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Com a crescente demanda por petrdleo, cada vez mais se mostra necessario otimizar
0 seu processo de extracdo. Um dos métodos de recuperacdo secunddria mais utilizados
consiste em injetar dgua no reservatério, de forma a pressuriza-lo, extraindo o dleo. Este
método, porém, envolve uma gama de varidveis, como a interface entre a 4guae o 6leo e a
complexa geometria das rochas porosas, as quais os métodos convencionais de CFD vém

encontrando dificuldades para simular.

Um método recente, baseado na discretizacdo da equacdo de Boltzmann, vem
mostrando-se capaz de superar tais dificuldades sem exigir horas gastas com programacao
de cédigos ou desenvolvimento de malhas. O método Lattice-Boltzmann, como é conhecido,
inova no ramo da fluidodinamica computacional e, com isso, vem ganhando crescente

interesse por parte dos pesquisadores ao redor do mundo.

Neste trabalho, foram explicados os conceitos bdsicos por trds do método,
introduzidos os cddigos necessdrios para simular desde casos mais simples até o
escoamento multifasico em meios porosos e analisados seus limites de precisdo e
estabilidade. O método provou ser capaz de reproduzir situagdes de escoamento multifasico
em meios porosos e mostra a formacao de instabilidades interfaciais que podem
comprometer a recupera¢ao de 6leo em reservatérios. Entretanto, é necessario melhorar
algumas questdes de estabilidade do método para que ele possa reproduzir resultados em
condi¢cdes mais proximas das de alguns reservatorios, como nos casos em que a razao entre

viscosidades do 6leo e da agua é mais alta.
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I. Introducao

E comum encontrar materiais sélidos que apresentam fraturas ou poros ao longo de
sua estrutura, ou ainda, encontrar sélidos em forma granular. Os meios porosos sao
materiais que consistem de uma matriz sélida com vazios interconectados. O escoamento de
fluidos através de meios porosos é um tema que recebe especial atencdo das industrias
guimica (nas quais meios porosos artificiais sdo encontrados em diversos equipamentos
como filtros e colunas de destilacdo) e de petréleo (os reservatérios de petréleo sdo
exemplos de meios porosos geoldgicos) (NIELD e BEJAN, 2006). A capacidade de producdo de
petréleo em um reservatoério esta diretamente ligada as caracteristicas de seu escoamento

através deste.

O petrodleo e seus derivados constituem a principal fonte energética mundial (ANEEL,
2008), sendo de extrema importdncia para a movimentacdo da economia mundial. Sua
exploracdo pode ser dividida em trés etapas: na primeira, assim que o poco é perfurado, as
elevadas pressoes existentes no reservatorio fazem o petréleo escoar em dire¢do ao poco,
onde a pressao é menor. Este processo é conhecido como recuperagéo primdria. Com o
passar do tempo e a reducdo da quantidade de éleo no reservatorio, sua pressao diminui, o
gue reflete diretamente na quantidade de petrdleo extraido utilizando-se a metodologia de
recuperagao primdria. A fim de contornar este problema, é realizada a recuperagdo
secunddria do petréleo, em que o fluido no reservatério é deslocado através da injecao de
agua ou outro fluido, caracterizando o processo conhecido como alagamento ou
waterflooding. Neste processo, a agua injetada permeia pelos vazios do reservatorio,
visando a arrastar o 6leo para fora destes, em dire¢cdo ao poco. A terceira etapa, conhecida
como recuperacado tercidria, ou recuperacdo avancada, almeja facilitar a extracdo do
petréleo. Alguns exemplos de processos realizados nesta etapa sao a redugao da viscosidade
do éleo através do chamado TEOR (Thermal Enhanced Qil Recovery) e a reducdo da tensao
interfacial entre a dgua e o dOleo através do MEOR (Microbial Enhanced Oil Recovery)

(WILLHITE, 1986).

A eficiéncia do processo de alagamento depende de uma série de variaveis, dentre
elas a diferenca de viscosidade entre a agua injetada e o éleo presente no reservatério, a

origem mineral da rocha constituinte do reservatdrio, a pressdo com que a agua é injetada e
1



a porosidade da rocha. Tendo em vista a complexidade envolvida no processo de
recuperacao secundaria, muitas pesquisas vém sendo realizadas a fim de reproduzir
computacionalmente as condicdes de reservatdrio durante a recuperacdo do Odleo,
propiciando uma andlise mais minuciosa da situacdo e, consequentemente, possibilitando

maior eficiéncia na extracdo do éleo.

Apesar dos esforcos, os métodos de CFD convencionais, baseados na discretizacdo de
equacoes diferenciais que representam os principios de conservagdo, como as equacdes de
Navier-Stokes, possuem alguns empecilhos com relacdo a simulacdo de recuperacdo de dleo.
Um deles reside na criacdo da geometria. O desenho de uma malha que consiga reproduzir o
meio poroso presente nos reservatoérios exige uma quantidade de tempo muito grande para
ser criado (XFLOW, 2013). Outro empecilho diz respeito a complicada modelagem da
movimentacdo da interface entre a dgua e o 6leo, bem como a influéncia do angulo de

contato no processo (KANG et al., 2003).

As dificuldades envolvendo os métodos tradicionais de CFD abriram espaco para o
crescimento de uma metodologia relativamente recente com potencial para solucionar os
desafios da simulacdo de ambientes de reservatdrio. O método Lattice-Boltzmann difere dos
anteriores por ser oriundo da discretizacdo de uma equacdao microscopica de balango: a
equagdo de Boltzmann. O método se baseia na movimentagao de particulas de fluido em
nivel mesoscépico, ou seja, em escalas de tempo e comprimento entre as dos niveis
microscépico e macroscopico (continuo). O crescente nimero de pesquisas envolvendo o

método deve-se as vantagens que apresenta, como:

Simples implementac¢do do cddigo;

e Fdcil aplicacdo das condi¢des de contorno;

e Elevado poder de paralelismo computacional;

e Facil criacdo da malha, mesmo para geometrias complexas;

e Menor dificuldade na modelagem de interfaces méveis.



Tendo em vista a caréncia de um método capaz de simular eficientemente os
ambientes de recuperacdo de petrdleo por parte das industrias petroliferas e as diversas
vantagens oferecidas pela metodologia Lattice-Boltzmann, o presente trabalho terd como
objetivos apresentar e implementar em uma rotina computacional o método Lattice-
Boltzmann, estudar a sua funcionalidade, seus limites de precisdo e estabilidade e simular

processos de recuperacdo secunddria de 6leo através do alagamento com agua.



Il. Revisao Bibliografica

I.1. Conceitos Relacionados ao Escoamento em Meios Porosos

I1.1.1. Principios de Conservagao de Massa e de Momento Linear

Em todo sistema real, havera a conservacao de algumas propriedades como a massa,
a energia ou a quantidade de movimento, por exemplo. Em outras palavras, a partir de um
volume de controle que delimita um sistema real, é possivel escrever equacdes de balanco
destas propriedades. Para que o potencial do método Lattice-Boltzmann em simular
sistemas reais seja mais bem compreendido posteriormente, duas leis de conservacdo em
especial deverdo ser mencionadas: a conservacao de massa e a conservacao de quantidade

de movimento (ou momento linear).

Suponha um volume de controle (VC) com formato aleatério, que delimita o sistema
através de sua superficie de controle (SC). A variacdo ou acumulo de massa no volume de

controle com o tempo pode representada por:

=1 fv o, W

em que o produto pdV corresponde a um fragmento infinitesimal de massa (dm). E
necessario conhecer também as taxas de entrada e saida de massa através da SC. Estas

podem ser expressas da seguinte forma:

— f fs Cpﬁd,zi , (2)



em que U é o vetor velocidade de entrada/saida de massa através da SC. Finalmente,
podemos igualar as expressées (1) e (2) a fim de equacionar o balanco de massa em um

volume de controle integral:

%fjjvcpdv=—chpﬁd£. (3)

A equacdo de balanco de massa pode também ser escrita na forma diferencial. Para

isso, definem-se os volumes de controle infinitesimais conforme a Figura (l).

dz

dx

Figura i Volume de Controle

Aplicando a Equagdo (3) ao volume de controle infinitesimal da Figura (1), o lado

esquerdo da Equacao (3) se torna:

d d0(pdxdyd
_ff pay = pdxdydz) @
at ). ot

Considerando cada face do cubo como uma superficie de controle infinitesimal por
onde ocorrerd a transferéncia de massa com o meio, o lado direito da Equacdo (3) sera

entdo expresso por:



ff PUAA = Prrarlivsardydz — pyuydydz + Py+dyUy+aydxdz — pyu,dxdz )
SC

+ pz+dzuz+ddedy - pzuzdxdy

Substituindo as Equacdes (5) e (4) na Equacdo (3) e dividindo-se ambos os lados por

“dxdydz”, obtém-se:

a_,D _ (px+dxux+dx - pxux) + (py+dyu3’+dy - pyuy)

at dx dy

(pz+dzuz+dz - pzuz)
+
dz

(6)

Aplicando o limite quando dx, dy e dz tendem a zero, obtemos, pela definicdo de

derivada:

op _ a(pu)i_a(pu)i_a(pu)
ot 0x dy 0z

= —V.(p0) (7)

A Equacgdo (7) é conhecida como equag¢do da continuidade. Para escoamentos

incompressiveis, alvo do atual trabalho, a equag¢ao da continuidade se reduz a:

pV. 4 =0. (8)

Para chegar a equacdao de conservacdo de momento linear, deve-se realizar
procedimento analogo ao realizado acima, tomando-se como base a segunda lei de Newton.
Como resultado, serd obtida uma equacdo para cada componente de velocidade. O sistema
de Equacgdes (9), (10) e (11) é denominado equagcdo do movimento, considerando que a

Unica forca externa a atuar sobre o sistema é a forga gravitacional.



