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A Fluidodinamica Computacional (CFD) oferece ferramentas eficientes para o estudo
de dispersdo de radionuclideos, inclusive em problemas onde ha decaimento
radioativo. Este trabalho apresenta um tratamento via fluidodindmica computacional
da dispersao de radionuclideos, aplicavel tanto na dispersdo em ambientes internos
quanto na dispersao externa e, em ambos 0s casos, tanto por via atmosférica
quanto aquatica. A primeira situacdo é de fundamental importancia para a
otimizacao do projeto de salas que abrigam material radioativo visando a seguranca
e minimizacdo da dose em caso de dispersdo. A segunda situacao diz respeito a
dispersdo para o exterior de instalacdes nucleares ou radiativas, sendo de grande
relevancia para oferecer subsidios para a andlise de seguranca e de impacto
ambiental no entorno da instalacdo. Neste trabalho as equacfes de quantidade de
movimento, energia e transporte com decaimento de material radioativo séo
discretizadas para obtencdo de solugcbes numéricas. O programa desenvolvido
emprega simulacdo das grandes escalas de turbuléncia (LES) combinadas com

técnicas de computacao paralela e distribuida.

Palavras-chave: Método dos Elementos Finitos, FluidodinAmica computacional,

Simulacéo das Grandes Escalas de Turbuléncia, dispersao de radionuclideos.
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The computational fluid dynamics (CFD) offers efficient tools for the study of
dispersion of radionuclides, including problems where radioactive decay needs to be
considered. This work presents a CFD approach for the analysis of radionuclides
dispersion, applicable both for internal and external environments, either through air
or aquatic ways. The first case is relevant for the optimization of the design of rooms
that keep or store radioactive material and is also important for safety and the
minimization of doses in the event of dispersion. The second case concerns external
dispersion from nuclear and radioactive installations and is essential for safety
analysis and the evaluation of environment impact of such installations. In this work
the equations governing momentum, energy and transport with decay of radioactive
materials are discretized in order that numerical solutions can be obtained.
Additionally, the code developed employs Large Eddy Simulation (LES) of turbulence
combined with techniques of parallel distributed computing.

Keywords: Finite Element Method, Computational fluid dynamics, Large Eddy
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1 INTRODUCAO

1.1 CONTEXTUALIZACAO

Durante as Ultimas décadas acidentes isolados como o de Fukushima
Daiichi em 2011 (VIVODA, 2012) e (YUE ZHAO, 2012) e o de Goiania em 1987
envolvendo a dispersdo de radionuclideos, a contaminacdo do meio ambiente e
doses de radiacdo para o ser humano, alimentaram a visdo prematura estabelecida

socialmente de que o uso de radiacdo seja uma potencial ameaca a vida.

Paralelamente, a cada dia, novas técnicas nucleares sdo desenvolvidas nos
diversos campos da atividade humana, possibilitando a execucdo de tarefas
impossiveis de serem realizadas pelos meios convencionais e otimizando as ja
existentes. Um exemplo de otimizacdo € a producdo de energia elétrica por meio de
fontes nucleares, uma vez que em quantidade de energia, 1kg de uranio
corresponde a 10 toneladas de petroleo e 20 toneladas de carvao (INB). Além disso,
sua emissao de gases causadores do efeito estufa € minima, se comparada com
aquela dos combustiveis fosseis. Mas, infelizmente, os beneficios da tecnologia
nuclear sdo pouco divulgados, dando espac¢o para que a sociedade mantenha a
postura conservadora de oposicdo quando se trata de apoiar o desenvolvimento

dessas tecnologias.

O uso de radiacdo para beneficios humanos depende de continua
informacdo e esclarecimento a sociedade e aos governantes, e de que seja
demonstrado de maneira convincente que o0s beneficios superam amplamente o0s
riscos da sua utilizacdo. Para isso, € necessario atingir os principais pontos que
afetam a percepcéo social do risco e que se traduzem no estabelecimento de uma
aversdo aos impactos da radioatividade. Disso depende o financiamento futuro de
pesquisas envolvendo elementos radioativos e a ampliacdo da producdo de energia
elétrica a partir de fontes nucleares. Caso contrario, a opinido publica continuara

contraria ao avanco de tecnologias ligadas a radiacao.



Contudo, instalacdes radiativas e\ou nucleares de diversas naturezas - como
centrais nucleares e plantas de producdo de radiofarmacos - embora obedecam as
rigidas normas de seguranca para sua construcdo e operacdo, estdo sujeitas a
algum tipo de dispersdo de radionuclideos e, embora de pequena probabilidade,
acidental de efluentes radioativos. Ocorréncias como estas uUltimas sdo peculiares e
tendem a se desenvolver de maneira particular em cada situacdo. Por isso €&
importante o desenvolvimento de métodos ou técnicas que permitam o estudo dos
fatores que influenciam a forma como ocorre a dispersdo, e a predicdo do
comportamento da pluma. Buscando antever o direcionamento da maior
concentracdo na pluma e/ou de maior dose radioativa, de modo a possibilitar a
mitigacdo de suas consequéncias radioldgicas e evitar possiveis danos a vida.

Dentre os propositos de se estudar a dispersdo de radionuclideos
produzidos e/ou liberados por essas instalacdes é primordial a obtencdo de dados
para analises de seguranga e ambiental. Este trabalho alinha-se a necessidade de
prover as informagBes necessarias para mitigar as consequéncias no caso de um

acidente.

Em qualquer um desses cenarios, modelos apropriados e ferramentas
computacionais sao imprescindiveis, impactando também na concep¢do e
dimensionamento das instalaces, desde o prédio de contencdo de um reator até os

dutos de ventilacdo de plantas de mineracdo subterrdnea de uranio.

1.2 OBJETIVO

Diante da importancia dos estudos de dispersdo de radionuclideos para a
ciéncia e tecnologia, essa dissertacao se propde ao desenvolvimento e aplicacao de
um codigo computacional em linguagem Fortran. Esse codigo computacional é
capaz de simular de forma bastante realistica a fluidodindmica da dispersdo e o
decaimento radioativo dos elementos constituintes da pluma, bem como a produgéao

dos radionuclideos subsequentes.



Nesta dissertacdo, o codigo produzido, chamado ns_solver MPI_3d_cd gera
resultados satisfatérios na simulagdo e andlise do comportamento dindmico da
pluma radioativa em dispersdes dessa natureza. Sua caracteristica tridimensional
associada ao transiente permite estimar a concentracdo e natureza dos
radionuclideos préoximo a fonte e em qualguer momento ap0s 0 acidente.
Caracteristica importante, ndo presente em estudos bidimensionais anteriores (DE
SAMPAIO; GONCALVES & LAPA, 2008), resultando neste caso em superestimar a
concentracdo e a possivel dose radioativa no dominio de estudo. De fato, o codigo
produzido no presente trabalho oferece uma ferramenta poderosa de simulacao

desses fendbmenos.

Esse estudo é feito via Fluidodinamica Computacional — Computational Fluid
Dynamics - CFD, aplicada a dispersao de radionuclideos e utilizando-se um método
estabilizado de elementos finitos. A principal caracteristica do método € a derivacao
de uma equacgéo discretizada para a pressédo, onde as contribuicdes de pressao
provenientes dos balancos de massa, quantidade de movimento e energia sao
tomadas de forma implicita na discretizacdo temporal. Dessa forma, a estrutura dos
termos de estabilizacdo aparece naturalmente a partir da minimizacdo do residuo do
qguadrado das equacbes de conservacdo. A escolha do time-step local de acordo
com as escalas de tempo relevantes dos processos fisicos, desempenha o papel

dos parametros de estabilizacao.

A Simulacdo das Grandes Escalas de turbuléncia — Large Eddy Simulation -
LES, baseada nas equacdes de Navier-Stokes tridimensional, em sua forma
incompressivel, malha de elementos finitos e técnicas de computacdo paralela e

distribuida compdem essa dissertacao.

1.3 JUSTIFICATIVA

Um grande numero de trabalhos tem sido feitos com o objetivo de entender
e simular a dispersdo de radionuclideos, alguns exemplos séo (GONCALVES JR,
2006) e (VENKATESAN, MATHIYARASU e M., 2002). De forma geral, esses



estudos sao baseados em modelos simples e limitados, que usam equacdes médias
ou muitas simplificagbes, apresentando um custo computacional relativamente
baixo. Isso faz com que o problema se torne consideravelmente simplificado e,
possivelmente, discrepante da situacao real. Esses modelos sdo extremamente Uteis
para a analise a que se propdem, contudo, sdo falhos no nivel de realidade espacial
exigido para determinados fins (GONCALVES, 2006) e/ou no tratamento da
turbuléncia gerada localmente (VENKATESAN; MATHIYARASU, 2002).

A turbuléncia é um fenbmeno muito comum em movimento de fluidos,
porém, gera modelagens matematicas sem solu¢des analiticas. Portanto, torna-se
necessario o uso de métodos numéricos para a obtencdo das solucgbes.
Escoamentos turbulentos possuem algumas caracteristicas comuns, como elevado
namero de Reynolds e dissipacdo viscosa, no entanto, a descricdo da turbuléncia
em modelos matematicos ndo é uma tarefa simples. Dadas as dificuldades, muitos
estudos foram realizados com o intuito de representar de forma mais fidedigna
possivel a turbuléncia em modelos soluciondveis numericamente. Essa realidade
levou a pesquisas e ao desenvolvimento das mais diversas formas de tratamento do

problema do escoamento turbulento.

Dentre outras coisas, a fidedignidade da solucéo tem relacdo direta com a
escala espaco-tempo adotada. Sabe-se que os vortices constituintes do escoamento
turbulento sdo de tamanhos variados e seu limite superior de tamanho tem relacéo
com as dimensdes dos obstaculos existentes ao escoamento. Ja o limite inferior de
tamanho dos voértices € determinado pela viscosidade. Por conseguinte, a
turbuléncia € um fendmeno que pode ser abordado pela mecanica do continuo, visto

gue as menores escalas ainda sdo muito maiores que o comprimento molecular.

Quando se pretende capturar todas as escalas espaciais e temporais do
problema, algumas das solu¢cdes numeéricas tornam-se inviaveis devido ao elevado
custo computacional. Por outro lado, a viabilidade pode ser alcancada a partir de
algumas restricdes aplicadas ao objeto de analise. Por exemplo, no contexto em que
se insere esta dissertacdo, analisar-se-a o comportamento da pluma principalmente

nas regides circundantes a fonte.



Essa perspectiva, subsidiada por aspectos afetos a analise de seguranca,
cria dificuldades no que tange a selecdo, modelagem e solugcdo dos fendbmenos
relevantes, sem, porém, constituir um demeérito a este trabalho. Na verdade esse é
um de seus meritos, pois, considerar a influéncia e o comportamento da fonte
emissora e sua interacdo com O escoamento sdo0 caracteristicas comumente
ausentes em estudos de dispersado. Ainda nesse contexto, a natureza da dispersao e
fenbmenos locais (como gradientes de velocidade e temperatura) também sdo aqui

considerados como parametros responsaveis pelos fenémenos turbulentos.

Para tratar fenbmenos com essas caracteristicas, este trabalho propde, com
base em (DE SAMPAIO, et al., 2008), uma formulacédo estabilizada dos elementos
finitos para aproximar a solugdo do modelo fisico que é baseado nas equacdes de
Navier-Stokes, uma equacéo de conveccao-difusdo de energia para a temperatura e
equaclOes de transporte e decaimento para as concentracbes de radionuclideos
liberados. A formulacéo estabilizada de elementos finitos pode ser interpretada como
um método Multiescala Variacional — Variational Multiscale (VMS) (HUGHES, 1995)
(HUGHES, et al., 1998) (HUGHES, et al.,, 2001) (GRAVEMEIER, 2006), cuja
aplicacdo resulta na Simulacdo das Grandes Escalas — (LES), com um modelo
submalha implicito e gerado pela prépria formulacdo (MARGOLIN; RIDER, 2002),
(DE SAMPAIO, et al., 2004) e (GRINSTEIN, et al., 2005).

De fato, o método selecionado (CFD/LES), relune as caracteristicas
necessarias a simulacdo dos fendmenos relevantes a dispersdo para esta
dissertacdo. A CFD/LES baseia-se na proposta de simular diretamente a turbuléncia
nas grandes escalas e introduzir as influéncias dos pequenos vortices através dos
chamados termos de estabilizacdo da formulacdo dos elementos finitos. Essa é uma
metodologia conceitualmente adequada as caracteristicas naturais da turbuléncia.
Os grandes vortices, que surgem da interacdo do escoamento com 0s grandes
obstaculos, tém caracteristicas individuais e sdo mais bem representados quando
capturados diretamente pela discretizac&o. Por outro lado, os pequenos vortices tém
caracteristicas mais universais, guardando uma relacdo mais distante com a fonte
de turbuléncia original. Isto torna os pequenos vortices mais adequados a uma
modelagem universal através dos modelos submalha. Tais modelos podem ser

explicitos ou implicitos, como o que é utilizado neste trabalho.



1.4 ORGANIZACAO DO TRABALHO

No capitulo 1 foi feita a introdugéo, nela foi exposta a contextualizacdo do
assunto tendo em vista o objetivo da dissertacdo, estudos de dispersao de
radionuclideos via fluidodindmica computacional. Nessa parte foram desenvolvidas
também a justificativa e organizacao do trabalho. O capitulo 2 discute a modelagem
fisica para escoamentos, bem como alguns niveis de modelagem que usualmente
sdo empregados. Apresenta ainda, alguns modelos de turbuléncia. O capitulo 3
apresenta a metodologia seguida, a formulacdo estabilizada de elementos finitos,
onde se enfatiza a conexdo entre o presente método e a aproximacao Multiescala
Variacional/Simulacdo das Grandes Escalas de Turbuléncia (VMS/LES). A
implementacdo computacional, incluindo técnicas de programacdo paralela sao
descritas no capitulo 4. No capitulo 5 o cédigo computacional € validado, sendo
aplicado a problemas classicos, e seus resultados, comparados a benchmarks da
literatura. O capitulo 6 mostra uma aplicacdo em que se utiliza o cédigo validado em
uma ideia bastante geral, simples, mas que representa bem a fluidodinamica com
transporte de energia e de radionuclideos com decaimento. Dessa forma,
demonstra-se o potencial da ferramenta para simulacdo da pluma radioativa em
situacdo de acidente. Finalmente, o capitulo 7 apresenta as conclusdes finais e faz
sugestbes para a continuacdo do desenvolvimento da metodologia proposta neste

trabalho.



2 MODELAGEM FISICA

Quando se deseja obter e analisar o comportamento de uma pluma
radioativa ha de se entender e estudar a fluidodindmica e o decaimento radioativo
presentes no problema. Neste capitulo discutem-se 0s aspectos relevantes a

modelagem fisica para um problema desse tipo.

2.1 NIVEIS DE MODELAGEM

Para viabilizar a modelagem de problemas em mecéanica dos fluidos, assim
como em outras ciéncias, algumas aproximacbes devem ser feitas. Essas
aproximacdes qualificam os diversos modelos de escoamentos existentes e sao
feitas em varios niveis hierarquicos. De acordo com a classificagdo proposta por

(HIRSCH, 1990), os niveis de aproximacdo sado 0s seguintes:
o Nivel de realidade

Esse nivel de aproximacdo corresponde as descricdes utilizadas
para retratar o mundo fisico. Isso compreende as varias escalas, desde a
escala subatdmica, passando pela escala macroscopica, da mecanica
classica, até a escala astrondmica. Cada nivel abordado tem seu nimero de

variaveis dependentes.

O movimento estatistico de um gas rarefeito usa variaveis
microscopicas para sua descricdo. Nesse nivel ndo € possivel lidar
apropriadamente com 0s conceitos macroscopicos e de escoamento de
fluidos. Dessa forma, a dindmica de fluidos sé comeca a existir quando o
namero de interacbes entre as moléculas aumenta e a ideia de um
movimento médio torna-se significativo. Essa € a chamada mecéanica do

continuo, onde o conceito de particula de fluido é indubitavel. Desse modo,



nao ha necessidade de referéncia explicita ao mundo microscopico de
atomos e moléculas (SPENCER, 1980).

