dos fluidos, os quais
sdo constituidos por equacdes que relacionam as propriedades fisicas destes. Estes modelos foram
concebidos de acordo com as caracteristicas do escoamento a ser tratado, de tal modo que alguns
deles podem ser restritos a tipos especificos de escoamentos, como € o caso das equagdes de Burgers,
as equagOes de dguas-rasas, as equacoes de Euler, entre outras. Por outro lado, escoamentos mais
complexos exigem modelos matemdticos mais sofisticados, tal como os escoamentos multifdsicos,
newtonianos ou ndo-newtonianos. Para estes tipos de escoamentos é necessiario o emprego de um
modelo de equagdes de conservacdo mais geral, as equacdes de Navier-Stokes. Entretanto, € impor-
tante destacar que em grande parte dos escoamentos, os modelos matematicos empregados ndo per-
mitem solugdes analiticas, sendo necessdrio o emprego de técnicas numéricas-computacionais para
se aproximar as suas solugdes.

Neste capitulo serd descrito o modelo de Navier-Stokes, assim como as propriedades fisicas dos
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fluidos que os diferem de acordo com sua classificagdo reolégica ou por suas caracteristicas de com-
pressibilidade e incompressibilidade. Também serdo descritos os efeitos da tensdo superficial, de

fundamental importancia em escoamentos multifdsicos.

2.2 Equacoes de Navier-Stokes

De um modo geral, o comportamento dos fluidos pode ser modelado matematicamente através
das equacdes de Navier-Stokes. Propostas ainda durante o século XIX, as equacdes de Navier-Stokes
descrevem o fluxo de determinadas propriedades de um escoamento, tais como a velocidade e a pres-
sdo. Este conjunto de equacdes € explorado abrangentemente em diversas areas, como no estudo das
correntes oceanicas, dindmica celeste, andlise dos efeitos de polui¢do, na aerondutica, entre outras.
Entretanto, tais equagdes apresentam uma complexidade tamanha que torna necessario o conheci-
mento detalhado de caracteristicas do tipo de problema a ser tratado, a fim de levantar-se restri¢des
especificas que possam simplificar o processo de solugdo, sendo que apenas problemas mais simples

permitem a obtencdo de solucdes analiticas.

A solucdo de fendmenos fluidos mais complexos torna necessdria a aplicacao de técnicas de apro-
ximacao numérica aliadas a processamentos computacionais. Porém, mesmo através da utilizagcdo
destes meios de aproximagdo € interessante considerar-se as restricdes do problema a ser tratado.
Para isso, é importante se conhecer, inicialmente, a forma geral das equacdes de Navier-Stokes, e a
partir desta realizar as simplificacdes necessdrias. As equacdes de Navier-Stokes podem ser analisa-

das através de duas diferentes formulagdes: a formulagdo euleriana e a formulagdo lagrangeana.

A principal caracteristica da formulagdo euleriana € o fato de que o volume de controle do fluido,
isto €, um determinado volume em questdo por onde o fluido escoa, permanece fixo no espago, ha-
vendo fluxo de massa através das faces deste volume. Neste sentido, a partir do balanco de fluxo neste
volume, as equagdes que governam o escoamento sdo determinadas. Esta abordagem é comumente
utilizada em vérios esquemas de aproximagdo numérica, como € o caso do Método das Diferencas
Finitas (MDF) [76].

Por outro lado, em sua forma lagrangeana, as equacdes de Navier-Stokes descrevem a dindmica
de um fluido considerando o ponto de vista de uma regido formada por um conjunto de particulas
de fluido que se movem juntamente com o escoamento, onde ndo existe fluxo de massa através das
fronteiras da regidao, porém ocorrendo a deformacdo desta, de acordo o movimento descrito pelo
escoamento. Neste sentido, as equacdes que regem o escoamento sdo determinadas em funcio da
particula de fluido e do tempo. Nesta formulagdo € necesséario utilizar o conceito de derivada material,
o qual refere-se a taxa de variacdo de uma determinada propriedade ao longo do tempo transportada
pelo fluxo do fluido, sendo definida como:
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D 0
E:a—f‘V-V. (21)

As equacdes de Navier-Stokes podem ser representadas, em uma abordagem lagrangeana, como:

Dp
v = 0 22
pr TV ’ 2
D 1 1
2 _IVp+-V.-7+F, (2.3)
Dt P p

onde p € a densidade, t é o tempo, v é o campo de velocidades, p é o campo de pressdes e 7 € o tensor
de tensdes. Ainda na equacgdo 2.3, o termo representado por F refere-se ao conjunto de forgas externas
que atuam sobre o escoamento, tais como a for¢a gravitacional e a tens@o superficial entre fluidos,
descrita com maiores detalhes na se¢do 8.3. A equagdo 2.2 é denominada como Lei de Conservacao
da Massa, enquanto a equacdo 2.3 como Lei de Conservagdo da Quantidade de Movimento. Além
disso, é importante destacar que o tensor de tensdes viscosas 7, presente na equagdo 2.3, tem sua

definicao dependente das propriedades do fluido a ser modelado.

2.3 Compressibilidade e Incompressibilidade dos Fluidos

De uma forma geral, os fluidos podem ser classificados como compressiveis ou incompressiveis.
Esta caracterizacdo estd diretamente relacionada a taxa de variagdo da densidade. Basicamente, os
fluidos classificados como compressiveis referem-se aqueles que apresentam uma variacdo de seu
volume ligada a variac@o da pressdo e, consequentemente, uma alteracdo no valor da densidade. Os

exemplos mais comuns de fluidos que apresentam estas caracteristicas sao 0s gases.

Os fluidos classificados como incompressiveis, por sua vez, ndo apresentam variagdo em seu vo-
lume devido a alteracdes na pressdo e, portanto, ndo apresentam alteracdo no valor da densidade
devido a pressdo. Além disso, embora possam ser observadas variagdes de densidade devido a alte-
racdes na temperatura, estas sdo suficientemente pequenas, podendo ser desconsideradas em fins de
célculo. Neste sentido, considera-se que os fluidos incompressiveis possuem o valor de sua densidade

sempre constante, o que permite concluir que:

Dp

=0.
Dt

Esta condi¢do permite uma simplificagdo na equacao de conservacio de massa (Equacgdo 2.2), de
modo que as equagdes de Navier-Stokes podem entdo ser escritas como:
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Vv = 0 (2.4)
D 1 1
A —-Vp+-V-7+F. (2.5)
Dt p p

2.4 Classificacao Reoldgica dos Fluidos

Os fluidos apresentam diversas particularidades relacionadas as suas caracteristicas fisicas, as
quais podem influenciar de maneira direta fatores como o fluxo de matéria e a taxa de deformacgdo
apresentada. O estudo destas caracteristicas ¢ denominado reologia, e prevé a classificacdo dos fluidos
de acordo com suas propriedades, entre as quais estdo a viscosidade, elasticidade e plasticidade. A
figura 2.1 apresenta um quadro descritivo da classificacio dos fluidos com base em suas propriedades.
A primeira e principal divisdo estd relacionada a viscosidade dos fluidos, onde estes sdo classificados

Ccomo newtonianos € ndo-newtonianos.

Newtonianos 3 _—
Viscoelasticos

Dependentes de

Reopéticos
Fluidos

Nao-newtonianos . .
tempo Tixotropicos

Pseudoplasticos

Independentes de
tempo Sem tensio inicial
Plasticos de

Bingham

Com tensao
inicial

Herschel-Bulkley

Figura 2.1: Classificagdo reoldgica dos fluidos com base em suas propriedades fisicas.

2.4.1 Fluidos newtonianos

Os fluidos newtonianos sdo uma classe de fluidos muito conhecida, e também bastante explorada
em diversos tipos de aplicacdes de métodos numéricos. Basicamente, este fluidos referem-se aqueles
em que, em uma determinada temperatura, a taxa de deformacao € proporcional a tensdo aplicada, ou
seja, o valor da viscosidade € sempre o mesmo. Alguns exemplos de fluidos newtonianos sdo a dgua,
6leo, fluidos de silicone, entre outros. Matematicamente, os fluidos newtonianos podem ser descritos
pelas equagdes de Navier-Stokes, sendo que o termo de tensdes viscosas presente na equagdo de
conservacdo da quantidade de movimento € explicitamente relacionado com a viscosidade, podendo
ser escrito através da seguinte lei constitutiva:
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T =2uD + (/\ — ;M) (V-v)I, (2.6)

onde 1 € o coeficiente de viscosidade dinamica, A o coeficiente de viscosidade volumétrica, I o tensor

identidade, e D o tensor de deformacdo, dado por:

D= %(VV + Vvh). (2.7)

Para fluidos incompressiveis, pode ser considerada a restricdo V - v = 0 (equagdo 2.10), que

permite que o tensor de tensdes para escoamentos newtonianos possa ser simplificado para:

T = 2uD, (2.8)

e consequentemente, a seguinte simplificacdo no termo de tensOes visosas presente na equagao de

conservacao da quantidade de movimento:

V-1 = u[V-VV—l—V' (VVT>]’
= u[V(V-v)+ V],
I 2.9)

Desta maneira, as equacdes de Navier-Stokes para escoamentos newtonianos incompressiveis po-

dem ser escritas como:

Vv = 0, (2.10)
D 1

A W el v o) (2.11)
Dt p p

2.4.2 Fluidos nao-newtonianos

Os fluidos ndo-newtonianos englobam uma classe de fluidos com propriedades mais complexas,
sendo caracterizados por ndo apresentarem uma linearidade entre a taxa de deformacao e a tensao de
cisalhamento, o que significa que o valor da viscosidade ndo € constante, variando de acordo com
a taxa de deformacio aplicada. E importante destacar que ndo existe um comportamento padrio
de variacdo da taxa de deformacdo para os fluidos ndo-newtonianos, conforme mostrado na figura

2.1. Estas diferencgas conferem ao fluidos ndo-newtonianos uma subclassificacdo, definindo classes
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em que a viscosidade é dependente da taxa de deformacdo (pseudoplésticos, dilatantes, plastico de
Bingham e fluidos Herschel-Bulkley), a viscosidade é dependente do tempo, ou ainda que apresentam

comportamento dependente da viscosidade e da elasticidade, denominados viscoeldsticos.

Herschel-Bulkley
Plastico de Bingham

S

Ay

=

V

§ Pseudoplésticos
< .
= Newtonianos
2

Q .

o Dilatantes
=

Q

IS

e}

=

X

taxa de deformagdo

Figura 2.2: Gréfico ilustrativo da relagcdo entre a taxa de deformacdo e a tensao de cisalhamente em
diferentes tipos de fluidos.

Os pseudoplasticos referem-se a fluidos onde observa-se uma diminui¢do da viscosidade com o
aumento da taxa de deformacao. Este fendmeno ocorre devido ao fato de que ao ser aplicada uma
tensao sobre o material, este passa de um estado molecular desordenado, para uma configuracao orde-
nada, onde as moléculas tendem a orientar-se cada vez mais, na direcao da tensdo aplicada, de acordo
com o valor desta. A partir disso, o fluido passa a apresentar uma diminui¢do da viscosidade aparente,
uma vez que quanto maior € a organiza¢do molecular, menor € a dissipacao da forca aplicada, inerente
as ligagdes moleculares. Alguns exemplos de pseudoplasticos sdo: caldo de fermentacdo, melaco de
cano, tinta de impressao e polpas de fruta.

A classe de fluidos dilatantes referem-se aqueles que, ao contrério dos pseudoplésticos, apresen-
tam um aumento da viscosidade aparente em relagdo ao aumento da tensdo aplicada. Um exemplo
pratico de fluido nao-newtoniano dilatante bastante conhecido e de féacil concep¢do € uma mistura
entre amido de milho e dgua. Através deste exemplo pode-se notar que, ao realizar a mistura dos dois
componentes, quanto maior € a forca aplicada maior € a viscosidade aparente, tornando-se a mistura,
em um estagio critico, proxima do estado s6lido. Outros exemplos sdo: silicato de potéssio e areia.

Os plésticos de Bingham [11], assim como os fluidos Herschel-Bulkley [44], sdo tipos de flui-
dos ndo-newtonianos que em estado de equilibrio comportam-se como sélidos, até que seja aplicada
uma tensdao minina, quando passam a escoar. A diferenca entre eles € que os plésticos de Bingham
possuem uma relagdo linear entre a taxa de deformacgdo e a tensdo, enquanto que para os fluidos
Herschel-Bulkley, conhecidos também como Bingham generalizados, esta relacao € exponencial. Um
exemplo de plastico de Bingham € a pasta dental, enquanto para os fluidos de Herschel-Bulkley po-
dem ser citados a pasta de peixe picado e a pasta de uva passas.

Os fluidos com varia¢do da viscosidade aparente como funcdo do tempo envolvem duas clas-

ses: os tixotrdpicos e os reopéticos. Para os fluidos tixotropicos, ao aplicar-se uma tensdo constante
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observa-se que com o passar do tempo hd uma diminui¢ao da viscosidade aparente. Por outro lado,
os fluidos reopéticos quando encontram-se sob a acdo de uma tensao constante, apresentam um au-
mento temporal da viscosidade aparente. Um exemplo de fluido tixotrépico € o ketchup, enquanto

para fluidos reopéticos, a maionese.

Finalmente, os fluidos viscoelasticos referem-se a uma classe de fluidos ndo-newtonianos mais
complexa, uma vez que além de apresentar as caracteristicas de viscosidade, também possuem pro-
priedades eldsticas associadas [12]. Esta classe de fluidos engloba diversos tipos de materiais de
grande interesse cientifico e industrial, entre os quais estdo os polimeros, alguns tipos de borracha,
entre outros. Apesar da crescente quantidade de trabalhos cientificos relacionados aos fluidos vis-
coeldsticos, estes ainda representam um dos grandes desafios da mecanica dos fluidos, tanto no que
refere-se a sua compreensao quanto na concep¢do de um modelo matematico que seja capaz de des-
crever o comportamento de um fluido viscoeldstico qualquer [98]. Uma das principais diferencas
entre os fluidos viscoeldsticos e os newtonianos, é que quando estes fluidos encontram-se sob uma
taxa de deformacao constante durante um periodo de tempo, sendo esta interrompida, os fluidos new-
tonianos apresentam um decaimento instantaneo da tensdo, enquanto para os viscoeldsticos, a tensao
diminui exponencialmente com o tempo. Este tempo necessario para que a tensdao chegue a zero é

denominado tempo de relaxacgdo [12].

Matematicamente, os efeitos ndo-newtonianos sao incorporados no tensor de tensdes 7, presente
na equacdo de conservacao da quantidade de movimento. Neste sentido, existem diferentes modelos
constitutivos que descrevem o comportamento dos fluidos ndo-newtonianos, de acordo com suas pro-
priedades, como € o caso do modelo Oldroyd-B [79], para os fluidos viscoelasticos. Maiores detalhes

sobres os fluidos ndo-newtonianos podem ser obtidos em [91].

2.5 Tensao superficial

A tensdo superficial trata-se de um efeito fisico caracteristico da interface entre fluidos, sejam
sistemas liquido-liquido ou géds-liquido. Para compreender a acdo da tens@o superficial € necessario
realizar uma anélise a nivel molecular. Desta maneira, seja uma molécula de fluido qualquer referente
a um determinado fluido, representada em vermelho na figura 2.3. Sabe-se que entre esta molécula
e as moléculas vizinhas existem interacoes de forcas atrativas, as quais ocorrem dentro de uma re-
gido de vizinhanca limitada. Quando esta molécula encontra-se totalmente imersa a um determinado
fluido, as interacOes de atracdo entre as moléculas vizinhas sdo simétricas, sendo que a for¢a resultante
devido a atracdo € nula. Por outro lado, quando esta molécula encontra-se em uma regido suficiente-
mente proxima a interface, ocorrerdo interacdes com moléculas fisicamente diferentes, sendo que as
moléculas do fluido de maior densidade exercerdo uma for¢a de atracdo maior que as demais, desta
forma, a resultante serd diferente de zero, apontando para a dire¢do do fluido de maior densidade.
Além disso, é importante destacar que quanto maior a proximidade com a interface, maior serd o

moédulo da forca de atracdo resultante. A este efeito, denomina-se tensdo superficial.
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Figura 2.3: Imagem ilustrativa do efeito da interagdo entre diferentes moléculas de fluido com re-
feréncia a tensdo superficial Fy,, onde as cores azul e vermelha representam dois diferentes fluidos,
sendo suas particulas destacadas com a mesma cor.

Existem diferentes modelos matemdticos para descrever a tensao superficial entre fluidos. O mo-
delo de Esmaeeli e Tryggvason [30], por exemplo, define a tensdo superficial como:

F,, = /(mén(x —x')nl, (2.12)
r

sendo o o coeficiente de tensdo superficial, x a curvatura local, n a normal a interface e 0" (x — X’)
uma func¢do salto, de dimensao n, obtida a partir da multiplicacdo de funcdes unidimensionais.

Em métodos SPH, o modelo mais empregado € o modelo de forca continua (do inglés, continuum
surface force - CSF), como pode ser visto em [112]. Este modelo foi inicialmente introduzido por
Brackbill et al. [13], e descreve a tensdo superficial como:

F;; = oknd, (2.13)
sendo ¢, neste caso, o delta de Dirac.

2.6 Consideracoes parciais

Neste capitulo foram apresentadas as equacdes de Navier-Stokes, e alguns detalhes sobre as pro-
priedades e o comportamento dos fluidos. Este conjunto de equagdes € abragentemente explorado em
métodos SPH, embora a aplicagcdo deste método como solugdo para tipos de escoamentos mais com-
plexos, como escoamentos multifasicos e ndo-newtonianos, ainda seja algo relativamente recente. No
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decorrer dos proximos capitulos serdo apresentados os conceitos do método SPH, e como este pode

ser aplicado para a aproximacdo de escoamentos governados pelas equacoes de Navier-Stokes.
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CAPITULO

3

O metodo de aproximacdo Smoothed
Particle Hydrodynamics

A simulacdo de fendmenos naturais através de ferramentas mateméticas e computacionais pode
ser considerada como uma das dreas do conhecimento que mais tem recebido contribui¢cdes em pes-
quisa cientifica. Normalmente tais fendmenos sdo modelados matematicamente através de Equagdes
Diferenciais Parciais (EDP), as quais apresentam uma grande complexidade em sua solucdo, o que
torna necessario o emprego de técnicas de solucao numérica, fornecendo aproximagdes para a solucao
destes problemas e auxiliando em seu estudo e compreensao. Neste sentido, uma série de modelos de

solucdo numérica tém sido propostos ao longo dos anos, baseados nos mais diferentes aspectos.

Entre os métodos propostos, pode ser destacado o método denominado Smoothed Particle Hy-
drodynamics (SPH). Através deste método foi possivel obter-se uma simples forma de discretizacao
de modelos formais complexos referentes a determinados tipos de fendmenos como, por exemplo,
os fluidos, permitindo uma andlise simples, porém eficaz, do comportamento apresentado por estes.
Além disso, o método SPH apresenta a vantagem de ser flexivel a ponto de se adequar a diferentes
modelos de representagdo, tornando possivel a sua aplicacdo em problemas provenientes de diversas

areas de conhecimento como a matematica, engenharia, fisica, entre outras.

Neste capitulo, serdo apresentados os principais conceitos referentes ao modelo de aproximagao
SPH, detalhando as primicias da concep¢do deste método, assim como uma descricdo comparativa
com outros métodos de simulacdo. A partir deste levantamento tedrico inicial, serd entdo desenvolvida

uma formaliza¢do matematica sobre o método, destacando os mecanismos de sua aplicagdo.
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3.1 Uma visao geral sobre o SPH
Desenvolvido em 1977 por Gingold e Monaghan [40] e independentemente por Lucy [63], o

método SPH foi apresentado inicialmente como solu¢do numérica de problemas astrofisicos, em sis-
temas abertos tridimensionais. Basicamente, o método SPH proporciona a evolucao dindmica de um
determinado objeto através da aproximacdo das leis de conservacdo que regem este. Para isso, o
SPH utiliza conceitos de interpolagdo, partindo da premissa bésica de que o objeto a ser tratado seja
descrito através de um conjunto finito de particulas, as quais contém caracteristicas individuais das
propriedades do objeto.

ApO6s a sua elaboragdo o método recebeu diversas contribui¢des, sendo consideravelmente aper-
feicoado e adaptado para uma série de diferentes problemas envolvendo fendmenos astrofisicos, entre
os quais podem ser citados: colisdes estelares [5, 6, 67, 36], colapso de galaxias [71, 9, 7], simula-
¢oes de buracos negros [53], explosdes de ands brancas [93], entre outros. Entretanto, a flexibilidade
apresentada pelo método, principalmente em relagdo a facilidade de incorporacdo de leis fisicas em
suas formulacdes, permitiu a sua extensao e aplicacdo em problemas de outras dreas, como € o caso
da mecanica dos sélidos e a mecanica dos fluidos. Em [59] é apresentada uma revisdo detalhada a
cerca dos principais mecanismos do método SPH, e uma discussao a cerca de aplicacdes nas dreas de
hidrodindmica de alta tensdo, detonagdo de explosivos, microfluidos, hidrodindmica costeira e fluxos
ambiental e geofisico.

Além das aplicacdes citadas anteriormente, devido as vantagens apresentadas pelo método SPH,
significativas contribui¢des também foram desenvolvidas em outras dreas, como € o caso dos escoa-
mentos com condugdo de massa e calor [22, 18], explosdes submarinas [103, 57, 61], simulagdo de
campos magnéticos [66, 26, 1, 89, 35], escoamentos multifdsicos [70, 23, 46, 38, 47], entre outros.
Além disso, o método SPH também recebeu contribuicdes ligadas as Computagdo Gréfica, apresen-
tando interessantes resultados visuais de simula¢des de escoamentos [77, 20, 82, 84].

Entre estes trabalhos, podem ser descritos diversos pontos caracteristicos de suas propostas que
auxiliam no projeto e desenvolvimento de novas estratégias baseadas no método SPH, como, por
exemplo, em trabalhos que apresentam propriedades particulares referentes a utilizagdo do método em
escoamentos multifasicos, como € o caso da exploracdo do método a fim de propiciar um tratamento
mais preciso do comportamento da tensdo superficial entre fases [86, 23, 87], ou ainda em propostas
que unem o SPH a outros métodos consagrados, como na utilizagdo do método Level Set [34] em
conjunto com o SPH [62]. Além disso, podem ser observados trabalhos mais especificos como, por
exemplos, relacionados a escoamentos que envolvem condi¢des especiais, como a influéncia do calor
[17], processos de solidificagdo [72], entre outros. Estes e outros trabalhos na drea apresentam uma
grande aplicabilidade na industria, servindo como referéncia em diversas situacoes.