Du, Ofyx 0Ty | O

P (9)

Dt x dy 0z
Du, 0, 0f,, 0%,

Pt =PI+t %y Ty Tz (10)
Du, 0, 0%, 0%,
-z _ 11
Dt P92t 5 Ty T oz (1)

O operador derivada substantiva ou material D/Dt, em coordenadas cartesianas, é

definido por:

D 0 0 0 0

D—t=a+uxa+uy@+u26—z. (12)

Para fluidos newtonianos, a tensdo de cisalhamento (T) é expressa em termos da
viscosidade dinamica e da taxa de deformacdo, enquanto a tensdo normal leva em conta
também um termo relativo a pressdo (FOX e MCDONALD, 1998). Com isso, chegamos as
equacoes de conservacdo de quantidade de movimento para fluidos newtonianos, mais

conhecidas como equagdes de Navier-Stokes:

Du, oP N 0%u, N 0%u, N 0%u, 13
Ppr P9« gx TH Gxz oy? = 9z2 )’ (13)

Du, oP 0*u, 0°%u, 0°%u,

Du, oP N 0%u, N 0%u, N 0%u, 15
Ppe =PIz 5, TH Gaz oy% = 0z% )’ (15)



1.L1.2. Lei de Darcy

Em 1856, Henry Darcy envolveu-se em um projeto envolvendo filtros de areia, onde
tentou descrever, através de experimentos, os possiveis fatores responsaveis pelo
deslocamento de agua ao longo de uma coluna de areia (FITTS, 2002). Darcy conseguiu
definir principios empiricos acerca do escoamento de agua através de um meio arenoso, os
guais puderam ser generalizados para o escoamento de um fluido através de um meio

poroso a partir de uma equacdo desenvolvida por ele, hoje conhecida como lei de Darcy.

_ k(-AP)
=

(16)

Na Equagdo (16), g é a velocidade superficial do fluido, que é definida como a razado
entre a vazdo volumétrica do fluido que escoa pelo meio poroso e a area de secdo
transversal total deste. O parametro k é o coeficiente de permeabilidade do meio poroso, u
a viscosidade do fluido, (—AP) é a queda de pressdo ao longo do meio e L o seu

comprimento (RICHARDSON et al., 2002).

Uma curiosidade acerca da equacdo desenvolvida por Darcy diz respeito a sua
estrutura, a qual é bem semelhante a de outras equagdes ja existentes para a descrigdo de
outros fendmenos, como a lei de Fick, para difusdo, e a lei de Fourier, para condugao térmica

(ZIMMERMAN, 2003).

Deve-se ressaltar que, apesar de sua funcionalidade, a lei de Darcy possui alguns
limites de aplicabilidade. O nimero de Reynolds referente ao escoamento do fluido ao longo
do meio poroso deve possuir valor maximo igual a dez (CHARBENEAU, 2006). Esse tipo de
escoamento é conhecido como creeping flow ou escoamento de Stokes. Além disso, como
pode ser observado na Equacdo (16), a lei de Darcy foi estipulada para escoamentos

unidimensionais.

Muitas tentativas ja foram realizadas a fim de deduzir expressdes que descrevam o

movimento de fluidos em meios porosos, assim como chegar a lei de Darcy de forma

8



analitica (AALTOSALMI, 2005). Na maioria das vezes, tentou-se solucionar as equagdes de
Navier-Stokes ou de Stokes para o escoamento no meio poroso. Algumas relacdes analiticas
para o movimento puderam ser obtidas, como o realizado por TENG e ZHAO (1999), e para a

permeabilidade.

11.1.3. Tensao Superficial

Johannes Diderik van der Waals, ao desenvolver sua equacdo de estado, prop0s,
como uma das modificacdes com relacdo a lei dos gases ideias, a adicdo de um termo
referente as interagGes intermoleculares. Estas interacdes de curto alcance sdo responsaveis
por diversos fendmenos fisico-quimicos, dentre eles a tensdo superficial. Este fendmeno esta
diretamente relacionado ao modo como se comportam dois fluidos distintos ao entrarem

em contato, como no caso da recuperacgao secundaria de petréleo.

De acordo com SHAW (1992), a tensdo superficial pode ser definida como o trabalho
necessario para expandir a area superficial de forma isotérmica e reversivel. O termo tensdo
superficial normalmente diz respeito a interacdo entre um fluido na fase liquida e o seu
préprio vapor. Apesar de possuir significado fisico similar, a interagcdo entre dois fluidos de

diferentes espécies costuma ser nomeada de tensao interfacial.

Para que este fendbmeno possa ser mais bem descrito, suponha um sistema composto
por dois fluidos diferentes, como agua e éleo. As moléculas de éleo presentes no centro da
massa oleosa, ou no bulk, estardo sujeitas a interagles intermoleculares de curta distancia
em todas as direcdes. As moléculas proximas a interface agua-6leo estardo sujeitas as
mesmas forgas intermoleculares, porém apenas no sentido da fase 6leo, gerando um
desequilibrio entre as forgas. Com isso, as moléculas tenderdao a migrar para o interior do

6leo, de forma que a area superficial de contato do éleo com a dgua seja a menor possivel.

A variacdo dos valores da tensdo superficial para diferentes espécies estd conectada
com os tipos de interacdo intermolecular presentes no fluido. E muito comum encontrar

moléculas interagindo através de forcas de van der Waals, que sdo relativamente fracas. A
9



agua, por exemplo, que apresenta tensdo superficial relativamente elevada, conta com a

presenca de ligacOes de hidrogénio, que sdo intera¢des mais fortes (SHAW, 1992).

Fluido 1

kg

Figura ii Interagdo entre as moléculas de um fluido ao entrar em contato com outro.

Como consequéncia do fendbmeno em questdo, € comum que a interface entre os
fluidos adquira uma curvatura, proveniente da introspeccdo das moléculas préximas a
interface. Adicionalmente, é gerada uma diferenca de pressdo entre o interior da curvatura,
parte concava, e o exterior. Esta diferenga de pressdo entre os fluidos pode ser relacionada
com a tensao superficial e ao raio de curvatura através da Lei de Laplace, a qual, para uma

superficie esférica, possui a seguinte forma:

)4
AP = Pinterna — Pexterna = ; (17)

em que 7 é o raio da esfera e ¥ é a tensao superficial entre os fluidos.

Quando superficies sélidas sdo inseridas no sistema contendo dois fluidos, estes
interagirdo com elas a partir de forcas coesivas e de adesdo. As forcas de adesdo sao as
responsaveis pelo fluido molhar a superficie, enquanto as forgas de coesdo sao responsaveis
pela retracdo do fluido e geracao do formato esférico.

10



O balancgo entre essas forcas pode ser visualizado a partir do angulo de contato entre
um fluido e a superficie. O angulo de contato é definido como o angulo formado entre a
linha interfacial entre os dois fluidos presentes no meio e a linha interfacial entre um dos
fluidos e a superficie sélida (SHAW, 1992), como exibido na Figura (Ill). A medida do angulo
de contato é inversamente proporcional a capacidade de um fluido molhar uma superficie,
ou seja, angulos de contato pequenos estdo relacionados ao molhamento perfeito da
superficie, enquanto angulos de contato grandes representam baixa forca de adesdo entre

um fluido e o sdlido.

Figura iii Fluido formando diferentes dngulos de contato com a superficie.

O angulo de contato pode ser definido como resultante do equilibrio mecanico entre
uma gota de fluido em uma superficie sélida sob a¢do de trés interfaces: Fluido 1—superficie,
fluido 2—superficie e fluido 1-fluido 2 (BRACCO e HOLST, 2013). Com isso, Young desenvolveu
uma equagado para o calculo do angulo de contato com bases nestas interagdes, conforme

demonstrado abaixo.