A mecanica de fluidos pode entdo ser entendida como o estudo do
comportamento médio das quantidades e propriedades de um grande
numero de elementos interagindo entre si. As quantidades macroscopicas
podem entdo, ser tratadas como resultados de médias sobre um grande
namero de interacbes entre moléculas, que ocorrem no nivel microscopico.
A validade da hipotese de meio continuo restringe-se a situacfes em que a
escala de interesse da analise é muito maior do que o livre caminho médio
das moléculas do fluido considerado, como é o caso do presente trabalho.
Todavia, ao tomar meédias perde-se informacdo e s&80 necesséarias
informacdes empiricas adicionais a respeito do fluido em estudo. Essas

informacgdes sdo as chamadas equacdes constitutivas.

Quando considerada essa hipotese e dos principios de conservacao
de massa, quantidade de movimento e energia, € possivel descrever
matematicamente o comportamento dos fluidos Newtonianos pelas
equacdes de Navier-Stokes. Essas equacdes originam-se na descricao
bésica da dindmica dos fluidos desenvolvida por Euler em 1741 e que foi
corrigida para incluir as forgas de viscosidade por Navier em 1827 e Stokes

em 1945 (BERTULANI).

Nivel temporal

A resolucdo temporal requerida do modelo de escoamento é
conseguida a partir destas consideracdes. As equacdes de balanco de
massa, quantidade de movimento e energia, que descrevem 0 escoamento,
podem ser obtidas integrando-se as leis de conservacdo sobre todas as
escalas de tempo menores que a escala temporal necessaria para a analise
do problema. Novamente, essas médias causam perda de informacao de
modo que os modelos necessitam de complementacdo através de dados
externos adicionais. Um exemplo dessas classes de aproximagdo sé&o as

equacbes médias de Reynolds, utilizadas em simulagbes de escoamentos



turbulentos. Essas equacdes sdo obtidas fazendo-se as meédias das
equacdes de Navier-Stokes e necessitam de modelos de fechamento,
baseados em dados experimentais.

Nivel espacial

Embora os escoamentos, de fato, sejam tridimensionais, existem
modelos simplificados que utilizam a média das leis de conservagéo
fundamentais ao longo de uma ou duas dimensdes espaciais diminuindo
com isso o numero de dimensdes do problema. Esse tipo de modelagem
estd relacionada a isso, a0 numero de variaveis espaciais usadas para

descrever o escoamento.

Como exemplo desse tipo de aproximacdo, modelos
unidimensionais sdo frequentemente usados em escoamentos dentro de
tubulacbes e canais no nucleo de reatores nucleares. Os efeitos
tridimensionais sado introduzidos através de fatores de friccao, correlacdes de
transferéncia de calor e coeficientes de perda de pressao localizada.

De fato, ha limitacbes quando se reduz o numero de variaveis
espaciais usadas para descrever o escoamento. Por exemplo, no caso em
gue se deseja simular a dispersdo atmosférica de radionuclideos, um
modelo bidimensional pode ndo levar em consideragdo os detalhes
tridimensionais dos obstaculos dentro da geometria do problema. Se o
objetivo de estimar a concentracdo e/ou a dose em determinado ponto, um

modelo bidimensional pode superestima-la.

Nivel dindmico

O nivel dindamico esta relacionado a importancia relativa entre as
forcas que governam o escoamento. Dependendo da importancia de uma
determinada forca ou processo, esse(a) pode ser desconsiderado,

resultando em uma descricdo matematica mais simples.
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Em problemas de lubrificacdo, onde os efeitos viscosos séo
dominantes, as forgas de inércia sdo normalmente desprezadas. Em outros
casos, modelos simplificados sao aplicados em diferentes regides do
escoamento. Um exemplo é a aproximacéo da camada limite de Prandtl para
a andlise de escoamentos viscosos externos. Neste caso, uma aproximacao
para escoamento inviscido € corrigida para levar em conta os efeitos

viscosos em regides proximas a paredes sélidas (SCHLICHTING, 1971).

o Nivel de homogeneidade

O nivel de homogeneidade pode ser aplicado a escoamentos
multifdsicos e escoamentos em meios porosos. Nesse caso, as equacdes
dos modelos sdo obtidas tomando-se a média das equacdes de
conservacao em volumes contendo misturas de diferentes materiais. Dados
externos, contendo informacdes sobre trocas de massa, quantidade de

movimento e energia nas interfaces dos materiais, S0 necessarios.

Os varios niveis de aproximacgdo podem estar presentes, simultaneamente,
nos modelos de escoamento. Os modelos unidimensionais de engenharia nuclear,
por exemplo, incluem tanto o nivel temporal quanto o nivel espacial, para
escoamento de uma Unica fase, incluindo ainda o nivel de aproximacdo de
homogeneidade para problemas multifasicos. Vale ressaltar que modelos

simplificados perdem sua generalidade.

Para muitos dos escoamentos de interesse da engenharia € conveniente a
descricdo do dominio da mecéanica do continuo que pode ser considerada como
modelo fundamental. Submodelos podem ser derivados através de médias e/ou
suposicbes sobre a importancia relativa das varias forcas que governam o
escoamento (MOREIRA, 1998). Outro aspecto importante é que quanto mais
aproximacbes sao feitas, mais os modelos tornam-se dependentes de dados

empiricos.

Neste trabalho, em nivel dinamico, serad feita a simplificacdo de

desconsiderar os efeitos difusivos no que tange ao transporte das concentragdes
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dos radionuclideos, dada a importancia do fenébmeno convectivo frente ao difusivo

nesse tipo de problema.

A maior parte dos escoamentos em mecanica dos fluidos pode ser
classificada em uma dessas duas categorias. Em geral, o escoamento de liquidos é
aproximado como incompressivel enquanto que o escoamento de gases € tomado
como compressivel. Entretanto, essa classificacdo ndo é absoluta, pois mesmo 0s
liquidos apresentam alguma compressibilidade e o escoamento de gases a baixas
velocidades pode ser aproximado como incompressivel. Enfim, ndo ha uma linha
diviséria clara que permita uma distincdo absoluta entre escoamento compressivel e

escoamento incompressivel.

A escolha entre considerar ou néo efeitos de compressibilidade depende
principalmente do tipo de problema que se tem em maos. Por exemplo, o estudo de
explosfes subaquaticas requer o modelo compressivel, enquanto que o calculo do

coeficiente de arraste de um automoével pode ser obtido via modelo incompressivel.

Na pratica, escoamentos quase-incompressiveis sdo usualmente tratados
como incompressiveis. Desta forma, os efeitos da compressibilidade séo eliminados
antes da utilizacdo de qualguer método de discretizacdo especifico. Isto é
conseguido através de uma mudan¢a do modelo fisico e matematico, onde a
equacao de conservacdo de massa original e a equacdo de estado do fluido séao
substituidas pela condicdo de incompressibilidade, estabelecendo que o campo de
velocidade seja solenoidal (V.u = 0). Nesse contexto, a pressao deixa de ser uma
propriedade termodinamica relacionada com a densidade através da equacdo de
estado, e a descricdo termodinamica do fluido é perdida. Do ponto de vista
matematico, o comportamento hiperbdlico da pressdo, manifestado através da
propagacéo de ondas de pressao, desaparece por completo (DE SAMPAIO, 1991).
No modelo incompressivel a pressdo adquire o carater eliptico, sendo determinada a
partir de condigdes de contorno e da conservacdo da quantidade de movimento, de

tal forma que a condi¢ao V.u = 0 seja satisfeita.

De fato, a importancia da compressibilidade ndo se restringe apenas ao

aspecto fisico, mas repercute diretamente nas caracteristicas matematicas das
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equacbes que representam o modelo (MOREIRA, 1998) e (DE SAMPAIO e
MOREIRA, 2000). A compressibilidade do escoamento pode ser inferida a partir do
namero adimensional de Mach, que reflete a relacdo entre a velocidade de um
objeto ou fluido e a velocidade do som, sendo definido por M = v,/vs, onde v, € a

velocidade média do fluido e v é a velocidade média do som.

Para valores do numero de Mach inferiores a 0,2 o escoamento pode, em
geral, ser considerado como incompressivel (HIRSCH, 1990). Assim, quando a

finalidade € a analise de efeitos dindmicos é adequado assumir a hipotese de

escoamento incompressivel como no caso apresentado nesta dissertacao.

2.2 MODELOS DE TURBULENCIA

A turbuléncia, intuitivamente, pode ser entendida como o movimento caodtico
dos fluidos e que pode apresentar uma grande variedade de escalas temporais e
espaciais. Dessa forma, o escoamento turbulento é usualmente tratado com a
superposicao de um escoamento fundamental, médio, com flutuacées dinamicas e

estocasticas.

Na turbuléncia a energia cinética é retirada do escoamento médio pelos
maiores turbilhdes — eddies ou whorls — sendo transferida por um processo em
cascata até os menores turbilndes, onde € dissipada em forma de calor pela

viscosidade.

Além disso, a turbuléncia é um fendbmeno inerentemente tridimensional e
variavel no tempo (WILCOX, 2000). Devido a essas caracteristicas fisicas a criagdo

de um modelo matematico de turbuléncia € uma tarefa dificil que exige o

desenvolvimento de modelos especificos para cada situagao.

O nivel de complexidade dos modelos, contudo, esta relacionado
diretamente com o0 que se deseja analisar. Por exemplo, quando se deseja obter
informacdes sobre a camada de atrito, em um escoamento aderente, um modelo

simples, como o comprimento de mistura (mixing length), é suficiente. Por outro lado,
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gquando se almeja obter a histéria no tempo de cada aspecto de turbuléncia,
somente a solugcdo completa das equacdes de Navier-Stokes fornece resultados
satisfatorios (WILCOX, 2000).

O inicio da turbuléncia depende da razdo entre as forcas de inércia e as

forcas viscosas, que definem um parametro adimensional, o nimero de Reynolds,

— pub , . - . , : _
Re = "‘.u, onde u é velocidade média do fluido, D € um comprimento caracteristico

do fluxo, u é a viscosidade dinamica do fluido e p sua massa especifica.

Para baixos valores desse parametro as forcas de viscosidade séo
dominantes e o escoamento € bem comportado, classificado como escoamento
laminar. Para elevados valores de Reynolds, ao contrario, as forcas de inércia
superam as de viscosidade e o escoamento torna-se turbulento, caracterizado por

rapidas flutuacdes nas pressées e nas velocidades (TU; YEOH; LIU, 2008).

Ha trés caminhos principais para o estudo numérico de escoamentos
turbulentos. O primeiro deles propde a simulagcdo numérica de todas as escalas
espaciais e temporais e é conhecido pela sigla DNS — Simulagdo numérica direta.
Neste método as malhas, para modelos discretos, devem ser extremamente
refinadas. Seu maior inconveniente €, portanto a elevada demanda de esforco
computacional. Devido a sua performance € amplamente utilizado para estudos
onde se deseja obter um entendimento mais aprofundado dos mecanismos de
turbuléncia, dessa forma se pode construir uma base de dados para melhorar outros
métodos menos acurados, como o LES e o RANS, todavia de menor custo

(HIRSCH, 1990).

Portanto, num outro extremo ha modelos aproximados, em que sdo as
propriedades estatisticas do escoamento, tais como distribuicbes de probabilidade
de velocidade ou taxa de consumo de energia, que sdo importantes. Um dos
métodos comumente usados € o0 RANS — equacOes de Navier-Stokes médias - no
qual as variaveis das equacdes de Navier-Stokes sdo aproximadas por suas medias
temporais, ou seja, esse modelo ignora as flutuagdes turbulentas e calcula apenas a

turbuléncia média no fluxo (HIRSCH, 1990). Vale ressaltar que o modelo adotado
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tem relacdo com o que se deseja analisar no escoamento, portanto, dentre os
métodos mais estudados, numa posicdo intermediaria entre o DNS e o0 RANS h& o
LES - Simulacdo das grandes escalas, que simula, ou seja, resolve numericamente
as grandes escalas da turbuléncia no espaco e no tempo, mas apenas até
determinada escala de comprimento, modelando as escalas menores, néao
resolviveis. Com ele é possivel fazer uma analise mais completa da turbuléncia no

fluxo, se comparado ao RANS.

No modelo DNS as equacbes sdo de Navier-Stokes na forma original. No
RANS o problema consiste em resolver as equa¢des médias de Reynolds descritas
pelas médias das variaveis e pelas equa¢des dos modelos de fechamento adicionais
elaboradas para os termos que incorporam os efeitos de turbuléncia e que aparecem
explicitamente nesse procedimento, como sera visto na subsecdo seguinte. No LES
resolvem-se as equacdes de Navier-Stokes filtradas conjuntamente com modelos

proprios para as escalas irresolviveis, como sera visto na subsec¢do subsequente.

2.2.1 Método RANS

O método RANS utiliza médias temporais das equacfes de Navier-Stokes
para obter as equacdes médias de Reynolds. A nédo linearidade do termo convectivo
da conservacao da quantidade de movimento produz, a partir da média temporal, um
termo de tensdo adicional na equacdo média de Reynods. Esse tensor € conhecido
como tensor de Reynolds e requer modelos de fechamento apropriados.

No entanto, para a simulacdo de escoamentos externos ao redor de
estruturas, como € o caso de dispersdes para o exterior em terrenos rodeados de
construcdes, ha dois aspectos relevantes a ser considerados: Um deles é a
dificuldade conceitual inerente ao RANS quando aplicado a escoamentos em que o
campo médio de velocidades evolui no tempo. Essa metodologia ndo estabelece de
forma clara como separar adequadamente o transiente do campo médio de
velocidades das flutuagbes de natureza turbulenta (ANDERSON; TANNEHILL;
PLETCHER, 1984). O outro problema da metodologia RANS diz respeito as

dificuldades de se estabelecer modelos universais de turbuléncia apropriados para
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uma ampla faixa de escalas. Enquanto as menores escalas tendem a depender
apenas da viscosidade, tendo de certo modo um comportamento mais universal, as
grandes escalas sao fortemente afetadas por condi¢cbes de contorno especificas de
cada problema. Dessa forma, segundo (PIOMELLI), ndo € adequado modelar o
efeito das grandes escalas sempre da mesma forma, para escoamentos de

caracteristicas diferentes.

2.2.2 Método LES

Conforme mencionado, as menores escalas tém carater mais universal, e
portanto, sdo mais adequadas a modelagem. Portanto, na simulagdo LES o objetivo
€ simular explicitamente as grandes escalas do fluxo turbulento enquanto se modela
as pequenas. Para isso, é feita a filtragem das equacdes de Navier-Stokes, por meio
desse procedimento se obtém as equacbes das grandes escalas de movimento.
Assim como no RANS, a néo linearidade traz dificuldades, nesse caso, impossibilita
a obtencao exata das equac¢des das quantidades filtradas e um termo analogo ao da

tensd@o de Reynolds do RANS é produzido precisando ser modelado.
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3 METODOLOGIA

Segundo (HIRSCH, 1990), as componentes principais de um sistema de
simulacdo de CFD estdo bem representadas na Figura 1. Embora ndo sejam
seguidas fidedignamente nessa ordem nesta dissertacdo, sdo bastante completas
servindo de base para o desenvolvimento de uma metodologia. A referéncia

enumera um passo0-a-passo que sera apresentado a seguir.

O primeiro estagio é escolhido o modelo matematico e sédo também definidos
o nivel de realidade a ser simulado. O segundo diz respeito a discretizacao,
constituida de duas componentes principais, a geracdo da malha seguida pela
discretizacdo das equacdes, definindo um esquema numérico. No terceiro estagio o
esquema numérico deve ser analisado e suas propriedades de estabilidade e
acuracia devem ser estabelecidas. No estagio seguinte, a solucdo numérica deve
ser obtida, por um método de integracdo no tempo e técnicas de aceleracdo de
convergéncia. E no estagio final, o quinto, o pés-processamento numérico dos dados
para entender e interpretar as propriedades fisicas obtidas como resultado da

simulacéo.
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Figura 1: Estrutura do sistema de simulagdo CFD (HIRSCH, 1990).