Existem ainda trabalhos de grande relevancia que referem-se a aplicacdo do SPH para fluidos
viscoelasticos e multifasicos. Em [28] € apresentado um estudo numérico sobre fluxos transientes de
fluidos viscoeldsticos. A partir disso, utilizando como base o método SPH, é descrito um modelo de
simulac@o numérica para este tipo de fendmeno, usando niimeros de Reynolds baixos. Outro trabalho
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na mesma linha € descrito em Zainali et al. [112], onde é apresentada uma estratégia para a solucao

de escoamentos viscoelasticos através do método SPH utilizando o modelo constitutivo Oldroyd-B.

Entretanto, a aplicacdo do método SPH para problemas envolvendo fluidos incompressiveis pode
gerar certos tipos de problemas, principalmente quando orientado a tipos de escoamentos mais com-
plexos, onde se enquadram os escoamentos multifasicos e viscoeldsticos. Entre estes problemas, um
que pode provocar grande alteracdo nos resultados desejados é a formacao de agrupamentos de par-
ticulas. Clavet et al. [20] propuseram um modelo SPH de simulacdo de fluidos viscoeldsticos que
através informacdes relativas a posi¢do, densidade e pressdo, impde a incompressibilidade e ndo agru-
pamento de particulas, trabalhando com a manipulagdo da elasticidade entre particulas, nas sucessivas
iteracdes da simulacdo. Através desta estratégia foi alcancado um modelo de simulacdo eficaz e ro-
busto. Apesar disso, os resultados obtidos ainda apresentam algumas defici€éncias, como € o caso da

conservacao de volume do fluido, a qual ndo é prevista pelo modelo.

Estas deficiéncias tem sido alvo de exploragdo em alguns trabalhos. Uma das principais estratégias
utilizadas a fim de resolver este problema nas aplicacdes em escoamentos viscoeldsticos € trabalhar
com formula¢des SPH para derivadas mais adequadas a manutenabilidade de energia e com esquemas

de correcdo de alta ordem para estas derivadas [32].

Outro importante trabalho foi proposto por Paiva et al. [84]. Neste trabalho é apresentado um
modelo de simulacdo de efeitos viscoeldsticos em materiais sélidos, através da aplicacdo do método
SPH e de uma formulacdo simplificada do modelo tradicional de mecénica do continuum, baseada
em [82]. Uma caracteristica bastante interessante deste modelo € a concentracdo da viscoplasticidade

de um objeto em apenas um parametro.

Além dos trabalhos descritos anteriormente, o método SPH apresenta ainda outros trabalhos que
exploram diferentes estratégias para a simulacdo de escoamentos viscoeldsticos [29, 16]. Entretanto,
o método SPH ainda demanda esforcos em relacdo ao aperfeicoamento e adaptacdo do método em
relacdo a solucdo de determinadas propriedades mais complexas como € o caso de situagdes onde
observa-se um escoamento viscoeldstico e multifasico envolto sobre um corpo rigido, situagao tipica
de problemas industriais. Além disso, quando aplicado em problemas deste tipo, caracteristicos da
engenharia, a precisdo dos resultados torna-se um fator de grande importancia, o que remete a ne-
cessidade de aplicacdo de estratégias relativas a pontos especificos do método, como a garantia de
incompressibilidade, a integracao temporal, entre outros, o que pode ser melhorado através da aplica-
¢do e adaptacao de metodologias alternativas [78, 33, 59]. A seguir serd apresentada uma descri¢ao da
formulacdo SPH, detalhando os seus mecanismos de aproximacdo a fim de conceber um espaco para
uma discussao mais direcionada aos aspectos numéricos e computacionais do método, orientando-se,

principalmente, para a aplicacdo do método para escoamentos mais complexos.
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3.2 Formulacao do SPH

3.2.1 Representacao Integral

A obtencdo dos esquemas de aproximagdo do método SPH pode ser feita utilizando-se de dois
passos principais. O primeiro destes passos refere-se a representagdo integral do produto entre uma
funcdo qualquer f e um nicleo de suavizacdo, também chamado apenas de niicleo. Esta representacio
proporcionard uma forma integracdo de aproximacdo de f. A partir disso, € desenvolvido o segundo
passo do SPH, que refere-se a discretizacdo da aproximacao integral obtida através de particulas, o
que € comumente conhecido como aproximagao por particulas [60].

Partindo-se entdo do ponto inicial, seja a funcdo f : R — R, a qual pode ser descrita em termos
da seguinte identidade:

f(x) = / F(x)6(x — x)dx, 3.1)

tal que x é um ponto ou particula contido no dominio © com 2 C R?, e §(x — x) é uma funcio delta

de Dirac, dada por:

S(x —x) = { L, x=x, (3.2)

sendo que, quando f = 1, tem-se que:

/ d(x —x')dx' = 1. (3.3)
Q

Através disso, a representacdo integral de f mostrada na Equagdo 3.1 poderia ser dita rigorosa
ou exata. Entretanto, ndo € possivel definir uma fun¢do que satisfaga as propriedades da distribui-
¢do delta de Dirac. Por outro lado, existe a possibilidade de aproximar tais propriedades utilizando
limites suaves, ou seja, uma funcdo de suavizagdo, também conhecida como nicleo de suaviza¢iao ou
apenas nucleo. Através da funcdo nicleo, representada por W, a representacdo integral da funcdo f é

aproximada da seguinte forma:

(f(x)) = / S W (x — X, h)d. (3.4)

sendo () uma convengdo utilizada para denotar a aproximagio SPH [37] e h definido como compri-
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mento suave, o qual refere-se a um fator responsdvel pela determinacdo da regidao de influéncia da
aproximacao SPH (maiores detalhes na secdo 3.4).

A funcdo W, utilizada na Equacdo 3.4 deve satisfazer uma série de propriedades, as quais serdo
discutidas com maiores detalhes na Secdo 3.4. Entre tais propriedades destaca-se o fato de ser uma

funcdo par e normalizada, ou seja,

/ W(x—x',h)dx' =1, (3.5)
Q

0 que permite demonstrar que a representacdo integral SPH € uma aproximacao de segunda ordem.
Esta afirmagdo pode ser demonstrada expandindo f(x) através de Série de Taylor:

() = [ FOWx—x hja.
Q
= /[f(X) + (X)X —x) +7((x = x)*)]W(x — X', h)dx',
Q
= f(x) / W(x —x',h)dx' + f'(x) /(X’ — X)W (x —x,h)dx +r(h?),  (3.6)
Q Q
onde 7 refere-se ao residuo. E importante observar que o valor de & estd diretamente ligado & quan-
tidade de particulas que infuenciam a aproximagdo e, consequentemente, com a distdncia entre as
particulas.

Por defini¢do, 1V foi escolhido de tal forma a ser uma funcao par, logo tem-se que (x' — x)W (x —

x’, h) é uma fun¢do impar, e com isso:

/(x’ —x)W(x—x',h)dx' = 0. (3.7)
Q

Neste sentido, aplicando as Equacdes 3.5 e 3.7 sobre a Equacdo 3.6 obtém-se:

(f(x)) = f(x) +r(h?), (3.8)
demonstrando que a representa¢do integral do método SPH € uma func¢do de segunda ordem.

3.2.2 Representacao Integral da Derivada de uma Funcao

Um dos pontos de maior importancia no emprego de técnicas de aproximacao para EDPs € a des-
cricdo de como estes métodos podem ser utilizados para a representacdo de operadores diferenciais.
No método SPH a obteng¢do da representagdo integral do gradiente de uma fungéo escalar V f(x) pode
ser obtida através da simples substitui¢do de f(x) por V f(x) na Equagdo 3.4, obtendo:
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(V (X)) = /Q Vo F(X)W (x — X, h)dX. (3.9)

Integrando por partes o lado direito da equacao anterior tem-se:

(Vf(x)) = /var[f(x’)W(x —x', h)]dx’ —/Qf(x')VX/W(x —x',h)dx'. (3.10)

A partir disso, pode-se aplicar o teorema da divergéncia de Gauss para representar a primeira
integral do lado direito da equacao anterior, de modo que este torne-se uma integral de superficie, de

modo que a Equagdo 3.10 passe a possuir a seguinte forma:

(Vf(x)):/Sf(x’)W(x—x’,h)-ndS—/Qf(x/)VX/W(x—X’,h)dx’, (3.11)

onde S = 0f2 e n € o vetor normal unitdrio em relagdo a S.

Uma vez que a funcdo W € definida com suporte compacto, entdo caso o suporte de W esteja
internamente contido em (2, entdo a integral de superficie da Equacdo 3.11 é zero. Ainda existe o
caso em que o suporte de WV intercepta S, neste caso o suporte de W é truncado para que a integral

também seja zero. Neste sentido, a Equacgdo 3.11 pode ser reescrita como:

(Vf(x))=— /Q f(X)VeW(x —x', h)dx'. (3.12)

Além disso, por defini¢do W também possui a propriedade de ser uma fungdo simétrica, assim a
Equacdo 3.12 pode ser finalmente escrita na forma integral da aproximacao SPH para o gradiente de

uma funcao, tal que:

(Vf(x)) = /Qf(x’)VX/W(X —x', h)dx'. (3.13)

Outras operacdes envolvendo diferenciacdo, como o jacobiano e o divergente, podem ser obtidas

de forma semelhante ao descrito anteriormente.

3.3 Discretizacao Através de Particulas

ApOs a etapa de definicdo da formulagdo integral, a obtencdo dos operadores de aproximagao
SPH faz necessdria o desenvolvimento da etapa de discretizacdo. No método SPH, o sistema a ser
avaliado é representado utilizando um conjunto finito de particulas, as quais s@o distribuidas ao longo
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do dominio a ser tratado. A partir disso, a integral de uma determinada fun¢do aplicada em um
ponto do dominio pode ser discretizada através de um somatdrio sobre as particulas que se encontram
contidas no dominio. A mesma estratégia pode ser aplicada para a discretizacdo das derivadas de
uma fungio aproximada pelo SPH. E interessante observar que, como o método SPH possui suporte
compacto, entdo a aproximacao ¢é feita apenas sobre a subregido referente ao suporte compacto do

nucleo, definida aqui de ©;, onde:

@i = {Xj, ’Xi — Xj’ S /{Zh}, (314)

sendo ©; C ) e k é um fator de escala que define a extensdo de uma determinada funcio nicleo,
sendo que |x; — X;| < kh determina o suporte do dominio de uma particula.

Além disso, o volume infinitesimal dx presente na forma integral pode ser substituido pelo volume
AV} ocupado por uma particula j, vizinha a particula i sobre a qual € feita a aproximagao, deste modo,

partindo-se da formulacdo integral descrita na Equagado 3.4 tem-se:

<ﬂm>=‘4ﬂﬂW@erﬁ

> Fx)W(xi — x5, h)AV;. (3.15)

JE€B;

Q

Sabe-se ainda que o volume pode ser descrito através da seguinte expressao:

AV = —, (3.16)

m
p
logo a Equacdo 3.15 pode ser reescrita como:

Foxi)) = S Flx) Wyl

J
. b
JEO; Pi

(3.17)

com W;; = W(x; — x;, h).

A discretizacdo das derivadas de uma funcdo descritas através da formulacdo integral SPH pode
ser feita de forma semelhante ao descrito anteriormente, sendo que a Equacdo 3.13 passa a possuir a

seguinte forma:
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(VIx) = f(x)V; Wm , (3.18)
J€8;
onde:
o OW;;
VW, = < 20 (3.19)
Tij 8r,~j
sendo r;; = ||x; — X;||.

Embora esta seja a forma cléssica discreta de aproximacao de derivadas através do método SPH,
existem diversas propostas de regras para obtencdo de tais aproximacdes, as quais buscam melhor
precisdo e eficiéncia nos célculos realizados, baseadas tanto em propriedades implicitas do préprio
método, como a composi¢cao de operadores, como também na utilizacdo de identidades, como pode
ser observado em [104, 74, 57]. Em [88] foi realizado um estudo comparativo sobre diversos ope-
radores diferenciais SPH a partir de uma anélise estatistica em diferentes cendrios de simulagdo, e
destacado quais seriam as melhores alternativas, considerando tanto a precisdao dos resultados quanto
o custo de célculo destes. Estes operadores sdo apresentados a seguir e serdo utilizados nos experi-
mentos apresentados neste trabalho.

Gradiente através do operador gradiente SPH diferenca:

(3.20)

(VF(x:)) = l[ZmJ — (%)) VW

JjEO

Divergente através do operador divergente SPH diferenca:

(V- £(x;)) [’Z m;(f(x;) — £(x;)) - V; W”] . (3.21)

Laplaciano através do operador laplaciano SPH Taylor:

(V2 f(x) =23 m J6) = JX)) o G, (3.22)

ry Pj ||XZ]||

Através dos esquemas mostrados anteriormente pode-se aproximar uma funcdo e sua derivada
utilizando conjuntos finitos de particulas sem a utilizacdo de malhas. Entretanto é importante ter es-
pecial aten¢do em relagdo a um fator especifico: a determinag@o do nicleo, uma vez que propriedades
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especificas devem ser satisfeitas por este, além do fato de que o comportamento apresentado pelo

nucleo possui forte influéncia sobre os resultados obtidos através do SPH.

3.4 Funcao nucleo

Um dos pontos de maior importancia do método SPH € a funcdo ndcleo WW. Através desta funcdo
sao determinadas importantes caracteristicas deste modelo de aproximacao, tais como o padrao de
aproximac¢ao do método, a consisténcia e a precisao de aproximagao. Basicamente, no método SPH,
a fun¢do nucleo atua como uma forma de defini¢do da regido de influéncia sobre uma determinada
particula, isto €, define o conjunto de particulas que efetivamente influenciardo as propriedades de
uma determinada particulas em andlise, como pode ser observado na Figura 3.1.

Figura 3.1: Regido de influéncia sobre uma particula obtida através da fun¢do nidcleo: apenas as
particulas que estdo contidas na regido de raio xh em que a particula 7 estd circunscrita sao utilizadas
na aproximacao.

A fungdo nicleo pode ser definida sob diferentes formas como, por exemplo, através de fungdes
gaussianas, splines, entre outras. Normalmente, o nicleo € definido como uma fung¢ao par, devido a
necessidade de simetria disposta pelo método, ou seja, a influéncia que uma particula ¢ recebe de uma
particula 7 deve ser a mesma de j em relagdo a ¢. Além disso, o nicleo deve satisfazer determinadas
propriedades:

e Normalizacao:
/ W(Xij, h)dX =1
Q

e Suavidade:
W(Xij, h) e C™ (323)

e Positividade:
W(xij, h)>0 (3.24)
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e Suporte compacto:
W (x;5, h) = 0 quando |x;;|| > kh

e Convergéncia:
W (x;;,h) = 6 quando h — 0

sendo X;; = X; — X;.
Uma série de propostas para a funcio nicleo do método SPH podem ser observadas na literatura.
Entre elas, pode-se inicialmente destacar aquela apresentada por [63] em um dos trabalhos pioneiros

do método SPH, descrita da seguinte forma:

(1+3R)(1-R)* ,0<R<1

W(R) =
(F)=aay R>1,

(3.25)

considerando W (x;;,) = W(R) com R = ||X;'LJH_

Através desta fun¢do, Lucy [63] obteve resultados similares aos apresentados por Gingold e Mo-

naghan [40], que descreveram as primicias basicas acerca as propriedades necessdrias para a determi-
nacao da fun¢do nucleo. Em seu trabalho, Gingold e Monaghan apresentaram trés possiveis propos-
tas para esta funcao, baseadas, independentemente, nos conceitos de gaussiana, fun¢do de Heaviside

(funcdo degrau) e splines esféricas. A fun¢@o gaussiana apresentada no trabalho foi descrita como:

W(R) = age . (3.26)

Posteriormente Monaghan afirmou em outros trabalhos sobre o método SPH que a utilizacdo de
funcdes gaussianas € a melhor estratégia a ser utilizada no método SPH. Entretanto, em [88] é desta-
cado que as fungdes gaussianas apresentam um pequeno problema relacionado a sua utilizagdo como
nucleo. Segundo este, tais funcdes nao possuem suporte compacto, o que refere-se a uma das pro-
priedades necessdrias para defini¢cdo de uma fungdo niacleo SPH, desta forma, embora a funcdo tenda
rapidamente a zero quando a distancia entre particulas aumenta, o suporte compacto pode ser consi-
deravelmente grande para que a funcdo gaussiana seja nula, o que acarretard em um grande nimero
de particulas, o que pode exigir uma demanda computacional invidvel. Uma interessante alternativa
para este tipo de problema € a utilizacdo de fun¢des baseadas em splines [92], as quais permitem uma
boa aproximacdo das fungdes gaussianas e possuem a vantagem de ter suporte compacto.

Em [69] € destacado que o uso de nicleos baseados em splines € o tipo mais comum de estra-
tégia utilizada em simula¢des SPH, principalmente pelo fato de possuirem suporte compacto, como
J4 comentado, e também serem suficientemente suaves. Um exemplo bastante explorado sdo as spli-
nes cubicas, porém existem propostas de simulacdo que utilizam splines de mais altas ordens. Em
[61] foi proposto o seguinte nicleo baseado em spline quértica, usado posteriormente por [88] na
Decomposi¢do de Helmholtz-Hodge com operadores SPH:
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9 19 5
—2R*+ JR*—2R* 0<R<2

2
3 (3.27)
0 SR> 2,

W(R) = Oy {
onde, a partir da defini¢do da dimensdo d do problema, tem-se «; = 1/h, ay = 15/(7T7h?) e az =
315/(2087h?).

Nucleos de quinta ordem também sdo bastante explorados, um exemplo deste tipo de exploracio

foi proposto por [73], utilizados também em [82] para simula¢des de fluidos ndo newtonianos:

(3—RP—6(2—RP°+15(1—R)* ,0<R<1
3—R)®>—6(2—R)® 1<R<?2

W(R) = aq ( ) ( ) = (3.28)
(3—R)° 2<R<3
0 , R >3,

com oy = 120/h, ag = 7/(4787h?) e az = 3/(3597h3).
Outra alternativa de funcdo suave sdo as funcdes Wendland [110], as quais apresentam todas as
caracteristicas necessarias a sua aplicacdo no método SPH. Um exemplo deste tipo de funcao utilizada

em métodos SPH é:

(1-1R)*(2R+1) ,0<R<2

3.29
0 SR> 2, ( )

W(R) = ay {

A figura 3.2 apresenta o comportamento da funcdo Wendland, spline de quarta ordem e spline de

quinta ordem, sob as mesmas condi¢des, assim como as suas derivadas. Note que nas proximidades

do limite do raio denotado por xh o ntcleo spline de quinta ordem apresenta uma maior suavidade, o
que pode ser bastante interessante em determinadas situacdes.

A derivada das fungdes suaves sdo utilizadas em operadores de aproximacao diferenciais, tais

como gradiente e divergente, sendo obtidas através da seguinte relacao:

Xij 8WU

VW —
Y x| 0%y

(3.30)

3.5 Consideracoes parciais

Desde sua criacdo, o método SPH tem se mostrado como uma consideravel estratégia de aproxi-
macao numérica para a solucao de diferentes fendmenos, devido ao conjunto de vantagens que possui,
fato este que justifica sua aplicacido em diferentes dreas do conhecimento. Estas vantagens e caracte-
risticas, discutidas ao longo deste capitulo, tornam este método uma opg¢ao de solu¢@o considerdvel
para utilizacdo em diversos problemas de dindmica dos fluidos computacional. Entretanto, € impor-
tante observar que a escolha do SPH como ferramenta de aproximagao também deve levar em conta
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Figura 3.2: Comportamento de diferentes func¢des nicleos e suas derivadas, onde spline* e spline®
referem-se respectivamente a funcdes splines de quarta e quinta ordem, e o simbolo aspa-simples ()
indica derivada de funcao.

algumas dificuldades apresentadas pelo método como, por exemplo, condi¢des de fronteira, busca de
particulas vizinhas, defini¢cao do valor do comprimento suave, solucao da pressdo, entre outras.
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CAPITULO

4

Aspectos numericos e computacionais em
dinamica dos fluidos usando SPH

4.1 Introducao

A implementacdo do método SPH demanda, além da aplicacdo dos esquemas de aproximagao
descritos no capitulo anterior para as equagdes que governam um problema, a exploragdo de outros
conceitos, direta ou indiretamente ligados a0 método. Entre tais conceitos podem ser destacados
fatores como a escolha do valor do comprimento suave, a busca de particulas vizinhas, entre ou-
tros, os quais influenciam de maneira considerdvel a eficiéncia e eficicia do método. Para isso, é
necessdrio efetuar uma andlise minuciosa a cerca de cada fator, analisando possiveis estratégias de
utilizacdo, assim como a aplicabilidade destes nos problemas onde o SPH poder4 ser utilizado, o que
torna necessario a implementacio, em determinados casos, de estruturas de dados e algoritmos mais
refinados.

Neste capitulo serdo apresentados os principais fatores numéricos e computacionais ligados a im-
plementacdo do método SPH, a fim de desenvolver uma visdo mais abrangente sobre as escolhas a
serem tomadas na aplicacdo destes para um determinado problema, ressaltando vantagens e desvan-
tagens obtidas através disso, além de denotar as fragilidades inerentes do método.

4.2 A escolha do comprimento suave

Um dos primeiros pontos a serem analisados dentre os aspectos numéricos, de fundamental im-
portancia nos resultados obtidos, € a escolha do comprimento suave . O comprimento suave € um
fator de grande importancia na aplicagdo do método de aproximacdo SPH. Basicamente, ele deter-

mina a regido do dominio que possuird influéncia sobre a aproximagao de uma propriedade especifica
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de uma particula, ou seja, através deste valor sdo definidas quais particulas vizinhas participarao efe-
tivamente do processo de aproximacdo. De acordo com [54] o numero de particulas que participam
da aproximacdo possui considerdvel influéncia sobre a acurdcia do método.

Normalmente, o nimero de particulas internas ao suporte do nicleo é definido como um valor
fixo. Em [57] é recomendado que este ndimero seja de pelo menos 20 particulas em simulac¢des 2D e
de 56 particulas em simulagdes 3D, o que pode manter uma considerdvel acurdcia. Entretanto, este
valor fixo € recomenddvel apenas para situacOes onde a variacdo espacial da densidade de particulas
permanece constante. Em casos onde ocorre grandes variacdes da densidade de particulas, é recomen-
davel que o valor de h seja ajustdvel, a fim de manter a acurdcia da simulacdo. Porém, é importante
notar que a variacdo do valor de h pode tornar necessario a utilizacdo de critérios particulares como,
por exemplo, a aplicagdo de regras especificas no processo de busca de particulas vizinhas, como sera
discutido na Se¢do 4.4. Alguns critérios de determinag@o do valor de i em situacdes onde € necessario

a variacdo deste ao longo da simulac@o podem ser obtidos em [54].