Y12 €080 =Y5 — Va1 (18)

Onde y;; corresponde a tensdo superficial entre os dois fluidos, ys; a tensdao entre a

superficie e o fluido 1, ys; a tensdo entre a superficie e o fluido 2 e 8 0 angulo de contato.
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1.L1.4. Equagao de Estado

Para descrever as propriedades de um fluido e prever seu estado fisico, uma equacao
de estado serd necessdria. Em reservatérios de petréleo, é comum que as condi¢des de
temperatura e pressdo facam com que parte do éleo migre para a fase vapor enguanto
outra parte permanece na fase liquida, fato que torna necessadria a utilizacdo de equacdes de
estado para predicdo do evento. As equacdes de estado sdo relacdes matematicas utilizadas
para relacionar fun¢des de estado em um sistema em equilibrio termodindmico, mais
comumente pressao, volume especifico e temperatura (relacdes PVT). A equacdo de
Clapeyron, ou lei dos gases ideais, é uma das equacdes de estado mais simples. Por ser uma
equacdo desenvolvida com base na teoria dos gases ideais, ela possui poder preditivo bem
restrito para gases submetidos a elevadas pressdes e/ou baixas temperaturas. A equacdo de

estado de van der Waals foi a primeira tentativa de se corrigirem estes problemas (SUKOP e

THORNE JR, 2006):

=i —a(r) . (19)

Como podemos observar na Equacao (19), a equagao de estado de van der Waals
apresenta diferencas em relagdo a lei dos gases ideais. A primeira, no denominador do
primeiro termo, referente a diferenga entre o volume molar ocupado pelo composto em
dada pressao (V) e o volume ocupado por um mol de moléculas submetido ao mdaximo
fator de empacotamento possivel, ou volume de esfera rigida (b). A segunda, na adicdao do
parametro a, responsavel por inserir o efeito das forcas atrativas intermoleculares do
composto. O sinal é negativo, pois, como as forgas sdo de atracdo, ocorre uma redugao da

pressao em relacdo a calculada pela lei dos gases ideais.

Tracando-se o grafico pressdo x volume da equacgao de van der Waals a temperatura
constante, pode-se obter uma sequéncia de isotermas, como observado na Figura (IV). Com
a reducdo da temperatura, as curvas deixam de ter um aspecto monotonico e passam a

apresentar um minimo.
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Figura iv Isotermas da equagdo de van der Waals comparada a uma isoterma de gds ideal. Figura adaptada de
(SUKOP e THORNE JR, 2006)

Este comportamento ocorre pois, em temperaturas mais elevadas que o ponto critico
(caracterizado por um ponto de inflexdo na curva PV), o fluido apresenta-se no estado
supercritico, onde ele encontra-se no estado gasoso, sendo impossivel isotermicamente
liguefazé-lo, por mais que se eleve a pressdo. Em outras palavras, a separacdo de fases ndo
ocorre em fluidos submetidos a condi¢des supercriticas. Abaixo da temperatura critica, o
fluido encontra-se no estado subcritico, onde é possivel haver separagdo de fases. Nessa
regido, tracando-se uma reta isobdrica, é possivel obter trés raizes de qualquer isoterma. A
menor referente ao volume molar do liquido na dada pressao, a maior referente ao volume
molar do vapor e a do meio sem significado fisico, uma vez que ela, inconsistentemente,
simboliza um estado em que ha aumento no volume do fluido com o aumento da pressao.
Outro dado importante que pode ser retirado do grafico diz respeito a compressibilidade do
fluido. Na regido a direita da maior raiz, um leve aumento na pressdo faz com que o volume
molar reduza drasticamente. Por outro lado, a esquerda da menor raiz, um aumento na
pressdo faz com que o volume molar tenha uma reducdo infima. Com isso, ficam
caracterizadas, respectivamente, a alta compressibilidade inerente ao vapor e a baixa

compressibilidade inerente ao liquido.

A introducdo da equacdo de van der Waals simbolizou um marco no estudo das

equacodes de estado. Posteriormente, surgiram aprimoramentos dela, como as equac¢des de
13



Peng-Robinson, Redlich-Kkwong e Soave Redlich-Kwong, possibilitando a obtencdo de

melhores resultados nas predicdes das funcdes de estado.
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I1l. O Método Lattice-Boltzmann

1l.1. Automatos Celulares

Os autOmatos celulares podem ser considerados um dos pilares para o
desenvolvimento do método Lattice-Boltzmann. Eles consistem em uma rede de células,
cada uma com seu proprio estado, que sdo atualizadas a cada passo de tempo com base em
regras pré-determinadas. O dominio pode ser reproduzido em uma, duas ou trés dimensdes
(KOMORI, 2012), podendo as células possuir diversos formatos, como triangular, quadrado
ou hexagonal, dependendo do numero de direcbes com que ela ird interagir com células
vizinhas. Os estados das células consistem em varidveis Booleanas (WOLF-GLADROW, 2005),
ou seja, podem possuir apenas dois valores possiveis, 1 ou 0. O programador pode
determinar o funcionamento do autdomato com base em regras escritas de forma explicita
(declarando cada uma) ou por meio da criagdo de uma fung¢do que as descreva. Com isso, o
automato analisard o estado de uma célula e das células adjacentes, atualizando, com base
nas regras determinadas pelo programador, o estado da célula central no proximo passo de

tempo (SUKOP e THORNE JR, 2006).

Um exemplo classico de automato celular é o chamado Game of Life ou Life. Foi
desenvolvido em 1970 por John Horton Conway (WOLF-GLADROW, 2005) e consegue
demonstrar, de certa forma, o poder dos automatos celulares em reproduzir dinamicas
complexas mesmo quando regido por regras simples. Um exemplo de utilizagdo do Game of

Life encontra-se ilustrado na Figura (V).

A partir dos conceitos discutidos acima, foi desenvolvido o autémato celular
chamado Lattice-Gas, o qual pode ser considerado o precursor do método Lattice-Boltzmann

e que sera discutido na secao seguinte.
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Figura v Simulagdo exemplar realizada no autémato Game of Life. Imagens retiradas apds 0, 10, 20 e 100
passos de tempo. (fonte: www.bitstorm.org/gameoflife)

li.2. Automatos do tipo Lattice-Gas

Este tipo de autdmato celular surgiu mediante esfor¢os para tentar simular o
escoamento de fluidos e, mais adiante, visando obter resultados condizentes com os
previstos pelas equagbes de Navier-Stokes. De forma geral, os autdmatos do tipo Lattice-Gas
sdo simples automatos celulares capazes de obedecer as leis de conservagdao em nivel

microscépico (ADHVARYU, 2008).

A estrutura deste tipo de autdomato é composta por uma fase de propagacao, ou
advecc¢do, e uma de colisdo, que se repetem a cada passo de tempo. Em cada ponto da rede
ha um numero de direcdes pré-determinado, sendo possivel haver apenas uma particula
deslocando-se em cada direcdo em um mesmo ponto de rede. Estas particulas sdo
representadas pela variavel booleana n;, que adquire o valor 1 na presenca de uma particula
deslocando-se em certa direcdio e 0 na sua auséncia (SUKOP e THORNE JR, 2006).
Inicialmente ocorre a fase de propagacdao, em que cada particula se desloca para o ponto
vizinho conforme a direcdo de sua velocidade. Apds esta etapa ocorre a colisdo, onde
particulas no mesmo ponto, com dire¢Ges opostas, sdo “rebatidas” conforme alguma regra a

ser estipulada. Esta rotina pode ser representada pela equagdo abaixo.
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n;(x + ¢;At, t + At) = n;(x, t) + A; (20)

A; é o operador de colisdo, responsavel pelas regras de colisdo e que deve garantir a
conservagdo de massa e momento durante o processo. As varidveis x, t e ¢ sdo,
respectivamente, a localizacdo da particula, o passo de tempo em andamento e a velocidade
da particula na rede, a qual pode ser calculada a partir da Equacdo (21). Como o
espacamento entre dois pontos na rede é de 1 unidade de rede (lattice unit) e At

corresponde a 1 passo de tempo, entdo a velocidade das particulas é constante e igual a um.

1

Dentro desta classe de autdomatos, dois esquemas obtiveram maior destaque: o HPP

e o FHP.

O modelo HPP (HARDY et al., 1976) corresponde a um automato de rede quadrada,
em que as particulas podem se deslocar em quatro dire¢Oes distintas ou permanecer na
posicdo de indice zero, ou seja, parada, como é possivel visualizar na Figura (VII). Este
modelo comporta apenas colisGes entre duas particulas, podendo cada colisdo gerar apenas
um tipo de resposta, como exemplificado na Figura (VI). Gragas a isso, 0 modelo HPP possui
uma propriedade nomeada invariancia reversa do tempo, que torna possivel reobter cada

estado exato adquirido pelo sistema em qualquer passo de tempo passado.