As duas primeiras etapas foram realizadas com, por exemplo, a escolha do
nivel de realidade como sendo o meio continuo. Ja em nivel dindmico as
simplificagbes feitas desconsideram a compressibilidade, adotando-se um modelo
incompressivel, e desconsidera-se também os efeitos difusivos no que tange ao
transporte das concentracdes dos radionuclideos, dada a importancia do fenébmeno
convectivo frente ao difusivo nesse tipo de problema. Portanto, restando apresentar
as equagdes governantes do escoamento para as proximas etapas.
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3.1 EQUACOES DE CONSERVACAO DE MOMENTO, ENERGIA E
TRANSPORTE COM DECAIMENTO RADIOATIVO

O método a ser utilizado possui uma caracteristica principal (DE SAMPAIO,
2005) que é a derivacdo de uma equacdo discretizada para pressdo, onde 0s
balancos de massa e de quantidade de movimento sdo tomados de forma implicita
na discretizacdo temporal. Dessa forma, a estrutura dos termos de estabilizacédo
aparece naturalmente a partir da minimizacdo do residuo do quadrado das equacdes
de conservacao. A escolha do time-step local de acordo com as escalas de tempo
relevantes dos processos fisicos, desempenha o papel dos parametros de

estabilizacao.

Para escoamentos incompressiveis e com viscosidade constante, incluindo
as forcas de flutuacdo, o problema pode ser descrito pelas equacdes de Navier-
Stokes apresentadas a seguir. Essas equacbes sao apresentadas em uma
descricdo Euleriana, onde as propriedades caracteristicas do meio sdo consideradas
funcBes do espaco e do tempo. O problema € definido em um dominio Q com
contorno I' contendo nde dimensées no espaco Euclidiano. Usando a convencéo de
somatorio, notacdo de Einstein, com a=1,....nde e b=1,....nde essas equacdes

assumem a forma:

Equacéao da conservacdo da quantidade de movimento

du, dug\ 0ty  Op 1)
_ =0
p( ) 0xyp * 0xg4 * pﬁga(T —Tg)

Equacao da conservagéo de massa

du, (2)

dx,

Equacéao do transporte, conveccao-difusdo de energia

(6T+ OT) aqp ©)
P\t T " ox, -

0
axb
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Matematicamente os fluxos difusivos aparecem por meio dos termos com
derivada de segunda ordem no espago como consequéncia da generalizagéo da lei
de Fick. Eles expressam a esséncia do fenbmeno de difusdo molecular como
tendéncia de atenuar os gradientes. Os fluxos convectivos, por outro lado, aparecem
nos termos de derivadas de primeira ordem no espago e expressam as propriedades
de transporte de um sistema de fluxo (HIRSCH, 1990).

O primeiro termo no lado esquerdo da equagéo (1) representa o transiente, a
evolugao temporal. O segundo termo representa a convecgao e torna a equacéao de
transporte de momento n&o-linear, envolvendo o produto da velocidade com seu
gradiente. Ja o terceiro e o quarto termos tém relagdo com as tensdes viscosas e
gradiente de pressao, respectivamente. O quinto termo representa as forgas de
flutuacéo e estdo relacionadas a diferenca de temperatura, coeficiente de expansao

volumétrica e forga gravitacional.

A equacgéo (2) diz respeito a conservagao de massa. Visto que os efeitos da
compressibilidade s&o eliminados e o fluxo considerado como sendo incompressivel,
houve uma mudanca do modelo fisico e matematico, onde a equacdo de
conservacdo de massa original do fluido foi substituida pela condicdo de
incompressibilidade, estabelecendo que o campo de velocidade seja solenoidal
(V-u=0). Por meio desse modelo a pressdo deixou de ser uma propriedade
termodinamica relacionada com a densidade através da equacdo de estado, e a
descricdo termodinamica do fluido foi perdida. Do ponto de vista matemético, o
comportamento hiperbélico da pressdo, manifestado através da propagacdo de
ondas de pressao, desaparece por completo. No modelo incompressivel a pressao
adquire o carater eliptico, sendo determinada a partir de condi¢des de contorno e da
conservacdo da quantidade de movimento, de tal forma que a condicdo V-u =10
seja satisfeita (MOREIRA, 1998). A equagao (3) representa a conservagao de
energia, onde o primeiro termo € o transiente, o segundo, a convecc¢ao de energia e

o terceiro, sua difusao.

Esta dissertacdo se propOe ao tratamento da dinamica de fluidos com
transporte e difusdo de energia incluindo o decaimento radioativo. O codigo

computacional apresentado neste trabalho permite a insercdo de cadeias complexas
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de decaimento com a producéo de radionuclideos-filho. No entanto, isso acarreta em
aumento do custo computacional, tendo em vista que cada radionuclideo a ser
acrescentado gera pelo menos um grau de liberdade, a ser resolvido pelo algoritmo.
Dada a objetividade do trabalho, sem perda de generalidade, serdo assumidos
apenas dois radionuclideos, sendo que o decaimento do primeiro gera o segundo
radionuclideo. Este, estavel ou de meia vida muito longa, de forma que seu

decaimento em uma terceira espécie pode ser desconsiderado nesta analise.

Equac0es de transporte e decaimento dos radionuclideos

op 3¢ 0%, ~ (4)
E+uba—+a—xb+/1¢—0
do dp 0n, B (5)
t T oy, Tax, AP0

Além das concentracdes ¢ e ¢, as variaveis dependentes sdo os campos de
velocidade, pressdo e temperatura representados por u,,p e T respectivamente. A
tensdo viscosa é dada por 7., = u((0u,/0x,) + (0u,/0x,)), onde u é a viscosidade
do fluido. O fluxo de calor € dado por q, = —k(dT/dx;), onde k € a condutividade
térmica do fluido. Os fluxos difusivos ¢ e ¢ sé@o dados pela Lei de Fick como
§, = —Y(0¢/dx,) € n,=—((d¢p/0xp), respectivamente, onde p e { sdo as
correspondentes difusividades moleculares. O calor especifico do fluido a presséo
constante é representado por c. A densidade do fluido a uma temperatura de
referéncia T, € denotada por p. O coeficiente de expanséo volumétrica do fluido é
representado por B = —p~1(dp/adT), onde p € a densidade do fluido. O parametro 1 é
caracterizado pela taxa de decaimento do primeiro radionuclideo e conforme ja
mencionado, o segundo radionuclideo € considerado estavel ou de meia vida muito
longa, de forma nédo é considerado o seu decaimento para o tempo de analise dessa

dissertacgéao.

O modelo se torna completo introduzindo-se as condi¢fes iniciais e de
contorno dos campos de velocidade, temperatura e concentracdo. As condicdes de
velocidade e tracdo sédo prescritas por dados fornecidos em particbes do contorno

nao sobrepostas ', e I';, de forma que I',,Ul',, = I', de acordo com:
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(6)

U, =Uy(X,t), X € [y,

(7)

(_psab + TN, =t (X, 0), X € 'y

Onde §,, € o delta de Kronecker e n, € a componente cartesiana do vetor

normal, que aponta para fora, no contorno.

As condigbes de contorno de temperatura e fluxo de calor séo prescritas por

dados fornecidos em partices do contorno ndo sobrepostas I'+ e I', de forma que
r+ur, =1r, de acordo com:

T =T(xt), X € I ®

(9)

qbnb = a(xi t): X € Fq

As condic¢des de contorno de presséo e velocidade normal sdo prescritas por

dados fornecidos em particGes do contorno néo sobrepostas I', e I'; de forma que
r,urq =T, de acordo com:

_ (10)
p=p(x1t), x € [}

_ (11)
upny, = G(X, t), X € FG

Note que as equacoes (1), (2) e (3) envolvem os gradientes de pressao, mas
nao a pressao exclusivamente. Portanto, pelo menos um valor de referéncia deve

ser fornecido para definir um Unico campo de presséo.

As condi¢des de contorno para o primeiro radionuclideo sédo especificadas:

concentracao e fluxo difusivo. Em particdes do contorno nao sobrepostas I'y, € I'; de

forma que I',UI'; = I', de acordo com:
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_ (12)
¢ =0d(x1t), x € I

&ny, = E(x,t), X € It (13)

Similarmente, as condi¢cdes de contorno para o segundo radionuclideo sdo

especificadas como:

_ (14)
©=pxt), X € Iy

15
NpNy :ﬁ(x; t), X € I-;7 ( )

Onde particdes do contorno sdo ndo sobrepostas I', e I', de forma que

r,ur,=r.

3.1.1 Equacdes governantes na forma adimensional

Muitas vezes é Util reformular as equacBes governantes em forma
adimensional. Aqui as variaveis estdo adimensionalizadas com relagdo a uma escala
de referéncia convenientemente escolhida dos dados do problema. Os campos
adimensionais de velocidade, pressédo, temperatura e campos de concentracdo Sao
representados por ug = ug/uo, pa = p/pus, T' = (T = To)/(Tmax — Tmin), &' = ¢/ b0
e ¢ = @/¢p,, respectivamente.

Note que u, é a escala de velocidade de referéncia € Ty, © Tnax SA0 as
temperaturas minima e maxima do problema. A escala de referéncia para os campos
de concentragdo é a concentracao inicial da primeira espécie, ¢,. As coordenadas
espaciais sdo adimensionalizadas com respeito ao comprimento de referéncia L, de
forma que x; = x,/L. Desse modo, o tempo adimensional fica sendo t' = tuy,/L. O

campo de gravidade é dimensionalizado com relacdo ao moédulo, ou seja, g, =

ga/llgll.
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Em termos das variaveis adimensionais, as equacfes de governo sao

escritas como segue:

ou,, ou, 1 0 [du, OJu, ap’ (16)
PR s Rig,T' =0

o W dx;, Redx] <6x,’, dx} * dx}, T Ra

Jug (17)
ax,

o' 0T 1 9 (o1 _ (18)
ot " P dx; ReProx,\ox,)

¢’ g’ 1 a [9¢ (19)
_r 1 _ D I

gt Y oxr T (Pe), L (ax;,> +Dag

dp' 09" 1 3 (3¢ 20
byt - (22}~ Dag’ = 0 (20)
ot’ O0x, (Pe),dx, \0x,

Onde Re = p||u||L/u é o numero de Reynolds, ja apresentado anteriormente,
Ri = B(Tpmax — Tmin)lglIL/u3 é o nimero de Richardson, Pr = cu/k é o numero de
Prandtl e Da = AL/u, € o numero de Damkoéhler. O numero de Peclet para os

radionuclideos ¢ e ¢ sédo (Pe); = uyL/y e (Pe), = uyL/{ respectivamente.

3.2 FORMULACAO ESTABILIZADA DO METODO DOS ELEMENTOS
FINITOS

Nesta secdo sera mostrada a derivacdo da formulacdo estabilizada do
método dos elementos finitos implementada no codigo computacional
ns_solver MPI_3d cd. Essas idéias foram apresentadas a principio em (DE
SAMPAIQO, 2005), (DE SAMPAIO, 2006) e (DE SAMPAIO, GONCALVES JR e LAPA,

2008) e seguem basicamente a formulacdo que sera apresentada a seguir.

As equagbes (1) a (5) séo discretizadas no tempo, de forma implicita,

utilizando o método de diferencgas finitas, como segue:

A (Aua n aAua) N JdAp _

— 4 Ouy —— F, 21
At U ox, ox, ¢ (21)
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0Au,  oul (22)
ox,  0x,

(AT T o 0AT> _ (23)
Ap  0AP (24)
2 T 0w T Qs
Ap 200 (25)
A T ow e Q2

Onde
du, 0 9 " (26)

_ Ua Ogp , 0P
fa= (pub ox, 0x, + 0x, T PBIa(r - T0)>

B ( T N aqb)" (27)
Q B P axb axb

_ ap 0§, " (28)
&= ‘(uba+ﬂ”¢)

B dp 0n, " (29)
Q2 —(uba"'a—/w)

Os subscritos n e n + 1 indicam o nivel de tempo e At o passo de tempo ou
time-step. As mudancas das variaveis durante o passo de tempo sdo dadas por
Ap = pn+1 —p", Au, = ug+1 —ul, AT = Tn+l _n Ap = ¢n+1 —¢" e Ap = (,Dn+1 _
p™. Os campos de pressédo, velocidade, temperatura e concentragbes no tempo
n+ 0 sdo representados por p™*f = gp™tt + (1 — O)p™, ult? = gurt + (1 - O)u?l,
TH0 = 9T 4 (1 — @)™, ¢™0 = ™1 + (1 — 0)P™ e ™0 = hp™*1 + (1 — B) ™,

respectivamente, onde 0 < 6 < 1.

As equacgOes acima sao discretizadas no espacgo usando elementos finitos
convencionais de classe C,. A mesma ordem de interpolacdo € usada para

aproximar velocidade, pressdo, temperatura e concentracdoes. Tal escolha de
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espacos de interpolacdo nao é viavel na formulacdo mista convencional, uma vez
que viola a condicdo de Babuska Brezzit (BREZZI & FORTIN, 1991). Entretanto, a
formulagcdo estabilizada apresentada nesta secdo evita essas dificuldades através
da insercdo de termos adicionais que garantem a estabilizacdo (DE SAMPAIO,
1993) e (DE SAMPAIO, 1991) A formulacdo também conduz a aproximacodes
adequadas em problemas onde a conveccdo é dominante, gerando o efeito de

upwind na direcdo da linha de corrente (Streamline Upwinding - SUPG).

Considerando-se a discretizacdo espacial das variaveis do problema

A n

conforme segue: p" = N;p}, 0% = Nup;, T"=NT", ¢" =N;p!', ¢™ = N;o}', Ap

NiAp; , Ay = NjAu,;, AT = NAT; , A = N;Ap; e AP = N;p; . De forma que N;
representa as fungdes de forma do elemento finito e as variaveis com o subscrito j

sdo valores nodais.

Usando os campos das variaveis discretizadas, pode-se escrever as

seguintes expressdes para os residuos quadrados gerados pela discretizacao:

. (30)
Hl =j leaRadQ
Q
X (31)
Hz =] yzEde
Q
. 32)
H3 :f ]/3C2d.Q.
Q
(33)

H4_ :.f V4SAZdQ
Q
Onde y sdo parametros de escala, a ser definidos posteriormente e R, E, C
e S sdo residuos da discretizac&o, dados por:

~ All 0Al 0Ap 34
= (Al ggp 20Ty 95, @
At dxy, 0x,

! Hoje essa condicdo é chamada Condigdo InfSup ou condicdo BNB (Banach-Necas-Babusca), no entanto,
preferimos chamar de Condicio de Babuska Brezzi neste trabalho porque ela se tornou conhecida assim.
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b AT . AT\ . (35)
- Pe A b dxp ¢
A DD, oondAD A (36)
C = E + Hu,T,‘ m - Q1
. AP OAQ (37)
S = E + Hub a—b Qz

Minimizando I1;, equacéo (30), em relacdo aos Ap; livres e aos valores

nodais Au,; livres, obtém-se:

(38)

oy ONL

[y i (v +eata )R dQ=0 V Aug livre

39
fﬂy aN‘R dQ =0 V Ap; livre (39)

Minimizando também I1,, equacédo (31), em relacdo aos AT; livres, obtém-se:

(40)

ar aNz

Jo v25e (Vi +6atap ) Bda =0 v AT livre

E II; e II,, equacbes (32) e (33), referentes as concentracbes, sao
minimizados com relacéo aos A¢; e Ag; livres, respectivamente, resultando em:

41
- vs (N, + 6At af a”‘ Cda=0 Vv Ag; livre (41)
At

42
Vass (N; + 64t 0f a”‘ SdQ =0 V Ay, livre (42)
Q

Os parametros y sdo escolhidos como y; = At/p, y, = At/pc € y3 =y, =
1/At de modo a normalizar e adimensionalizar as fun¢gfes de peso na equacao (38)
e nas equacOes (40) a (42). As funcBes de peso nessas equacdes tém a mesma
estrutura da funcdo peso do método SUPG de (BROOKS & HUGHES, 1982), ou

seja, uma estabilidade equivalente.
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Aplicando o teorema de Green a equacdo (38) e usando a condicdo de
contorno da tensdo dada pela equacdo (7) resulta no balanco discretizado da

guantidade de movimento:

aN;
fn (N + OAt U — o, )R do + (43)
frm Ni[(=p™8up + T )np — o] AT = 0V Auy, livre

O balanco discretizado de energia é obtido a partir de (40) e as condicdes de

contorno de fluxo de calor, que s&o dadas por (9).