4.3 Distribuicao inicial das particulas

Durante a aplicagdo do método SPH, é necessdrio efetuar a inicializacdo de uma série de propri-
edades do problema como, por exemplo, a massa das particulas, a velocidade inicial, a densidade de
referéncia, entre outras, as quais podem ser obtidas a partir das propriedades reais do problema a ser
resolvido. Entretanto, existem determinados fatores que, embora demandem também uma defini¢do
prévia de seus valores, ndo possuem uma ligacdo claramente direta com o problema real a ser re-
solvido, como € o caso da distribui¢do inicial de particulas. Existem algumas alternativas para esta
distribui¢do de particulas, entre as quais, as mais utilizadas sdo as baseadas em funcdes randomicas e
as baseadas em malhas uniformes.

A utiliza¢do de funcdes randdmicas para a determinagdo da distribuicao inicial de particulas é
utilizada, principalmente, para a representacdo de fendmenos relacionados a astrofisica como, por
exemplo, na simulacdo de fendmenos envolvendo buracos negros [53], colapso e formagdes de gala-
xias [8, 71], entre outros.

Por outro lado, em problemas relacionados a dindmica de fluidos, distribui¢ao inicial baseada em
malha uniforme é comumente mais utilizada. Neste tipo de distribuicdo as particulas sao distribuidas
uniformemente ao longo do dominio de simulagdo, levando-se em conta, principalmente, a densidade

de particulas no sistema.

4.4 Busca de particulas vizinhas

4.4.1 Visao geral

Uma das principais caracteristicas do método SPH € a realizag¢do das aproximacdes utilizando uma
func¢do nicleo, a qual atua sobre uma regido especifica do dominio, definida como um circunferéncia

de raio kh e centro na particula em que estdo sendo calculadas as aproximagdes. Esta regido possui
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um numero finito de particulas em seu interior, as quais sdo denominadas de particulas vizinhas, de
fundamental importincia na aproximac¢do de um valor para uma determinada particula em questao.
A maior parte dos métodos de aproximacao possui suas células vizinhas com posi¢ao bem definida
ao longo de uma simulacdo. Entretanto, uma das principais caracteristicas do método SPH € o mo-
vimento das particulas em fun¢do do tempo, o que evidentemente provoca uma alteracdo no cendrio
de vizinhang¢a de uma particula, ou seja, o conjunto de particulas vizinhas em relacdo a uma particula
referéncia pode ndo ser o mesmo no passo de tempo seguinte, o que torna necessario a aplicacdo de
técnicas de busca de particulas vizinhas. Existem algumas alternativas de estratégias de busca de par-
ticulas vizinhas, entre estas, podem ser citadas as buscas através de for¢a bruta, por malha uniforme e

através de drvore, sendo estas ultimas duas consideravelmente utilizadas em diversas aplicagdes SPH.

4.4.2 Busca de particulas vizinhas por forca bruta

Uma das primeiras idéias que surgem em relacdo ao desenvolvimento da busca de particulas vi-
zinhas € desenvolver uma andlise sobre todo o dominio, verificando a distancia entre cada par de
particulas e através disso, analisando-se a ocorréncia das particulas dentro da regido de vizinhanga
de uma determinada particula em questdo, associando dinamicamente os vizinhos a uma estrutura
do tipo lista encadeada relacionada a cada particula, o que pode ser denominado de busca por forca
bruta. Entretanto, esta estratégia é computacionalmente cara, tendo complexidade O(N?), sendo N
o ndmero de particulas do sistema, o que torna mais interessante o uso de algoritmos mais refinados
com menor complexidade. No algoritmo 1 € apresentada uma versio para o pseudo-codigo da busca

de particulas vizinhas através de forca bruta.

Algoritmo 1: Busca de vizinhos por forca bruta.

1 para cada particula i do dominio faca
2 para cada particula j do dominio faca

3 se distancia entre o par de particulas v e j é menor que kh entao

=

t Insira a particula j na lista de vizinhas da particula 7;

4.4.3 Busca de particulas vizinhas através de malha uniforme

Uma alternativa mais adequada que a utilizacdo de esquemas de forca bruta para a busca de par-
ticulas vizinhas é o método de busca em malha uniforme. Neste método, uma malha uniforme é
associada ao dominio do problema a ser resolvido, sendo o espacamento da malha, em todas as co-
ordenadas, definido com valor igual ao raio de influéncia do niicleo kh, como pode ser observado na
Figura 4.1. A partir disso, para cada célula da malha é associada uma lista encadeada simples, onde
sdo inseridas todas as particulas que estdo na regido de tal célula. Este mapeamento pode ser feito
definindo-se os indices da célula como o piso da relagdo entre a posi¢do de uma particula e o valor de
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kh. Por exemplo, para um dominio bidimensional, uma particula com posi¢éo (x,y) é mapeada na

célula indexada em (i, j) pela seguinte expressao:

o= (1))

Figura 4.1: Busca de particulas vizinhas através de malha uniforme. A malha uniforme cobre todo o
dominio de simulac¢do, sendo a particula em vermelho denotada como aquela em que se esta efetuando
a busca de vizinhos.

Ap6s o mapeamento das particulas sobre a malha, o que pode ser desenvolvido com complexidade
O(N), a definicdo das particulas vizinhas pode entdo ser efetuada. Pelas préprias propriedades da
malha construida, as particulas vizinhas de uma particula referéncia s6 podem estar em sua propria
célula ou em células que estejam diretamente anexas a esta, o que restringe consideravelmente a
area de busca. O Algoritmo 2 apresenta com detalhes o processo de definicdo de vizinhanga de uma

particula realizado através da estratégia de busca em malha uniforme.
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Algoritmo 2: Busca de vizinhos em malha uniforme.

1 para cada particula i faca
2 Mapeie a particula sobre a malha (Equacgdo 4.1);
3 Insira a particula na lista da célula indexada;

4 para cada particula i faca

5 Verifique a célula em que a particula esta contida;

6 para cada particula j das listas da célula indexada e das células anexas faca
7 se distancia entre o par de particulas i e j é menor que kh entao

8 t Insira a particula j na lista de vizinhas da particula i;

Embora o esquema de busca através de malha uniforme tenha uma complexidade relativamente
baixa, e seja de facil implementagdo, ele apresenta a restricdo de aplicagdo para situacdes onde o
valor do comprimento suave h € fixo, uma vez que assim o espacamento referente a cada célula da
malha serd 6timo para todas as particulas do sistema. Deste modo, quando o valor de h € varidvel,
torna-se necessario a utilizagdo de estratégias mais adequadas, que possam tratar a variacdo do suporte

compacto, como € o caso da busca através de arvore.

4.4.4 Busca de particulas vizinhas através de arvore

Uma estratégia alternativa, em problemas onde o comprimento suave é varidvel, € a utilizacdo de
esquemas baseados em arvores. Um esquema bastante interessante € dividir o dominio recursivamente
em quadrantes, no caso em que o dominio € bidimensional, até que cada um destes possua apenas uma
particula [57]. Em cada passo da divisdo de quadrantes, é construido um nivel da drvore de busca,
como mostra a Figura 4.2. Note que em certas situagdes a divisdo de uma determinada regido resultara
em quadrantes vazios, os quais, desta forma, serdo ignorados no processo de construcio da arvore de
busca.

Ap6s a construcao da arvore de busca, é possivel se obter facilmente a lista de particulas vizinhas
de uma determinada particula 7. Para tal, € definido um quadrado de lado kh; envolvendo a particula
1. A partir disso, em cada nivel da drvore € realizado uma verificacdo de quais células possuem
intersec¢do com o quadrado. No caso de uma célula ndo possuir intersec¢do com este, a busca, no
ramo pertencente a esta célula € parada. Por outro lado, caso a célula possua intersec¢ao a busca desce
um nivel e continua até que encontre um né folha. Com um né folha encontrado, € verificado se a
particula referente ao n6 folha esta dentro do suporte compacto, caso esteja, esta € inserida na lista
de vizinhos da particula 7. De acordo com [43], a complexidade deste esquema de busca de particula
vizinhas € da ordem de O(NlogN). A aplicag¢do deste método para dominios tridimensionais ocorre

de forma andloga, sendo apenas o dominio dividido recursivamente em octantes.
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Figura 4.2: Divisdo recursiva de um dominio de simula¢do bidimensional e arvore de busca. A regido
demarcada de verde na imagem mostrada em (d) refere-se ao espaco de possivel presenca de particulas
vizinhas em relagdo a particula i.

4.5 Integracao temporal no SPH

O método SPH, quando aplicado para a aproximacdo de problemas transientes, como € o caso das
equagdes de Navier-Stokes, necessita da utilizacdo de esquemas de integracdo numérica, a fim de se
obter valores de determinadas propriedades em consecutivos passos de tempo. Existem uma série de
métodos de integracdo temporal, entre os quais podem ser citados os métodos de Euler, Runge-Kutta,
Leap-Frog, entre outros [14, 27]. Estes métodos sdo classificados em métodos explicitos ou implici-
tos, de acordo com a estratégia de integracdo que utilizam. A principal diferenca entre os métodos
explicitos e os implicitos, € que os explicitos utilizam apenas o estado atual e, em determinados casos,
estados anteriores, para o calculo do novo estado, enquanto o implicito utiliza tanto os estados atual e
anteriores quanto o novo estado, formando um sistema de equagdes, o qual demanda a utilizacao de
esquemas algébricos para a sua solucgdo.

As principais vantagens da utilizagdo dos esquemas explicitos € a facil implementacdo e o calculo
rapido e eficiente. Entretanto, tais métodos, em sua grande parte, possuem o critério de estabilidade
dependente de restricdes relacionadas ao passo de tempo At, devendo obedecer a uma conhecida
condi¢cdo de estabilidade, denominada condicdo Courant-Friedrichs-Lewi (CFL) [24], o que ndo ¢é
necessdario para os métodos implicitos.

Entre os métodos de integracao existente, um dos métodos mais simples e conhecidos é o mé-
todo de Euler (figura 4.3). Proposto no século dezoito, em sua forma original, o método se apresenta
como um esquema de aproximacdo explicito de primeira ordem, que demanda a utilizacdao de pas-

sos de tempo suficientemente pequenos para a prevencao de instabilidade. Basicamente, o método
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consiste em obter valores de varidveis incognitas referentes em diferentes intervalos de tempo, par-
tindo de condicOes iniciais pré-definidas. Na utilizagdo de aproximacdes SPH para as Equacdes de
Navier-Stokes, o0 método de Euler pode ser aplicado para obtencdo de valores para velocidade e a
posicdo das particulas em sucessivos passos de tempos, de acordo com as seguintes expressoes:

vitAt — vl 4 Atal, (4.2)

xITAE = xt b ApvETAT (4.3)

(2

porém é importante observar que caso os valores de At ndo sejam definidos de forma adequada, a

simulagdo pode tornar-se bastante instdvel, gerando resultados indesejaveis.

------------ v @ -
r—At t 1+At 1+2A1
X X X X
f—Af t f+At i+2Af
v v, v v,

Figura 4.3: Ilustragdo do esquema de integracdo de Euler.

Uma alternativa € a utilizacao do esquema Leap-Frog [90] para a integracao temporal. Este mé-
todo possui uma ampla utilizacdo em diversas trabalhos que usam o SPH como ferramenta de apro-
ximagdo [57], devidos as vantagens que apresenta. Entre tais vantagens, podem ser destacadas a
simplicidade do método, a baixa utilizacdo de espago de processamento, e também o fato do método
possuir ordem de convergéncia O(At?) , o que o torna mais interessante que o método Euler explicito.
Em sua aplica¢do para integracdo temporal das aproximagdes SPH de Navier-Stokes, o cdlculo da ve-
locidade deve ser efetuado nos pontos médios dos intervalos de tempo, como mostrado na Figura 4.4,

e a partir destes valores € calculada entdo a posi¢do no seguinte passo de tempo, da seguinte forma:

t+L AL t—1
v, 27 = v, 7 + Atal (4.4)
t+1At
xIPAL = xb 4 Aty 2 4.5)
---------- )r——O QO —e >
=T A t—=At H—AF |
v 2 xtht v 2 xf vl 2 xt+At

Figura 4.4: Ilustracdo do esquema de integracao Leap Frog.
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Como a velocidade nao € dada explicitamente para o tempo ¢, torna-se necessdria a aplicacdo de
uma estratégia para a sua obtencdo. Uma forma de obter isso € através da média entre as velocidades

implicitas adjacentes t — At e t + At:

vi=lt T H (4.6)

E importante observar que no primeiro cdlculo através do Leap-Frog € necessario se conhecer o
valor da velocidade em ¢ = —1/2. Este valor, embora em determinados casos seja fisicamente ficticio,
pode ser aproximado, durante a inicializacdo do sistema, através do método de Euler explicito, da

seguinte forma:

_1 1
v, 2=V + 5Ata?. (4.7)

4.6 Tratamento de Fronteiras

4.6.1 Visao Geral

Durante a simulacdo de fluidos, um ponto que demanda fundamental atencdo € o tratamento de
fronteiras, o qual estd relacionado principalmente a manutenabilidade das propriedades fisicas ineren-
tes 2 regides préximas as fronteiras e ao confinamento do fluido no dominio definido. A exemplo de
outros métodos numéricos, o tratamento de fronteiras no método SPH € uma tarefa bastante complexa,
e que ainda demanda esforco para a determinacdo de uma solu¢do fundamentada [85]. Entretanto,
existem algumas propostas que se dispde a solucionar estes problemas através da utilizacao de heu-
risticas. A seguir serdo apresentados esquemas de tratamento de fronteira bastante importantes em
simulagdes SPH, tanto baseados na utilizacdo de particulas quanto através de um tratamento pura-

mente geométrico.

4.6.2 Tratamento de fronteira utilizando particulas

A utilizacdo de particulas para o tratamento de fronteiras no método SPH é uma estratégia bastante
utilizada, em diversas aplicagdes. Na literatura s@o apresentadas diferentes estratégias de tratamento
de fronteiras através de particulas, sendo as principais denominadas de tratamento de fronteiras por
particulas repulsivas [68], tratamento de fronteiras por particulas fantasmas [55] e tratamento de fron-
teiras através de particulas virtuais [97].

No tratamento de fronteiras através de particulas repulsivas é adicionado uma camada de parti-
culas extra exatamente sobre a fronteira do problema (Figura 4.5-a), a partir disso, estas particulas
exercem uma forca de repulsdo sobre as particulas de fluido, ndo permitindo que estas ultrapassem
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as fronteiras. Esta forca de repulsdo I';s entre uma particula 7 do fluido e uma particula fantasma f é

matematicamente descrita como:

()" ()] »
T = ris i (4.8)
0, :—(; > 1

onde o e oy sdo valores constantes, considerando a restricdo «; > ap. De acordo com [68] estes
valores normalmente sdo definidos como 4 e 2, porém outros valores como 12 e 4 também sdo utili-
zados com bons resultados, como mostrado em [57]. A varidvel r( refere-se ao raio de interagdao de
uma particula fantasma com as particulas do fluido, o qual normalmente € definido como sendo um
valor proximo ao espagamento inicial entre as particulas do sistema.

Por outro lado, no tratamento de fronteiras através de particulas fantasmas, nas regides externas,
ligeiramente proximas as fronteiras, sdo introduzidas particulas com propriedades opostas as inter-
nas, a fim de garantir que as condi¢des de fronteira sejam obedecidas, como é mostrado na Figura
4.5. Através deste esquema ¢é possivel impor condi¢des de Dirichlet para velocidade e Neumann para
a pressdo. Em [58, 56] foi desenvolvida uma proposta que une as duas estratégias anteriores, a fim de
tornar o processo de simulacdo mais estdvel e eficiente. Nesta proposta, sdo determinados dois tipos
de particulas fantasmas. As particulas fantasmas do tipo I funcionam como as apresentadas por [68],
exercendo uma forca de repulsao nas particulas de fluidos, quando estas aproximam-se das fronteiras.
Ja as particulas do tipo II, semelhantes a proposta de [55], além de contribuir para o cumprimento
das condicdes de fronteira, atuam também na aproximacgdo das propriedades das particulas de flui-
dos através da aplicac@o das regras de aproximacdo SPH, uma vez que também sdo incluidas como
particulas vizinhas. Este esquema pode ser observado na Figura 4.5.
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Figura 4.5: Tratamento de fronteiras através de particulas: (esquerda) fantasmas [68], (centro) parti-
culas externas com propriedades simétricas [55], (direita) particulas fantasmas e simétricas [58, 56].
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O tratamento de fronteiras através de particulas virtuais, introduzido no SPH por Shao e Lo [97],
€ baseado em uma técnica proposta por Koshizuka et al. [50] para impor condi¢des de fronteira no
método MPS (do inglés Moving Particle Semi-implicit), a estratégia define camadas de particulas
fixas, sendo a primeira localizada exatamente sobre a fronteira, e as demais espacadas conforme a
configuracao inicial do problema. A partir disso, sdo definidos os valores de pressao e velocidade nas
particulas virtuais que estdo sobre a fronteiras, sendo entdo repetidos nas demais particulas virtuais,
seguindo a direcao normal de cada particula de fronteira, conforme demonstrado na Figura 4.6. Neste

sentido, torna-se necessdrio a solug¢do da pressdo nas particulas virtuais de fronteira.
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Figura 4.6: Configuracdo das particulas virtuais: em azul sdo representadas as particulas de fluido,
em verde as particulas de fronteira e em laranja as particulas virtuais.

Para o tratamento de regides onde aparecem quinas, a técnica apresenta algumas particularidades.
Quando € necessdrio tratar uma regiao onde o fluido encontra-se interno a quina, as propriedades da
particula virtual que estd exatamente sobre a quina é repetida para as particulas virtuais na regiao
de quina, como é mostrado na Figura 4.7-a. Por outro lado, quando o fluido encontra-se na parte
externa da quina, as particulas que virtuais que estdo na diagonal relativa a particula virtual de quina,
tem valor definido como a média das quatro particulas vizinhas, como demonstrado na Figura 4.7-b.
Em [97] ndo € previsto tratamento para situacdes onde ocorrem duas quinas, com fluidos internos,
proximas. Para resolver este problema, [52] propde usar a mesma estratégia feita com as particulas

virtuais em quinas externas, fazendo-se a média das quatro particulas vizinhas.

Embora os esquemas de tratamento de fronteira em simulagdes SPH baseados na utilizac¢do de par-
ticulas apresentem algumas desvantagens, como a necessidade de armazenamento e processamento
adicional, além da dificuldade no tratamento de geometrias complexas, eles sdo bastante utilizados,
principalmente por permitirem de forma mais direta a imposi¢do de condi¢des de fronteiras necessa-
rias em determinados experimentos. Entretanto, existe a alternativa de se tratar as fronteiras através
de esquemas puramente geométricos.
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() (b)

Figura 4.7: Configuracdo das particulas virtuais em regides a) externas a quinas, e b) internas a quinas.

4.6.3 Tratamento de fronteira puramente geométrico

Em [82] é proposto um método puramente geométrico, baseado na representacdo das fronteiras
através de malha triangular. Basicamente este esquema trabalha em duas fases: a primeira consiste
no processo de detec¢do de colisdo das particulas, as quais sdo representadas por esferas, com as
fronteiras, e a segunda fase refere-se ao calculo da resposta da colisdo. Uma descri¢do detalhada
deste esquema pode ser obtida em [83]. Além desta estratégia de tratamento de fronteira puramente
geométrico e das estratégias baseadas em particulas, pode-se ainda explorar a utilizacdo de fronteiras

implicitas, o que pode ser vantajoso em casos onde a geometria a ser representada € simples.

4.7 Consideracoes parciais

Embora a aplicabilidade do método SPH para a solucdo de problemas de dindmica de fluidos seja a
priori relativamente simples, a necessidade de realizacdo dos tratamentos numéricos e computacionais
mostrados anteriormente torna esta tarefa algo mais complexo, demandando esfor¢o sobre o controle
e adequacgdo de determinadas propriedades do esquema de solucdo. Além disso, o método ainda
apresenta certos pontos que necessitam de um maior empenho para que a sua flexibilidade possa ser
utilizada de maneira mais abrangente. Porém, uma boa andlise sobre a aplicacdo dos tratamentos

necessdrios junto ao SPH pode render resultados considerdveis.
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CAPITULO

SPH quase-incompressivel

5.1 Introducao

Existem uma série de técnicas numéricas orientadas para a solu¢cdo de fendmenos fluidos, baseadas
em diferentes estratégias, e podendo ser classificadas de acordo com a forma como o problema a ser
tratado € discretizado como, por exemplo, através de uma malha ou através de particulas. Entre
os métodos de solu¢do numérica para dindmica dos fluidos que utilizam particulas estd o método
Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH). O método SPH, através de suas diversas variacOes, tem
chamado aten¢do devido a sua forma de abstracdo e por mostrar resultados relativamente bons em
diversas aplicagcdes envolvendo fendmenos fluidos, tanto para problemas mais simples, que podem
ser modelados através de equagdes mais restritas, quanto para problemas complexos, tratados através

das Equacoes de Navier-Stokes.

Embora estes resultados se apresentem numericamente mais precisos em esquemas alternativos ao
método SPH cléssico, conhecido como SPH quase-incompressivel (do inglés, Weakly Compressible
Smothed Particle Hydrodynamics-WCSPH), o conhecimento dos conceitos intrisicos a aplicacdo do
WCSPH sido de fundamental importancia para uma melhor ambientagdo com as caracteristicas do
método, permitindo se abstrair os pontos fortes e os aspectos sensiveis do método. Desta forma, neste
capitulo serd apresentada a formulacdo WCSPH aplicada as equagdes de Navier-Stokes, consideradas
como o conjunto de equagdes mais importante da dindmica dos fluidos, orientado a escoamentos
incompressiveis. Neste sentido, serdo detalhadas as principais caracteristicas do métodos relativas
a problemas modelados através destas equacdes, o que permitird a concep¢do de uma base para o
tratamento de experimentos cldssicos solucionados através do WCSPH e possiveis aperfeicoamentos
para problemas mais complexos.
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5.2 Formulacao WCSPH

Um dos pontos de grande importancia na solu¢do numérica escoamentos € a abstragdo das carac-
teristicas destes a fim de definir as restri¢des permissiveis, proporcionando simplificacdes no modelo
matematico e, consequentemente, no modelo de aproximacdo numérica, o que representa beneficios
numéricos e computacionais. Entre estas possiveis restricoes estdo aquelas relacionadas a incom-
pressibilidade dos fluidos (sec¢do 2.3), além do comportamento da viscosidade aparente (secao 2.4).
Com base nisto, nesta secao, serd apresentada a metodologia do WCSPH aplicado a escoamentos
incompressiveis newtonianos, que, de uma forma geral, inclue fatores relacionados a aproximacao
da densidade de particulas, com referéncia a equacio de conservacdo de massa, e a aproximacao da
equacgdo de conservacdo da quantidade de movimento.