Figura vi Colisdo entre duas particulas no autémato HPP e estado posterior.
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Figura vii Geometria de transmissdo de informagdo no autémato HPP.

Tendo em vista o objetivo inicial de simular o movimento de fluidos, esse modelo
conta com equacles responsaveis por calcular a densidade macroscépica e momento,
representadas respectivamente pelas Equacgdes (22) e (23). A partir dessas duas equacdes,
pode-se calcular a velocidade macroscépica (WOLF-GLADROW, 2005). Conhecendo-se a
densidade e a velocidade macroscépicas na simulagdo, seria possivel comparar seus

resultados com os dados reais do problema. Entdo, definimos

4

PO = ) m(E0), (22)
i=0
4
P& O D) = ) M OF . (23)
2

O modelo HPP possui as vantagens de necessitar de pouco espago para armazenar
informacdes, inexisténcia de erros de arredondamento, devido a natureza Booleana da
variavel n; e elevada capacidade de paralelismo, uma vez que somente a etapa de
propagacdo necessita de informacg¢des de pontos vizinhos, sendo os calculos de velocidade,
densidade e momento macroscépicos e etapa de colisdao dependentes apenas do préprio
ponto na rede (VIGGEN, 2009). O modelo, por outro lado, sofre com ruidos inerentes a

utilizacdo da varidvel n; (ADHVARYU, 2008) e ndo é capaz de gerar resultados concordantes
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com as equacles de Navier-Stokes devido a anisotropia do sistema, o que ndo sera discutido

a fundo neste trabalho devido a necessidade de conceitos mais complexos.

O modelo FHP (FRISCH et al., 1986) é similar ao modelo HPP, com excec¢do de que sua
rede possui um formato hexagonal, podendo a particula se deslocar ao longo de seis
direcdes, como demonstrado na Figura (VIII). Esse modelo prevé mais de uma possibilidade
de configuracdo apds a colisdo entre duas particulas, que deve ser escolhida aleatoriamente.
Além disso, reproduz colisGes entre trés particulas, gerando, estas, apenas um resultado
possivel (WOLF-GLADROW, 2005). Exemplos de colisdes entre duas e trés particulas podem

ser observados respectivamente nas Figuras (X) e (IX).

Figura viii Geometria de transmiss@o de informagdo no autémato FHP.

Figura ix Colisdo entre trés particulas no autémato FHP e estado posterior.
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Figura x Colisdo entre duas particulas no autémato FHP e possiveis estados posteriores.

Apesar de o modelo FHP contar, da mesma forma que o HPP, com a presenca de
ruidos, a modificacdo do formato de rede e aumento do nimero de dire¢cGes possiveis em
gue as particulas podem se deslocar conferem ao modelo isotropia, o que era um dos
principais entraves no modelo anterior. Com esse avanco, foi possivel reproduzir resultados

condizentes com as equacoes de Navier-Stokes para fluidos incompressiveis (VIGGEN, 2009).

l.3. A Equacao de Boltzmann

O método Lattice-Boltzmann consiste em uma discretizacdo da equacdo de
Boltzmann, como serd demonstrado mais adiante. Sendo assim, conhecer a equacdo de

Boltzmann torna-se fundamental para um melhor entendimento do método.

A equacgado de Boltzmann, embasada na teoria cinética dos gases, € uma equagdo
integro-diferencial com relagdo a uma func¢do de distribuicdo (WOLF-GLADROW, 2005). Na
tentativa de explicar o significado fisico desta funcdo de distribuicdo, duas explicagcdes sao
muito difundidas. A primeira, e que sera utilizada neste trabalho, define a fun¢do como a
probabilidade, em um dado instante de tempo “t”, de encontrar uma molécula com
localizada em “r” e com momento “p”. A outra interpretacao define a fun¢ao de distribuicdo
ndao como uma probabilidade, mas como o nimero de moléculas nos mesmos intervalos

estipulados de espago e momento. Independentemente da interpretagao que sera utilizada,

a funcdo pode ser descrita como f{(r,p,t).

Supondo que as moléculas movimentem-se livremente no meio, muito distantes uma

das outras, de forma que ndo ocorram colisdes entre elas, entdo, no instante de tempo t+dt,
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suas novas posicoes serdo definidas como x+dx e o novo momento sera p+dp, o que leva a

(MOHAMAD, 2011):

f(x+dx,p+dp,t+dt)dxdp = f(x,p,t)dxdp . (24)

Contudo, deve-se levar em conta também as colisGes existentes entre as moléculas.
Sabendo-se que algumas moléculas que saem de uma posicao x; com destino a x, colidem
no meio do caminho e ndo chegam em x,, assim como algumas moléculas com outros rumos
colidem entre si e sdo desviadas para a posicdo x,, pode-se afirmar que haverd uma
diferenca no numero de moléculas no intervalo drdp, violando a Equacdo (24). Sendo assim,
deve-se adicionar um termo representativo das colisGes, o qual ird reajustar a Equacdo (24),

levando a (MOHAMAD, 2011):

f(x+dx,p+dp,t+dt)dxdp — f(x,p, t)dxdp = Q(f)drdpdt. (25)

Onde Q é o operador colisdo e é funcdo da funcdo de distribuicdo. Dividindo-se

ambos os lados da equagao por drdpdt e aplicando o limite dt—>0, temos:

df
= =00, (26)

Tendo em vista que f é funcdo de r, p e t, pode-se escrever a taxa de variacdo de f como a

seguinte funcao:

0 d
df=—rdr+—dp+—tdt, (27)
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e derivando ambos os lados em funcdao do tempo, obtemos:

df ofdr dfdp af %af 20f Of

—§ Ly FL 2
at “orat Topar Tae o oy Tar (28)

> -
onde a varidvel ¢ corresponde as velocidades das moléculas e a variavel F as forgas
externas. Por ultimo, igualando-se a Equacdo (28) a Equacdo (26), chegamos a equacdo de

Boltzmann (MOHAMAD, 2011).

%+§fo+ﬁvpf=ﬂ(f) (29)

Alternativamente, segundo SUKOP e THORNE JR (2006), expandindo-se o primeiro
termo ao lado esquerdo da Equagdo (25) e agrupando os termos de primeira ordem, é

possivel chegar também a equacdo de Boltzmann.

Escrito de forma explicita, o operador colisdo é um operador integral. A equacdo de
Boltzmann, portanto, é uma equacao integro-diferencial. Tendo em vista tal dificuldade,
diversas aproximagdes foram desenvolvidas visando simplificar o calculo das colisGes

moleculares e, consequentemente, a resolu¢ao da equagao de Boltzmann.

l.4. Principios de conservagao

E comum representar a fungdo de distribuicdo em termos da velocidade, ou seja, como uma
funcdo f(%,&,t). Neste caso, mantém-se a notacdo f, embora f(%,7,t) e f(%, &, t) sejam

matematicamente distintas. A equacdo de Boltzmann é, para f (X, g, t):
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f . Foor_ 30
at+f fo+m Vef = Q. (30)

As leis de conservacdo de massa e momento linear podem ser deduzidas a partir da equacgao

de Boltzmann (WOLF-GLADROW, 2005). Utilizando-se a definicdo da densidade

p(x,0) = f mf (%€ t)d, d&, dE, (31)

e multiplicando-se por m e integrando-se todos os termos da equacdo de Boltzmann em

relacdoa &, &, e &, tem-se

d S S
0_[2 = —fmf -Vyfdvidv,dvs — j F - Vef dvidv,dvs + j QOmdv,;dv,dv;. (32)

O ultimo termo do lado direito da Equacgdo (32) refere-se a variacdo de massa durante uma
colisdo entre particulas. Como a massa é conservada durante a colisdo, este termo é nulo.
Desconsiderando-se a acao de forgas externas, o segundo termo do lado direito também se
torna nulo. O primeiro termo do lado direito pode ser reescrito com a definicdo do vetor

velocidade média 1 (WOLF-GLADROW, 2005):

_Ivf(E8 )dsids,dss
[ f(% € t)dé dE,dés

Uu(x, t) (33)

Assim, a Equacdo (32) pode ser reescrita como a Equacao (34), que é conhecida como a

equacao da continuidade.

dp
— - (p) = 34
et V-(pu) =0 (34)

O principio de conservacao do momento linear também pode ser obtido a partir da Equacgao

(30), ao multiplica-la por mv e realizar a integragdo em relagao a &;, &, e &5:
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a(pu)
at

5 0
f mé -a—’;déldézdfg =
- —fmgf-vxfdfldfzdfgg —f?ﬁ-vgfdfldfzdfa
+ j £ 0dé,dE,dé, .