[y (N +6ac aN‘)EdQ+f NG —§'n,)dl =0 VAT, (44)
livre

As equacdes discretizadas para o transporte de radionuclideos ¢ e ¢ séo
obtidas das equacbes (41) e (42) e com o0 uso das condi¢cdes de contorno dos

respectivos fluxos fornecidos pelas equacgées (13) e (15).

f, (N + OAt A7 a’V‘)c(m+f N;(£ - &n,)dr =0 v Ay, (45)
livre

n OND Y & o,
j <Ni + 64t u?—)Sd.Q + J N;(7 —fipny) dlr’ (46)
0 axb F77

=0 VAgp;livre

Uma equacdo para a atualizacdo da pressdo é obtida combinando a

equacao (39) e o balanco discretizado de massa, dado pela equacao (22).

(47)

Jo 2 at a”‘ L Ryd+ f, N (aA”“ a”“) dQ =0 Vv Ap, livre

0xq

Como foi mostrado nas equacgbes passadas, (DE SAMPAIO, 2005) e (DE
SAMPAIO, 2006), introduzindo as condi¢cdes de contorno adequadas e usando a

identidade de Green, a equagéo acima produz:
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f At ON; d4p
QO

?axa 0x,
AtoN;| oty 0ty Jp" (48)
,fﬂ p 0x, lpub dx, 0x, + 0x, +pﬁ’ga(T TO)

oan _ _
+f . —2d0 +f N;(G™! — GM)dr
r

G

Na equacdo acima, o calculo de £, no interior dos elementos foi realizado
de acordo com 7}, = u(day/dx, + oty /0x,).

E importante notar que a equacéo (48) combina a minimizagdo dos residuos
quadrados da quantidade de movimento em relacédo a pressao, equacgao (39), com o

balango discretizado de massa, equagao (22). Por isso ela € chamada equacao da
pressao-continuidade.

Das equacgdes (43) e (44) sdo obtidas as equagdes governantes de variagado
de velocidade e temperatura durante o passo de tempo. Estas sao dadas por:

~ aNl p 6AA
N; + At A7 Afl, + OAtAT dQ =
€ 9x, b ax
Q Xp
aN;
—f (N + OALA™ )
q ox
49
T0)> dQ (49)
ON; (9", op" aN;
At ab _ Q—J Q
+L Ot C(’)xc<0xb (')xa)d | x, lerd

ON; ATL m
+ Ox P aQ + Nita dar
Q a r

ta

AN,
j (N N )
Q a

pc( . AT (50)
— | AT At} — | dQ =
A7 ( + OAtd, axb>d
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f (N + OALAT aN") LA f onean 2N 9 40
Q i u‘C a pcu‘b a Q uC axc xb

f — “”dﬂ+f N;g" dr

As equacfes que governam as concentracdes ¢ e ¢ dos radionuclideos sao

obtidas das equacg0bes (45) e (46), e sao respectivamente:

__ONp 1 I
f (N + OAt ag ) AP + OAt G — | dQ =

L ON (09"
—f (N + BALAT ) a2 2% 4 g ) da
Q 0xp (51)
N; 0&}
f oAt o a 50

oN; . _
+ ‘ ;}dn—f N;E" dr
o Oxp T

_ANp 1 _OAD
f (N + 0At 4} ) (A(p + OAthy, )dﬂ =

oN; (620 - 52
—f (N + OAta7 )(a;} o~ )dﬂ (2)
Q 0x 0xp

ON; OAT aN;
—f oatan 2 g0 4 “”dﬂ+f N;7i* dT
Q dx. 0x), a 0xp r

n

Os termos multiplicados por At nas equacdes (48) a (52) sédo responsaveis
pelo controle das oscilagcdes espaciais, wiggles, em escoamentos onde a convecgao
€ dominante, e por estabilizar o calculo, independente das restricbes de Babuska
Brezzi na escolha dos espacos de interpolacdo para velocidade e pressdo. Em
particular, a mesma ordem de interpolacéo para todas as variaveis adotadas aqui se
torna possivel através de uma escolha adequada de At. E importante observar que

ao contrario de serem propostos a priori, 0s termos de estabilizagcdo no presente
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método surgem naturalmente da minimizacdo dos residuos quadrados da

discretizagdo com respeito aos graus de liberdade (valores nodais livres).

3.2.1 Modelagem Submalha Implicita

As formulacdes estabilizadas de elementos finitos, como a que foi derivada
acima, introduzem naturalmente uma modelagem para as escalas nao resolviveis.
Hughes prop6s o Variational Multiscale Method, elucidando a relagdo entre os
modelos submalha e formulagdes estabilizadas de elementos finitos. Nesta parte da
dissertacdo serd comparada a formulacdo estabilizada aqui apresentada com a
aproximacdo LES baseada na filtragem espacial das equacdes. Sera mostrado que
a metodologia aqui empregada equivale ao método de discretizacdo de Galerkin das
equacoes filtradas no espaco, onde um modelo submalha particular, proporcional ao
residuo de discretizacéo, € aplicado. No LES as grandes escalas de turbuléncia séo
resolvidas pela discretizacdo enquanto as pequenas escalas submalha séo
consideradas através dos chamados modelos submalha (MATHIEU & SCOTT,
2000). As equacdes governantes séao obtidas pela aplicacdo formal de uma funcgéo-
filtro ao sistema original de Navier-Stokes. A operacdo de filtragem € mostrada na
equacao (53), onde o filtro € aplicado ao campo de velocidade u,(x,t), resultando
num campo de velocidades filtrado u, (x, t), dado por:

10 = [ 60— XD ual, (53)

A funcéo filtro possui integral unitaria no dominio de estudo e decai a zero
fora da regido |r| < 0(A). O parametro A representa a largura do filtro (MATHIEU &
SCOTT, 2000).

Considerando as equacdes de balanco de massa e quantidade de

movimento na forma conservativa escritas abaixo

ou, 0d(uqup)\ dtab 0dp (54)
< ot T Tax, ) ox, Tax, TPPIT =T =0
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du, _ 0 (55)

dx,

Aplicando o filtro, e considerando que a operacéo de filtragem comuta com a

diferenciacéo, obtém-se o sistema de equacdes filtradas abaixo:

ou d(u,u 0T, op otk
Uy + (uaub) _ Tab + p _ Tab (56)
at dxy, dxp, Ox, Oxp
+P.39a(T —Ty) =0
0, (57)
Ox,

Na equacéo (56) o penultimo termo representa as quantidades irresolviveis e
que sdo modeladas. Esse termo é dado por t£, = p(@i,i1, — Ugup). A equagio filtrada
de quantidade de movimento, (56), pode ser reescrita na forma convectiva usando o

balanco de massa filtrado, (57), resultando em:

0u, 0(uguy)\ 0fab 0p 0, _ (58)
_ T—T,) =0
< ot " o, ox, Tax. T ax, TPPIa(T=To)

O termo 7/, definido acima é o tensor de tensdes de Reynods que

representa as interacfes entre as grandes escalas, possiveis de simular, e as
escalas irresolviveis ou submalha. Esse termo é formalmente analogo a tenséo de
Reynolds que surge na derivacdo das equacdes médias de Reynolds (RANS). A

partir daqui, na aproximacédo LES convencional, sdo utilizados modelos submalha
para expressar v/, em termos das varidveis filtradas. Um dos mais conhecidos

dentre esses modelos submalha é o modelo de smagorinsky (MATHIEU; SCOTT,

2000), (WILCOX, 2000) e (SAGAUT, 2001), em que o termo r£b € definido por:

, _ dou, 0y 59)
{Tab}srnagorinsky —Hs (axb axa)

a1, N aab> <6ﬁa N aab>]1/z (60)

— 2

d0x, 0x,
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Onde h, € o tamanho caracteristico do elemento e C; € um parametro do
modelo, ajustado de acordo com o tipo de escomaneto, e tipicamente varia de 0,1 a
0,2. Visto que ndo € o objetivo desta dissertacdo, para maiores detalhes dos
modelos de fechamento usados no LES, pode-se consultar (SAGAUT, 2001).

As equacOes filtradas de energia e concentracbes sdo obtidas de forma

analoga, resultando em:

oT _ oT\ 0q, 0dqp (61)
pc <E + p axb> axb + axb N O
ap _ 9 9& 0&y (62)
ot P ox, T ox, T o, T =0
0P ag om, ont  _ (63)
0p o 00 O ""—/1¢>=0

ot " “ox, " ox, ~ 0x,

Oonde qf = pc(u,T —u,T), & =upp —pp € nh =u,¢ —,p séo fluxos que,
como TC}:b, necessitam de modelagem submalha para expressa-los em termos de

variaveis filtradas do problema.

A partir desta etapa, para simplificar a notacédo, serdo omitidas as barras que
denotam filtragem espacial. Discretiza-se 0 modelo LES através da aplicacdo do
método de Galerkin a equacéo filtrada de quantidade de movimento, (58) e obtém-se
a equacao (64). Aproximando as variaveis filtradas usando a mesma discretizacéo
temporal e as mesmas fun¢des de forma de elementos finitos utilizadas para obter o

método estabilizado derivado nessa dissertacao.

Al AT,
Nip (=2 + 07 =—2 ) da
fg P < At UM Tox, )

dAti,
axb

onp (64)

0xq

+ [y Ni5—dQ+ [, Niptip dQ+[, NipBg,(T —Tp)dQ

aN; . i o .
- 3 (P8ap — tap — thy)dQ— | NiIZdl =0
Q b r

ta

Onde a condicdo de contorno de tenséo inclui as tensdes viscosas

submalha, a saber:
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. (65)
(p6abTab - Tab) n, =ty (x,t) x€ [ia

Comparando entdo a equacao (64), obtida via o uso do método de Galerkin
aplicado a equacéo filtrada de quantidade de movimento, com a forma estabilizada
dada pela equacgao (49), obtida da equacédo original de Navier-Stokes nao-filtrada,
pode se observar que ambas sdo exatamente iguais se a tensdo submalha for
modelada por tf, = At a)R,, onde R, é o residuo da discretizacdo dado pela
equacao (34). Isso quer dizer que a formulacdo estabilizada, derivada neste
trabalho, introduz implicitamente uma modelagem submalha na equacéo

discretizada de quantidade de movimento, equagéao (49).

Observando que R,, residuo da discretizacdo da equacéo de transporte de
momento € pequeno em regides onde o escoamento € bem resolvido, no entanto
pode ser significativo quando a malha ndo é suficientemente refinada para
representar gradientes acentuados na solugdo do problema, assim o efeito de 5, é
seletivo, atuando fortemente na escala submalha, mas com efeito desprezivel nas
escalas resolviveis. Ou seja, a modelagem apresentada, apesar de semelhante ao
LES, naturalmente tende ao DNS conforme o residuo se torna menor. Note que este
nao é o caso quando o modelo Smagorinsky é empregado, equacdes (59) e (60), o
qual sempre esta ativo na computacdo, introduzindo uma dissipacdo excessiva até
nas escalas resolviveis. Outro aspecto importante desse modelo submalha implicito
€ que ele desaparece nas paredes sélidas, onde a velocidade € nula. Dessa forma,
as funcdes de amortecimento, damping, comumente utilizadas em esquemas LES

tradicionais ndo sdo necessarias para que 5, desapareca nas paredes sélidas.

Um resultado semelhante é obtido ao aplicar o método de Galerkin as
equacdes filtradas de energia e concentragdes de radionuclideos, equacdes (59) a
(61). De maneira analoga, ao comparar também com as formas estabilizadas,
equacdes (50) a (52), verifica-se que o método estabilizado apresentado nesta
dissertacdo introduz implicitamente os modelos submalha a seguir: g = 9At A2E,
&F =o0atalC e nf = 6At S, Sendo que E,C e S séo os residuos da discretizagio

dados pelas equacdes (35) a (37). Dando énfase no fato de que esse modelo
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submalha implicito atua principalmente na escala submalha, com efeito desprezivel

nas escalas resolviveis.

3.2.2 Passos Locais de Tempo e Sincronizagao, a Escolha do At

O passo de tempo ou time-step influi na variacdo de um grau de liberdade de
um tempo n para um tempo n + 6, em que parametro 6 pode assumir valores na
faixa 0 < 6 < 1. A metodologia apresentada prevé a possibilidade de escolha desse
parametro de forma a resultar na melhor aproximacdo da solugdo do grau de

liberdade no tempo.

Note que nas equacdes discretizadas, (48) a (52), a funcéo peso é dada por:

(66)

i

d

Xc

Assim observa-se que paraf > 0, a funcdo peso ndo é mais a funcédo peso
do método de Galerkin. De fato, a funcdo peso adquire a estrutura da funcéo peso
SUPG. Observa-se que essa estrutura do tipo SUPG surge naturalmente. Tendo em
vista que a discretizagdo temporal com 6 = 1/2 possui menor erro de truncamento,

essa foi a escolha feita para 8 adotada aqui, resultando em:

At _ ON; (67)

nHn

—1
2 ¢ ox,

Wi:Nl'+

Inicia-se entdo um outro desafio sobre como selecionar um passo de tempo
adequado, ou time-step. Comparando a equacao (67) com a funcédo peso SUPG
(BROOKS & HUGHES, 1982) verifica-se que, para elementos lineares, uma
quantidade apropriada de upwind € introduzida no balanco de quantidade de
movimento, equacao (49), se o passo de tempo for escolhido como na equacao (68)

a sequir:
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(68)

onde

coth (%) — il (69)

Nas equacdes mostradas, |[u™|| = /ulul € o modulo da velocidade local e
h. € o tamanho caracteristico do elemento (raiz cubica do volume do elemento). O

namero de Reynolds do elemento € R,, = p|lu"|lh./u.

O a mostrado na equacédo (69) € chamado de parametro 6timo de upwind
cuja escolha resulta em solu¢cdes nodalmente exatas para problemas estacionarios

unidimensionais envolvendo conveccéao e difusao.

E interessante notar que o passo de tempo definido em (68) e (69) é
apropriado para seguir a evolugdo no tempo do processo de convecgao-difusdo
resolvivel na malha com tamanho local h, (DE SAMPAIO, 1991) como discutido a

sequir.

O passo de evolucdo temporal deve acompanhar com riqueza de detalhes
todos os fendmenos fisicos cuja variacdo temporal se deseja observar. No entanto, a
evolucdo temporal de fendmenos fisicos ocorre de forma distinta. Por esse motivo, o
passo de tempo deve ser pequeno o suficiente para acompanhar a evolucdo do
fendbmeno mais rapido. O passo de tempo para acompanhar um processo convectivo
forte (R, > 1) é dado por At — h,/||lu™|| enquanto que para acompanhar difusdo
pura (R, - 0), tem-se At — ph%/6u. Deste modo, uma forma alternativa para
escolher At é escolher o menor passo de tempo entre a escala de tempo de
conveccao e de difusdo. ao inves de utilizar as equacodes (68) e (69), o valor minimo

entre as escalas de tempo caracteristicas de conveccdo e de difusdo, a saber:

he . N "
iy dUE € 2 escala de tempo de convecgdo e t; = 5. €@

At = min(t,, ty) com t, =
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escala de difusdo. Isso equivale a aproximar o valor de a na equacao (69) por «'

dado pela funcéo:

€h

—seR, <6
w(Re) =] € o
h 1seR., >6
P,
% sebP,, <6 (71)

@' (Per) =7 1 g0 P, >6

h
De acordo com essa proposta, calcula-se o At como sendo At = a' m A

aproximacgdo dada por (70) e (71) € exatamente a aproximagéo assintética para «,
apresentada por Hughes e Brooks (BROOKS & HUGHES, 1982) com o objetivo de
simplificar o calculo da funcdo peso do SUPG. A Figura 2 mostra uma comparacao
entre a aproximacao assintética de a e seu valor exato. De fato, € importante notar
que a mesma aproximacao assinttica para a foi obtida aqui a partir de uma
argumentacdo baseada na intensidade dos processos fisicos envolvidos, isto €,
escolhendo o passo de tempo de acordo com a escala de tempo do processo fisico
dominante (o mais rapido).