5.2.1 Aplicacao do SPH para aproximacao da densidade

Embora uma das mais importantes propriedades referentes aos escoamentos incompressiveis seja
a condicdo de incompressibilidade, a qual leva intuitivamente, durante a utilizacdo de métodos nu-
méricos, a idéia de determinacdo de densidade constante nos nds discretos da representacdo de um
determinado problema, o WCSPH baseia-se nas variacdes de densidade para a obtenciao dos valores
de pressdo ao longo do dominio. Essa caracteristica provém do fato do método ser originalmente

projetado para escoamentos compressiveis [63, 40].

A partir disso, na solucdo de escoamentos através do WCSPH, um dos primeiros passos em cada
ciclo a obtencdo dos valores de densidade nas particulas. A obtencdo dos valores de densidade de par-
ticulas pode ser realizada através de duas formas, extensivamente explorados em diversas aplica¢des
[57]. O primeiro esquema, conhecido como Somdtorio de Densidades, consiste da aplicacdo direta
da aproximacdo SPH para uma determinada propriedade, isto €, seja uma particula de referéncia 1,
o valor de densidade dependerd essencialmente da quantidade de particulas vizinhas a i, tal que a
aproximagcao € feita aplicando o operador SPH descrito na Equagado 3.17, tal que:

pi = ijmj~ (5.1

Jj€O;

Uma das principais vantagens desta aproximacao € que a conservagao de massa € garantida, uma
vez que a integracdo da densidade sobre todo dominio é exatamente a soma da massa de todas as
particulas. Entretanto, a utilizacdo desta aproximacgdo pode ter problemas em regides proximas ao
contorno ou em regides de interface de escoamentos multifdsicos, o que, em ambos os casos, apre-
sentard uma variagdo indesejada nos valores de densidade. Essa deficiéncia, quando ocorrida devido
a proximidade do contorno, pode ser corrigida através da utilizacdo de particulas fantasmas (figura
5.1).

A segunda alternativa para obtencdo dos valores de densidade em cada particula € através da
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Figura 5.1: Perfil de densidades nas particulas através da Equagdo 5.1: (esquerda) resultado com
particulas fantasmas, e (direita) auséncia de particulas fantasmas (deficiéncias nas proximidades do
contorno).

aplicacdo de operadores diferenciais SPH diretamente sobre a equag¢do da continuidade (Equacdo
2.2), o que leva a obtencao da seguinte expressao:

| .
Y W, 62)

tornando necesséria a integracdo temporal para a obtencdo dos valores devidos da densidade. Uma
das principais vantagens na utilizacdo desta segunda alternativa € a ndo formacgao de regides com
variacoes de densidade devido a aproximacao de fronteiras ou de interfaces, uma vez que, definindo-se
os valores iniciais para a densidade, estes se alterardo apenas quando ocorrer movimento de uma
particula em relac@o a outra [67]. Além disso, esta formulacdo permite uma diminuicdo no esfor¢co
computacional, uma vez que nio é necessdrio efetuar um ciclo de cédlculo para obtencio dos valores

de ;5 como ocorre na Equacédo 5.1.

Além dos esquemas apresentados anteriormente para obtencao dos valores de densidade nas par-
ticulas, existem ainda propostas orientadas a solu¢do de problemas mais especificos, capazes de tratar
pertubacdes relativas a instabilidades [57].

5.2.2 Aproximacao da equacao de conservacao da quantidade de mo-
vimento através do WCSPH

A equacdo de conservacao da quantidade de movimento para escoamentos incompressiveis new-
tonianos 2.11, pode ser discretizada no WCSPH da seguinte forma:
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pv, 1
Vi U+ L R, (5.3)
Dt pi pi

a qual, de uma forma geral, representa a acelera¢do de uma particula ¢ do sistema.

Observando-se esta equagao, € possivel notar a existéncia de dois termos diferenciais que neces-
sitam a aplicagdo de regras de aproximagdo para a sua avaliagdo: o gradiente da pressdo e o termo
referente as forgas viscosas. Existem uma série de propostas de operadores SPH para a avaliacdo
destes termos, como descrito no capitulo 3. Aqui serd apresentada, uma estratégia que leva em conta
importantes fatores como, por exemplo, o tratamento de erros devido a instabilidades geradas por
assimetria entre particulas. Esta estratégia € descrita com detalhes em [85]. Neste sentido, o primeiro
passo € a obten¢do dos valores da pressdo em cada particula, para que posteriormente seja calculado

o gradiente de pressdo.

5.2.2.1 Solucao da pressao no WCSPH

Classicamente, a aplicacdo do método SPH para a classe de fluidos incompressiveis foi possi-
vel através da utilizacdo de uma estratégia denominada compressibilidade artificial [68, 57]. Esta
estratégia considera que, teoricamente, todo fluido incompressivel pode ser aproximado como um
fluido compressivel, sendo que a incompressibilidade do escoamento de um fluido pode ser modelada

através de uma equacgdo de estado quase-incompressivel.

Uma equacao de estado bastante utilizada em solugdes de fluidos incompressiveis através de SPH,
conhecida como Equagdo de Tait, foi aplicada inicialmente por [68], para modelar escoamentos de
superficies livres. Através desta equacdo, o valor da pressao em cada particula do sistema € definido,
principalmente, através de uma relacdo entre a densidade da particula e densidade de referéncia, da

seguinte forma:

pi =B ((&)V—Q, (5.4)
Po

sendo que o valor de B é obtido através da seguinte expressao:

2
B=P (5.5)
g

com c sendo o valor da velocidade do som no meio. Em determinadas situac¢des, de acordo com [75],
o valor denotado por B pode ser definido como um valor de pressao inicial.

Outra alternativa para a equagdo de estado para fluidos incompressiveis com baixo nimero de

Reynolds foi apresentada por [75], tal que:
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p = c?p. (5.6)

De acordo com [57], a Equagdo 5.6 apresenta resultados bastante satisfatérios para diversos tipos
de escoamentos como, por exemplo, escoamento de Couette, escoamento Poiseuille, escoamento por
meios porosos, entre outros. Entretanto, ao se utilizar a estratégia de compressibilidade artificial, seja
através das equacdes de estado anteriormente apresentadas, ou por outras equacgoes, € necessario um
considerdvel cuidado com a determina¢ado da velocidade do som no meio, a qual, se definida de forma
inadequada, pode provocar sérios problemas na solu¢cdo de um determinado escoamento.

A partir da obtencdo da pressdo em cada particula do sistema, numa determinada iteracdo de
tempo, € possivel obter as contribui¢des relativas as forcas de pressao presente no escoamento, através
da avaliacao do termo %Vp pelo método SPH. Uma maneira de realizar isto € através da aplicacdo do
operador gradiente SPH Diferenca, descrito na Equacdo 3.20. Deste modo, o gradiente de pressao é
avaliado da seguinte forma:

1 1
fvPi =—7 Z mj(pj - pi>viWij~ (5.7)

5.2.2.2 Calculo das forcas viscosas

O segundo passo a ser realizado durante o processo de aproximacao SPH para a equacdo do Mo-
mento € a obtencdo da contribui¢io das forcas viscosas presentes no sistema. Para isto, é necessario
aplicar um esquema de aproximacao para a avaliacdo do termo viscoso presente na Equacdo 5.3. Uma
alternativa a ser realizada € a utilizacio do operador laplaciano SPH Taylor descrito na Equacao 3.22,
tal que:

ﬁv%i _ _:“ Z ﬁvljﬂ. (5.8)

pi Pi =g Pi x5 2

Através da aplicacdo das aproximacgdes SPH do termo viscoso e do gradiente de pressdo, pode-se
entdo avaliar individualmente a acelerac@o das particulas e, consequentemente, efetuar a atualizacao
do sistema, respeitando os fatores fisicos existentes em um determinado problema. Neste sentido, em

cada passo de tempo as velocidades das particulas sdo integradas no tempo, tal que:

7 K3

1
Vil =y (——Vpi + Ev2y, + gi> , (5.9)
€ consequente, as suas posicoes:
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X =xP 4+ v AL (5.10)

E importante lembrar que a integracdo pode ser realizada através de técnicas mais especificas, tais
como o esquema Leap-Frog, descrito em detalhes em [82], ou ainda esquemas de mais alta ordem

como Runge-Kutta de quarta ordem [23].

5.3 Aplicacao em experimentos numéricos

Os esquemas cldssicos de aproximagdo baseados no método SPH sdo aplicdveis a diversos tipos
de escoamentos, apresentando resultados consideravelmente satisfatérios [57]. Existem uma grande
possibilidade de alternativas para o desenvolvimentos destes esquemas de solu¢do, utilizando diferen-
tes estratégias de integracdo temporal, operadores de aproximacdo SPH, entre outros. O algoritimo 3
apresenta em detalhes a sequéncia de operagdes realizadas durante os sucessivos cdlculos de um esco-
amento resolvido através do SPH classico, utilizando o calculo da densidade através do Somatério de
Densidades. Para que a utilizacio da versdo em que a densidade € calculada baseando-se na equagdo
da continuidade, basta que a linha 5 do algoritmo seja eliminada e o cdlculo da densidade apds os pas-
sos de cdlculo referentes a equacdo de conservaciao da quantidade de movimento seja acrescentado,
conforme a Equacgdo 5.2, além de sua consecutiva integracao.

Algoritmo 3: Simulacdo de escoamentos através do WCSPH.

1 Iniciar sistema;

2 repita

3 Buscar particulas vizinhas (Se¢do 4.4);

4 para cada particula i faca

5 Calcular densidade (Equacdo 5.1);

6 Atualizar pressao (Equagdo 5.6);
para cada particula i faca

8 Calcular gradiente de pressdao (Equacdo 5.7);

9 Calcular termo viscoso (Equacdo 5.8);

10 Obter aceleracio (Equacdo 5.3);

1 para cada particula i faca

12 Atualizar v; (Equacgdo 5.9);

13 Atualizar x; (Equacgdo 5.10);

14 Aplicar condi¢des de fronteiras (Sec¢do 4.6);

15 Atualizar At através de condi¢ao CFL;

16 t=1t+ At;
17 atét < tiotal ;

Durante a aplicacdo do método SPH para resolver um determinado problema, é de fundamental

importancia focar a aten¢do na primeira etapa do processo: a inicializacdo do sistema. Durante esta
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fase devem ser definidos, de acordo com os fins desejados, os valores das propriedades fisicas do
fluido e do ambiente onde este se encontra. Além disso, existe também a necessidade de determi-
nacdo de valores de constantes referentes ao proprio esquema de aproximacgdo, como € o caso da
determina¢@o do valor do raio do nicleo de aproximagdo h, quando este tratar-se de um valor fixo.
Embora esta etapa seja aparentemente simples, a atribui¢ao de valores incorretos para as variaveis do

sistema podem provocar resultados inesperados e prejudicar toda a simulagdo.

5.4 Consideracoes parciais

O método WCSPH apresenta diversas vantagens, tais como a facilidade de implementagdo e a
flexibilidade de discretizacdo, podendo ser aplicado a solucdes de problemas com os mais distintos
tipos de geometrias. Sua aplicacdo como solugdo de escoamentos possui diversas contribuicoes,
principalmente na computagdo grafica. Entretanto, enquanto método de solu¢do numérica, o WCSPH
possui algumas desvantagens, principalmente no que esta relacionado a solucdo da pressdo através
de uma equacdo de estado. Neste sentido, a utilizagdo de esquemas SPH mais sofisticados, como € o
caso do método Incompressible SPH, onde a pressao € resolvida através de uma equagdo de Poisson,

torna-se mais interessante e permite alcangar resultados numericamente melhores.
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CAPITULO

6

SPH Incompressivel

6.1 Introducao

O método SPH foi originalmente desenvolvido para a solu¢do de escoamentos compressiveis,
sendo posteriormente aperfeicoado para a resolucdo de escoamentos incompressiveis, através da uti-
lizagdo de uma equacgdo de estado quase-incompressivel para a solu¢io da pressao, sendo entdo de-
nominado de WCSPH (do inglés, weakly-compressible SPH). Entretanto, a utilizacdo deste tipo de
aproximagao acabou por acarretar alguns inconvenientes no método, tais como a necessidade de utili-
zacdo de um passo de tempo consideravelmente pequeno, além da necessidade de defini¢ao de valores
para a velocidade do som no meio [57], o que em determinados tipos de escoamentos pode ser um
obstdculo, devido as dificuldades na determinagdo desta varidvel. Para resolver estes problemas, Cum-
mins [25], baseado no método da projecdo [19], introduziu um esquema SPH com uma formulacao
completamente incompressivel, onde a pressao € resolvida através de uma equagao de Poisson, nome-
ado aqui de ISPH com campo de velocidade livre de divergéncia (ISPH-DF, do inglés Incompressible

Smoothed Particle Hydrodynamics divergence-free).

O método ISPH-DF mostrou-se suficientemente robusto para ser aplicado em uma série de pro-
blemas de dinamica dos fluidos, sendo mais estdvel e apresentando melhores resultados numéricos
que o WCSPH [52], além de permitir simulacdes utilizando um maior passo de tempo. Entretanto,
mesmo diante destas evidentes vantagens, o ISPH-DF apresenta problemas de instabilidade devido a
ocorréncia, em determinados tipos de escoamentos, de aglomerados de particulas. Neste sentido, es-
quemas alternativos ao ISPH-DF foram introduzidos, os quais serdo discutidos com maiores detalhes
neste capitulo.
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6.2 Formulacoes ISPH baseadas no método da projecao

Nesta secdo serdo apresentadas trés diferentes formulagdes ISPH baseadas no método da projecao:
ISPH com campo de velocidade livre de divergéncia (ISPH-DF), ISPH com densidade invariante
(ISPH-DI) e ISPH com controle de velocidade e densidade (ISPH-DFDI). O propésito deste estudo é
conhecer as vantagens e desvantagens de cada formulagdo, além da aplicabilidade destas.

6.2.1 ISPH com campo de velocidade livre de divergéncia (ISPH-DF)

Ao contrario do que ocorre no WCSPH, onde os valores da densidade das particulas podem va-
riar, tanto de particula para particula quanto em cada sucessivo passo de tempo, de acordo com a
distribui¢@o das particulas no dominio, no ISPH-DF a densidade sempre permanece constante, sendo
associada as particulas na fase inicial da simulagdo, o que respeita diretamente a condi¢do de incom-
pressibilidade obtida a partir da equagdo de conservacio de massa.

A partir disso, e baseado no método da projecdo, a equagdo de conservacdo da quantidade de
movimento (equacdo 2.3) € entdo dividida em duas partes, onde a primeira € responsdvel por fornecer
o fluxo de velocidade no tempo sem respeitar a condi¢cdo de incompressibilidade, levando-se em conta

as contribui¢des das forgas viscosas e das forcas externas envolvidas no escoamento, ou seja:

QZEV'T—FF. (6.1)
Dt p
Além disso, € necessario que a condi¢cdo de contorno seja respeitada durante a solugdo do pro-
blema, ou seja, v=wem I, onde w € a velocidade no contorno.
Como pode ser observado através desta base equacional, ao se resolver a equagao 6.1 obtém-se um
campo de velocidades intermedidrio, o qual serd posteriormente utilizado nos calculos para obten¢do
do campo de pressdes do sistema. Neste sentido, é necessdrio presumir um espago intermedidrio €2*,

o qual € obtido integrando-se as posi¢des das particulas no tempo:

X; =X; + Atvy, (6.2)

com contorno 1.

A partir disso, deve-se entdo obter um campo de velocidade intermedidrio, o qual ndo esté sujeito

Dy

Tt € entdo discretizado como:

a condi¢do de incompressibilidade V - v = 0. Neste sentido, o termo

n

DV_V*—V
Dt At

(6.3)

permitindo que a equagdo 6.1 seja discretizada como:
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1
vV, =V, + <—V ST+ Ff‘) At, (6.4)
p

com v¥ = wem I'*, sendo w a velocidade no contorno.

O segundo passo na formulagdo baseada no método da projecdo ird proporcionar a corre¢ao do
campo de velocidade intermedidria obtido, através da contribui¢do das forcas devido a pressao, tal

que:

bv_ g, (6.5)

com % = g em ['*, sendo ¢ a pressdo no contorno. Discretizando o termo % como apresentado na

equacdo 6.3 tem-se:

Dv vl —y*

Dr T At (0
permitindo discretizar a equagdo 6.5 como:
(fep) - 6

Aplicando-se divergente de ambos os lados da equagdo, e considerando a restri¢do de incompres-

sibilidade (V - v*™! = (), obtém-se uma equacdo de Poisson, descrita como:

1 1 .
V- (;Vp)i = EV V. (6.8)

Os valores obtidos para pressdo através da solucdo da equagdo 6.8 sdo entdo utilizados para cor-

recdo do campo de velocidades da seguinte forma:

1
Vi = v - (;vwl) At (6.9)

Finalmente, a posic@o das particulas € integrada no tempo, tal que:
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X =x! + Al (Vi +v). (6.10)

2

Durante a utilizagdo do método ISPH € necessério que determinadas propriedades sejam aproxi-
madas através de operadores SPH. Nos experimentos realizados neste trabalho os operadores foram
escolhidos de acordo com andlise apresentada no capitulo 3. Além disso, € importante destacar que o
termo viscoso, presente na equagdo 6.1, pode ser simplificado para ;V?v, quando o escoamento a ser
tratado for incompressivel e newtoniano, desta maneira, semelhantemente ao descrito para o WCSPH,
este termo pode ser aproximado através do operador laplaciano SPH Taylor (equacao 3.22). Por outro
lado, o gradiente de pressdao na equagdo 6.5 € aproximado através do operador gradiente SPH Dife-
renga (equacdo 3.20). Além disso, para se resolver a equacao 6.8 € necessdrio calcular os valores para
o divergente da velocidade intermedidria, o qual é aproximado através do operador divergente SPH
diferenca (equacdo 3.21), tal que:

1
Pi <o,

Por outro lado, para obter-se a aproximagdo para o termo V - (kVp), fazendo-se k = 1/p, serd
consideranda a seguinte identidade:

V- (kVp) = %(VZ(/-@p) — pV?k + kV?p) (6.12)

Os termos presentes na equagdo anterior sao entdo aproximados através do operador laplaciano
SPH Taylor (equagao 3.22), tal que:

(V) = 2y TR Gy

B ]

(pv2,£)z = 92 Z m] KiPi — K;]p])xljvzwl]’
FEQ; .7 |X1.7||

(szp)i - 9 Z m—wxmv Wi,
FEQ; J |X1JH

resultando na seguinte aproximagao:
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V- (6Vp) =y~ x VW, (6.13)

sendo p;; = p; — pj.

Em problemas em que o escoamento apresenta descontinuidade relativa a densidade, ou seja,
escoamentos multifasicos, a utilizacdo da aproximacgao descrita na equacao 6.13 pode provocar insta-

bilidade. Em [21] € descrita uma solugdo para este problema através da seguinte substitui¢do:

4KiK;
Ki ke — (6.14)
Ki + Rj
o que levard a:
mj [ 4KiK; Dij
V- (kVp); = — ( J ) ! —x;; ViWi;. (6.15)
gf; pi \i+r;) [Ixi|* !

podendo ser reescrita como:

1 m; 4 X
V. (—Vp)) = — ( )pg LV, Wi (6.16)
( p ; JGZ@ pi \pitpi) gl

A utilizacdo do método ISPH pode ser observada detalhadamente no algoritmo 4, com destaque
ao algoritmo 5 onde sdo descritos os passos para a montagem da matriz obtida através da equagdo de
Poisson. Entretanto, é importante destacar que a aplicagdo deste método pode apresentar obstaculos
durante a solucdo do sistema linear para obtenc¢do da pressdo: uma possivel solu¢do € descrita na
secdo 6.3.
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Algoritmo 4: Simulacdo de escoamentos através do método ISPH-DF.

1
2
3

4

10

11
12

13

14

15

Iniciar sistema;
repita
Buscar particulas vizinhas (se¢do 4.4);
para cada particula i faca
t Calcular posicao intermedidria (equagdo 6.2);
para cada particula i faca

t Calcular velocidade intermediaria (equacdo 6.4);

Obter pressao através da solucao da equacdo de Poisson (algoritmo 5);
para cada particula i faca
Calcular gradiente de pressao (equacgdo 5.7);

para cada particula i faca
Recuperar a velocidade livre de divergéncia (equacdo 6.9);

Integrar posi¢do (equacao 6.10);
Atualizar At através de condi¢ao CFL;
t =1+ At;
atét < ttotal 5

Algoritmo S: Solucdo da pressdo no ISPH através de equacao de Poisson.

1

2

3

4

5

para cada particula i faca
t Calcular o divergente da velocidade intermedidria (equagdo 6.11);

para cada particula 1 faca
t Associar a linha 7 da matriz a equagdo do Laplaciano a pressao (equagdo 6.16);

Resolver sistema;

6.2.2 ISPH com densidade invariante (ISPH-DI)

Alternativamente ao ISPH-DF, Shao e Lo [97] introduziram um esquema que difere-se principal-

mente na forma como € construido o lado direito da equacdo de Poisson, utilizada para resolver a

pressdo. Neste método, denominado de ISPH-DI, do inglé€s ISPH based on keeping density invari-

ancy, a densidade € variavel nas particulas, sendo calculada através de interpolacdo SPH, de modo

semelhante ao realizado no WCSPH. Neste sentido, em cada passo de simulagdo, inicialmente é cél-

culada a velocidade intermedidria, tal que,
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1
Vi=v+ (—v o F?) At, (6.17)
p

e com base nesta velocidade, a posicdo intermedidria:

X, =X, + Atv] (6.18)

Considerando que a equagdo de continuidade deva ser satisfeita na posicao intermedidria, ou seja,

1dp
V-V =—[=-2L 7 1
(V-v) i (pét)th (6.19)

o lado direito da equacdo 6.8 pode ser substituido pela diferenca relativa de densidade, assim:

1 _ *
V- (Evp"“)_ - pzo Af . (6.20)

A partir disso, o campo de velocidades no tempo n + 1 pode ser corrigido com a contribui¢do do

gradiente de pressao:

At
vt =y — (—Vp"“) , (6.21)

e as posicdes podem ser entdo integradas:

At
X = x4 > (Vi +vp) . (6.22)

7

Embora esta estratégia seja mais estavel que o ISPH-DF, a solucdo deteriora com o passar do

tempo, principalmente pela possibilidade de grande varia¢do de densidade [111].