O termo de colisdo, novamente, é nulo, pois o momento linear se conserva na colisdo. E

(35)

-

possivel mostrar que, se a velocidade é escrita como a soma da velocidade média U e de

uma correcao com média zero % (WOLF-GLADROW, 2005),

E=u+V,

a Equacdo (35) se reduz a Equagdo do Movimento,

d(p1i)
ot

+V-(pud) = - V-7,

em que T é o tensor tensdo (ou tensor fluxo de momento), com componentes

-

T, = mf ViV (%4 +V,t)dédE,dés,

e @ é o termo de forga externa por unidade de volume de fluido.

lL.5. Equacao de Lattice-Boltzmann

(36)

(37)

(38)

A utilizacdo dos automatos celulares, principalmente do tipo Lattice-Gas, para a

simulacdo do escoamento de fluidos, a fim de reproduzir o comportamento hidrodinamico

das equacdes de Navier-Stokes, necessitava do apoio de muitos recursos computacionais

para que fosse amenizado o efeito dos ruidos, intrinsecos ao método.

Em 1988,

MCNAMARA e ZANETTI, sugeriram a utilizacdo de uma técnica alternativa, na qual seria
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possivel modelar um autémato celular com base na equacdo de Boltzmann. Este novo
método seria capaz de superar o problema do ruido a partir da utilizacdo da funcdo de
distribuicdo de Boltzmann, que pode adquirir valores reais, para o calculo da densidade ao

invés da varidvel “n” utilizada até entdo, que sé possuia dois valores possiveis: um ou zero.

O método, conhecido como Lattice-Boltzmann, é obtido a partir da discretizacdo da
velocidade microscdpica € na Equacdo (30), que originalmente possui forma continua, em
um numero finito “a” de dire¢des possiveis (YU et al., 2003). Com isso, a equacdo de

Boltzmann, desprezando a acao de forcas externas, adquire a seguinte forma:

0fa _
E + ‘Eavxfa - -Q(fa) . (39)

Aplicando-se o modelo para colisdes desenvolvido por BHATNAGAR, GROSS e KROOK (1953),

ou modelo BGK, o operador de colisdo é simplificado, resumindo a Equacdo (39) a:

of, 1 .
E + ‘Eavxfa - _?(fa - fa q) ’ (40)

onde T é o tempo de relaxacdo e f,°% é a funcdo distribuicdo de equilibrio, a funcdo de
distribuicdo de Maxwell-Boltzmann (YU et al., 2003). Uma discretizagdo possivel para a

Equacdo (40) é dada por:
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fa(x,y,z,t + At) —fa(x,y,z, t)

At
falx +Ax,y,z,t + At) — f,(x,y,2,t + At)
+'>;ax A
X
(x,y +Ay,z, t + At) — f,(x, v,z t + At
+€ayfa y + Ay fa(x,y ) (41)
Ay
faCx, v,z + Az, t + At) — f,(x,y,2,t + At)
+€az AZ

1 e
= _;(fa_fa 7.

A Equagado (41) pode ser adimensionalizada com o uso de uma velocidade de referéncia U,

um comprimento caracteristico L e um tempo entre colisGes t., de forma que:

R T
ea=7, M=, Ag=—", A2=—, M=—— t=— (42)

Adotando-se as velocidades do lattice como:

AR AP Az
Cax = 77 +Cay = 37 Cer = 4f @3

Com algum algebrismo, fazendo-se At =t., e retirando a notagdo para varidveis

adimensionais, temos a equacdo lattice-Boltzmann com a aproxima¢dao BGK (HE e LUO,
1997; WOLF-GLADROW, 2000):

1
fa(xi + e At t + At) — f,(x;, t) = —=

[fa (xi' t) - faeq (xi’ t)] (44)
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Onde At é o passo de tempo e x; um ponto no espacgo discretizado. Na Equagdo (44),
chamada de equacdo de Lattice-Boltzmann o lado esquerdo é representativo do movimento

advectivo das particulas e o lado direito representativo das colisdes entre particulas.

A fim de tornar a equacdo de Lattice-Boltzmann capaz de simular o comportamento
das equagdes de Navier-Stokes, deve-se realizar um tratamento matematico conhecido
como expansdo de Chapman-Enskog, o qual se baseia em uma expansdo de multi-escala de
carater assintético (YU et al., 2003). Com ela, sera determinada uma relacdo para a
viscosidade do fluido, o que adaptard o método a comportar-se como as equacdes de
Navier-Stokes. Em linhas gerais, a expansdo é realizada sobre o tempo, o espaco e a funcao
de distribuicdo, sendo o primeiro expandido em dois termos, o segundo em um e o ultimo

em trés termos, como demonstrado abaixo.

t = ety + €%ty (45)
X = €x; (46)
fo = fa(O) + Efa(l) + ezfa(Z) + - (47)

Onde € é o numero de Knudsen, definido como

caminho livre médio das moléculas A (48)

comprimento caracteristico do sistema L

Para esta expansao, é considerado que o nimero de Knudsen é muito pequeno, ou seja, o
caminho livre médio entre as particulas é muito pequeno se comparado a um comprimento
caracteristico (BHATNAGAR et al., 1953). Esta suposi¢cdo abre caminho para a reproducdo do
comportamento de um fluido, o qual ndo é rarefeito e, consequentemente, as moléculas
encontram-se relativamente préximas. Para numeros de Knudsen superiores a um, o fluido

ndo pode ser considerado um meio continuo (STEINHAUSER, 2008). Na Equacdo (47), o
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termo de indice zero corresponde a fungao distribuicdo de equilibrio. A equacdo de Euler é
obtida quando a série é truncada no termo de primeira ordem. A de Navier-Stokes, no termo
de segunda ordem. A inclusdo de termos posteriores no truncamento torna-se necessaria na
modelagem de escoamentos mais complexos, como o de fluidos viscoelasticos (LUTSKO,

2006).

Prosseguindo-se na expansdo de Chapman-Enskog, as equacdes de Navier-Stokes
podem ser recuperadas no limite de incompressibilidade, ou seja, deve-se supor que o
numero de Mach, que é definido como a razao entre a velocidade do fluido e a velocidade
do som no fluido, € menor que 0,3. Mais uma vez, a expansao de Chapman-Enskog abrange
muito mais do que o explicado aqui. Sua teoria é bem extensa e foge ao escopo do trabalho.
Para maiores referéncias acerca da aplicacdo da expansdo sobre a equacdo de Lattice-
Boltzmann, aconselha-se a leitura dos trabalhos de LATT (2007) e, para uma leitura mais

avancada, LUTSKO (2006).

Com as suposicdes e os niveis de truncamento realizados na expansdo, o modelo
obtido é capaz de prover solucBes para as equacoes incompressiveis de Navier-Stokes com
precisdo de segunda ordem (STERLING e CHEN, 1993). Por outro lado, devido aos limites de
incompressibilidade, o método Lattice-Boltzmann peca na predicdo de resultados para

escoamentos com numeros de Mach elevados (MCNAMARA e ZANETTI, 1988).
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IV. Algoritmo e Caracteristicas do Método Lattice-Boltzmann Utilizado

A Equagdo (44) é o cerne do método Lattice-Boltzmann aqui utilizado. Esta
equagdao admite somente um tempo de relaxagao. Neste trabalho, sera utilizado o
modelo D2Q9. O termo “D2” expressa o numero de dimensdes do dominio, ou seja,
dominio possui duas dimensdes. O termo “Q9” determina o numero de dire¢cdes no qual
a velocidade foi discretizada, podendo, neste caso, as particulas se deslocarem ao longo

de nove direcGes.

A rotina que serd apresentada para o modelo monofdsico é o esqueleto para todo
o posterior desenvolvimento do método. Mais a frente, serdo apresentadas adaptacses
desta rotina principal a fim de simular escoamentos multifasicos e com mais de um

componente.

IvV.1. Modelo Monofasico

Antes de dar inicio a qualquer rotina, é necessario que sejam estipuladas as
condigdes iniciais do problema. Sendo assim, as matrizes de velocidade e densidade
macroscépicas devem ser inicializadas de acordo com o problema a ser simulado, assim
como a matriz referente a funcdo de distribuicdo. Em grande parte da literatura
pesquisada, mostrou-se que a func¢do de distribuicao seja inicializada a partir do calculo

da func¢do de equilibrio.

Inicialmente, é preciso inicializar os vetores referentes as velocidades
microscépicas e a matriz de sélidos no dominio, que sera utilizada mais a frente quando
for discutida a condicdo de contorno para barreiras sélidas. As velocidades microscépicas
dizem respeito as possiveis dire¢des a que as particulas podem se deslocar, tendo seus
valores, para o modelo D2Q9, expostos nas Equacgdes (49) e (50) e visualmente descritos

pela Figura (XI).
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e, =[010—-101—-1—11] (49)

e,=[0010-111 -1 —1] (50)
e;(0,1)
es(-1,1} A es(1,1)
es(-1,0) < =100} > e4(1,0)
e;(-1,-1) E-ﬂ:‘:rl] ea(L1)

Figura xi Diregées do modelo D2Q9 e os respectivos indices referentes velocidades microscdpicas.