Aproximag0es para @

a(P,)
l _ F
a=-— a=1
N L
,%. . I P, 2
0,8 a=coth[—]——
solucdo exata 2 1

6 10

Figura 2: Aproximacgdo para a, por Hughes e Brooks e obtida naturalmente por De Sampaio,
sobreposta pela curva exata.
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Visto que ha uma relagé@o entre os numeros adimensionais R, e F,,, dada

por F,, = P.R,,, € facil perceber que, a menos que o nimero de Prandtl seja A = 1,

ep?
0S passos de tempo para as equacdes de quantidade de movimento e energia serao
diferentes. Essa diferenca é mais evidente na camada limite, onde os efeitos de
difusdo sdo dominantes. Além disso, o passo de tempo dado por (68) varia
espacialmente de acordo com a velocidade local, propriedades fisicas e tamanho da
malha local. Portanto, para aplicar upwind Otimo tanto para a quantidade de
movimento, quanto para a energia e para os radionuclideos é preciso usar trés

variagbes espaciais distintas. Para a quantidade de movimento é usado Aty =

/ he I he 4 ; ;
a'(Re,) o €nquanto que para Aty = a (P.,) w7 Que € equivalente a selecionar

llu
Aty = min(t,, tq,,) € Aty = min(t., ty,) com ty,, = ph2/6u e ty, = pchZ/6k sendo as
escalas de tempo de difusdo de quantidade de movimento e energia,
respectivamente. E para as concentracdes de radionuclideo, deve se considerar as
escalas de tempo de conveccao, difusdo e de decaimento, pois esta Ultima pode ser
menor que a escala de tempo de outros processos. A escala de tempo selecionada

para o0 decaimento radioativo € tg..y =0,2/4, 0 que corresponde a

aproximadamente 1/3 da meia-vida do radionuclideo instavel, ¢. Portanto, para

atualizar ¢ foi escolhido 0 Aty = min (tc, td¢,tdecay), enquanto que para atualizar ¢

foi selecionado At, = min (tc, td(p,tdecay), com tg, = hZ/6y e ta, = hZ/6¢ como

sendo as escalas de difusdo para ¢ e ¢, respectivamente.

Utilizar os passos de tempo 6timos, variando com a posicdo e de acordo
com a quantidade transportada (quantidade de movimento, energia ou concentracao
de radionuclideos), deve-se recorrer a um esquema peculiar de sincronizacao do
avanco no tempo durante o célculo. Nesta dissertacdo sera utilizado o procedimento
presente em (DE SAMPIO, 2006) e (DE SAMPAIO, 2005). Trata-se da selecéo de
um passo de tempo de sincronizacdo At*, que devera ser o mesmo para todas as
variaveis e pontos do dominio. O passo de tempo de sincronizagéo é escolhido para
ser muito préximo do passo de tempo minimo do problema, sendo obtido como

At* = 0,9999 min(Aty, Atg, AtyAt,,).
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Sendo Afl,, Ap, AT, A¢ e Ap as mudancas das variaveis obtidas quando
sao usados os passos de tempo locais apropriados para resolver as equacdes (48) a
(52) e representando as mudancas das varidveis do tempo t™ ao tempo t"™ +At* (0
tempo de sincronizacdo) como A}, Ap*,AT*,Ad* e Ap*. Se mantida a mesma taxa

de variacdo, obtém-se as seguintes relacoes:

A, A, (72)
At* At
Ap* AP (73)
At* At
AT* AT (74)
At* At
A" AP (75)
At* At
A AP (76)
At* At

As equacbes (72) a (76) representam a etapa de sincronizacdo e podem ser
diretamente inseridas nas equacoes (48) a (52) de forma que a solucéo sincronizada
seja obtida de uma s6 vez, sem a necessidade de executar a interpolacéo
separadamente. Isso corresponde a obter a solugdo sincronizada em t" +At”

diretamente resolvendo as seguintes equacoes:

j AtZ ON; 04p*
q PAt* 0x, 0x,4

Aty ON;| . 0fig 0ty, Op" .
- i - ™ —T Q
jﬂ p axal Yo dx, 0x, + 0x, + pﬁga( o) |d (77)

oan _ _
—f N, Sta dQ+J N;(G™! — GMdr
Q r

i
dx, c
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f (Ni + 0At,, A7 )— (Au:; 4 OAL, AT —) dQ =
Q axb

d0x./ At

aN; oty Aty 0Ap*
- N; + 6At A”—) Up —— +
fn ( ' M Y ox, (pub d0x, At* 0x,

+pByg, (Tn - T0)> dQ

aN, (02",  apn
OAty U7 — — aq
+ fﬂ m e 0x, < 0x, 0xg4

f ON: . dﬂ+f aNi“ndQ+f N;Er dr
o axb‘[ab q axap r ita

ta

f (N + OAt AT aNi) Pe (pt v onean 22T\ 4o
q U Y ox.) At LTS

j (N + 6At AnaNi) L (ag* + ot ap 229 4o
a VU ¢ e ox./ At* ¢ ¢ 1 0xp -
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(78)

(79)

(80)
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f (N + OAt aNi) 29" o) a0
0 »Ucy ””axb ¢

N; 08}
f OAt, A7 Ca axbdﬂ

oN; . _
+f —f{;dn—f N,E" dr

¢

o~ %

JdAp
axb

(A(p + 0At, 0 ) dQ =

JdN;\ 1
f (Nl+6At uc )
Q a
AN

(81)
_ f (N- + AL A7 —aNi) (an 09" _ MS") dQ
o UF 7 9x,/\ P x,

L ON, N; 01y f dN; _
- 0At, —dQ + —ApdQ — f N;7i" dr,
fQ C a axb Q aXb nb r ln

n

onde Afiy=N;Atl,;

v Ap* = N;Ap;, AT* = N;AT!, Ad* = N;Ad; e A@* = N;Ap; , sendo
que Afl,;, Ap;, A?}*,A(f)}‘ A@; sdo os valores nodais das mudancgas das variaveis do
problema no tempo t™ ao tempo t* = t™ + At*. A solugéo sincronizada € dada por:

=" + AQ, pr=p" + Ap*, T*=T" + AT, ¢*=¢" + Ap* e @*=@™ + AJ".

O procedimento de solucdo do problema é segregado, de forma que, a cada
passo de tempo o campo de pressdo € calculado primeiro, depois é calculado o
campo de velocidade, seguido pelo calculo da nova temperatura e concentracdes de
radionuclideos. Esses sistemas de equacOes resultam em matrizes simétricas
positivas definidas. Eles sao resolvidos usando o método de gradientes conjugados
com pré-condicionador de Jacobi, elemento por elemento (Element-by-Element -
EBE).
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Essa foi a quarta etapa de (HIRSCH, 1990), onde € obtida a solucdo
numérica do problema. O estagio final, o pds-processamento numérico dos dados é
0 préximo passo para entender e interpretar as propriedades fisicas obtidas como

resultado da simulagéo, produto do proximo capitulo desta dissertacao.
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4 CODIGO COMPUTACIONAL

Para a geragcdo de geometrias e malhas foi utilizado o software GiD — The
personal pre and post processor. Gid é um software comercial usado para pré e pés
processamento grafico de simulagcdes numéricas em ciéncia e engenharia. Sua
interface grafica permite criar geometrias, aplicar condigcbes de contorno e iniciais,
gerar malhas e outros parametros relacionados a uma simulagdo numérica no pré-
processamento. E possivel personalizar os tipos de problemas, como por exemplo,
problemas de eletromagnetismo, de transferéncia de calor e de fluidodinamica. Esta
personalizacdo é feita por uma programacao intrinseca ao GiD, criando arquivos
com extensdes ‘<file>.cnd’ (configuragdo das condic¢des), ‘<file>.mat’ (configuragéo
dos materiais), ‘<file>.prb’ (configuragdo do problema) e ‘<file>.bas’ (configuracao de
saida). Ja no poés-processamento, é possivel visualizar perfis de presséo,
velocidade, temperatura e concentracdes, além de visualizar campos vetoriais e

produzir animacgdes.

Para a realizac&o deste estudo foi programada uma interface entre 0 GID e 0
codigo em Fortran, de forma que os arquivos de saida ou output do GID sdo os de
entrada ou input para o cddigo, e de forma anéloga, os arquivos de output do Fortran

sejam os de input do GID para pés-processamento.

O cdédigo “ns_solver_MPI1_3d_cd” (P. A. B. de Sampaio e E. B. S da Silva,
2012), utilizado na etapa de processamento deste trabalho, foi produzido a partir da
modificacdo e fusdo de dois cddigos computacionais pré-existentes. A saber:
“ns_solver MPI _2d cd a” que resolve as equacgdes bidimensionais de Navier-
Stokes para fluidos incompressiveis e com dispersao de radionuclideos, utilizando o
message passing interface (MPI) e técnicas de remalhagem adaptativa; e o
“ns_solver_MPI_3d” que resolve as equacgdes tridimensionais de Navier-Stokes para
fluidos incompressiveis, utilizando o MPI. Ambos os codigos serviram de base para a
construcdo do codigo apresentado neste trabalho, e foram devidamente validados
em diversos problemas classicos da mecanica de fluidos, transferéncia de calor e
transporte e decaimento radioativo (este ultimo no caso 2D apenas). Em (DE
SAMPAIO, 2006) E (DE SAMPAIO, 2005) foi feita a validacdo a partir da aplicacao
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em uma cavidade bidimensional quadrada e com a sua aplicacdo no escoamento
cruzando um cilindro, em que foi analisado o desprendimento de vortices. Nos
exemplos em que foram aplicados foram obtidos bons resultados na comparagao
com dados experimentais e com outras simulagdes computacionais disponiveis na

literatura.

Os elementos finitos usados no cédigo sao tetraédricos e as funcbes de
interpolacdo séo lineares e baseadas em (ZIENKIEWICZ; MORGAN, 1983), usadas
para aproximar todas as variaveis: pressdao, componentes de velocidade,
temperatura e concentracbes de radionuclideos. Desse modo, o codigo
computacional gerado manteve as principais caracteristicas dos codigos originais
mencionados. Sistema de computacdo paralela da classe Beowulf através de
técnicas de dominio e comunicacdo entre processadores utilizando as rotinas da
biblioteca Message Passing Interface (MPI). Técnicas essas apresentadas na

proxima secao.

Algumas rotinas desses dois codigos apresentados foram utilizadas para a
composicdo do novo codigo, no entanto, foram necessarias adaptacdes em muitas

delas e a programacédo de novas rotinas. Dentre as modificacdes necessarias estao:

o Ainsergcdo de mais um grau de liberdade espacial em todas as rotinas
em que era necessario (aquelas aproveitadas do cédigo 2D). Deve se
ter em mente que nem sempre se deve usar uma rotina do codigo 3D
s6 por estar “mais completa” em termos de numero de graus de
liberdade, visto que em alguns casos o cédigo 2D estd melhor

programado, otimizando o calculo;

o A programacdo de rotinas para a terceira componente de velocidade,
a =3 que corresponde a velocidade w, na direcdo z. Sendo
conhecido que u,coma=1-u,a=2-vea=3-w. As rotinas
sdo: wvelmat3d.f90 para o lado direito da equacdo (77) e
wvelrhs3d.fo0 para o lado direito. Também foram feitas as
modificacdes adequadas nas rotinas dos outros graus de liberdade

como a pressao p, as velocidades uev e temperatura T,
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correspondentes aos lados direito e esquerdo das equacdes (77), (78)
e (79) (para a variando de 1 a 3). As rotinas resultantes foram
chamadas: presmat3d.f90, uvelmat3d.f90, vverlmat3d.fa0,
tempmat3d.f90 para o lado esquerdo das equacdes e presrhs3d.fo0,
uvelrhs3d.f90, vvelrhs3d.f90, wvelrhs3d.f90 e temprhs3d.fo0 para o

lado direito das equac0es citadas;

A programacao das rotinas de concentragdes e decaimento radioativo
para os lados direito e esquerdo das equacgbes (80) e (81), a saber:
conlmat3d.f90, con2mat3d.f90 para o lado esquerdo das equacdes e
conlrhs3d.f90 e con2rhs3d.f90 para o lado direito;

Para acomodar essas novas mudancas as rotinas matrix.fo0 e
fecrhs.fo0 foram adaptadas para chamar também os novos graus de

liberdade, transformando-se em matrix3d.f90 e fecrhs3d.fo0;

A rotina de gradiente conjugado também foi adaptada;

Também foi programada a rotina heatflux.f90, que calcula a area dos
elementos que tem face externa na geometria e calcula o fluxo de

calor em cada um desses elementos;

A programacdo de uma rotina de monitoramento de fluxo médio,
correspondente ao numero de Nusselt, chamada window_flux.fo0,
para validagdo do cddigo. Uma caracteristica interessante de notar
nessa rotina é que pode-se escolher o numero de janelas em que se
guer calcular o fluxo de calor e também suas dimensfes, apenas
dando como entrada suas coordenadas extremas. Além disso, essa
rotina faz o calculo da area em que se esta obtendo o fluxo de calor,
somando sobre todos os elementos da malha, evitando que haja

erros;

Foi modificada a rotina de calculo e interpolagdo do passo de tempo

do programa 2D, timesteppar.f90 passou a ser timesteppar3d.fo0.
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Nessa nova rotina, a selecdo do menor passo de tempo, que
acompanha o fendmeno mais rapido e de acordo com o tamanho dos
elementos na malha, é feita em conjunto com a interpolagédo para a

obtencédo do passo de tempo 6timo ou time-step 6timo;

o Foi modificada a rotina shape3.f90 para a confeccdo da shape4.fo0,
gue calcula parametros de coordenadas associados as fungdes N; e o

volume dos elementos da malha;

o Para que houvesse adaptacédo dos novos graus de liberdade e novos
dados de entrada, bem como os de saida, foram feitas adaptacdes
em rotinas de abertura de arquivos e de leitura como openfiles.f90 e
dinput.f90.

Conforme dito antes, o programa construido para esta dissertacdo trata as
equacbes de Navier-Stokes com transporte de momento, energia e material
radioativo com consequente decaimento. Nele pode ser incluida uma cadeia extensa
e complexa de radionuclideos, naturalmente pagando-se “o prego” por isso com o
aumento do custo computacional. O cédigo € versétil, podendo ser usado em
situacdes mais gerais, com dados adimensionais seguindo a ideia das equacfes
presentes em (16) a (20) com a devida interpolacdo no tempo ou pode ser usado em
uma aplicacdo comercial, com dados dimensionais, como esta exposto nas

equacoes (77) a (81).

4.1 SISTEMA DE COMPUTACAO PARALELA

A implementacdo do sistema Beowulf € baseada no conceito de
decomposicao de dominio. A biblioteca METIS (Karipys;
Kumar, 1998) € usada para dividir os elementos finitos (e nds) entre os
processadores disponiveis, equilibrando a carga computacional

e minimizando as comunica¢cdes. A biblioteca Message Passing Interface (MPI) é
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utilizada para transferir os dados entre os processadores, visando a administracéo e

minimizacéo do tempo de processamento, do problema.

A rotina "PartMeshDual METIS" divide os elementos finitos e nds entre os
processadores. A saida do "PartMeshDual METIS" é processada para criar listas de
elementos pertencentes a cada particdo, listas de nds estritamente dentro de cada
particdo (nOs interiores), e uma lista de interface (nés compartilhados) que sao
partilhados por elementos que residem em diferentes particdes. A organizagéo desta
estrutura de dados é executada de maneira sequencial, mas uma vez
preparada, é possivel explorar o paralelismo no calculo dos loops sobre elementos e

nds, como segue:

)] Cada loop sobre os elementos pode ser reformulado em loops paralelos
sobre particdes de dominio e loops sobre os elementos pertencentes a

cada particdo correspondente.

i) A cada loop sobre nés € dividido em loop sobre os nés interiores e loop
sobre os nés compartilhados. Os loops sobre os nés interiores podem ser
processados em paralelo ao longo das particbes de dominio. Por outro
lado, os loops sobre nés compartilhados tém de ser processados de
maneira sequencial. Além disso, rotinas MPI “reduce type” sdo usados
para combinar, em nds compartilhados, as contribuicbes decorrentes de
particbes de dominio diferentes. Note-se que a relacdo "numero de nés
compartilhados/nimero de nés interiores" tende a diminuir a medida que
uma dada discretizacao é refinada, o que significa que se pode esperar
um melhor desempenho paralelo @ medida em que o nimero de graus de

liberdade é aumentado.