6.2.3 ISPH com controle de densidade e velocidade (ISPH-DFDI)

Para resolver o problema de deteriora¢do da solucao no ISPH-DI, Hu e Adams [46] propuse-
ram um esquema de correcdo da densidade, através de algoritmo que combina os conceitos de livre
divergéncia quanto de densidade invariante. Neste sentido, inicialmente, velocidade e posi¢des inter-

medidarias sdo obtidas como:
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*n 1 At
v +1/2 _ v+ (_v ) +F?) < (6.23)
p
X:’”“ = X!+ V:’nﬂ/zAt. (6.24)

. . [ c s 2 . . sz 1
A partir disso, com base na posico intermedidria x* é calculada a densidade intermedidria p;"*

através de interpolacao SPH e entdo € resolvida a equacdo de Poisson:

At 1 n no_ =}<7n+1
Al (<_vp) ) A (6.25)
Considerando-se que:
o, = Z Wi, (6.26)
J
obtém-se a seguinte relacdo:
J
0 +

. . 1 - .
Considerando-se ainda que p? = p? = m;0) e m;o;""", a equagio 6.25 pode ser reescrita como:

i

1 n 0 __ >‘k,n+1
alg. ((—Vp) ) e Rl M (6.28)
2 p i) o

)

Resolvendo-se esta equacio obtém-se o campo de pressoes e, através disso, as posi¢oes das parti-
culas podem ser corrigidas, tal que:

1 " At
x?“ _ X;,n+1 _ (EVP) 5 (6.29)

i

Diferentemente do ISPH-DF, onde a densidade das particulas é constante ao longo da simulagao,
no ISPH-DFDI a densidade ¢ varidvel em cada sucessivo passo, sendo calculada pela equagao 6.27.
Esta variacao de densidade pode ser bastante util na indicagcao de regides com possibilidade de for-
macao de aglomerados de particulas, ou vazios. Neste sentido, em [48] € introduzida uma verificacdo
adicional que propde que, caso a diferenca relativa temporal da densidade seja maior que 1%, as po-
sicdes das particulas sdo ajustadas através até que o critério seja satisfeito, onde m é o nimero de

iteragcdes. Para isso, sdo realizados os passos descritos nas seguintes equagdes:
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At? 1 o 0 gpthm 1 n,m
So(Gw), )= () €0
P i g P @
1 A2
X?—i—l,m—i—l _ X?+1,m - (;Vp) - (6.31)
Zjl,m+1 - X?H,mﬂ_ (6.32)

ApOs estes passos, que garantem uma distribuicdo de particulas relativamente uniforme, a veloci-
dade intermedidria no tempo n + 1 € entdo calculada, sem considerar a contribuicdo do gradiente de

pressao, assim:

3 3 (2 3

viorth — e +1/2 + (—V - T +1/2 + F. +1/2) 77 (6.33)
P

(6.34)

A pressao € entdo resolvida através de uma equacio de Poisson, porém agora o lado direito € o

divergente da velocidade intermedidria e ndo mais a diferenca de densidades, desta forma:

1 2
V- (EVp"“) -5V v (6.35)

Finalmente, o campo de velocidades € corrigido, fornecendo a velocidade no tempo n + 1:

A
ntl _ el 2 gt (6.36)

e com isso as posi¢Oes das particulas sdo integradas.

Embora este método possua um esquema bastante interessante para prevenir a formacao de aglo-
merados de particulas, além de fornecer resultados satisfatorios [111], a grande quantidade de cdlculos
envolvidos em cada passo de simulagdo pode ser uma grande desvantagem, sendo mais vidvel, em

determinados casos, utilizar o esquemas semelhantes ao ISPH-DF.

6.3 Solucao do sistema linear

Entre as caracteristicas dos métodos ISPH, uma das principais é a forma com que o campo de
pressdes € obtido, através de uma equacao de Poisson. Esta equacgao refere-se a um sistema de equa-
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¢oes lineares de NV varidveis, do tipo Ax = b, sendo A uma matriz N X N, e x e b vetores. O valor N
¢ a quantidade de particulas utilizadas na aproximagdo, sendo que as varidveis do sistema de equacdes

sdo as pressdes em cada particula py, p2, p3, ..., PN—-1, DN-

De acordo com Cummins [25], o sistema linear devido a equagdo de Poisson deve ser montado
levando-se em conta as condicdes de contorno para a velocidade intermedidria e para pressao, as
quais podem ser aplicadas utilizando-se particulas reflexivas. Entretanto, é importante destacar que
a aproximacao da equacgdo de Poisson através do ISPH pode apresentar alguns problemas. Entre os
obstéculos existentes, pode ser destacado a possibilidade de a matriz gerada ser singular, para os casos
em que ndo ha condicdo prescrita para a pressao, fato este comum nos escoamentos confinados. No
caso particular do ISPH, a matriz singular obtida possui infinitas solu¢des. Neste sentido, € necessario
utilizar mecanismos numéricos especificos que permitam a obtencdo de uma solugdo para o sistema.
E importante destacar que o fato de a equagio possibilitar infinitas solu¢des néo é um problema para
o método em si, uma vez que o interesse principal estd nos valores do gradiente de pressdo, € nao

especificamente no campo de pressdes em Ssi.

Teoricamente, o problema relativo a solucao da equacao de Poisson pode ser tratado aplicando-se
corretamente condi¢Oes iniciais para o campo de pressdes, no sentido de determinar, para um dado
ponto do dominio, um valor especifico de pressdo, ou seja, forcar uma condi¢ao de Dirichlet para a
pressdo em uma particula. Existem diversas maneiras de realizar este procedimento, entre as quais
podem ser citadas a penalizacdo ou elimina¢do de uma equacdo do sistema. A penalizacdo de uma
varidvel consiste na multiplicacdo desta por um valor consideravelmente alto, forcando com que o
seu resultado seja nulo, ou préximo disso. Por outro lado, a elimina¢do de uma equagdo do sistema,
consiste na anulagcdo de todos os elementos da linha e coluna a qual o ponto de pressdo a ser for¢cado
pertenca, e a sucessiva associacdo de um valor determinado no lado direito da equacdo, fazendo
com que o resultado desta seja exatamente este valor. Ambas as estratégias fornecem resultados
semelhantes, porém a utltima € mais precisa. Técnicas mais sofisticadas também podem ser utilizadas,
tais como os multiplicadores de Lagrange [51], ou solucdes baseadas em métodos de colocagao [42,
109].

Através do cédigo ISPH-DFS desenvolvido, foram realizados uma série de testes, considerando
diferentes tipos de problemas e condi¢des iniciais. Além disso, foram implementadas as técnicas de
penalizagdo, elimina¢do de equacdo e multiplicadores lagrangeanos. Entretanto, em todos os testes
foram detectados problemas em relacdo a solu¢do da equacdo de Poisson. Tal problema refere-se a
uma diferenca entre o valor de pressdo forcado e os valores de pressdo em todo o resto do dominio, a
qual cresce com o decorrer da simulacdo, e acaba por provocar um gradiente de pressao incorreto na
regido em que a particula com a pressdo forcada se encontra, tornando a simulacao altamente instavel.
A figura 6.1 apresenta uma simulacdo onde o problema pode ser observado, sendo que a particula
em azul trata-se daquela onde foi imposta a condi¢do de Dirichlet. Neste resultado € ficil notar a

discrepancia entre os valores de pressdo da particula com pressido imposta em relagdo as demais.

Ap6s uma andlise a cerca da metodologia ISPH, foi constatado que a equacdo de Poisson obtida a
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Figura 6.1: Problema da imposi¢do de condi¢cdo de Dirichlet para a pressdao em uma simulacdo da
cavidade impulsionada: (a) campo de pressdes em t=0.4s, e (b) detalhe do gradiente de pressao na

regifo onde foi imposta a condi¢do de Dirichlet para pressao.

partir do método da projecdo, e aproximada através dos operadores SPH, ndo satisfaz naturalmente a
condicao de compatibilidade. A condi¢ao de compatibilidade estd relacionada ao fato de um problema

ser ou ndo bem definido. Neste sentido, para verificar-se a condicdo de compatibilidade relativa ao

presente contexto, supde-se que as seguintes relacdes sejam satisfeitas:

Vp\ V.v'
V-<7)— A7 = fem (),

@:n-Vp:qemaQ.
on

A partir disso, integrando-se 6.38 sobre todo o dominio €2, tem-se que:

AV-(%)sz/ﬂfdQ.

Aplicando-se o teorema de Gauss sobre a equacdo anterior, obtém-se:

/V-(E)dQ:/ n- Vp dos,
Q P 9

logo, para que a condic@o de compatibilidade seja satisfeita, € necessario que:
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/ fdQ = / q do. (6.41)
Q [2)9]

Como sao impostas condicdes de Neumann para a pressdo na fronteira, tem-se previamente o
valor Op/0On prescrito, de tal modo que a integral do lado direito da equagdo 6.3 € igual a zero. En-
tretanto, a integral do lado esquerdo, que no presente contexto refere-se a integral do termo V - v*,
difere-se consideravelmente de zero. Este fato se d4 em decorréncia da aproximacdo realizada, atra-
vés da utilizagdo de operador divergente SPH, para o termo V - v*, a qual, considerando as condi¢Oes
de fronteiras devidas, ndo € capaz de fornecer um campo resultante que satisfaca a condi¢do de com-
patibilidade descrita pela equacdo . Esse comportamento acaba por provocar um fluxo artificial de
massa no sentido exterior ao dominio, prejudicando a simulacao.

Para que a condi¢do de compatibilidade fosse satisfeita, deveria ser verdade que fQ fdQ2 =0,0
que ndo ocorre. Desta maneira, para se resolver o problema, de carater numérico, € adicionado um

fator b a integral, tal que:

/ (f +b)dQ2 = 0. (6.42)
Q

Sabe-se que f = V - v*, entdo, o fator b, neste caso, refere-se a uma alteragdo no operador SPH
responsével pela aproximagdo de f. Para tanto, seja V - v* &~ Dgpy(v*), onde Dgpy é o operador
divergente SPH. Desta maneira, para que o somatdrio dos valores do divergente em cada particula,
o que equivale a integral de f, fosse o mais préximo de zero, foi adicionado ao operador SPH uma
subtracao do valor medio do divergente, o que, neste caso, refere-se ao fator b, ou seja,

Dspu

V-v'~ Dspy — N

(6.43)

impedindo a possibilidade de um fluxo de massa para fora do dominio, e com isso, tornando as

simulacdes mais estdveis.

6.4 Correcao de posicao no ISPH

Sendo um método puramente lagrangeano, no ISPH as particulas movimentam-se livremente, de
acordo com as propriedades fisicas inerentes a elas. Neste sentido, em determinados tipos de simula-
¢oes utilizando ISPH, o movimento das particulas através das linhas de corrente pode gerar distor¢des
de espacamento, seja no sentido de alongamento ou compressio, o que pode tornar-se ainda mais
grave em casos onde sdo formadas regidoes de agrupamento de particulas. Este fendmeno € observado
principalmente na solug¢do de escoamentos com altos niimeros de Reynolds, devido ao elevado mo-
vimento inercial relacionado. Entre os problemas provocados, pode ser destacado o enfraquecimento
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das interagdes entre particulas quando estas estdo muito proximas, fato diretamente ligado as carac-
teristicas da fungdo nucleo (secdo 3.4). Além disso, a distribui¢do ndo uniforme de particulas podera

prejudicar a convergéncia dos métodos de solucdo de sistemas lineares utilizados.

O fendmeno da aglomeracdo de particulas no ISPH pode também ser tratado através da aplicagao
de técnicas especificas que atuem na distribui¢do de particulas. Em Chaniotis et al. [17], as particulas
tem suas posi¢des periodicamente reiniciadas com base em uma malha uniforme, e os valores de
suas varidveis interpolados para as novas posi¢coes. Uma desvantagem desta técnica, € o fato de o
sistema perder a caracteristica de totalmente livre de malhas. Em [95] € aplicado um deslocamento
artificial sobre as posicdes das particulas, o qual baseia-se na variacdo da quantidade de particulas.
Uma estratégia semelhante foi introduzida por Xu ef al. [111], onde é aplicado um deslocamento
artificial e posteriormente as varidveis hidrodindmicas tem seus valores corrigidos através de um
esquema baseado em série de Taylor. A técnica apresentada por Xu apresenta a vantagem de manter
as caracteristicas do método SPH como um método livre de malhas, além de, através da correcdo das
varidveis hidrodindmicas, minimizar os erros devido a alteracao das posi¢des das particulas. Na figura
6.2 é apresentado resultados para o problema dos vértices de Taylor-Green simulado com o ISPH-DF
sem e com a aplicacdo da técnica de deslocamento artificial, que serd denominada aqui de ISPH-DFS
(do inglés, SPH density-free with shifting particle position).

Figura 6.2: Problema de agrupamento de particulas em altos Reynolds usando o ISPH.

No ISPH-DFS, o deslocamento artificial aplicado sobre as particulas é feito de acordo com a
seguinte expressao:
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ox; = CaR;, (6.44)

onde C' é uma constante, que pode ter seu valor definido entre 0.01 e 0.1, o a magnitude do deslo-
camento, onde o« = U,,,.At, com U,,,, sendo a velocidade maxima do sistema, e R; é o vetor de

deslocamento dado por:

onde M; € a quantidade de particulas vizinhas da particula 7 € n;;, neste caso, € o vetor distincia
unitdrio entre as particulas ¢ e j. O valor de X;, referente a média do espacamento das particulas

vizinhas da particula 7, é definido como:

1 &
X; = ST jzl 1] (6.46)

Apo6s a aplicacao do deslocamento artificial sobre as particulas do sistema, € entdo realizada a
correcdo das varidveis hidrodinamicas através de um esquema baseado em série de Taylor, da seguinte
forma:

¢ = ¢i + 0%y - (V); + O(6%3;) (6.47)

onde ¢ é a varidvel a ser corrigida, e 0x; € o vetor distidncia entre a antiga posi¢ao Xx; e a posicao
deslocada x| pela equagdo 6.44. O método possui erro da ordem de O(0x2,). O algoritmo 6 apresenta
com detalhes o funcionamento do ISPH-DEFS.
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Algoritmo 6: Simulacio de escoamentos através do método ISPH-DFS.

1 Iniciar sistema;

2 repita

3 Buscar particulas vizinhas (se¢do 4.4);

4 para cada particula i faca

5 L Calcular posicdo intermedidria (equagdo 6.2);

6 para cada particula i faca

7 t Calcular velocidade intermediaria (equagdo 6.4);

8 Obter pressao através da solucao da equacdo de Poisson (algoritmo 5);
9 para cada particula i faca

10 Calcular gradiente de pressao (equacdo 5.7);

11 para cada particula i faca

12 Recuperar a velocidade livre de divergéncia (equacdo 6.9);
13 Integrar posi¢do (equacio 6.10);

14 Aplicar deslocamento artificial nas particulas (equacdo 6.44);
15 Corrigir o campo de velocidades das particulas (equagdo 6.47);
16 Atualizar At através de condi¢ao CFL;

17 t=t+ At

18 até t < tioal s

6.5 Consideracoes parciais

Neste capitulo foram apresentados os principais métodos ISPH, baseados no método da projecao,
abordando vantagens e desvantagens destes, entre as quais destacam-se fatores como o custo compu-
tacional, a acurdcia, e a prevenc¢do de instabilidades. Diante destes fatores, e no sentido de aplicacdo
de um método que mantenha as caracteristicas de totalmente livre de malhas, o ISPH-DF apresenta-se
como uma alternativa mais interessante em face aos métodos ISPH-DI e ISPH-DFDI, uma vez estes
ultimos demandam cdlculos adicionais envolvendo a variacao da densidade de particulas. Entretanto,
o ISPH-DF possui a desvantagem de, quando aplicado a problemas com altos nimeros de Reynolds,
poder apresentar o fendmeno de aglomeracdo de particulas, o qual pode resultar em instabilidades
numéricas. Por outro lado, a utilizacdo de técnicas especificas para o tratamento da distribuicao de
particulas podem resolver este tipo de problema, como € o caso da técnica de deslocamento artificial
introduzida por Xu et al. [111]. Neste sentido, a utilizacdo do método ISPH-DFS, o qual refere-se ao
método ISPH-DF com a utilizagdo da técnica de deslocamento artificial, pode ser considerada uma
boa alternativa para a solug@o de diversos fendmenos de mecanicas de fluidos, apresentado resultados

comparaveis a de outros métodos consagrados.
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CAPITULO

/

Aplicacdo do ISPH em escoamentos
newtonianos monofasicos

7.1 Introducao

Neste trabalho foi desenvolvido um cédigo baseado no ISPH-DFS. Embora o método ISPH ja
possua diversas andlises que mostram sua eficiéncia e eficacia em relacdo a solucio de escoamentos
newtonianos monofésicos, como pode ser visto em [52, 111], a realizag@o do processo de verificacdo
e validacdo € bastante importante frente a concep¢do de um novo cédigo. Desta maneira, foram
realizados uma série de experimentos para diferentes tipos de problemas, governados pelas equacoes
de Navier-Stokes, e classicos da dindmica de fluidos. Em todos os testes realizados foi utilizado o
método ILU com pré-condicionador GMRES para a solu¢do da equagao de Poisson, relativa ao campo
de pressoes. Além disso, em todas as simulacdes foi utilizado o valor de C' = (.09, relativo a técnica
de deslocamento artificial para a redistribuic@o de particulas.

Neste capitulo sdo apresentados a descric@o e os resultados obtidos com o cddigo desenvolvido
para os seguintes problemas: vortices de Taylor-Green, amortecimento de vértice, escoamento de

Hagen-Poiseuille e cavidade impulsionada.

7.2 Vortices de Taylor-Green

Os vortices de Taylor-Green tratam-se de um escoamento newtoniano incompressivel que des-
creve campos de velocidades no formato de vortices opostos entre si, dissipados ao longo do tempo
devido a acao da viscosidade, sendo analiticamente descritos através das seguintes expressoes:
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u(z,y,t) = —Ue" cos(2rx)sin(2my), (7.1)
v(x,y,t) = Uesin(2mz) cos(2my), (7.2)

onde U ¢ a velocidade caracteristica, e b € a taxa de decaimento da velocidade, tal que:

5 (7.3)

sendo o nimero de Reynolds definido como Re = U L/v, onde L é o comprimento caracteristico e v
a viscosidade cinemdtica. E importante observar que o perfil do campo de velocidades descrito pelos
vortices de Taylor-Green é sempre o mesmo para todos os quadrados unitarios [a,a + 1] x [b,b + 1]

coma,be I.

Numericamente, a representagdo dos vortices de Taylor-Green no ISPH-DFS pode ser realizada
através da imposicao inicial do campo de velocidades descrito pela equacdo 7.2, considerando ¢ = 0.
Além disso, devem ser impostas condi¢des de contorno periddicas. Neste sentido, foram realizadas
simulagdes através do cddigo desenvolvido, para valores de Re = 10, Re = 100 e Re = 1000,

considerando um quadrado unitdrio [0, 1] x [0, 1] e uma configura¢do de 40 x 40 particulas.

Os resultados obtidos foram comparados aos resultados analiticos, monstrando-se consideravel-
mente satisfatorios. A figura 7.1 mostra o perfil da velocidade e da pressdo, em uma simulacdo com
Re = 100, onde ¢é possivel notar que o método utilizado mantém uma boa distribuicdo de particulas
ao longo de toda a simulagdo. Na figura 7.2 sdo apresentados os graficos para os perfis de velocidade
vertical e horizontal, sucessivamente em z = 0.5 e y = 0.5. Por outro lado, na figura 7.3 é apresen-
tado o decaimento da velocidade maxima. E importante destacar que para Re = 1000, sio observadas

algumas oscilagdes, entretanto, este comportamento € previsto para altos valores de Reynolds [111].

7.3 Amortecimento de vortice

O problema denominado amortecimento de vortice (do inglés spin-down vortex), consiste na si-
mulacdo de um escoamento confinado onde a velocidade inicial do fluido com respeito a um vortice
induzido € continuamente dissipada, tanto pelas caracteristicas inerentes ao fluido, devido a viscosi-
dade, quanto pelas relacdes fisicas entre o fluido e as paredes. Numericamente, no método ISPH-DFS,
o vortice induzido pode ser representado pela imposi¢do de um campo de velocidades inicial, dado
por
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(c) e (e)), e perfil da velocidade horizontal em y = 0.5 ((b), (d) e (f)).
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v(z,y,t) =U(0.5 —z), (7.4)

o qual é imposto sobre todas as particulas, distribuidas em um quadrado unitario. Além disso, é

importante destacar que sdo impostas condi¢cdes de ndo-deslizamento para todo o contorno, ou seja,

Op _
on

Nos experimentos realizados, as imposi¢des das condicdes de contorno foram aplicadas utilizando

a velocidade na parede € nula. Para a pressdo sdo impostas condi¢cdes de Neumann, tal que

particulas fantasmas (secao 4.6).

Neste sentido, foram realizados experimentos com o c6digo ISPH-DFS para uma configuracdo
de 40 x 40 particulas, e diferentes valores de viscosidade, resultando em Re = 10, Re = 100 e
Re = 1000, onde

Re = =, (7.5)

sendo que para todos os experimentos realizados foram utilizados U = 1e L = 1.

Comparagdes numéricas tomando-se como referéncia os resultados apresentados em [111], onde
¢ introduzido o método ISPH-DFS, foram feitas. A figura 7.4 apresenta o perfil da velocidade e
do campo de pressdes para uma simulacdo com Re = 10, além de apresentar a configuracdo das
particulas ao longo da simulacdo. Por outro lado, a Figura 7.7 apresenta o decaimento da velocidade
maxima ao longo do tempo. E possivel notar que a solucio obtida estd de acordo com o esperado.
Particularmente para Re = 1000 este decaimento apresenta oscilacdes, porém este comportamento
€ previsto em [111], o qual apresenta resultados semelhantes a este. Comparagcdes para os perfis
de velocidade e pressdo também sdo apresentadas, confirmando concordéancia dos resultados obtidos

com os da literatura (figuras 7.5 e 7.6).