Uma vez devidamente inicializadas todas as matrizes e vetores necessarios, pode-
se dar inicio ao loop principal. A primeira etapa consiste no calculo das velocidades e
densidade macroscopicas para cada célula do dominio, as quais sdo calculadas com base

nas velocidades microscopicas e nas fungbes de distribuicdo, conforme demonstrado

abaixo.

8
p=>fa (51)
a=0
8
ux — a=0faexa (52)
p
8
-0 fa€
u, = =22 Ya (53)
p

Onde os numeradores das Equacdes (52) e (53) representam, respectivamente, as

componentes do momento no eixo x e no eixo y.
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Apds ter calculados as varidveis macroscépicas, o préoximo passo sera calcular as
velocidades de equilibrio. Essas velocidades serdao utilizadas para o posterior cdlculo da
funcdo de equilibrio. Além disso, caso haja alguma for¢ca externa atuando sobre o
sistema, esta deve ser inserida na velocidade de equilibrio na forma de variagdo no
momento. Caso ndo haja forcas externas atuantes, as velocidades de equilibrio
resumem-se as proprias velocidades macroscopicas calculadas anteriormente. As etapas
para adicdo de forcas e calculo das velocidades de equilibrio podem ser demonstradas

segundo as seguintes equagdes:

Fase, = 0 = 2000 (54
Na qual p € o momento.
pux®? = puy + TFox, (55)
Em que T é o tempo de relaxagdo do modelo BGK.
U %% = u, + tFextx (56)

Seguindo o mesmo raciocinio, a velocidade de equilibrio no eixo y é dada por:

Fexty
p

Ul =u, =1 (57)
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Tendo ja obtidos os valores da densidade macroscdpica e das velocidades
macroscopicas e de equilibrio, a funcdo de equilibrio pode entdo ser calculada a partir da

seguinte equacao:

9 2
feqa(x, t) = wyp [1 +3 (exauxeq + eyauyeq) + E(exauxeq + eyauyeq) 58
58

- ; ((uetD? + (uyeq)z)] ,

a qual consiste em uma expansdo de Taylor da distribuicdo de Maxwell-Boltzmann
truncada no segundo termo. Sua deduc¢do completa pode ser encontrada no livro escrito
por ZHOU (2004). w, corresponde a pesos atribuidos a cada direcdo e é representado

pelo vetor:

411111 1 1 1
Wa ________ (59)

Com isso, restam ser realizadas as duas principais etapas do procedimento: A
colisdo e a propagacdo. Na etapa de colisdo, a fungao de distribuicdo sera atualizada.
Para isso, é calculada a diferenga entre a fungdo de distribuicdo atual e a funcdo de
equilibrio, diferenca a qual é relaxada pelo parametro t. Esta é entdo reduzida da fungdo
de distribuicao atual, sendo assim gerada uma nova fungao de distribuicdo, como na

Equacdo (60).

(f(x. t)g = feq (%, t)) (60)

T

f(x, t)q = flx,t)g —
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Por fim, é realizada a etapa de propagacao, onde as particulas de fluido presentes
em cada célula movimentam-se para as células vizinhas conforme as direcdes preditas

pelo vetor e,.
f (x texpytey t+ At) =flx,y,t), (61)
a

Esta etapa é a Unica que deve ser realizada também nas células contendo sdlidos.

Todas as demais devem ser realizadas apenas na parte fluida do dominio.

Ao final da etapa de propagacao, deve-se iniciar um novo loop em torno da rotina
principal, onde todas as etapas, comecando pelo calculo das varidveis macroscdpicas,
deverdo ser realizadas novamente. Para que a simulacdo seja encerrada, o programador
devera fixar alguma regra para tal, seja ela fixar o nUmero maximo de passos de tempo
ou, por exemplo, designar uma diferenca entre a velocidade no passo anterior e o passo

atual para a qual o loop sera concluido.

Como pode ser observado, com excecdo da etapa de propagacdo, todo o
procedimento ocorre de forma local, ou seja, os cdlculos sdo quase todos realizados com
base em uma Unica célula do dominio. Essa caracteristica do método Lattice-Boltzmann o
confere elevado poder de paralelismo, podendo-se utilizar simultaneamente diversas

CPUs para a realizagao dos calculos.

Sabendo-se que o método é relativamente recente e que diversas pesquisas vém
sendo efetuadas acerca do mesmo, deve-se observar que a aproximagao BGK, de simples
aplicacdo, ndo possui uma ampla faixa de estabilidade. Dentre outras aproximacdes para
a etapa de colisdo, uma das mais citadas é o MRT (Multiple Relaxation Time). Esta
aproximacdo consiste na utilizagdo de uma matriz contendo diversos tempos de
relaxacdo. Para maiores informacdes acerca do MRT, o qual provou aperfeicoar
consideravelmente a estabilidade do método, é recomendada a leitura do artigo que o

introduziu em 1992, escrito por D’HUMIERES.
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Propagacdo

Figura xii Etapas a serem realizadas durante a rotina principal.

O cédigo referente a rotina discutida acima se encontra disponivel no Apéndice A.

IvV.2. Condicoes de Contorno

Neste trabalho, serao utilizadas as condigdes de contorno de velocidade, de pressao,

periddicas e “half-way bounceback”, responsavel por refletir as particulas que se encontram

com as células sélidas.

As condi¢des de contorno periddicas interligam as extremidades do dominio, assim, a
simula¢do ocorre como se se passasse em um dominio que é rodeado por cdpias idénticas
dele mesmo. No caso bidimensional, o que sair pela esquerda do dominio, entra pela direita

e vice-versa. O mesmo ocorre quanto ao sul e o norte do dominio.
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O “half-way bounceback” é uma condicdo de contorno de simples aplicacdo
responsavel por refletir as particulas que chegam até as células de origem sélida na direcao
oposta. Com a utilizacdo desta condi¢cdo de contorno, é possivel obter a condicdo de nado
escorregamento, que garante que a velocidade do fluido rente a parede é zero (CORNUBERT
etal., 1991). O nome “half-way” refere-se ao fato da interface entre o sélido e o fluido estar
localizada exatamente na metade do caminho entre o né sélido e o né fluido (ZOU e HE,

1996).

L] L] L] 1 L] L] L] L] L] L]
L] L] L] L] *— —> L] L] L] L] L]
L] L] L L] L] L] L] L $ L]

Figura xiii Condi¢do de contorno periddica.

O “half-way bounceback” é uma condicdo de contorno de simples aplicacdo
responsavel por refletir as particulas que chegam até as células de origem sdlida na direcao
oposta. Com a utilizagdo desta condicdo de contorno, é possivel obter a condi¢cao de nao
escorregamento, que garante que a velocidade do fluido rente a parede é zero (CORNUBERT
et al.,, 1991). O nome “half-way” refere-se ao fato da interface entre o sélido e o fluido estar
localizada exatamente na metade do caminho entre o nd sélido e o nd fluido (ZOU e HE,

1996).

A condicdao de contorno do tipo bounceback pode ser descrito em quatro etapas.
Inicialmente, uma particula dirige-se ao né sélido em uma dada direcdo. Ao se encontrar
com o no sélido, a particula passa pela etapa de propagacao, onde ird adentrar o sélido com
a mesma direcdo. A terceira etapa consiste no espelhamento de sua direcao, que consiste na
etapa de bounceback propriamente dita. Na ultima etapa, a particula passa novamente pela
etapa de propagacao, saindo do né sélido para um né fluido com a nova direcdo estipulada

pelo espelhamento. O procedimento acima explicado encontra-se ilustrado na Figura (XIV).
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Segundo ZOU E HE (1996), o “half-way bounceback” foi desenvolvido visando obter-
se uma alternativa a regra bounceback até entdo existente, na qual a parede localizava-se

exatamente em cima do nd sélido, o que desencadeava erros de primeira ordem na

velocidade.
(2) o ® ° . . (bl o ® I~ ™~ ™
o o o - 'Y ™ ™ ™ ™ ™
i . sdlido a i solido
L L & .‘3. [ L
(c) [ * o - . (d) e - . . -
[ - [ ] [ ] L ] - r\. . - &
1& Solido Solido
- - ® - - ' - e -

Figura xiv Condigdo de contorno 'bounceback’.

As condigOes de contorno de velocidade e pressdo, também propostas por ZOU E HE
(1996), sao utilizadas quando se deseja simular uma abertura do dominio para o ambiente
(“opening”). Sendo assim, estipula-se uma velocidade fixa, ou pressdo, que se adeque ao
caso a ser simulado. Por envolver uma grande quantidade de algebrismos, esta condi¢ao de

contorno sera mais bem explicada a partir de um exemplo.