Desse modo, a implementacdo do célculo em paralelo no cdédigo
computacional, vinda dos codigos 2D e 3D utlizados para gerar o0
ns_solver_MPI_3d_cd, tem a propriedade desejada de melhorar o desempenho em
paralelo dos calculos feitos. A Figura 3 ilustra a decomposi¢cdo de dominios para

dois casos: A esquerda, uma geometria bidimensional e & direita uma tridimensional.
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Figura 3: Esquema de decomposicdo do dominio feita pelo METIS. A esquerda, uma geometria
bidimensional quadrada com elementos triangulares e a direita, uma geometria tridimensional
cubica com elementos tetraédricos.

Essa figura evidencia a eficiéncia na obtengdo de velocidade no
processamento em paralelo. Como € mais fécil visualizar a decomposicdo do
dominio em geometrias bidimensionais, imagine um problema em que a geometria é
bidimensional e com elementos triangulares como a imagem a esquerda na Figura
3. Nesse caso, dispondo de quatro processadores — com cada cor representando
um processador - ao invés de um (processamento sequencial convencional), é
possivel notar que o aumento do numero de elementos na malha melhora a
eficiéncia do processamento em paralelo. Os pontos pequenos representam os nos
interiores a uma particdo e os pontos maiores ilustram os nés compartilhados. Como
explicado acima, a eficiéncia na paralelizacdo do cddigo esta presente na relacédo
namero de ndés compartilhados/nimero de nés interiores, que tende a diminuir

quando a discretizacdo € aumentada.

Para se aproximar mais da realidade apresentada neste trabalho, observe
agora a geometria do lado direito na Figura 3, tridimensional e com elementos
tetraédricos. A utilizagdo do método descrito é ainda mais eficiente em geometrias
tridimensionais do que nas bidimensionais, visto que nestas o numero de nés

compartilhados cresce com o quadrado enquanto que naquelas o nimero de nés
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interiores cresce ao cubo. Como pode ser observado na Figura 3, a geometria a

direita possui elementos divididos entre doze processadores.

Com isso sao finalizadas as cinco etapas de CFD apresentadas por

(HIRSCH, 1990). A préxima etapa € a de validacdo do codigo computacional.
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5 VALIDACAO

O cdbdigo ns_MPI_3d _cd, gerado por este trabalho, contempla a
fluidodinamica com transferéncia de calor e decaimento radioativo com produc¢ao de
outra espécie. Por isso, foi utilizado na simulacdo computacional de alguns casos
conhecidos presentes na literatura, contemplando ambas as situacfes em separado

na busca de sua validagéo.

Quando aplicado a casos em que ha fluidodindmica sem decaimento
radioativo, o cédigo computacional continua calculando todos os graus de liberdade,
mas deve dar como resultado a auséncia do decaimento em outra espécie. Se iSso
for conseguido, mostra-se coerente com a realidade e com a programagao nele
contida. Além disso, quando h& convecc¢do natural, o nimero de Nusselt representa
0 quanto foi aumentado o fluxo de calor devido a esse fenbmeno. Portanto, deve dar
resultados de Nusselt médio correspondentes aos presentes na literatura. A seguir
sera feita a apresentacdo dos benchmarks e em seguida, a aplicacdo do cédigo a
um caso em que h& apenas transporte de momento e energia, sem decaimento
radioativo. Os resultados obtidos serdo comparados com o0s benchmarks

selecionados na literatura na se¢éo 5.1.

Em casos em que ha decaimento radioativo de um fluido que se encontra
em repouso, ou seja, sem o efeito de transporte de momento, o cdédigo
computacional continua trabalhando com todos os graus de liberdade. Todavia, deve
se observar solu¢cdes em que as velocidades continuem nulas. Ja a concentracéo do
primeiro radionuclideo presente na amostra, ¢, € esperado que decres¢a segundo a
lei de decaimento exponencial. Ao mesmo tempo o0 decaimento do primeiro
radionuclideo produz o segundo, de forma que enquanto uma concentracao diminui,

outra surge e aumenta. Essa aplicacdo é apresentada na se¢ao 5.2.
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5.1 CAVIDADE CUBICA 3D — VALIDANDO A FLUIDODINAMICA

Para validar a fluidodinamica do codigo computacional
ns_solver_MPI_3d_cd foi considerado um exemplo bastante conhecido e presente
na literatura, uma cavidade cubica de aresta L. Dois benchmarks foram selecionados
na literatura, a saber (WAKASHIMA; SAITOH, 2004) e (TRIC,et al., 2000) para efeito

de comparacao.

A cavidade cubica apresentada € um problema composto por uma caixa
tridimensional em que duas de suas paredes verticais sdo diferentemente aquecidas
e isotérmicas. Suas outras quatro paredes sdo adiabaticas. A diferenca de
temperatura entre as paredes isotérmicas do problema € unitaria e todos os dados

sao apresentados de forma adimensional.

O esquema de geometria e condi¢cdes de contorno sdo mostrados na Figura

Z
Paredes adiabaticas Parede aquecida, T=Th
e
Gravidade
1 J
2 L
1 v
X Parede fria, T=Tc

Paredes adiabaticas

Figura 4: Modelo esquematico da convecc¢édo natural em uma cavidade ctubica (WAKASHIMA &
SAITOH, 2004).
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As condi¢cbes de contorno para a temperatura garantem uma diferenca de
temperatura unitaria adimensional entre as paredes AT = 1, além de dT /dn = 0 nas

outras paredes (n € o vetor normal a superficie da parede).

Problemas envolvendo a refrigeracdo de ambientes internos sao bastante
estudados pela engenharia, portanto, os benchmarks costumam usar parametros
relacionados ao ar como o numero adimensional de Prandtl, cujo valor € muito

préoximo de 0,71.

Visto que deve se estabelecer um mecanismo de circulagéo natural devido
as caracteristicas do problema, ha de se observar alguns niameros adimensionais
como o0 numero de Rayleigh, representacdo direta da circulacdo natural no
escoamento. Esse numero se relaciona com Grasholf e Prandtl da seguinte forma:
R, = G, B.. O numero de Prandtl, presente nessa relacao, representa a difusividade
de momento por difusividade térmica de um fluido. Além disso, esta diretamente
associado as propriedades fisicas do meio. O numero de Grashof, G,, indica a
relacdo entre as forcas de empuxo, inércia e forcas viscosas. Ele € proporcional a
diferenca de temperatura, coeficiente de expansdo volumétrica, ao cubo de um

7

comprimento caracteristico do problema e ¢é representado por G, =
gB(Ts — To,) L3 Jv2.

O numero de Nusselt estabelece a relacdo entre a transferéncia de calor por
conveccdo e a transferéncia de calor por difusdo. Nesse trabalho, o numero
adimensional de Nusselt, N, = hL/k (Onde h é o coeficiente de transferéncia
térmica e L € um comprimento caracteristico do problema), est4 diretamente
relacionado ao fluxo médio de calor na cavidade. De fato, ele representa o quanto se
ganha em fluxo de calor devido a convecc¢do natural. Portanto sera usado como
parametro a ser comparado com o0s resultados gerados pelo codigo

ns_solver MPI_3d cd.

Os numeros adimensionais de Rayleigh usados no benchmark 1,
(WAKASHIMA; SAITOH, 2004), bem como os resultados para Nusselt

correspondentes encontram-se na Tabela 1.
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Na Tabela 1:

he — tamanho fixo do elemento da malha

NUaverage - NUMero de Nusselt médio na superficie isotérmica

Tabela 1: Benchmark 1 - cavidade cubica (WAKASHIMA & SAITOH, 2004).

Ra he NUaverage
10* 0,00833 2,0634
10° 0,00833 4,3713
10° 0,00833 8,7732

Essa referéncia foi testada para algumas variacbes de comprimentos de
malha, he, todas uniformes. Serao utilizados os resultados obtidos com a malha mais

refinada para efeito de comparacao.

O trabalho de (TRIC, et al., 2000), aqui referenciado como benchmark 2,
usou alguns valores para o nimero de Rayleigh, variando-o de 10° a 10’. Entretanto,
s6 nos interessam os valores na faixa de 10%, 10° e 10° para efeito de comparacéo.
Portanto, os resultados de Nusselt obtidos no benchmark, relacionados aos

respectivos Rayleigh na faixa de interesse, sdo apresentados na Tabela 2.

Tabela 2: Benchmark 2 - da cavidade cubica (TRIC, LABROSSE, & BETROUNI, 2000).

Ra hepin Nuverage
10* 813 2,0542
10° 813 4,3370
10° 813 8,6407

Assim como no Benchmark 1 essa referéncia foi testada para algumas
variacbes de comprimentos de malha, he, todas uniformes. Pelo mesmo motivo

serao escolhidos os resultados obtidos com a malha mais refinada.
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5.1.1 Resultados para as validagdes de fluidodinamica

O trabalho aqui desenvolvido pretende mostrar a sua validade frente aos
fenbmenos fisicos representados em trabalhos presentes na literatura. Sendo
mostrada sua validade, pretende-se mostrar também o poder do cédigo e a eficacia
do meétodo utilizado e, portanto em sua realizacdo houve a preocupacdo de se
produzir refinamentos estratégicos na malha, de forma a valorizar regiées em que ha
forte transferéncia de calor (maiores gradientes dos fendmenos fisicos) e manter

uma malha de base uniforme mais grosseira, sem de fato prejudicar os resultados.

Apresentamos uma cavidade cubica de aresta L com mesmas
caracteristicas dos benchmarks, como duas paredes verticais isotermicamente
aguecidas e AT = 1 entre elas. Foram utilizados cinco valores distintos de R,, cujos
parametros associados sao mostrados na Tabela 3. O nimero de Rayleigh utilizado
se relaciona com Grashof e Prandtl da seguinte forma: R, = G,. B.. De fato, G, cresce

a medida que R, também cresce ja que B. foi escolhido como constante igual a 0,71.

~ . , . ~ G . .
Além disso, o numero de Richardson, dado pela relacéo R; = R—; foi escolhido como
e

sendo unitario, e dessa forma foram calculadas as outras propriedades, como p=
1,0; ¢=1,0; p=1,0 e 1=0,999999 e u e k, apresentados na tabela 3.

Tabela 3: Dados para a geracédo dos resultados de validacdo da fluidodinadmica.

R, 1 x 10* 5 x 10* 1x10° 5x 10° 1 x 10°

u 8,42615 x 103 3,76829 x 1073 2,66458 x 107  1,19164 x 1073 8,4262 x 107*

k 1,186782 x 10>  5,30745x 107®*  3,75293 x 1073 1,67836 x 107*  1,18678 x 1073

Embora os benchmarks tenham usado malhas com elementos de tamanho
h. uniforme em toda a geometria, as malhas apresentadas neste trabalho fogem um
pouco a esse estilo. Algumas malhas foram testadas nas simulacdes, de forma a

viabilizar o baixo custo computacional e valores bastante préximos dos
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apresentados nos trabalhos tomados como referéncia. Dentre as malhas usadas,
serdo apresentadas duas, M1 e M2, bem como as configuragdes correspondentes e
resultados obtidos via o cédigo ns_solver_MPI_3d_cd, sdo apresentados na Tabela
4. Nela, M1 é a malha mais grosseira, com 0,07 no interior e 0,02 nas seis paredes
da cavidade. M2 é uma malha com um refinamento melhorado, 0,05 no interior e
0,015 nas outras paredes da cavidade, e produzindo melhores resultados quando

comparados aos da malha M1.

Tabela 4: Caracteristicas das malhas utilizadas.

hmin hinterior
M1 0,02 0,07
M2 0,015 0,05

Os numeros de Nusselt dependentes do Rayleigh, resultado das simulacdes

com ambas as malhas mostradas acima estdo dispostos na Tabela 5.

Tabela 5: Numeros de Nusselt para os R,variando de 10* a 10° obtidos pelo codigo
ns_solver_MPI_3d_cd para M1 e M2.

R, M1 M2

1 x 10* 2,0331 2,0400
5 x 10* 3,4422 3,4518
1x 105 4,2793 4,2914
5 x 105 6,9129 6,9535

1x 10° 8,3633 8,4515

Observando-se a tabela acima, nota-se que o refinamento da malha traz
variacbes na segunda casa decimal na maioria dos casos. Portanto, para 0 nosso
objetivo, validar o codigo escrito para a dissertacéo, sera considerada a malha M2,

nossa melhor malha apresentada, como satisfatoria.

A Figura 5 mostra quatro imagens de perfis de temperatura obtido nas

simulagbes para variados valores de Rayleigh. O objetivo ao mostra-la é de fazer
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uma ilustracdo qualitativa do problema, por isso, ndo ha legenda de intensidade de
temperatura, embora o vermelho represente a temperatura maior e o azul escuro, a

temperatura menor.

Parede fria

3

Parede
guente

Parede
guente

Figura 5: llustracdo qualitativa da temperatura, com perfis, isossuperficies e isolinhas de
temperatura. A parede vertical a esquerda estd isotermicamente aquecida a temperatura
T =1/2 (parede quente) e a parede adireitaa T = —1/2 (parede fria).

Nas imagens da figura, é possivel notar que, ha duas paredes verticais
isotermicamente aquecidas. Uma das paredes, a esquerda, cuja temperatura € de
T = 1/2, chamada parede quente e a outra a direita, cuja temperatura é de T =
—1/2, chamada parede fria. As outras quatro faces do cubo sdo adiabaticas. Essa
referéncia espacial sera tomada até o final dessa fase de validacdo da
fluidodinamica, em que a parede a esquerda € a parede quente, por estar a uma
temperatura mais alta e a parede a direita, a parede fria, por estar a uma

temperatura mais baixa com relacdo a outra.
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Na termodinamica ha trés formas distintas pelas quais o calor flui: conducao,
conveccao e irradiacdo. No caso apresentado acima, no momento imediatamente
inicial h4 apenas conducgédo, pois a velocidade é nula, no entanto, ap0s receber
energia, o fluido préximo a parede quente sofre dilatacdo, variando sua densidade e
tende a subir, gerando a conveccao de forma natural. Por isso, embora todas as
velocidades no instante inicial fossem nulas, o fluido ganha um movimento dado pela
diferenca de temperatura, densidade e gravidade. Isso produz um perfil em que o
fluido aquecido sobe e o fluido a temperatura mais baixa tende a descer, formando
um movimento que tende a contornar o interior da geometria confinado na caixa

cubica. Finalmente, tende a ocorrer uma estratificacao térmica.

As isossuperficies de temperatura obtidas para R, = 10* e P, =0,71 séo
mostrados na Figura 6.

Temperalure

0.45
0.35

0.25

0.15
0.05
-005
<015

-0.25
-0.35
-0.45

Figura 6: Isossuperficies de temperatura para R, = 10* e P, = 0,71.

Na figura Figura 7, é possivel observar as isossuperficies de temperatura

para R, = 10° e P, =0,71. Na seguinte, Figura 8, as isossuperficies de temperatura

para R, = 10° e P, = 0,71.



Temperature

0.45
0.35
0.25

0.15

0.05

-0.05
-0.15
-0.25
-0.35
-0.45

Temperature

0.45
0.35
0.25
0.15
0.05
-0.05
-0.15
-0.25
-0.35
-0.45

Figura 8: Perfil de temperatura para R, = 10°e P, = 0,71.

Comparando as trés Ultimas figuras, € possivel notar nos perfis de

hY

temperatura uma tendéncia maior a estratificacdo térmica conforme aumenta o
namero de Rayleigh.

A Figura 9 ilustra de forma qualitativa o comportamento do fluxo de calor
para as simulacdes realizadas nesta secao.
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Parede fria

Parede quente j

Parede
quente

Figura 9: llustracéo qualitativa de fluxo de calor. Isossuperficies e isolinhas de fluxo de calor.