7.4 Escoamento de Hagen-Poiseuille

Um dos poucos escoamentos nos quais as equacdes de Navier-Stokes admitem solucdo analitica é
o escoamento de Hagen-Poiseuille. Este fato o torna consideravelmente interessante para o processo
de validagcdo de métodos numéricos. De forma geral, este problema consiste em um escoamento lami-
nar e em regime permanente através de um tubo, o qual apresenta um perfil de velocidades parabdlico
em relagcdo ao eixo transversal a dire¢cdo do escoamento (figura 7.8). Para fins numéricos, este pro-
blema pode ser abstraido como o fluxo de um fluido através de um canal bidimensional de dimensdes
C x L, onde C' é o comprimento e L a largura, tal que nas paredes inferior e superior sdo impostas
condi¢des de nao-deslizamento, enquanto nas paredes laterais sdo impostas condi¢cdes de entrada e
saida de fluido, conforme pode ser observado na tabela 7.1. E importante destacar que na parede
de entrada a velocidade na dire¢do do deslocamento é definida como a velocidade analitica, obtida
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Figura 7.8: Escoamento de Hagen-Poiseuille: (a), e (b) condicdes de fronteira.

através da resolucdo das equacOes de Navier-Stokes para o problema, onde, considerando uma vazao

() constante, é dada por:

6
uly) = 73wl =), (7.6)
e, além disso,
op v
— =—-12—. 7.7
ox L @1
Esquerda: | Ju/On=0 | v=0 | dp/On =0
Direita: | Ju/On=0| v =10 p=0
Inferior: u = v=0|0dp/On=0
Superior: u=0 v=0|0dp/On=0

Tabela 7.1: Condi¢des de fronteira impostas na simulacdo do escoamento de Hagen-Poiseuille para
velocidade v = (u, v) e pressdo p.

Na simulacio de escoamentos que apresentam entrada e saida de fluido, no qual se encaixa o esco-
amento de Hagen-Poiseuille, a redistribui¢ao de particulas obtida através da técnica de deslocamento
artificial requer especial atencdo nas regides ligeiramente proximas as fronteiras de entrada e saida.
A razdo disso esta associada ao fato de que, quando a particula se desloca no sentido do escoamento,
durante certos periodos de tempo, serdo observadas regides de menor densidade de particulas. Ao
detectar tais regides, a técnica de deslocamento artificial aplicard uma correcdo, movendo a particula
no sentido contrario a direcao do escoamento, a fim de diminuir a variagao da densidade de particulas,
0 que, neste caso, € indesejado. Uma maneira simples de prevenir este fendmeno € limitar a regido
de atuacdo da técnica de deslocamento artificial, adicionando um filtro que ndo permita corregdes nas
regides proximas as fronteiras de entrada e saida de fluido.

Através do codigo ISPH-DFS desenvolvido e considerando as restrigdes relativas as condigdes
de fronteira, foram realizados experimentos para valores de Reynolds Re = 1, 10 e 100. Para tanto
foram utilizadas 4800 particulas nas simulagdes, para uma configuracdo L X 3L, com L = 1. A figura
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7.9 apresenta comparacdes para o perfil da pressdo na direcdo x e para a velocidade u em sec¢do reta

emzx = 2.D.

7.5 Cavidade impulsionada

O problema cavidade impulsionada (do inglés Lid-driven cavity) € um dos experimentos cldssi-
cos na verificagdo de métodos numéricos para mecanica dos fluidos. Este problema consiste de um
escoamento confinado em um quadrado unitério, onde a velocidade na dire¢do = na parede superior é
constante e diferente de zero, ao longo de toda a simulagdo. Nas demais paredes verifica-se condi¢dao
de ndo deslizamento, ou seja, a velocidade € nula. Diante disso, o fluido passa a descrever um mo-
vimento circular, semelhante a um misturador, até chegar em um estado estaciondrio, onde, a partir
deste ponto, ndo hd mudanca considerdvel no perfil do campo de velocidades formado.

Para os experimentos realizados, foram impostas condicdes de fronteira de Neumann para a pres-
s@o e Dirichlet para a velocidade, sendo que, para a parede superior, que possui velocidade constante
up na dire¢do x, a velocidade uy, referente a velocidade na direcdo x das particulas fantasmas, foi
definida como u; = 2ugy — u,, onde u, € a velocidade na dire¢do x das particulas de fluido.

Foram realizados experimentos para Re = 100 e Re = 400, e comparados com os resultados
apresentados em [39], para dominios com distribuicdo de particulas de 40 x 40, 80 x 80 e 160 x 160.
E possivel observar que com o refinamento, os resultados apresentam-se melhores, o que é previsto
em [111]. Para valores de Reynolds altos (Re > 1000), foram verificadas instabilidades nas regides

proximas as quinas superiores.

7.6 Consideracoes parciais

Neste capitulo foram apresentados resultados obtidos através da utilizacdo do método ISPH-DFS
para problemas cldssicos em dinamica dos fluidos, relacionados a escoamentos newtonianos mono-
fasicos. Os resultados obtidos foram comparados com resultados analiticos, nos casos em que isso €
possivel, e com resultados da literatura, mostrando que o método ISPH-DFS € suficientemente robusto
para tais tipos de aplicacdes. Além disso, através dos testes realizados, também podde-se verificar que
a técnica de deslocamento artificial proporciona uma boa distribui¢ao de particulas nas diferentes si-
mulagdes realizadas. Porém, para valores altos de Reynolds o método mostrou-se sensivel, o que o

torna limitado a uma classe de problemas mais restrita.
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CAPITULO

o]

Novos meéetodos para escoamentos
multifasicos com ISPH

8.1 Introducao

Os escoamentos multifasicos englobam uma série de problemas de grande interesse cientifico e
industrial, tais como o estudo de misturas entre polimeros, emulsdes, fendmenos atmosféricos e apli-
cacgOes caracteristicas da industria do petréleo. Entretanto, a compreensdo e a manipulacdo desta
classe de escoamentos, devido a sua complexidade, torna necessdria a aplicacdo de métodos numé-
ricos para a sua resolucdo. Todavia, a concepcdo de mecanismos numéricos para a aplicagdo em
escoamentos multifasicos ainda € um dos grandes desafios da mecanica dos fluidos computacional,
tanto pela aproximagdo das equagdes que governam este tipo de problema, quanto pela necessidade
do tratamento de fendmenos adicionais envolvidos, tais como o célculo da tensdo superficial e o
tratamento da interface entre fluidos.

Diversos métodos numéricos t€m sido explorados em aplicagdes para escoamentos multifasicos,
tais como refinamento adaptativo de malhas [15], Level-Set [102, 107, 99] e Front-tracking [81, 100].
Além destes, o método SPH também tem sido utilizado como forma de solu¢do de escoamentos mul-
tifasicos. Um dos trabalhos pioneiros a aplicar o método SPH para escoamentos multifdsicos foi
apresentado por Colagrossi [23], onde € introduzida uma alteragdo nos operadores SPH, sendo utili-
zado o esquema WCSPH como solugdo. Por outro lado, Shadloo et al. [94] descreve uma aplicacao
do ISPH para o problema da instabilidade de Rayleigh-Taylor, onde o método € diretamente aplicado,
sendo o cdlculo da tensdo superficial realizado através de uma fungdo-cor, descrita com detalhes na
secdo 8.3. Por outro lado, Shao [96] introduz um esquema ISPH para o tratamento de escoamen-
tos multifasicos onde o método é aplicado de maneira desacoplada, em cada uma das fases, sendo
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posteriormente acoplado, aplicando-se pressdo e tensdo de cisalhamento através da interface, o que
proporciona bons resultados, porém com um custo computacional consideravelmente maior que o
esquema tradicional. Em Zainali ef al. [112] € destacado o problema da perturbacdo de interface,
decorrente da aplicagdo do método ISPH associado a técnicas de correcdo de distribui¢do de parti-
culas, sendo proposta a utilizacdo de fun¢des nicleo diferentes para os operadores SPH relacionados
ao célculo da tensdo superficial com relagdo aos demais. Embora a estratégia tenha um acréscimo
de custo computacional negligencidvel, os resultados apresentados no trabalho mostram que para a
técnica ter efeito € necessdria a utilizacdo de uma grande quantidade de particulas, o que pode ser
invidvel em determinados casos.

Neste capitulo serdo abordadas questdes relacionadas a aplicagdo do método ISPH para o trata-
mento de escoamentos multifasicos, onde sdo destacadas a utilizacao de técnicas especificas para o
tratamento da interface entre fluidos, através de dois modelos distintos desenvolvidos neste trabalho:
o primeiro modelo baseado em uma correcdo através de série de Taylor associado com a utiliza¢do da
técnica level-set, e o segundo modelo através de uma estratégia front-tracking. Além disso, também

serd realizada uma discussao a cerca do célculo da tensdo superficial no SPH.

8.2 Tratamento de interface no ISPH

8.2.1 Visao geral

A utilizacdo do método ISPH como ferramenta de resolu¢@o de problemas de mecanicas de fluidos
torna necessdria, de forma geral, a utilizacdo de técnicas auxiliares com propdsitos de manutenabi-
lidade de uma boa distribui¢do de particulas ao longo de toda a simulagdo. Existem dois esquemas
principais para resolver este problema, os quais trabalham com as seguintes estratégias: remapea-
mento de particulas com base em uma malha uniforme [17], e a aplicacdo de deslocamento artificial
com base na variagdo da densidade de particulas [111]. As caracteristicas apresentadas pela técnica
introduzida por Xu et al. [111], e os resultados obtidos através dela, a tornam uma melhor alterna-
tiva em relacdo a técnica de remapeamento, a qual prejudica as caracteristicas do SPH de método
totalmente livre de malhas. Entretanto, quando aplicado em escoamentos multifdsicos, a técnica de
deslocamento artificial pode acabar por provocar a interpenetracio de particulas através da interface
entre fluidos, ou seja, particulas de uma determinada fase se encontrardo erroneamente imersas na
outra fase. Este fendmeno ocorre devido a possibilidade da interface encontrar-se em uma regiao com
alto movimento inercial, onde hd uma considerdvel chance de formagdo de dreas de aglomeramento
ou areas de baixa densidade de particulas, assim, quando as particulas sdo artificialmente deslocadas
podem passar a se encontrar em uma regido fora de sua interface. A figura 8.1 mostra em detalhes
uma situacdo de uma configuracdo onde pode ser observada a interpenetracdo de particulas através
da interface, comparada a situag@o onde as particulas tem suas propriedades corrigidas em relacio a
interface.

A seguir sdo apresentadas duas técnicas desenvolvidas nestas trabalho como o propdsito de tratar o
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Figura 8.1: Detalhe da interpenetragdo de particulas em escoamentos multifasicos: (a) configuragio
problematica, (b) configuragdo corrigida.

problema da interpenetracdo de particulas através da interface. Tais técnicas baseiam-se na utilizagdo
de informacgdes extraidas da interface para a construcdo de funcdes de avaliacdo level-set, sendo a
primeira delas baseada em uma corre¢ao através de série de Taylor, e a segunda através da utilizagao

de um esquema front-tracking.

8.2.2 Tratamento de interface através de série de Taylor

A técnica de deslocamento artificial introduzida por Xu et al. prevé a correcdo das posicdes das
particulas ao longo do tempo, de modo que estas apresentem uma distribuicao relativamente uni-
forme, sendo aplicada uma correcdo das varidveis hidrodindmicas baseada em série de Taylor, em
particular, no campo de velocidades. Entretanto, como anteriormente destacado, este deslocamento
artificial pode prejudicar a interface entre fluidos. Para minimizar este problema, é proposto aqui
um tratamento da interface baseado na utilizacdo de uma func¢do level-set, de modo a tornar possi-
vel a realizacdo de avaliagdes sobre a posi¢do das particulas em relacdo a interface. A técnica serd

denominada aqui de ITBLS (do inglés, interface treatment based on level-set function).

A idéia principal da técnica € definir uma funcao level-set de tal modo que os zeros desta funcdo
encontrem-se exatamente sobre a interface entre fluidos, e os valores positivos representem uma de-
terminada fase, enquanto os negativos representem a outra fase. Uma maneira de construir tal funcao
€ utilizar uma funcdo distancia com sinal. As informacdes de interface podem ser tanto consideradas
como entrada do problema, ou serem obtidas através de técnicas especificas de deteccao de interface.
Em Marrone et al. [64] é introduzido um esquema de detec¢do de superficie-livre, baseado em uma

andlise sobre os autovalores da matriz de renormalizacdo, calculada como:
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onde X;; = X; — X;. De acordo com [64], o autovalor minimo da matriz B(X;), denominado aqui de
A, esta diretamente relacionado com a distribui¢dao de particulas na vizinhanga de i, de modo que,
quando a particula encontra-se totalmente imersa no fluido, A tende para 1, enquanto que, quando a
particula estd proxima de uma regidao de borda, este valor tende para 0. A partir disso, é possivel,
através de uma avaliacdo sobre os autovalores minimos associados a cada particula, definir quais sao

aquelas que encontram-se em regides proximas a borda.

Através da matriz de renormalizacdo (equacgdo 8.1), também é possivel se aproximar o valor da
normal unitdria a superficie n, a qual é de grande importancia na constru¢do da func¢ao level-set. Neste

sentido, a normal unitdria pode ser aproximada como:

3 (8.2)

onde,

vi=-B(x)Y %vwij. (8.3)
J

J

Ap0s o célculo da normal, € realizado um segundo passo, onde € feita uma varredura sobre uma
regido a frente das particulas, seguindo a dire¢do normal, de acordo com o apresentado na figura 8.2.
Esta varredura é realizada com o propdsito de se definir de maneira mais apurada as particulas que

pertencem a uma regido envolvente a interface.

O esquema de deteccao de superficie livre proposto por Marrone et al. pode ser adaptado para
escoamentos multifasicos, considerando-se uma das fases como referéncia e negligenciando as par-
ticulas da outra fase. Uma forma mais precisa de se realizar a detec¢do de interface, é realizar a
deteccao para uma fase, e em seguida para a outra fase, cruzando as informacdes obtidas. Além desta
estratégia, a deteccdo de interface, ou mesmo de superficie livre, pode ser realizada utilizando uma

funcao cor, descrita com detalhes na secao 8.3.

A partir da informacdo de posicdo das particulas de interface, é possivel se construir a fungao
level-set sobre as particulas de fluido, através da seguinte expressao:
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Figura 8.2: Esquema de varredura de vizinhanca para determinacdo de particula em regido de super-
ficie livre.

¢ = (xi — xp)y + (Y — Yp)0y, (8.4)

onde x; = (74,v;), Xp = (s, yp) refere-se a particula de borda mais préxima a particula i, e n =

(n,,n,) é a normal unitdria da particula de borda b.

A cada passo de simulacdo, as particulas alteram sua posicao, de acordo com as propriedades
inerentes ao problema. Neste sentido, a configuracdo da interface entre fluidos é continuamente
modificada. A func¢do level-set definida representa apenas a configuracdo inicial da interface, logo,
torna-se necessario que esta seja atualizada, respeitando a dindmica do sistema. Esta corre¢iao pode
ser realizada utilizando a mesma estratégia usada por Xu ef al. [111] para a correcdo de particu-
las hidrodindmicas, a qual utiliza um esquema baseado em série de Taylor que usa informacdes do
deslocamento artificial aplicado as particulas. Desta maneira, a fung@o ¢ pode ser corrigida como:

. = ¢; + Xz - (Vo) (8.5)

onde 7’ refere-se a particula ¢ em sua posic¢do corrigida, e dx;; € o deslocamento artificial aplicado a
particula i. O termo V¢ pode ser aproximado utilizando o operador SPH gradiente diferenca:
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(Vo)i=) %(ij — ¢:i)ViWi;. (8.6)

J

Com base na funcio ¢, devidamente corrigida em cada passo da simulacdo, é possivel realizar
uma avaliacdo a cerca da posi¢cdo das particulas de fluido em relac@o a interface. Para exemplificar
este processo, sejam dois fluidos A e B, onde para o fluido A s@o associados valores positivos e para
o fluido B valores negativos. Neste sentido, € feito um teste sobre todas as particulas de fluido, caso
uma particula do fluido A possua valor de ¢ negativo, significa que esta estd fora de sua fase, ou seja,
interpenetrou a interface. O mesmo € feito com as particulas do fluido B. A partir disso, quando uma
particula é detectada como fora de sua fase, ela tem suas propriedades alteradas, de modo a pertencer
a outra fase. Entretanto, ¢ importante observar que ao fazer esta alteragdo torna-se necessario uma
redistribui¢do da massa entre as particulas, de modo a ndo afetar a massa total de cada fase. A técnica

¢ descrita em detalhes no algoritmo 7.

Algoritmo 7: Simulacdo de escoamentos multifasicos através do método ISPH-DFS com IT-
BLS.

1 Iniciar sistema;
2 Construir fun¢do level-set;
3 repita
4 Buscar particulas vizinhas (se¢do 4.4);
5 para cada particula i faca
6 L Calcular posi¢do intermedidria (equagao 6.2);
para cada particula i faca
8 L Calcular velocidade intermedidaria (equacdo 6.4);
9 Obter pressdo através da solucao da equacdo de Poisson (algoritmo 5);
10 para cada particula i faca
1 L Calcular gradiente de pressdo (equacgdo 5.7);
12 para cada particula i faca
13 Recuperar a velocidade livre de divergéncia (equacdo 6.9);
14 L Integrar posi¢do (equacdo 6.10);
15 Aplicar deslocamento artificial nas particulas (equacao 6.44);
16 Corrigir o campo de velocidades das particulas (equagdo 6.47);
17 Corrigir a funcio level-set (equagdo 8.5);
18 Avaliar posi¢do das particulas em relacdo a interface;
19 Atualizar At através de condi¢cdo CFL;

20 t=1t+ At;
21 atét < tiotal 5
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8.2.3 Tratamento de interface através de front-tracking

Baseado na idéia cldssica do método front-tracking, foi desenvolvido neste trabalho um esquema
para o tratamento de interface no ISPH, denominado aqui de ITBFT (do inglés, interface treatment
based on front-tracking). De um modo geral, em sua forma classica, o método front-tracking consiste
de um método euleriano-lagrangeano, onde, através de um dominio lagrangeano, a interface € definida
e advectada ao longo da simulac¢do, delimitando a fase dispersa, enquanto a fase continua € represen-
tada através de um dominio euleriano [106]. As intera¢des através dos modelos sdo realizadas através
de interpolagdes.

O esquema ITBFT consiste na utilizacdo de um conjunto finito de particulas marcadoras que deli-
mitam a interface entre fluidos, e atuam como referéncia na determinagdo de qual fase uma particula
de fluido pertence. Neste sentido, € necessdrio seguir uma sequéncia de passos, relacionados tanto
a interacdo das particulas marcadoras com as particulas de fluido, quanto a propria adveccdo das
particulas marcadoras ao longo da simulag@o.

No tratamento de interface baseado em front-tracking, inicialmente € necessario determinar a
posicdo das particulas marcadoras, as quais devem encontrar-se exatamente sobre a interface, pre-
ferencialmente espacadas de maneira igual entre si. Computacionalmente, as particulas marcadoras
podem ser representadas através de uma lista encadeada, o que pode ser bastante til no processo de
refinamento.

A partir da determinagdo inicial das posi¢cdes das particulas marcadoras, em cada passo de si-
mulacdo, ap0s a realizacao dos cdlculos referentes ao escoamento do fluido em si, sdo realizadas os

seguintes passos:

Calculo do vetor normal unitario;

Construcao fungdo level-set;

Verificagao das particulas de fluidos;

Adveccdo das particulas marcadoras de interface;

Teste de refinamento da malha front-tracking.

Uma maneira de aproximar-se o vetor normal unitdrio nas particulas marcadoras € através de
um esquema de cdlculo baseado em trés pontos. Neste esquema, o cdlculo da normal para uma
determinada particula marcadora € realizado levando-se em conta a posi¢ao desta particula e de suas
vizinhas adjacentes, as quais deverdo formar um tridngulo, conforme é apresentado na figura 8.3.
A partir disso, calcula-se o ponto médio entre as vizinhas adjacentes, e consequentemente o vetor
distancia entre a particula marcadora em questdo e o ponto médio calculado, denominado aqui de n.,

sendo que o vetor normal serd igual a norma deste vetor, ou seja,
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Caso os trés pontos adjacentes utilizados para o cdlculo da normal unitdria sejam co-lineares, esta
€ entdo definida como um vetor nulo. O problema desta técnica é a necessidade de uma avaliacao
adicional sobre as particulas de fluidos vizinhas, a fim de se definir a dire¢do do vetor normal, ou seja,
para se definir a dire¢do da normal considera-se a configuracio do fluido e percorre-se a vizinhanca da
particula marcadora, levando-se em conta apenas uma fase, de modo com que o vetor normal aponte

para a direcdo externa a esta fase.

Figura 8.3: Ilustragcdo sobre o cdlculo da normal através de um esquema baseado em trés pontos.

Uma alternativa mais simples e direta de obter-se o vetor normal nas particulas marcadoras € utili-
zar as proprias informagdes de conectividade entre as particulas adjacentes. Para tal basta calcular-se
o vetor distancia entre uma particula marcadora e sua vizinha seguinte, e em seguida rotacionar este
vetor em um angulo de 90° na direcdo externa ao fluido definido como referéncia, normalizando-o.
Este cdlculo deve ser feito para todas as particulas marcadoras, sendo que para a dltima particula da
lista, faz-se o cdlculo utilizando a vizinha anterior. Embora esta técnica, em sua forma mais simples,
seja restrita a problemas bidimensionais, ela € bastante eficiente e possui uma baixa complexidade, da
ordem O(n), sendo n a quantidade de particulas marcadoras. A figura 8.4 apresenta uma ilustracdo
de sua aplicacdo para um problema genérico.

Ap6s o cdlculo do vetor normal para cada particula marcadora, € construida uma funcgéo level set
¢ para as particulas de fluido, baseada na configuracdo da interface. Neste contexto, € importante
destacar que o papel da fungdo level-set € apenas de servir como referéncia ao processo de verifi-
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Figura 8.4: Ilustrag@o sobre o cdlculo da normal através de rotagc@o do vetor distancia entre particulas
adjacentes.

cacdo da posi¢do das particulas em relac@o a interface. A funcdo ¢ € construida tomando-se como
base as relagdes de posicdo entre as particulas de fluido e as particulas marcadoras, através de uma
funcdo distancia com sinal, de modo que, para uma determinada particula de fluido 7 com posicao
(x;,:), encontra-se a particula marcadora m mais préxima, com posi¢ao (z,,,y,,) € vetor normal
n = (n,,n,), e calcula-se:

¢i = naz($i - xm) + ny(yi - ym) (88)

Para efeitos de minimizacio da quantidade de cdlculos envolvidos, a funcio ¢ pode ser calculada
apenas em uma regido de vizinha a interface, delimitada por kH, sendo que, para as regides externas
a esta faixa, pode ser associado um valor positivo ou negativo, conforme a fase a qual a particula de
fluido pertenca. Além disso, € importante destacar que as relacdes de vizinhanga podem ser obtidas

através da propria estrutura de busca utilizada no SPH.