Suponha um dominio onde a entrada, a oeste, possui velocidade conhecida,

enquanto a saida, a leste, possui pressao conhecida.

As fungbes de distribuicdo assinaladas em vermelho na Figura (XV) sdo, a principio,
desconhecidas, uma vez que as respectivas particulas vém de fora do dominio, nao
possuindo caracteristicas conhecidas. As condi¢cdes de contorno em questdo tém por
objetivo justamente calcular o valor desconhecido dessas fungdes que estdao compenetrando

no dominio.
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Figura xv Fungdes de distribuigGo desconhecidas nas condigdes de contorno de velocidade e pressdo.

Primeiramente, serdo demonstrados os cdlculos para a condicdo de contorno de
velocidade, localizada na entrada. As funcdes de distribuicdo a serem calculadas sdo fy, fs e
fs. Para isso, as Equacgdes (51), (52) e (53) sdo reescritas de forma explicita, colocando-se as

funcdes de distribuicdo desconhecidas em evidéncia.

fitfstfe=p—(ot+tfatfitfit+tfc+]) (62)
fitfstfe=puctfzt+fet+/fy (63)
fs—fs =puy — fotfa—fo + f7 (64)

Igualando as Equacgdes (62) e (63), temos:

b= fotfotfa + 2(f5+fe+f7)

(1 - ux) (65)
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Com isso, a densidade podera ser calculada nas células presentes na entrada do

dominio. Neste ponto, deve-se assumir que:

f _feq1 =f3_feq3 (66)

O que leva a:

2Uyp
3

fi=fi+ (67)

Obtendo-se assim uma equacdo capaz de calcular um dos valores desconhecidos.
Prossegue-se colocando o termo fg em evidéncia na Equacado (64) e substituindo as Equacdes

(64) e (67) na Equacdo (63).

Uy puy + (ﬁ}_fz)

_ P
fo=frt—F+= 5 (68)

Por ultimo, coloca-se em evidéncia o termo fg na Equagdo (63) e substituem-se as

Equacgdes (68) e (67) na Equagdo (63), chegando a:

B pu,  puy  (fo—f1)
fo=fet 0~ +t— (69)

Com isso, todas as func¢des de distribuicao inicialmente desconhecidas podem ser

calculadas na entrada gracas a condi¢do de contorno de velocidade fixa.
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O procedimento efetuado para a condicao de contorno de pressao na saida é andlogo
ao demonstrado acima. A pressdao é calculada com base na densidade, de acordo com a
equacdo para gases ideais do modelo Lattice-Boltzmann (Equacdo (70)), apesar de seu
calculo ndo ser aqui necessario. Inicia-se, novamente, reescrevendo-se as Equagdes (51),
(52) e (53), colocando em evidéncia as fungdes f3, fs e f;, que sdo as varidveis desconhecidas

na saida.

P="/s (70)
fitfotfr=p=Uo+fithatfitfs+fo) (72)
fot fo+ fr = —put fi + fs + fo (72)
fo~tr = puy = fotf~fs + fo (73)

Igualando-se as Equacgdes (71) e (72), segue que:

+ 2(fitfs+fa) + fatfatfo

u, = —1 5

(74)

Assumindo que:

f3_feq3 :]cl_feq1 (75)

O que leva a:
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2puU,

fa=fH— 3

(76)

Colocando-se o termo f; em evidéncia na Equacdo (73), e substituindo as Equacgdes

(73) e (76) na Equacdo (72), obtemos:

(f4_f2) _ PUy + puy

fo=/fs+ > 6 >

(77)

A Ultima varidvel desconhecida sera obtida deixando-se o termo f; em evidéncia na

Equacdo (72) e substituindo as Equacdes (76) e (77) na Equacdo (72).

(fz_f4) _ PUy _ puy
2 6 2

fr=rf+ (78)

Com isso, os valores dos trés termos na saida, inicialmente desconhecidos, podem

ser calculados.

Mais uma vez, de acordo com ZOU E HE (1996), as condi¢Ges de contorno de
velocidade e de pressdao concedem precisdao de segunda ordem apenas se o valor de t for

igual a um. Para qualquer outro valor, a precisdao concedida é apenas de primeira ordem.

IvV.3. Conversao de Unidades

Os dados utilizados durante a simulagdao por meio da metodologia Lattice-Boltzmann
possuem uma métrica virtual, prépria do método. Para que os resultados da simulacao
possam ser utilizados de forma a obter informacgdes reais sobre o sistema simulado, é

necessario que haja uma forma de converter os valores originalmente obtidos em unidades
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virtuais para valores em unidades métricas reais. Essa conexao entre dados reais e virtuais

pode se dar de diferentes formas.

Antes de prosseguir neste topico, deve-se ressaltar que a conversdo de unidades nado
apenas promovera o vinculo entre o mundo real e o virtual, mas também definird os valores
dos parametros “6x” e “6t”, os quais estdo ligados a estabilidade e precisdo do método e

serao mais bem discutidos adiante.

Segundo LATT (2008), é importante que, durante a conversdo da unidade real para a
virtual, seja dado um passo intermediario, onde os dados reais sdo adimensionalizados. Isso
seria importante em casos onde ndo ha dados suficientes acerca do sistema real, podendo-

se estabelecer valores caracteristicos para o espaco e tempo, por exemplo.

Este método de conversdo inicia-se com a escolha de valores caracteristicos que
possam ser relacionados com dados do problema, de forma a torna-los adimensionais. Por
exemplo, supomos que, em um dado sistema formado por um tubo e um fluido de
caracteristicas conhecidas escoando em seu interior, sejam conhecidas a velocidade do
fluido (ureal) € 0 didmetro do tubo (l,ea). Escolhnemos entdo uma velocidade caracteristica (ug)
e um comprimento caracteristico (lg), os quais serdo relacionados com os dados reais de
forma a obter os valores adimensionais. Deve-se calcular ainda o valor do tempo
caracteristico (to), o qual pode ser necessdrio futuramente para converter dados obtidos na

simulagdo para dados reais.

o= (79)
lreal
0
u
Uy = ;e‘” (81)
0
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Onde |4 e uq sdo, respectivamente, o comprimento e a velocidade adimensionais.
Como as caracteristicas do fluido sdo conhecidas, incluindo sua viscosidade, e sabemos que
o parametro t esta relacionado com a viscosidade cinematica virtual, uma conexdo entre as
viscosidades deve ser realizada. Para isso, iremos recorrer ao niumero de Reynolds (Re), o
gual deve possuir o mesmo valor tanto para os valores reais, quanto para os valores

adimensionais e os valores virtuais.

Re = ureallreal (82)
Vreal
_ udld (83)
Va = "pe

A préxima etapa consiste em calcular os parametros 6x e 6t com base nos valores
adimensionais obtidos e na escolha de dois valores virtuais para amarracao. Normalmente,
costuma-se utilizar os valores do tamanho do dominio (N), da velocidade virtual (uy), do
parametro T ou do numero de Mach (Ma). Neste exemplo, utilizaremos o tamanho do
dominio e a velocidade virtual. Caso sejam utilizadas outras varidveis, basta algebrizar as

cinco equagdes seguintes de forma a deixar em evidéncia as varidveis adequadas.

la
=2 84
dx N (84)
Ug
Uy = —8x/ (85)
ot

Por meio de simples algebrismo pode-se colocar 6t em evidéncia na Equacdo (85).

Como a velocidade originalmente possui unidade de comprimento/tempo, entdo o valor
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adimensional da velocidade é dividido por 6x/6t (ver Equacdo (85)). Analogamente, para o
calculo da viscosidade cinematica virtual, deve-se dividir o valor adimensional da viscosidade
por &x2/6t, visto que a viscosidade real possui unidade de comprimento?/tempo (ver
Equacgao (86)). Uma vez obtidos os valores de ambos os parametros, deve-se utiliza-los para

calcular o valor de Ma, da viscosidade virtual (vip) e, consequentemente, de t.

Vg
Vib =<5,
6 2
X /& (86)
v
T="/ 2+ (87)
Up
Ma = ? (88)

Onde c; € a velocidade do som virtual e, para o modelo D2Q9, vale 1/V3. O parametro
Ox representa o qudo refinado é o dominio. Quanto menor o seu valor, mais refinado sera o
dominio. O parametro 6t representa o a relacdo entre o passo de tempo do método e o
tempo real. Sendo assim, quanto menor for o parametro, mais tempo durard a simulagao.
Antes de dar inicio a uma simulagdo, deve-se atentar para os valores assumidos por tais
parametros, uma vez que, como se pode observar através das Equacgbes (87) e (88), o
nimero de Mach e o parametro 1, que sdo diretamente relacionados a estabilidade e
precisdo do método, sdo calculados com base nos valores assumidos por 6x e &t (LATT,

2008).