Nela pode-se notar duas regides em que o fluxo de calor € maior: regido
inferior da parede quente e regido superior da parede fria. Isso pode ser explicado
pelo fato de, como dito antes, o fluido inicialmente a temperatura nula, T = 0, recebe
calor da parede quente, a esquerda. Dessa forma, sofre dilatacdo adquirindo a
tendéncia de deslocar-se para cima, movido pelas for¢cas de flutuacdo, funcéo do
coeficiente de expansédo volumétrico, da diferenca de temperatura e da gravidade.
Ao subir recebendo calor da parede ele desloca o fluido mais frio localizado na
regido superior do cubo, fazendo com que este desca. Ao ser impulsionado para
baixo e também ao trocar calor com a parede fria, sua temperatura diminui, e ele

desce ainda mais rapido.

O fluxo de calor € maior nas regides citadas porque esses sao 0s pontos em
gue chegam com maior diferenca de temperatura entre si e a parede, e baseado na
relacdo de Fourier para o fluxo de calor, o fluxo de calor é mais intenso nessa

situacao.



59

A Figura 10 mostra o perfil de fluxo de calor obtido para R, = 10* e P, = 0,71.
Observando a legenda, nota-se o valor maximo de fluxo de calor, q"” = 3,632 em

duas regides distintas, como previsto.

|[Heatflux|

3.632
I 3.2646
2.8972
. 2.5298
21624
[ 1795
1.4276
1.0603
0.69287

0.32549

Figura 10: Resultado da simulagdo computacional mostrando o fluxo de calor para R, = 10* e
P.=0,71.

A Figura 11 mostra o perfil de fluxo de calor obtido para R, = 10° e P, = 0,71.
Observando a legenda, nota-se o valor maximo de fluxo de calor, q"" = 8,4592 em

duas regides distintas.



60

|Heatflux|

8.4592
l 7.5195
6.5799

- 5.6403
- 4.7006
3761

 2.8214

1.8817
0.9421
0.0024666

Figura 11: Resultado da simulagdo computacional mostrando o fluxo de calor para R, = 10° e
P,=0,71.

A Figura 12 mostra o perfil de fluxo de calor obtido para R, = 10° e P, = 0,71.
Observando a legenda, nota-se o valor maximo de fluxo de calor, q" = 20,969 nas

duas regides de maior fluxo.
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|Heatflux|

20.969
l 18.644

16.319
- 13.994
- 11.669
+ 9.3446
- 7.0198

4.6949
2.3701

Figura 12: Resultado da simulagido computacional mostrando o fluxo de calor para R, = 10° e
P.=0,71.

Os perfis de fluxo de calor expressam um aumento razoavel do fluxo de
calor maximo de acordo com o aumento do numero de Rayleigh. Além disso, fluxo

de calor mais intenso bastante concentrado nas duas regifes descritas.

A Figura 13 ilustra de forma qualitativa o comportamento da pressao para a

simulagéo.
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Parede fria
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Parede A

guente  —

-
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Figura 13: llustracdo qualitativa do perfil de presséo. Isossuperficies e isolinhas de presséao.

Nela pode-se observar uma tendéncia a estratificacdo e duas regibes em
gue a pressao é maior: canto esquerdo da tampa superior e canto direito da face
inferior. Isso pode ser explicado pelo fato de que ao se deslocar-se para cima,
movido pelas forcas de flutuacao, o fluido adquire aceleracdo a medida que sobe,
aumentando a sua velocidade, no entanto, depara-se com a tampa do cubo e o
choque produz uma pressdo maior nessa regido. Do mesmo modo, o fluido mais frio
tende a descer e se depara com a face inferior se chocando e produzindo presséo

maior também nessa regiao.

As figuras a seguir mostram os resultados obtidos para as isossuperficies de
pressdo para os Rayleigh 10% 10° e 10°. A Figura 14 mostra as isossuperficies de

presséo para R, = 10%, a Figura 15, para R, = 10° e a Figura 16, para R, = 10°.



Pressure

0.16616
0.14857
0.13098

0.11338

0.095787
0.078193
0.060599

0.043005
0.025411
0.007817

Figura 14: Isossuperficies de pressdo para R, = 10*e P, = 0,71.

Pressure

0.1349
0.12065
0.10641

0.092166
0.077922
0.063678
0.049434

0.03518
0.020946
0.006702

Figura 15: Isossuperficies de pressdo para R, = 10°e P, = 0,71.
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Figura 16: Isossuperficies de pressdo para R, = 10°e P, = 0,71.

Pressure

0.12146
0.10867
0.095888

0.083103
0.070317
0.057532
0.044747
0.031962
0.018178
0.0063925
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A partir da observacao dos perfis de presséo nas figuras mostradas para os

diversos Rayleigh pode-se observar que,

adimensional, maior é a estratificacdo da pressao.

quanto maior

esse parametro

Os perfis de velocidade no interior da cavidade podem ser melhor

observados com o uso do recurso de vetores de velocidade, conforme apresentado

na Figura 17.

Figura 17: Vetores velocidade para R, = 10° e P, = 0,71.

[Velocity]
—0.27208
—0.24185
— 0.21162

0.18139
~ 045116
—0.12003
~ 0.090695
~0.060463
— 0.030232
—o
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Do lado esquerdo dessa figura € possivel observar o perfil de movimento do
fluido, que inicialmente tende a circular dentro da cavidade, mas logo toma uma
forma com dois centros circulares menores e posicionados diagonalmente com
relacdo a face frontal da cavidade. Um no canto esquerdo superior e outro no canto
direito inferior. Isso pode ser explicado pelo fato de a conveccédo natural estabelecida
€ maior nessas regioes devido as condi¢bes de temperatura iniciais nas paredes do
fluido.

Ja no lado direito da Figura 17 é possivel notar as diferentes intensidades de
velocidade, dadas pelas cores presentes. Assim como nas outras figuras, a cor
vermelha representa o valor mais intenso da propriedade mostrada, nesse caso da
velocidade. A cor azul escuro representa o menor valor da velocidade. Nessa figura
e também nas figuras 18 e 19, fica mais evidente que h& maior intensidade de

conveccao nas regides descritas anteriormente.

|Velocity|
— 0.27208
—0.24185
— 0.21182
0.18139
0.15116
0.12093
0.090895
—__ 0.060463
— 0.030232
—0

Figura 18: Vetores do mddulo da velocidade para R, = 10° e P, = 0,71. Pré6ximo as paredes
isotérmicas a velocidade é maior.
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|Velocity|
— 0.30976
—__ 0.27534
— 0.24093
0.20651
0.17209
— 013767
0.10325
___ 0D.068836
—— 0.034418
— 0

Figura 19: Vetores do médulo da velocidade para R, = 10 e P, = 0,71. Préximo as paredes
isotérmicas a velocidade € maior.

Quando os resultados obtidos para a malha M2 sdo comparados aos dos
benchmarks, observa-se que a diferenca entre eles esta na terceira casa decimal. O

resultado obtido via ns_solver MPI_3d cd e com a malha M2 servirh para

estabelecer as comparacées que seguem.

A Tabela 6 mostra as diferencas percentuais obtidas tomando os
benchmarks como valores de referéncia, usando-se
0; = |Nupresent — Ntres i|/Nures ;, com i variando de 1 a 2. De forma que oy
expressa a diferenca percentual relativa entre o valor obtido com a melhor malha
pelo codigo gerado nesta dissertacao e a referéncia do benchmark 1. Analogamente,
o, expressa a diferenca percentual relativa entre o valor obtido pelo codigo gerado

nesta dissertacdo e a referéncia do benchmark 2.



67

Tabela 6: Resultados obtidos comparados aos benchmarks.

R, N, present N,ref 1 04 N,ref 2 o,
1 x 10* 2,0400 2,0634 11 2,0542 0,7
1x10° 4,2914 4,3713 1,8 4,3370 1,1
1x 10° 8,4515 8,7732 3,7 8,6407 2,2

A Figura 20, compara de forma qualitativa os resultados obtidos por meio do
uso do cédigo apresentado, como sendo Nu [present_1] e Nu [present 2] e as
referéncias dadas pelos bencharks 1 e 2 (Nu [ref_1] e Nu [ref_2]). Nela, N,[ref_1]
refere-se ao nimero de Nusselt resultado do benchmark 1, N,[ref_2] refere ao
benchmark 2, N,[present_1] refere-se aos resultados obtidos nesta dissertacédo

utilizando a malha M1 e N, [present_2] usando a malha M2

In(Ra) x In(Nu)

3 T T T T T
MNu (present 2) +
Mu (present 1) 3
o5 MNu (ref 2) *
' MU (ref 1) o
2 ®
-
\_2; 1.5
—
1 @
0.5
0 & ' - - ' '
8 9 10 11 12 13 14 15

In(Ra)

Figura 20: Gréfico In(N,) x In(R,), estabelece a relacdo entre N, e R,.

Um grafico com barra de erro associada a comparacdo entre 0s quatro

valores do numero de Nusselt mostrados na Figura 20 é mostrado na Figura 21.
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Figura 21: Gréafico de In(R,) x In(N,) com barra de erro entre N,[ref_1], N,[ref_2],
N,[present_1] e N, [present_2] .

Alguns streamline velocity foram tracados com o objetivo de observar melhor
as peculiaridades presentes no movimento tridimensional de uma particula de fluido
no interior do cubo devido a conveccdo natural. As imagens obtidas sdo mostradas
abaixo, Figura 22. Streamline velocity € um recurso presente no GID e representa a
curva produzida pelas tangentes da velocidade nas linhas de corrente em cada
ponto. Essa perspectiva ndo produz o efeito de profundidade quando tomada em

analises bidimensionais, dadas as limitacbes do modelo.
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Figura 22: Streamline velocity (R, = 5 x 10%). A esquerda, streamline produzido no ponto de
coordenadas (-4,0.5,0.5) e a direita (-4,0.5,0.1).
Visto que os resultados obtidos para os valores de Nusselt médio estdo de
acordo com a literatura, apresentando erros percentuais bastante pequenos, o
objetivo desta etapa, validar a fluidodindmica implementada no c6digo apresentado,
foi cumprido. O proximo passo é validar o decaimento radioativo, que sera

apresentado na préxima secao.

5.2 CAVIDADE CUBICA 3D - VALIDANDO O DECAIMENTO
RADIOATIVO

Nesta etapa sera considerada a mesma cavidade cubica apresentada
anteriormente, fechada e com duas paredes diferentemente aquecidas e
isotérmicas. No entanto, o fluido interno a cavidade é inicialmente composto apenas
pelo elemento ¢, radioativo e de meia vida curta quando relacionada ao tempo de
simulacdo. O decaimento desse radionuclideo produz o elemento ¢, de meia vida

muito longa, e que, para o objetivo da analise, pode ser considerado como estavel.

Com o objetivo de validar a implementacéo da transmutacdo ou decaimento
radioativo no codigo construido, o ns_solver_MPI_3d_cd, sera dada a condicéo de
coeficiente de expansao volumétrica nulo, de forma que o fluido, ao aguecer-se, nédo

varie de sua densidade produzindo a circulagdo natural. Ao invés dessa escolha,
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poderia ser usado g = 0, que resultaria no mesmo efeito, auséncia de convecgao

natural. Sendo apenas uma das duas op¢des necessaria, sera tomado S = 0.

Com isso, espera-se observar apenas a transmutagdo do elemento ¢ no
elemento ¢, sem que haja movimento no fluido (u, = 0). Observar a transmutacao
radioativa esta relacionado com observar o numero adimensional de Damkoéhler, que
representa um tempo de reacdo adimensional, dado por um tempo caracteristico do

problema dividido pelo tempo da reag&o. No caso do decaimento radioativo, ele é

representado por D, = AL/u,, onde A é a constante de decaimento A = 1/T1/2 e

T1, € a vida média do elemento considerado, o tempo para que decaia metade da

amostra de material radioativo inicial.

A Tabela 7 mostra os dados utilizados na simulacdo que visa validar o

codigo computacional quanto ao decaimento radioativo.
Na Tabela 7:
u é a viscosidade do fluido;
k € a condutividade;
p € a densidade;
c € o calor especifico;
A constante de decaimento radioativo;

B coeficiente de expanséo volumétrico.

Tabela 7: Dados de entrada para a validacdo do decaimento radioativo.

P, u k p c A B

1,0 1,0 1,0 1,0 1,0 1,0 0
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Devido ao grande numero de dados obtidos, os resultados obtidos séo
melhor apresentados graficamente. A Figura 23 mostra a curva de decaimento
tedrica, descrita matematicamente pela funcdo n(t) =nye *, onde n(t) é a
concentracdo de radionuclideos na amostra no tempo t, n, € a concentragdo inicial
de radionuclideos e 1 € a constante de decaimento radioativo, caracteristica do
radionuclideo. Nessa mesma figura, a curva tedrica esta sobreposta da curva de

decaimento obtida pelo cédigo computacional ns_solver_ MPI_3d_cd.

Decaimento radioativo

n(t)

Figura 23: Grafico de decaimento radioativo.

Observando a figura 23, pode-se notar que os resultados se mostram muito

coerentes com curva tedrica, sobrepondo-se a ela para qualquer tempo da anélise.

Os resultados observados para o perfil de temperatura podem ser

visualizados na Figura 24.
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Figura 24: Isossuperficies de temperatura.

Nela, pode-se notar que ndo ha convec¢do do fluido como no caso da

validacdo da fluidodinamica. A temperatura varia de forma linear de uma parede
isotérmica para a outra.

A Figura 25 mostra o perfil de presséo obtido nesta simulacéo.

72
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Pressure

Figura 25: Perfil de presséo.

Conforme esperado, ndo h4 variacbes de pressao ja que ndo ha movimento
e choque do fluido entre a tampa e a base da cavidade conforme na simulacédo de

fluidodinamica, apresentada anteriormente.

A Figura 26 mostra o perfil do fluxo de calor.



74

|Heatflux|

Figura 26: Perfil de fluxo de calor.

O fluxo de calor se manteve constante em q' = 1. Resultado adequado
considerando o fato de que ndo ha convecc¢ao ocorrendo e portanto, o fluxo de calor

nao é aumentado.
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6 APLICACAO

Neste capitulo serdo mostradas simulagfes numéricas realizadas em
dominios tridimensionais, considerando uma situacao hipotética. Trata-se de um
acidente ocorrido com um veiculo de transporte de material radioativo no interior de

um tunel rodoviario ocasionando um incéndio.

6.1 ESTUDO DE CASOS

Foram selecionados trés casos a ser simulados. Os casos A, B, turbulentos
e o caso C, laminar. A geometria foi construida a partir de um semicilindro de raio
R=6cm, cujas extremidades representam a entrada e saida do tunel. O tanel tem
comprimento de100 m e o acidente se da a uma distancia de 18 m a partir de sua

entrada.

O fluxo de veiculos através do tunel produz a entrada de vento e sua
conseqguente saida pelo outro lado. Isso motiva uma das condi¢des de contorno do
problema, a entrada de ar por uma das aberturas do tinel. O ar entra a uma

velocidade de vy, = 5 m/s, 0 equivalente a 18 km/h.

Considera-se que, inicialmente, ha um fluxo continuo de ar a uma
temperatura de 300 K no interior do tunel, equivalente a temperatura ambiente. A
densidade do ar a essa temperatura é p = 1,2 kg/m3, sua viscosidade é u = 1,8 X
1075 kg/m.s, a condutividade térmica é k=2,5x 10~2w/m.K e o coeficiente de

expansao volumétrica é f = 3,33 x 103K~ 1.

A simulacdo é iniciada no momento do acidente. Portanto, o material
radioativo sai da fonte quente a uma velocidade de v, = 1 m/s na vertical. Nesse
acidente, embora improvavel devido a rigidez das normas vigentes para o transporte

de materiais dessa natureza, pode haver dispersdo de radionuclideos para o
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ambiente. Além disso, em caso de incéndio do veiculo, o material dispersado sera

aquecido, influenciando na dindmica da pluma radioativa.