Ap6s a construcao da funcdo ¢ nas particulas de fluidos, € possivel realizar um teste de verifi-
cacgdo sobre a possibilidade de interpenetracdo sobre a interface. Este teste € equivalente ao teste de

interpenetracao realizado na técnica ITBLS.

Finalmente, apds a construcdo da fungdo ¢ e a verificacdo das particulas de fluidos, as particulas
marcadoras de interface sdo entdo advectadas. Para tal, € realizada uma interpolagdo sobre o campo
de velocidades do fluido, sendo entdo associado um valor de velocidade a cada particula marcadora.
Como a corre¢ao de posicao aplicada sobre as particulas de fluido ndo interfere os valores do campo de
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velocidades, uma vez que € realizada uma correcado sobre as varidveis hidrodinamicas (se¢do 6.4,logo
ndo havera perturbacdo na interface, havendo apenas o erro de interpolagdo e integragdo. Os detalhes

da técnica aplicada no método ISPH-DEFS sdo apresentados no algoritmo 8.

Além dos passos descritos anteriormente, € importante destacar também que, durante a advecgao
da malha de front-tracking, dois pontos adjacentes podem ficar muitos distantes, o que acaba por
prejudicar a descri¢do da interface entre fluidos. Para prevenir este problema é necessario realizar
um refinamento peridédico. Uma forma de realizar isso é verificando-se a distancia entre dois pontos
adjacentes, e quando estes apresentarem uma distancia maior que um valor pré-defenido, insere-se um
novo ponto entre eles. A mesma idéia € utilizada para situacdes onde tem-se pontos extremamente
proximos, onde, neste caso, exclui-se um dos pontos. Também € possivel utilizar-se técnicas mais

refinadas de aproximacao de curvas, como splines, minimos-quadrados, entre outros.

Algoritmo 8: Simulacdo de escoamentos multifasicos através do método ISPH-DFS com
ITBFT.

1 Iniciar sistema;

2 Definir posicao das particulas marcadoras de interface;

3 repita

4 Buscar particulas vizinhas (secdo 4.4);

5

6

para cada particula i faca
L Calcular posicao intermedidria (equagdo 6.2);

para cada particula i faca

8 L Calcular velocidade intermedidria (equacdo 6.4);

9 Obter pressdo através da solucao da equacdo de Poisson (algoritmo 5);
10 para cada particula i faca

11 L Calcular gradiente de pressao (equacgdo 5.7);

12 para cada particula i faca

13 Recuperar a velocidade livre de divergéncia (equacdo 6.9);
14 L Integrar posi¢do (equacdo 6.10);

15 Aplicar deslocamento artificial nas particulas (equagdo 6.44);
16 Corrigir o campo de velocidades das particulas (equagdo 6.47);
17 Integrar posicdo das particulas marcadoras de interface;

18 Obter valor da normal nas particulas marcadoras de interface;
19 Construir fung¢do level-set (equagdo 8.8);
20 Avaliar posi¢do das particulas em relacdo a interface;
21 Atualizar At através de condi¢do CFL;

22 t=1t+ At;
23 até t < typra s
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8.2.4 \Verificacao das técnicas de tratamento de interface

8.2.4.1 Deformacao de circulo em vértices de Taylor-Green

O problema da deformacao de circulo em vortices de Taylor-Green trata-se de um problema hipo-
tético, onde é descrito uma configuracao bifésica tal que uma das fases encontra-se inicialmente em
um dominio circular, de centro (0.5,0.5) e raio 0.4, enquanto a outra fase encontra-se no restante do

dominio, de dimensao [0, 1] x [0, 1]. A partir disso, € aplicado o campo de velocidades dado por:

uw(z,y,t) = —cos2mwxsin 2y,

v(z,y,t) = sin2mx cos 2y, (8.9)

o qual descreve quatro vortices, sendo aplicada condi¢@o de fronteira periddica. O campo de veloci-
dades da equagdo 8.9 ¢é prescrito durante um tempo 7'/2, sendo invertido a partir dai. Neste sentido,
espera-se que, ao final da simulacdo, a configurac@o seja equivalente a inicial. Para minimizar erros
numéricos, € preferivel utilizar-se um esquema de integracdo de alta ordem. Nos experimentos reali-
zados para a verificacdo do tratamento da interface foi utilizado o esquema Runge-Kutta de quarta
ordem. Além disso, € importante destacar que, como a velocidade € prescrita a todo o tempo, ndo
¢ necessdria a solu¢do de uma equacao de conservagdo, ou seja, o intuito deste teste estd voltado

essencialmente a descrever e tratar o fendmeno da interpenetracio de particulas através da interface.

Nos testes realizados foi considerado um tempo total 7' = 0.8s. A figura 8.5 apresenta os resul-
tados obtidos. Através destes resultados, é possivel observar que a técnica ITBLS proporciona uma
considerdvel melhora da distribuicdo de particulas em relacdo a interface, porém ainda podem ser
observadas particulas de uma fase imersas na outra fase. Por outro lado, a técnica ITBFT permite

uma corre¢do melhor, sendo as particulas corretamente distribuidas em suas fases.

8.2.4.2 Circulo em vértice simples

Um exemplo bastante ttil do problema de interpenetragdo de particulas € o experimento do vértice
simples. Este experimento trata-se de um problema hipotético, onde um campo de velocidades no

formato de um vértice, dado por:

1
U = —sin®(7z) sin®(7y), (8.10)

T
¢ prescrito ao longo de um tempo 7'/2 em um dominio bidimensional [0, 1] x [0, 1], sendo 7" o tempo
total da simula¢do. No instante ¢ = 7'/2, o campo de velocidades é invertido, sendo imposto até
t = T'. Neste sentido, é definida uma configuracdo onde um fluido A encontra-se inicialmente sob um

dominio circular, de raio 0.15, com centro em (0.5, 0.75), enquanto o fluido B ocupa todo o dominio
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(d) Simulagdo com deslocamento artificial e ITBFT.

Figura 8.5: Configuracdo das particulas de fluido no problema da deformacao de circulo em vortices
de Tyalor-Green com 60 x 60 particulas nos tempos t=0.0s, 0.2s, 0.4s, 0.6s € 0.8s.

restante. A partir disso, espera-se que, quando a simulacdo alcance o tempo final, a configuracdo
apresentada pelas particulas seja equivalente a configuracio descrita no instante inicial.

A figura 8.6 apresenta resultados obtidos em testes para o problema do circulo em voértice sim-
ples. Na primeira parte (figura 8.6-(a)) encontram-se os resultados de uma simula¢do onde ndo ¢é
utilizada qualquer técnica para o tratamento das posicdes das particulas, ou seja, existe a formacao de
regides de agrupamento e de baixa densidade, o que numericamente prejudicial ao SPH. Entretanto,
através destes resultados, € possivel observar que o movimento induzido ao fluido, de rotacionar para

uma dire¢do durante um certo periodo, e a seguir na dire¢do inversa, o conduz para uma configura-
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cao final equivalente a inicial. Por outro lado, nos testes realizados com a utilizacdo da técnica de
deslocamento artificial de particulas (figura 8.6 - (b)), é possivel notar que a dispocao das particulas
em relacdo a interface € afetada com a progressao da simulagdo, de modo que, no instante final, as
particulas apresentam uma configuracao consideravelmente distinta da esperada. Na figura 8.6 - (¢),
sao apresentados os resultados utilizando-se a técnica ITBLS, onde é possivel notar que a técnica, até
um certo passo, consegue manter uma boa distribuicdo de particulas em relac@o a interface. Entre-
tanto, a técnica ndo proporciona melhora no resultado final obtido, o que deve-se ao erro acumulado
durante toda a simulacdo. Finalmente, a figura 8.6 - (d) descreve os resultados utilizando a técnica
ITBFT, a qual apresentou a melhor distribui¢do das particulas em relacdo a interface, proporcionado

um resultado final consideravelmente satisfatorio.

E importante destacar que em problemas onde ndo ocorrem situagdes com picos e fraturas extre-
mamente finos, tais quais os descritos na figua 8.6, a técnica ITBLS possiu um bom comportamento,

sendo aplicavel nestes casos.

8.2.4.3 Quadrado em vértice simples

O problema do quadrado em vdrtice simples € semelhante ao do circulo em vértice simples,
diferenciando-se essencialmente no que diz respeito a configuracao dos fluidos. Neste problema, o
fluido A encontra-se distribuido em um quadrado de lado 1.5, com centro em (0.5, 0.75), enquanto o
fluido B ocupa o restante do dominio [0, 1] x [0, 1]. E aplicado o vértice descrito pela equagio 8.10,
durante um tempo 7'/2, quando o campo é invertido € aplicado até o fim da simulagéo.

A figura 8.7 apresenta os resultados obtidos sem a utiliza¢do de técnicas de correcdo de posicdo e
interface, puramente com a técnica de deslocamento artificial, com deslocamento artificial e ITBLS,
e deslocamento artificial e ITBFT. Este mostram a robustez da técnica ITBFT, uma vez que, mesmo
em situagdes criticas, como no tratamento de quinas, esta consegue proporcionar bons resultados,

permitindo que a simulacio retorne a uma configuracdo consideravelmente préxima da inicial.

8.3 Calculo da tensao superficial no ISPH

A tensdo superficial € um fendmeno de grande importancia nos problemas multifasicos, uma vez
que sua contribui¢do pode alterar, de forma considerdvel, as caracteristicas do escoamento ao longo
do tempo, a destacar a posicao da interface e a mistura entre fluidos. Em problemas resolvidos atra-
vés do método SPH, a tensao superficial pode ser aproximada utilizando as préprias caracteristicas do
método, através de uma técnica chamada de funcdo cor. Esta técnica permite o calculo de proprieda-
des importantes, tais como a normal a interface, a curvatura, e consequentemente a tensao superficial.
Neste sentido, para cada particula de fluido é associada uma funcao cor C, de acordo com a fase a
qual esta particula pertence, tal que:
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(d) Simulag@o com deslocamento artificial e ITBFT.

Figura 8.6: Configuragdo das particulas de fluido no problema do circulo em vértice simples com
60 x 60 particulas para os tempos t = 0.0s, 0.75s, 1.5s, 3.0s e 6.0s.

~ 1, parao fluido A,

C = 8.11)

0, para o fluido B.

Ap6s a associac@o da funcdo cor a cada particula de fluido, esta funcdo € suavizada através de
uma interpolacdo SPH, tal que:
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(a) Simulacdo sem a utilizag@o de técnicas de tratamento de posicdo de particulas.

(d) Simulag¢do com deslocamento artificial e ITBFT.

Figura 8.7: Configuracdo das particulas de fluido no problema do quadrado em voértice simples com
60 x 60 particulas para os tempos t = 0.0s, 0.75s, 1.5s, 3.0s e 6.0s.

Ci =Y CWi. (8.12)

A partir disso, a equacdo de tensdo superficial do modelo de for¢a continua (equacio 2.13) pode
ser entdo aproximada utilizando a fungdo cor. Para tanto, considera-se que a funcio delta de Dirac

. A normal unitdria € calculada da seguinte maneira:

seja aproximada como 0 ~ |V
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\ &
= — 8.13
n ek ( )
€ a curvatura como:
\/ &
- v (22 ). 8.14
n=V (|v0|> (819

Valores obtidos para a normal em regides mais afastadas da interface podem conter erros, devido
a baixa variacdo de cor [112]. Neste sentido, torna-se necessdrio a utilizacdo de um limiar, onde
particulas que estejam fora de uma determinada faixa ao redor da interface tenham o valor da normal
definido como zero. Uma maneira de ser realizar este tratamento € fazendo um teste, onde para que o
valor de uma normal seja utilizavel deva obedecer ao critério |VC'| > ¢/h. Em [112] é sugerido utili-
zar € = 0.08. A partir disso, o valor da tensdo superficial utilizando fun¢do cor pode ser aproximado

CcOomo:

vC
Fi;=—-0V. | = | VC. 8.15

Além da utilizacdo da fun¢@o cor na aproximagdo da tensdo superficial, esta também pode ser
util na suavizacao de propriedades como a densidade e a viscosidade dos fluidos, como forma de se
prevenir variagdes bruscas na interface para os campos gradientes calculados. Neste sentido, em cada

passo da simulacdo aplica-se:

pi =Cipa+ (1 —C;)pp, (8.16)
pi = Cipa+ (1 —Ci)up. (8.17)

8.4 Consideracoes parciais

Embora a utilizacdo do método ISPH como ferramenta de soluciao de escoamento multifasicos ja
seja objeto de diversos trabalhos, o método ainda demanda estudo e aperfeicoamento para se consa-
grar como uma boa alternativa. Um dos maiores problemas no método € a perturbacdo da interface
decorrente da distribui¢do de particulas. Neste capitulo foram propostas duas técnicas para minimizar
este problema, as quais conseguem prover de forma considerdvel simulacdes de escoamentos multifa-
sicos. Porém, tais técnicas ainda demandam aperfeicoamentos no sentido de tratarem fendmenos mais

complexos, como a coalescéncia. No proximo capitulo, serdo apresentados resultados e comparagdes
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da utilizagdo do ISPH em escoamentos multifasicos, através da aplicacdao das técnicas apresentadas

aqui.
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CAPITULO

9

Aplicacdo do ISPH em escoamentos
newtonianos multifasicos

9.1 Introducao

A simulagdo de escoamentos multifasicos € um campo de grande interesse na mecanica dos fluidos
computacional. Esta classe de escoamentos engloba problemas de grande importancia em estudos de
fendmenos naturais, assim como problemas nomeadamente industriais, com especial aten¢do para
a industria do petréleo. Diversos modelos de aproximagdo tém sido explorados na solugdo destes
escoamentos, 0s quais se propde, principalmente, utilizando metodologias especificas, na solucdo
das equacdes de Navier-Stokes. Além da aproximacdo das equagcdes que governam os escoamentos
multifasicos, devido a complexidade apresentada por estes, a solu¢do numérica torna necessario o
emprego de técnicas para o tratamento de problemas adicionais, como € o caso da possibilidade de
perturbac¢do na interface entre fluidos, devido a erros numéricos ou mesmo a caracteristicas do método
de solugdo empregado.

No presente trabalho, foi desenvolvido um c6digo ISPH para a solucdo de escoamentos multi-
fasicos, baseado na metodologia ISPH com campo de velocidade livre de divergéncia, proposta por
Cummins [25]. Além disso, devido a necessidade de tratamento da distribuicao de particulas, € uti-
lizada a técnica de deslocamento artificial introduzida por Xu et al., sendo que, em todos os testes
realizados, foi empregado o valor da constante de proporcionalidade C' = 0.09. A tensao superficial,
caracteristica dos escoamentos multifdsicos, € aproximada utilizando uma func¢do cor, que se baseia
na distribuicao de particulas de cada fase do escoamento. Para o tratamento da interface entre fluidos,
¢ empregada a técnica baseada em front-tracking, desenvolvida neste trabalho. Finalmente, é impor-
tante destacar que a solugdo do sistema de equagdes referentes a equacdo de Poisson para o calculo
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da pressao foi realizado utilizando o método ILU com pré-condicionador GMRES, sendo que, para
tal, foi utilizada a biblioteca Petsc (Portable, Extensible Toolkit for Scientific Computation) [4].

Os resultados apresentados a seguir sao organizados em duas partes, sendo os primeiros especi-
almente relacionados com a tensao superficial: bolha estética, bolha quadrada e bolha oscilante, e os
resultados seguintes referindo-se a testes de cardter mais geral na validagdo e verificagdo de métodos
para escoamentos multifasicos: instabilidade de Rayleigh-Taylor, instabilidade de Kelvin-Helmholtz
e bolha ascendente. Através destes resultados pretende-se demonstrar a capacidade do método ISPH
como ferramenta de solucao para escoamentos multifdsicos, destacando as limitacdes envolvidas e
as vantagens obtidas, tanto com o método em si, quanto com as técnicas de tratamento adicionais

empregadas.

9.2 Bolha estatica

O problema da bolha estética trata-se de um teste voltado principalmente para a verificacdo de
esquemas de aproximacdo para a tensdo superficial entre fluidos. Neste problema, é considerado
um ambiente de gravidade nula, onde um determinado fluido encontra-se completamente imerso,
descrevendo uma configuracdo circular, dentro de outro fluido. Neste sentido, a tensdo superficial
descrita apresentard um campo resultante totalmente em equilibrio, ndo provocando perturbacio na
configuracao dos fluidos. Além disso, é importante destacar que, devido a auséncia de gravidade, a
unica for¢a atuante serd devido a tensdo superficial.

Através do cédigo ISPH-DFS desenvolvido, foram realizados experimentos para o problema da
bolha estatica, considerando valor de Re = 1.0, e constante de tensao superficial 0 = 0.5 e 0 =
1.0. Para tal, foi considerado um dominio bidimensional [0, 1] x [0, 1], onde o fluido A encontra-se
inicialmente em um circulo de raio 0.25 e centro (0.5,0.5), e o fluido B encontra-se no restante do
dominio. Para os testes foram utilizadas 2500 particulas, e foram impostas condi¢des de Dirichlet
para velocidade e Neumann para pressao.

A figura 9.1 mostra a evolugdo da bolha ao longo do tempo. E possivel observar que a variago
da geometria da bolha é unicamente devido ao seu formato inicial, o qual, devido a discretizacao
computacional utilizada, ndo se trata de um circulo perfeito. O perfil do campo de pressdes em
y = 0.5 € apresentado na figura 9.2, e mostra que hd uma convergéncia dos resultados obtidos para
o esperado, o qual trata-se de um salto de pressdo abrupto na regido de fronteira entre as duas fases.
Finalmente, para se ter uma melhor visualiza¢do dos resultados obtidos, foi realizada a medi¢ao do
raio maximo R da bolha ao longo do tempo, o qual, teoricamente, ndo deve sofrer grandes alteracoes,
devido a bolha se encontrar em estado de equilibrio. Na figura 9.3, é possivel notar que o raio maximo

converge de um determinado valor, associado a discretizagdo computacional, para o valor esperado.

9.3 Bolha quadrada

O problema da bolha quadrada € um problema classico em testes relacionados a tensado superficial.

Neste experimento, é considerado um ambiente de gravidade nula, onde dois fluidos encontram-se
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(a) t = 0.0s. (b) t = 0.25s. (c) t = 0.5s. (d) t = 0.75s. (e) t = 1.0s.

Figura 9.1: Configuragdo da bolha estética simulada através do método ISPH-DFS com aproximagao
da tensdo superficial via fung¢do-cor para Re = 1.0e o = 1.0.
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Figura 9.2: Salto da pressdo, em campo normalizado, em y = 0.5 para simulacdes do problema da
bolha estitica para Re = 1.0, com valor de h = 2.1Dzx.
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Figura 9.3: Evolugdo temporal do raio méximo do circulo descrito pelo fluido interno no problema
da bolha estética simulado através do método ISPH-DFS com aproximagao da tensdo superficial via

funcao-cor.
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sob um dominio bidimensional [0, 1] x [0, 1], sendo que o fluido A ocupa inicialmente uma regido
no formato de um quadrado de lado 0.3 e centro em (0.5,0.5). Decorrente das caracteristicas da
geometria do fluido A, é verificada a atuacdo de uma forca devido a tensdo superficial na regiao da
quina, a qual atua no sentido de alcangar uma configuracio de equilibrio, a qual, neste caso, ocorre
quando o fluido A encontra-se disposto em um circulo.

As condicdes de fronteira consideradas para o problema sdo de Dirichlet para velocidade e Neu-
mann para pressdo. Neste sentido, foram realizados diferentes testes através do cddigo ISPH-DFS
com utilizacdo da técnica funcdo-cor para aproximacdo da tensdo superficial. A figura 9.4 apresenta
a evolucdo do problema ao longo do tempo para valores de Re = 1.0 e 0 = 1.0. Nesta figura é
possivel observar claramente a evolugdo continua da bolha para um formato circular. Na figura 9.5 é
apresentado a evolucdo do raio mdximo R para diferentes valores de Reynolds e 0. Analisando-se a
evolucdo do raio méximo, € possivel notar que o método proporciona convergéncia para um estado
de equilibrio, o que pode ser notado quando o raio méximo ndo sofre grandes alteracdes. Entre-
tanto, também é possivel notar que com o aumento do nimero de Reynolds, os resultados passam a

apresentar variagdes, podendo causar instabilidades.

(a) t = 0.0s. (b) t = 0.5s. (c) t = 1.0s. (d) t = 2.0s. (e) t = 20.0s.

Figura 9.4: Evolugdo temporal do problema da bolha quadrada, para Re = 1.0 e o = 1.0, simulado
através do método ISPH-DFS com aproximacao de tensdo superficial via fungdo-cor.

9.4 Bolha oscilante

No problema da bolha oscilante, uma bolha descreve uma variacdo oscilatéria em sua geometria,
devido a agdo da tensdo superficial. Este fendmeno estd associado a geometria inicial da bolha (figura
9.6-a), a qual faz com que a forga relativa a uma direc@o seja maior que a for¢a observada na direcao
transversal, provocando, até um determinado ponto, um achatamento da bolha, posteriormente € ob-
servado uma inversdo na for¢ca. Este comportamento € continuamente repetido, até a bolha alcangar
um estado de equilibrio, o que ocorre mais rapido para problemas com nimeros de Reynolds menores.

Para os testes numéricos realizados foi considerado um problema onde um dos fluidos esta in-
serido em uma regido retangular de base 0.3, altura 0.5 e centro em (0.5,0.5), e o outro fluido
encontra-se na regido envolvente, sendo o dominio total [0, 1] x [0,1]. A figura 9.6 apresentada a
evolucdo do problema para um caso com Re = 100, onde é possivel observar a variagdo da forma
descrita pela bolha. Além disso, foram realizados testes em relacdo a evolugc@o do raio maximo da
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Figura 9.5: Evolugdo temporal do raio maximo descrito pelo fluido interno no problema da bolha qua-
drada simulado através do método ISPH-DFS com aproximagdo da tensdo superficial via funcdo-cor
para diferentes valores de Reynolds.
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bolha em = = (0.5, os quais sdo apresentados na figura 9.7. Nestes resultados € possivel notar o cara-
ter oscilatdrio caracteristico do problema. Em todos os testes foram utilizadas 2500 particulas, sendo

impostas condi¢des de ndo-deslizamento para as fronteiras.

(a) t = 0.0s. (b) t = 0.1s. (c) t = 0.2s. (d) t = 0.5s. (e) t = 5.0s.

Figura 9.6: Evolucao temporal do problema da bolha oscilante, para e = 100.0 e o = 1.0, simulado
através do método ISPH-DFS com aproximacao de tensdo superficial via fungdo-cor.

9.5 Instabilidade de Rayleigh-Taylor

A instabilidade de Rayleigh-Taylor € um fendmeno da natureza observado quando um fluido mais
denso encontra-se sobre um fluido de menor densidade, o que acaba por provocar, devido a atuacao da
for¢a gravitacional, um movimento caracteristico, onde o fluido mais denso empurra continuamente
o menos denso, formando, em determinados momentos, figuras semelhantes a cogumelos. Este feno-
meno ¢é bastante interessante na verificacdo e validacdo de métodos numéricos para a solucio de
escoamentos multifasicos, uma vez que permite, de maneira clara, o acompanhamento da evolugao

da interface entre fluidos ao longo do tempo.

Utilizando o cédigo desenvolvido, foram realizados dois diferentes experimentos relativos a insta-
bilidade de Rayleigh-Taylor, os quais diferem-se essencialmente pela disposicdo inicial da interface.
Em ambos os experimentos foram impostas condi¢des de fronteira de Dirichlet para velocidade e
Neumann para a pressdo. Entretanto, € importante observar que ainda existe a possibilidade de se

utilizar fronteiras do tipo periddicas para este tipo de experimento.

Foram realizados testes utilizando o método ISPH-DFS, tanto com a utilizacao da técnica de tra-
tamento de interface ITBFT, quanto sem a utilizagao de quaisquer técnicas de tratamento de interface.
Nos resultados obtidos, é possivel observar claramente que a utilizagcdo da técnica de tratamento de
interface ITBFT proporciona uma considerdvel melhora na disposi¢do das particulas na regido da
interface entre fluidos, resolvendo o problema da interpenetracido devido ao deslocamento artificial
utilizado.

No primeiro experimento, a interface inicial entre os fluidos € perturbada de acordo com a seguinte

expressao:
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Figura 9.7: Evolu¢ao temporal do raio maximo em x = 0.5 descrito pelo fluido interno no problema
da bolha oscilante simulado através do método ISPH-DFS com aproximagdo da tensao superficial via
funcdo-cor para diferentes valores de Reynolds.
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y = 0.15sin (2.07x), .1)

sendo que os resultados obtidos para este caso, para um problema onde foram utilizados valores de
densidade p; = 1.0 e po = 2.0, valores de viscosidade p; = pus = 0.01 e 3600 particulas, sdo

apresentados na figura 9.8.

No segundo experimento, € aplicada inicialmente a seguinte perturbacdo na interface entre fluidos:

y = 0.05cos (2.07z), 9.2)

onde foram considerados os valores de densidade p; = 1.0 e po = 2.0, valores de viscosidade
1 = pe = 0.01 e utilizadas 3600 particulas na discretizagdo. Os resultados sdo apresentados na
figura 9.9.

9.6 Bolha ascendente

A ascensdo de bolhas € um fendmeno comum, e que pode ser observado em uma diversidade de
situacdes cotidianas, como € o caso de bebidas gaseificadas quando abertas, fervura de dgua, entre
outros. Em métodos numéricos, este fendmeno € bastante explorado, e utilizado como referéncia na
verificacao e validacdo destes. Para simular numericamente a dindmica de uma bolha em ascensao, é
necessdrio realizar a discretizacao tanto da bolha quanto do fluido que a cerca. Em métodos SPH, a
discretizacdo € realizada utilizando-se um conjunto finito de particulas, sendo as propriedades fisicas
da bolha associadas as particulas que encontram-se localizadas na regido desta, e, de igual modo, as
propriedades do fluido que envolve a bolha associadas as demais particulas. Neste sentido, devido a
forca gravitacional presente associada a diferenca de densidade entre a bolha e o fluido envolvente, é

observado o continuo movimento da bolha.

Neste problema, o niimero de Reynolds pode ser calculado como:

Re = P20 fgL , 9.3)
1

onde p; e i1 sdo, sucessivamente, a densidade e a viscosidade do fluido envolvente a bolha, enquanto
L = 2rye U, = /g2r, referem-se a0 comprimento caracteristico e a velocidade caracteristica, sendo
ro 0 raio inicial da bolha. Enquanto o niimero de Eotvos pode ser calculado como:
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(a) Resultados sem tratamento de interface.

(b) Resultados utilizando ITBFT.

Figura 9.8: Resultados obtidos para o problema da instabilidade de Rayleigh-Taylor para pertubacio
inicial da interface dada pela equagdo 9.1, com razdo de densidade p; /po = 2.0 e razéo de viscosidade
1/ = 1 para os tempos t = 0.0s, 1.4s, 2.8s, 4.2s, 5.6s e 7.0s: configuragdo da densidade.
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(a) Resultados sem tratamento de interface.

(b) Resultados utilizando ITBFT.

Figura 9.9: Resultados obtidos para o problema da instabilidade de Rayleigh-Taylor para pertubacao
inicial da interface dada pela equagdo 9.2, com razio de densidade p; /ps = 2.0 e razéo de viscosidade
1/ o = 1 para os tempos ¢ = 0.0s, 1.0s, 2.0s, 3.0s, 4.0s e 5.0s: configura¢do da densidade.
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Ey = %, (9.4)
o

tal que o € o coeficiente de tensdo superficial entre as fases.
Para os experimentos numéricos realizados foi considerado um dominio bidimensional [0, 1] X
0, 2], onde a bolha é representada por um circulo, sendo impostas condi¢des de fronteira de Dirichlet
para velocidade e Neumann para pressdo. A tabela 9.1 apresenta as propriedades fisicas utilizadas
nas simulagdes. A partir disso, foram realizadas comparacdes do perfil descrito pelas bolhas, obtido
através das simulagdes, com um mapa experimental (figura 9.10). As comparacdes indicam que o
método ISPH-DFS proporciona resultados coerentes com o esperado, uma vez que o perfil das bolhas,
nos testes realizados, e considerando suas propriedades fisicas, estdo de acordo com o mapa do regime
de ascensdo de bolhas. O perfil apresentado pela ascensdo da bolha, nos trés casos analisados, sdo
apresentados nas figuras 9.11, 9.12 e 9.13. Para valores de Reynolds elevados, assim como para

valores baixos de Fj, o método mostrou-se instavel.

P1 | P2 M1 H2 g To Re Ey
Caso-1 [ 2.0 [ 1.0 | 1072 | 1072 | 10=* | 0.20 | 70.71 | 5000.0
Caso-2 [ 2.0 | 1.0 | 107 | 107 | 1072 | 0.25 | 7.07 | 500.0
Caso-3 (2.0 (1.0 | 1071 | 107 | 1072 | 0.25 | 7.07 50.0

Tabela 9.1: Propriedades fisicas referentes as simulacdes do problema da bolha ascendente.

9.7 Consideracoes parciais

Os resultados obtidos com a aplicagdo da técnica de tratamento de interface proposta no presente
trabalho mostraram uma consideravel melhora em relacdo a aplicagdo do cédigo ISPH-DFS sem tra-
tamento de interface. Por outro lado, os testes realizados com a utilizacdo da fung@o-cor para a aproxi-
magcao da tensdo superficial revelaram que, para valores de Reynolds altos, esta técnica apresenta-se
instdvel, devido a uma alta influéncia de correntes de velocidade parasitas, porém para valores de
Reynolds baixos (e < 1000), os resultados mostraram-se satisfatérios. De qualquer maneira, os
resultados obtidos para a tensdo superficial mostram que a utilizacdo de estratégias alternativas, que

proporcionem uma maior precisdo na aproximac¢do dos valores, pode ser bastante interessante.
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Figura 9.10: Mapa do regime de bolhas em ascencdo de acordo com suas propriedades fisicas: clas-
sificacdo baseada em obsercdes experimentais provenientes de [10].
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9.7 - Consideragées parciais

(b) Simulag¢do utilizando ISPH-DFS com ITBFT.

Figura 9.11: Simulacdo do problema da bolha ascendente (tabela 9.1: caso-1) utilizando ISPH-DFS:
configuracio da densidade nos tempos ¢t = 0.0s, 2.0s, 4.0s, 6.0s, 8.0s e 10.0s.
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(b) Simulacgdo utilizando ISPH-DFS com ITBFT.

Figura 9.12: Simula¢do do problema da bolha ascendente (tabela 9.1: caso-2) utilizando ISPH-DFS:
configuracio da densidade nos tempos ¢ = 0.0s, 3.0s, 6.0s, 9.0s, 12.0s e 15.0s.
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(b) Simulagdo utilizando ISPH-DFS com ITBFT.

Figura 9.13: Simulacdo do problema da bolha ascendente (tabela 9.1: caso-3) utilizando ISPH-DFS:
configuracio da densidade nos tempos ¢ = 0.0s, 5.0s, 10.0s, 15.0s, 20.0s e 25.0s.
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CAPITULO

10

O fenbébmeno da inversdo de fase na
producéo de termoplasticos vulcanizados

10.1 Introducao

Os escoamentos multifdsicos englobam uma série de diferentes problemas, entre os quais podem
ser destacados os escoamentos envolvidos com a producao dos elastomeros termoplésticos (TPEs, do
inglés thermoplastic elastomers). De um modo geral, os TPEs referem-se a materiais constituidos
de misturas entre polimeros e borracha, os quais apresentam uma combinacdo entre as propriedades
elasticas e mecénicas da borracha com as propriedades de processamento dos termoplasticos [108].

Os TPEs podem ser classificados por diferentes critérios: composi¢do quimica, tecnologia de
producdo, e relacdo entre as propriedades e estrutura quimica inerentes aos compostos envolvidos.
Neste sentido, os termoplésticos vulcanizados (TPVs, do inglés thermoplastic vulcanisates) sao uma
classe de TPEs, de grande interesse cientifico e industrial, que merece especial atencdo. Os TPVs
sdo tipos de materiais que possuem alta processabilidade e reciclabilidade, devido as caracteristicas
apresentadas por sua fase continua, a qual se refere a um termopldstico, que em conjunto com as
vantagens apresentadas pela fase dispersa, referente a borracha vulcanizada, o torna uma alternativa
bastante interessante ao uso industrial de produtos puramente derivados da borracha [49].

Embora exista um grande interesse cientifico e um continuo crescimento da aplicacdo dos TPVs
em processos industriais, a compreensao relativa a producao deste produto ainda exige a realizacao
de estudos mais sistematizados, de modo a proporcionar um aperfeicoamento neste processo, que
atualmente €, de forma geral, baseado em informacdes empiricas [3]. Além disso, é importante
destacar que ainda existem grandes obstdculos no sentido da compreensao do fendmeno da inversao
de fase, caracteristico da produ¢do dos TPVs, e relacionado com o comportamento da viscosidade dos
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materiais envolvidos. Desta maneira, a elaboracdo de estudos voltados a concepg¢ao de ferramentas
numéricas que permitam melhorar do processo de producdo dos TPVs sdo essencialmente positivos
para o desenvolvimento da 4rea.

Neste capitulo, serdo apresentadas, de forma geral, as principais caracteristicas dos TPVs, enfati-
zando o fendmeno da inversdo de fase. Além disso, serd realizado um estudo do comportamento da
viscosidade em escoamentos bifdsicos através do codigo ISPH-DFS, e discutida sua relevancia deste
estudo em relacdo ao processo de producao dos TPVs.

10.2 Termoplasticos vulcanizados

As borrachas vulcanizadas representam uma classe de materiais de grande importancia indus-
trial, estando presente entre os compostos utilizados na confecc¢io de diversos tipos de produtos, tais
como pneus, pecas automobilisticas, sapatos, luvas, entre outros. Porém, suas propriedades fisicas
e quimicas tornam seu processo de reciclagem extremamente complexo e caro, tornando-as um pro-
blema de cardter ambiental. Além disso, a produ¢@o da borracha vulcanizada demanda a utilizagao
de equipamentos especificos e de alto custo, restrigindo sua produgao.

A utilizacao de materiais sustentdveis em alternativa a borracha vulcanizada apresenta um cres-
cimento eminente. Neste sentido, Os TPVs representam uma Gtima opg¢do, por apresentarem pro-
priedades similares a borracha vulcanizada, no que diz respeito a processabilidade e elasticidade, e
por, além disso, possuirem propriedades similares aos termoplésticos, as quais tornam o seu processo
de reciclagem consideravelmente mais simples. Entretanto, o processo de producao dos TPVs ainda
necessita de uma melhor compreensao.

De forma geral, a producdo dos TPVs € realizada através de um complexo processo de derreti-
mento, dispersdo, dissolugado e reticulagdo, sendo realizado através do uso de misturadores especifi-
cos, como o mostrado na figura 10.2. Durante este processo, a borracha, que inicialmente encontra-se
como fase dispersa, apresenta um comportamento de variacdo de sua viscosidade, o que acaba fa-
zendo que esta se converta em fase continua, enquanto o termopléstico passe de fase continua para

fase dispersa, como € ilustrado na figura 10.1. A este processo denomina-se inversao de fase.

Figura 10.1: Tlustracdo sobre o processo de inversdo de fase: particulas de borracha (material escuro)
€ matriz termoplastica (material claro).
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10.2 - Termoplasticos vulcanizados

O processo de inversao ¢ de fundamental importancia na produ¢do dos TPVs, devido a sua efeti-
vidade na obtencdo das caracteristicas finais do produto obtido, a destacar o desempenho referente a
uma boa distribuicdo da matriz termoplastica em relagdo a borracha. Porém, o estudo deste fendmeno
ainda é um grande desafio, sendo as principais contribui¢des existentes baseadas em observagdes
experimentais [49].

Figura 10.2: Misturador Haake Rheomix 600 OS (imagem retirada de [2]).

10.3 Estudo do comportamento da viscosidade em mistu-
ras

Embora o estudo da inversdo de fase e sua resolucdo através de ferramentas numéricas ainda apre-
sentem muitos obstdculos, a realizacdo de estudos relacionados, embora mais restritos, é de grande
interesse e pode auxiliar na compreensao deste fendmeno. Neste sentido, aqui € desenvolvido um
estudo do comportamento de misturas bifdsicas entre fluidos newtonianos, onde sdo destacadas as
diferencas pertinentes a variacao de suas propriedades fisicas, em particular, a viscosidade.

O problema a ser tratado consiste de um escoamento confinado, onde uma das paredes possui
velocidade constante e diferente de zero, semelhante ao que ocorre no problema da cavidade im-
pulsionada. Neste sentido, os dois fluidos sdo dispostos, inicialmente, um sobre o outro, conforme
¢ apresentado na figura 10.3. Teoricamente, devido a dindmica apresentada por este tipo de escoa-
mento, o fluido de maior viscosidade, com o decorrer do tempo, tende a se concentrar na regidao do
vortice. Este efeito ocorre mais rapido com o aumento da razdo de viscosidade, além de ser observado
também um progressivo encapsulamento do fluido mais viscoso.

Numericamente, a mistura foi simulada em um dominio [0, 1] x [0, 1], onde foram impostas con-

dicdes de ndo-deslizamento nas paredes laterais e inferior, e velocidade constante e igual a 1.0 na
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Figura 10.3: Configuracdo inicial dos experimentos realizados: fluido mais viscoso encontra-se sobre
o fluido menos viscoso.

direcdo z para a parede superior. Os testes foram simulados com o cédigo ISPH-DFS com trata-
mento de interface via ITBLS. Foram realizados testes para razdes de viscosidade entre 10 e 200.
Observando-se os resultados, apresentados nas figuras 10.4 e 10.5, € possivel notar uma ligeira dife-
renca no avango do fluido mais viscoso, além disso, € possivel notar a ocorréncia de encapsulamento
do fluido mais viscoso. Tais resultados servem como um indicativo do comportamento em escoa-
mentos bifésicos, e provéem informagdes a cerca da aplicacdo do método ISPH para a solugdo de

escoamentos mais complexos envolvendo inversao de fase.

10.4 Consideracoes Parciais

O estudo do comportamento de misturas com relacao a variagao da viscosidade é de grande im-
portancia no ambito da explora¢do do problema da inversdo de fase. Neste sentido, a aplicagdo do
método ISPH contribui para a base de conhecimento relacionada, de modo a permitir, através dos
resultados obtidos pelo cédigo ISPH-DEFS, a verificagdo do pressuposto tedrico relativo ao fendmeno.
Entretanto, estudos mais especificos e direcionados ao problema da inversdo de fase sdo de grande

interesse, principalmente no que refere-se a otimizagao do processo de produgdo de TPVs.
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10.4 - Consideragbes Parciais

(@) p1/pe = 10.

(b) p1/p2 = 25.

(¢) p1/p2 = 50.

(d) pur/pz = 100.

(e) p1/p2 = 150.

(f) pu1/ 2 = 200.

Figura 10.4: Resultados numéricos da evolu¢do da mistura nos tempos t = 1.0s, 2.0s, 3.0s, 4.0s,
5.0s, 6.0s e 7.0s: configuracdo da viscosidade.
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(@) p1/p2 = 10.

(b) p1/p2 = 25.

(c) p1/p2 = 50.

(d) pu1/pz = 100.

(e) p1/p2 = 150.

(®) p1/p2 = 200.

Figura 10.5: Resultados numéricos da evolucdo da mistura nos tempos ¢t = 8.0s, 9.0s, 10.0s, 15.0s,
20.0s, 50.0s e 100.0s: configuracdo da viscosidade.
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Consideracoes finais

Esta tese apresentou a aplicacao do método ISPH como solucdo de escoamentos bifésicos e newto-
nianos. Para tanto, foi realizado um estudo a cerca do método SPH, de modo a destacar suas vantagens
e desvantagens, além de definir a sua aplicabilidade para problemas de mecanicas dos fluidos. Neste
sentido, foram apresentadas diferentes metodologias do método ISPH, a saber ISPH-DF, ISPH-DI,
ISPH-DFDI e ISPH-DFS. Diante das necessidades inerentes ao propdésito do trabalho, foi entdo de-
senvolvido um c6digo numérico baseado no ISPH-DFS. Diversos testes, relacionados a escoamentos
monofdsicos, foram realizados, mostrando a eficicia do método. O cddigo foi entdo aplicado para a
solucdo de escoamentos bifdsicos, o que acabou por revelar a sensibilidade do ISPH-DFS em relacao
a preservagdo da interface entre fluidos durante a simulacao.

Estratégias de tratamento de interface foram estudadas, e com isso, propostas duas técnicas para
a solucdo do problema. A primeira delas baseia-se na associa¢do de uma funcdo level-set ao pro-
blema, e a continua corre¢do da interface com base na evolugdo desta funcio, a qual € realizada
através de um esquema baseado em série de Taylor. A segunda técnica utiliza informagdes de uma
malha front-tracking, que é advectada de acordo com as propriedades do escoamento. Foram realiza-
dos testes com ambas as técnicas, os quais mostraram a efetividade destas em relacdo a corre¢cao da
interface, principalmente para a técnica baseada em front-tracking, que apresentou resultados consi-
deravelmente satisfatorios.

Durante o trabalho, também foi realizado um estudo a cerca do comportamento de misturas bifasi-
cas, particularmente com variacao da razdo de viscosidade entre fluidos. Este estudo estd relacionado
ao problema da inversdo de fase, de especial interesse cientifico e industrial. Os resultados obtidos
servem de indicativo para a possivel aplicacdo do método ISPH em estudos mais complexos, voltados,

de forma mais direta, ao problema da inversao de fase.

De modo geral, através do trabalho desenvolvido, tanto em relacao ao estudo do método quanto a
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concepcao e aplicacdo do cddigo numérico desenvolvido, foi possivel definir de forma mais clara o
poder de manipulagdo e a aplicabilidade pratica relativa ao ISPH. Neste sentido, puderam ser notados
problemas inerentes ao método, tais como a solu¢do da equacao de Poisson para a obtengdao do campo
de pressdes, a qual, no ISPH, ndo satisfaz naturalmente a condi¢do de compatibilidade, tornando ne-
cessario o emprego de estratégias adicionais. Outro ponto de importante destaque é a aproximagao
da tensdo superficial em escoamentos multifasicos. Embora o cédlculo baseado em fung¢do-cor pro-
porciona resultados coerentes para diversos tipos de problemas, para determinados valores da cons-
tante de tensdo superficial ele se mostra instdvel, tornando evidente a necessidade de elaboracdo de
técnicas mais sofisticadas. Além disso, nos varios testes realizados, foi constatado que o ISPH-DFS
apresenta-se instavel para valores de Reynolds altos, estando limitado a escoamentos com [Ze < 1000.

Apesar dos problemas relacionados ao métodos ISPH e as restri¢cdes de aplicacdo, o método apre-
senta um considerdvel potencial para a solu¢ido de problemas de fluidos. Suas vantagens, tais como
a facilidade de implementacao, o baixo custo computacional em relagdo a métodos baseados em ma-
lhas, e a adaptatividade a diferentes tipos de problemas, o torna uma importante alternativa, sendo
possivel considerar que, com o aperfeicoamento dos pontos probleméticos do método, citados anteri-
ormente, este possa tornar-se competitivo com métodos de solu¢do numérica ja consagrados.

Em relagdo ao trabalho desenvolvido existem alguns pontos que podem ser listados como possibi-
lidades de continuidade. Entre estes estd a necessidade de aperfeicoamento das técnicas de tratamento
de interface propostas, de modo com que estas possam tratar situacdes mais complexas, tais como a
coalescéncia entre bolhas. Além disso, existe também a possibilidade de utilizar as informagdes ine-
rentes a malha front-tracking para a realizacdo da aproximacgdo da tensdo superficial, dado que esta
malha possui informacdo a cerca das normais a interface e também a curvatura. A principal dificul-
dade neste processo € determinar uma forca de difundir a informacdo da malha front-tracking para as
particulas SPH. Por outro lado, a aplicacdo do cddigo desenvolvido para o estudo do comportamento
de misturas também pode ser mais explorada, no sentido de realizar novos testes, considerando situa-
¢Oes mais especificas, onde seja previsivel a inversdao do encapsulamento entre fluidos. Finalmente, a
adaptacdo do cédigo desenvolvido para o tratamento de problemas tridimensionais pode ser destacada

como um grande desafio.
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