Foi escolhido um tempo de meia-vida curto para primeira espécie de

radionuclideo, T1y, = 8,4 s, ndo representando de fato um radionuclideo especial,

mas apenas para que fosse possivel observar a sua transmutacdo na segunda
espécie durante a simulacdo. A tabela 8 indica as caracteristicas principais das

malhas utilizadas.

Tabela 8: Caracteristicas das malhas testadas.

hmin hinterior Nejementos Nyss
M1 0,03 0,20 690719 171927
M2* 0,02 0,16 781306 195371

Visto que a malha M2 forneceu melhores resultados, foi usada como

parametro para as simulagdes.

A tabela 9 mostra as caracteristicas da fonte para os trés casos

apresentados.

Tabela 9: Caracteristicas da fonte nos trés casos de simulagcéo apresentados.

Caso A Caso B Caso C

T/(K) 425 800 800

A geometria foi construida a partir de um semicilindro de raio R = 6m, cujas
tampas representam a entrada e saida de carros. O tinel tem comprimento de 100
m. O acidente se d4 a uma distancia de 18 m contada a partir da entrada do tunel.

O fluxo de veiculos através de um tanel produz a entrada de vento e sua
consequente saida pelo outro lado, isso motiva uma das condi¢bes de contorno do
problema, entrada de ar por uma das aberturas do tunel. A velocidade do ar no

interior do tunel era de 5 m/s na horizontal, o que equivale a 18 km/h.
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Considerando que, inicialmente ha um fluxo continuo de ar no interior do
tunel e que no momento do acidente inicia-se a simulacdo. Nesse acidente, embora
improvavel devido a rigidez das normas vigentes para o transporte de materiais
dessa natureza para esse tipo de transporte, pode haver dispersdo de
radionuclideos para o ambiente. Além disso, em caso de incéndio do veiculo, o

material dispersado sera aquecido, influenciando na dindmica da pluma radioativa.

Visto que o objetivo nesta etapa do trabalho é mostrar o potencial do cédigo
desenvolvido, ndo foi feito um estudo mais profundo com relacdo a malha a ser
utilizada. Os comprimentos de h,,;,, ha parte mais refinada e de h, na parte mais
grosseira da malha, sdo respectivamente 0,03 nas paredes sélidas e 0,20 no interior
do dominio. Assim, € importante observar que este exemplo apresenta apenas

resultados qualitativos.

As caracteristicas no interior do tanel no momento do acidente podem ser
vistas na tabela 10. Essas caracteristicas foram obtidas ou calculadas a partir de

informacgdes presentes no site da engineeringtoolbox.

Tabela 10: Caracteristicas no interior do tinel no momento do acidente.

T (K) p(kg/m*)  p(kg/m.s) Kk (w/m.k) B (K™) c (KJ/Kg.K)

300,0 1,2 1,8x 1075 2,5x 1072 3,33x 1073 1,005

A tabela 11 mostra os numeros adimensionais para 0s casos A, B,

turbulentos e C, laminar.
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Tabela 11: NUmeros adimensionais para os casos A, B e C.

Caso A Caso B Caso C
R; 1 4 4
R, 2 x 10° 2 x 10° 2 x 102
P, 0,71 0,71 0,71
G, 4,0 x 102 1,6 x 1013 1,6 x 1013
D, 9,89 x 1072 9,89 x 1072 9,89 x 1072

A tabela 12 mostra alguns parametros da simulacéo, dentre eles o passo de
tempo médio durante a simulacdo para cada caso e o numero de iteracdes. As

escalas de tempo dominantes em todos os trés casos estudados foi a de energia.

Tabela 12: Resultados de pardmetros das simula¢des (malha M2).

Atmedio niteragﬁes
Caso A 1,7857 x 102 2800
Caso B 1,2422 x 1072 1610
Caso C 1,2434 x 1072 3780

6.1.1 Caso A

O caso A trata de um escoamento turbulento, em que o numero de

Richardson é 1. Foram feitos alguns graficos com isossuperficies de temperatura e
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concentracdo de radionuclideos da primeira espécie, aquele que foi inicialmente
transportado no acidente. Isossuperficies de concentracdo da segunda espécie,
produto do decaimento da primeira, também sdo mostradas.

A figura 27 mostra as isossuperficies de temperatura. Nela € possivel
observar o fluido quente subindo, devido a presenca de forcas de empuxo, e ao

mesmo tempo sendo transportado pelo ar que atravessa o tanel.

Temperature

0.95
0.85

Figura 27: Isossuperficies de temperatura para o caso A.

A figura 28 mostra as isossuperficies de concentracdo da primeira espécie
de radionuclideos. Nela € possivel observar o material radioativo subindo por estar a
uma temperatura mais elevada do que o ar dentro do tlinel. A primeira espécie é
transportada pelo vento e, ao longo do caminho, sofre transmutacéo, decaindo numa

segunda espécie.
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Concentration 1

[

Figura 28: Isossuperficies de concentracédo da primeira espécie para o caso A.

A figura 29 mostra as isossuperficies de concentracdo da segunda espécie,
gue comeca a aparecer algum tempo ap0s o acidente. Esse tempo corresponde ao

tempo que a primeira espécie leva para decair na segunda.

Concentration 2

Figura 29: Isossuperficies de concentracéo para a segunda espécie do caso A.

Os resultados qualitativos para o caso A mostram-se coerentes com 0

fendmeno fisico a que a aplicacéo se propde a reproduzir.
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6.1.2 Caso B

O caso B trata de um escoamento turbulento, em que o numero de
Richardson é 4. Graficos com isossuperficies de temperatura e concentracdo de

radionuclideos da primeira espécie e da segunda espécie sdo mostrados abaixo.

A figura 30 mostra as isossuperficies de temperatura. Assim como na figura
27 observa-se o fluido quente subindo e ao mesmo tempo sendo transportado pelo

ar que atravessa o tunel.

Temperature

0.95
0.85

Figura 30: Isossuperficies de temperatura para o caso B.

A figura 31 mostra as isossuperficies de concentracdo da primeira espécie

de radionuclideos sendo transportada pelo ar.

\ Concentration 1

Figura 31: Isossuperficies de concentragcdo da primeira espécie para o caso B.

A figura 32 mostra as isossuperficies de concentracdo da segunda espécie,
produzida pelo decaimento da primeira.
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e
Concentration 2

Figura 32: Isossuperficies de concentragcédo da segunda espécie para o caso B.

Da mesma forma nas figuras 30, 31 e 32, a pluma néo parece estar muito

bem comportada devido ao fato de o escoamento ser turbulento.

6.1.3 Caso C

O caso C trata de um caso laminar, com Richardson 4 cujos resultados
qualitativos podem ser vistos abaixo.

A figura 33 mostra as isossuperficies de temperatura.

Figura 33: Isossuperficies de temperatura para o caso C.

Nela é possivel observar a pluma com um comportamento mais suave

guando comparada aos casos A e B mostrados acima.
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A figura 34 mostra as isossuperficies de concentracdo da primeira espécie

de radionuclideos sendo transportada pelo ar.

Figura 34: Isossuperficies de concentracdo da primeira espécie para o caso C.

Nela, a pluma parece bastante comportada, o que pode ser atribuido ao

namero de Reynolds ser pequeno, caso laminar.

A figura 35 mostra as isossuperficies de concentracdo da segunda espécie.

Concentration 2

Figura 35: Isossuperficies de concentracédo da segunda espécie para o caso C.

Todas as simulagbes foram realizadas com 12 cpus trabalhando em
paralelo. Na préxima secdo € mostrado o desempenho do processamento em

paralelo.
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6.2 DESEMPENHO DO PROCESSAMENTO EM PARALELO

Durante o processamento das simulacdes apresentadas o desempenho do
trabalho em paralelo foi monitorado. A figura 36 mostra a imagem da tela com o
percentual de trabalho de cada uma das 12 cpus utilizadas no sistema de
computacéao paralela.

CPU History
106%

/ \\ [ 7 .

CPU'1 (100.00%)
® CPU 2 (100.00%)

20 CPU 3 (100.00%)
\‘ A ® CPU 4 (100.00%)

y A _ A ® CPU 5 (100.00%)
PR AN T L e = - e Ao ® CPU 6 (100.00%)

CPU1:100% ®CPU2:100% ~ CPU3:100% @ CPU4:100% @ CPU5:100% @ CPUG:100% @CPU7:100% ®CPUB:100% ® CPUO:100% © 100% 1001® CPU 7 (100.00%)

) @ CPU 8 (100.00%)
Memory and Swap History ® CPU 9 (100.00%)
73568 CPU 10 (100.00%)
CPU 11 (100.00%)

188GiB CPU 12 (100.00%)

u1ciE

9468

4768

0.0GiE
@ Memory : 38 GiB of 11.7 GiB @ Swap : 0.00 GiB of 234 Gi§

Network History
20 Kiels

Receiving - 0.00 KiB/s ® Sending - 0.00 KiBjs

2 processes CPU: 100% Memory: 3.8 GiB / 11.7 GiB Swap: 0 B/ 234 Gig

Figura 36: Desempenho do processamento em paralelo com 12 cpus ao iniciar o processo.

Na regido mais a esquerda da figura se pode notar que ha poucos
processadores ativos, visto que a simulacédo ainda ndo havia comecado. Ao iniciar a
simulacdo em paralelo, regido a direita na figura, todos os processadores trabalham
a 100% ou muito préximo disso ao longo de toda a simulacdo computacional. A
imagem mostrada atesta a eficiéncia do trabalho em paralelo empregado no codigo
computacional, visto que os céalculos sao feitos em grande parte do tempo utilizando

mais de 98% do esfor¢co de cada processador e na maioria das vezes mais de 99%.
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7 CONCLUSOES

Esta secéo apresenta as conclusdes do trabalho, ressaltando a importancia

da proposta, suas limitagdes e recomendacodes para trabalhos futuros.

7.1 RESULTADOS

Nesta dissertacdo foi proposta a producdo e aplicacdo de um codigo
computacional capaz de simular de forma bastante realistica a fluidodindmica da
disperséo e o decaimento radioativo dos elementos constituintes da pluma, bem

como a sua transmutacao em radionuclideos subsequentes.

Tendo em vista os resultados obtidos para os casos de validacdo, os
fendmenos fisicos a que o codigo se propde a reproduzir, Se mostraram coerentes.
Portanto, o cédigo computacional ns_solver_ MPI_3d_cd mostrou boa performance

frente as referéncias presentes na literatura.

Além disso, seu poder de realidade, mostrado pela simula¢édo de transientes
faz dele uma excelente ferramenta para a reproducdo e analise de fenbmenos de
disperséo inclusive em casos de acidente, visto que cada acidente se desenvolve de

forma peculiar. Esse tipo de andlise ndo é possivel em simulacdes estacionarias.

Além da predicdo do movimento do fluido, as simulaces mostram
claramente o comportamento da pluma que resulta do movimento turbulento do
fluido e as suas interagbes com a estrutura, como sua conformagao no interior do
tunel, pois nos casos apresentados, o movimento da pluma radioativa ficou limitado

pelo tunel.

Um outro aspecto importante € o efeito da temperatura sobre a pluma.
Quando existe diferenca de temperatura entre o material liberado e o meio, o
material é levado para cima com maior rapidez devido a presenca das forcas de

flutuacdo. Além disso, quanto maior essa diferenca de temperatura, mais rapido o
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material sobe, pois as forcas responsaveis por esse fenbmeno dependem, dentre

outras coisas, dessa diferenga de temperatura.

7.2 RECOMENDACOES

Apesar do potencial da metodologia proposta neste trabalho, ela nao foi
melhor explorada devido a limitagGes relacionadas ao tempo de duracéo do curso de
mestrado. Entretanto, ela permite um bom desempenho frente aos problemas de

dispersao de radionuclideos e uma extensa lista de possiveis aplicacdes.

Um exemplo disso é que a metodologia permite a escolha de radionuclideos
com cadeias de decaimento mais complexas ou até mesmo, a simulacdo de um
namero maior de radionuclideos liberados simultaneamente. Essas condicbes

podem ser abordadas em pesquisas futuras, no sentido de consolidar o método.

Geometrias mais complexas empregando diversas topografias e suas
particularidades podem ser feitas em trabalhos futuros, visando analises mais
profundas de interacdes entre o fluido e estruturas e seus efeitos de turbuléncia.
Esse é um meio de explorar melhor os recursos oferecidos pelo codigo

desenvolvido.

A metodologia prevé o seu uso para diversas situacoes e instalacdes que
envolvam material radioativo. O dimensionamento de dutos de ventilacdo em locais
como minas subterrdneas de uranio, onde o raddnio se acumula é uma das

possiveis aplicacdes.

A metodologia proposta, pode prover a concentracdo de radionuclideos em
pontos estratégicos contribuindo para estudos de dimensionamento de sitio antes de
sua construcao e provendo dados para analise de seguranca e calculo de dose em

caso de acidente severo.

Identificar os locais de mais alta concentracéo e o radionuclideo presente em

7 7

determinadas regides €é importante. Esse € um tipo de analise de grande
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relevanciano caso de um acidente, pois dessa forma se pode calcular a possivel
dose radioativa nessa regido. Quando se trata de dispersao atmosférica, as regides
onde provavelmente havera alta concentracdo estdo localizadas mais proximas a
fonte, nas regidbes mais baixas, nos casos em que ha menor diferenca de
temperatura. Ja nos casos em que ha alta diferenca de temperatura entre o material
dispersado e o ambiente no entorno, estando o dispersado com maior temperatura,
as altas concentracdes tenderdo a se localizar em regides mais altas devido as

forcas de empuxo.

Estudos desse tipo impactam diretamente na andlise de seguranca de
centrais nucleares, onde a pluma proveniente da dispersao de radionuclideos, além
de possivelmente conter altas concentracdes de diversos radionuclideos, € liberada
a altas temperaturas quando em caso de acidente. Esta metodologia é adequada
para situacdes desse tipo, visto que nesse caso a turbuléncia também sera produto
da interacdo entre a pluma e os obstaculos nas redondezas da central nuclear,
requerendo uma descricdo mais detalhada de sua evolugdo. Nesse caso, estudos
mais acurados requerem dados de topografia local, espécie e concentracbes de

radionuclideos dispersados.

Visto que o objetivo principal deste trabalho é demonstrar o potencial da
metodologia, para a mecanica de fluidos ndo ha importancia quanto as propriedades
dos radionuclideos dispersados. Entretanto, quando se trata de seguranca nuclear e
impacto ambiental, as taxas de concentracdo dos diversos radionuclideos
contemplados pela analise devem ser investigadas mais a fundo. Deve-se levar em
consideracdo néo sé o tipo de radionuclideo e sua meia vida fisica, mas também a
sua meia-vida biolégica e afinidades com o0s seres vivos e suas estruturas

biolégicas.

O potencial da metodologia proposta permite sua aplicacdo a analise de
dispersdo interna ou externa, e em ambas as situacdes por via atmosférica ou
aguatica. Isso gera uma grande possibilidade de aplicacdes, como no caso dos
reatores de poténcia e de pesquisa, instalacbes de producdo de radiofarmacos,
depdsitos de rejeitos radioativos, fabrica de combustivel nuclear, plantas de

reprocessamento do combustivel nuclear, etc. Com o mecanismo do decaimento
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radioativo desativado, o codigo promove também uma importante contribuicdo para
a andlise de dispersédo de plumas toxicas provenientes de liberacbes de gases em

outros setores industriais.

O uso malhas mais refinadas para aplicacbes com numeros de Reynolds
alto deve ser considerado, de modo a otimizar o uso do codigo. Além disso, a
Implementacdo de malha adaptativa para a otimizagdo das solu¢des também pode

ser considerada.

E importante ressaltar que ndo existe a pretensdo de tornar a presente
metodologia em uma verdade absoluta. Muitos estudos e aplicacfes do método com
diversas condi¢bes precisam ainda ser feitos. Também é relevante enfatizar que
este trabalho ndo propde a metodologia como substituta absoluta dos métodos ja
existentes, mas pretende sim ser considerada como uma alternativa para o
tratamento de dispersédo de radionuclideos, em cuja perspectiva visa ao tratamento

detalhado da turbuléncia.
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