Alternativamente, pode-se realizar a conversao de unidades de forma direta, ou seja,
sem passar por uma etapa intermedidria de adimensionaliza¢dao, assim como KOOSUKUNTLA
(2011) e WOLF (2006) realizaram em seus trabalhos. Com isso, a conversdo se resume as

seguintes equagdes:
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lrea
Sx = e (89)

_ Ureal
o =5, /st (90)

— Vreal (91)

(92)

Onde py, € a densidade calculada no método Lattice-Boltzmann, pr.a € a densidade real do
fluido a ser simulado e p.ef corresponde a uma densidade de referéncia, a qual deve ser

atribuida de forma a desempenhar a conexdo entre as densidades real e virtual.

Se a utilizacdo das metodologias diretas de conversdo demonstradas acima for
realizada de forma paralela a nimeros adimensionais, como o nimero de Reynolds, nimero
de Weber e o numero Capilar, a associagao entre a simulagdo e o sistema real pode se tornar
mais palpdvel, uma vez que os valores desses nimeros adimensionais devem ser similares
em ambos os mundos. Em outras palavras, deve-se analisar qual nimero adimensional
melhor descreve o problema e entdo atreld-lo a conversao direta de unidade, como foi feito

com o numero de Reynolds no exemplo acima (WOLF, 2006; LATT, 2008).
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IvV.4. Modelo Multifasico Monocomponente

Ainda tratando-se de um Unico componente, a metodologia Lattice-Boltzmann é
capaz de simular escoamentos multifasicos, como, por exemplo, o escoamento de agua nos

estados liquido e gasoso, ambos coexistindo e interagindo entre si.

Nesta parte do trabalho foi implementado o modelo desenvolvido por SHAN e CHEN
(1993, 1994). Apesar deste ndo ser o mais realista e consistente modelo com relacdo ao
tratamento das equacdes de estado, responsavel por garantir a preservacao da fisica
relacionada ao equilibrio de fases, ele se mostra bem versatil e capaz de reproduzir

resultados satisfatorios.

A principal diferenca entre o modelo até entdo utilizado no trabalho, para simulacao
de escoamentos monofasicos de um Unico componente, e o modelo desenvolvido por Shan
e Chen, para simulacdo de escoamentos multifasicos de um Unico componente, reside no

fato deste levar em consideracdo a forca atrativa entre as moléculas.

Iv.4.1. Forgas de Atragao

Como visto na analise da equacdo de van der Waals na Secdo Il.1.4, para que seja
possivel reproduzir a separacdao de fases é necessario levar em conta as interagdes de
atragdo interparticulas a curta distancia. Neste estudo serdo consideradas apenas as
interagbes com as vizinhangas mais préximas, ou seja, apenas as interacdes com as
particulas de fluido adjacentes. Para isso, sera utilizado um modelo desenvolvido por SHAN e
CHEN (1993, 1994) onde uma funcdao F, que representa as forcas de interacdo
interparticulas, é introduzida no sistema. A fun¢do F é computada em cada célula como uma
forca externa funcdo das propriedades das células vizinhas. Essa forca é utilizada para
modificar o valor do momento na fun¢ao de equilibrio da célula, através de um ganho ou
perda local de momento. Apesar disso, a quantidade de momento global do sistema é

conservada, permanecendo exatamente a mesma (MARTYS e CHEN, 1996).
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De acordo com o modelo desenvolvido por SHAN e CHEN (1993,1994), que sera

utilizado como base deste trabalho, a funcao F é definida como:

8
Fx,t) = —Gp(x, £) Z wah(x + e AL, e, (93)
a=1

Onde G é a forca de interacdo, w, é um vetor de pesos, | é o potencial de interacdo e e; 0

vetor de velocidades microscépicas, utilizado desde o inicio no cédigo.

A magnitude de G controla a intensidade da forca da interacdo entre as particulas e
suas particulas vizinhas, enquanto seu sinal determina se a forca é de atracao, sinal negativo,
ou repulsdo, sinal positivo (SHAN e CHEN, 1993). Como sé iremos levar em consideracdo as

forgas atrativas, iremos utilizar G sempre com sinal negativo.

O vetor w, é responsavel por aplicar pesos a forca de interacdo de acordo com a
localizagdo das particulas vizinhas. Peso 1/9 é atribuido a particulas de fluido nas posicdes 2,

3,4 e 5, enquanto 1/36 é atribuido a particulas nas posicoes 6, 7, 8 e 9.

O potencial de interagcdo pode possuir diversas formas. Algumas delas seguem

listadas abaixo:

$(o) = po1- e(;—i)] , (94)
Yp)=p, (95)
Ylp) =1—etP, (96)
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¥(p) = el p ). (97)

A Equagado (97) serd a utilizada neste trabalho. Para esta determinada expressao do
potencial de interacdo, p representa a densidade na célula e Wy e py sdo constantes
arbitrarias, as quais, baseando-se no livro de SUKOP e THORNE JR (2006), serdo atribuidos os
valores 4 e 200, respectivamente. De acordo com SHAN e CHEN (1994), a escolha dessa
funcdo para o potencial de interacdo farda o comportamento do modelo ser compativel com

o de um processo isotérmico.

Observando-se a Equacdo (93) e a expressdo adotada para o potencial de interagdo,
nota-se que a forca de atracdo é diretamente proporcional ao termo “exp(-po/p)”. Com isso,
pode-se concluir que quanto maior for a densidade de uma célula e de suas vizinhancas,
maior serd a forca de atracdo nessa regido. Macroscopicamente falando, regides com
presenca de fase liquida experimentardo maior forca coesiva que com fase vapor, o que leva

ao fendbmeno de tensdo superficial, o qual sera discutido mais a frente.

O cédigo implementado em MATLAB® para a forca de atracdo encontra-se disponivel
no Apéndice B. Como a forca de atracdo é imposta ao modelo como uma forca externa,

assim como a gravidade, essa for¢a é computada na velocidade de equilibrio.

IvV.4.2. As Equacgoes de Estado e o Modelo Lattice-Boltzmann

Considerando a expressdo utilizada para o calculo da for¢a de atragdao, Equacgao (97),
HE e DOOLEN (2002) chegaram a seguinte equacdo de estado para o modelo Lattice-

Boltzmann:

GRT
P = pRT + " [Y(p)]? (98)
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Nota-se que a equacdo exposta possui uma estrutura parecida com a da equacdo de van der
Waals. O primeiro termo do lado direito corresponde a lei dos gases ideais. O segundo termo
leva em consideracdo as forcas de atracdo interparticulas (para G < 0), sendo responsavel
por uma reducdo na pressdo. Caso ndo se leve em consideracdo as forcas de atracdo, o
segundo termo da equacdo torna-se nulo e, assim, a equacdo de estado se resume a
equacdo dos gases ideais. O produto RT equivale a uma constante de valor 1/3, ou seja, o
guadrado da velocidade do som.

A equacdo proposta por HE e DOOLEN (2002) fornece uma relagdo entre pressao e
densidade similar a uma isoterma em sistemas PVT, onde o parametro G exerce uma fungao
similar a da temperatura em relacdes PVT. Apesar dessas coincidéncias, deve-se ressaltar
gue a equacdo cinética de Lattice-Boltzmann ndo conta com termos responsaveis pela
conservacdo de energia (YUAN e SHAEFER, 2006; SHAN e CHEN, 1994). Assim, a
correspondéncia direta entre o método Lattice-Boltzmann e um processo isotérmico nao
pode ser estabelecida (WOLF, 2006). O comportamento citado acima pode ser melhor
visualizado na Figura (XVI), onde uma série de valores de densidade sdo inseridos na
equacdo de estado e plotados para diferentes valores de G, gerando um efeito de

“isotermas”.

Pressao x Densidade

160,000

140,000

120,000 / /

100,000 /

// / —G =80

80,000 // ——Gerit=-92,4

— / e G = -100
// / — R

40,000

/,<’/ ——G=-140
20,000 f \
0,000 \J

100 800 900

Pressao

-20,000

Densidade (mu/lu?)

Figura xvi Isotermas relativas a equagdo de estado desenvolvida por SHAN e CHEN (1993).
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Tal como nas relagcdes PVT classicas, para que possa ser visualizada separacdo de
fases, é necessario que o valor de G seja menor que um valor de G critico, andlogo a
temperatura critica nas isotermas. Para que esse calculo seja realizado, devemos relembrar
o conceito termodinamico de temperatura critica. Nesse ponto, a isoterma apresenta um
ponto de inflexdo, o qual é caracterizado, no caso em questdo, pelas derivadas primeira e
segunda da pressdo em relacdo a densidade sendo iguais a zero. Com isso, segue abaixo uma
sequéncia de cdlculos para obtencdo de G critico e p critico, o qual representa uma

densidade critica, localizada na regiao de instabilidade da Figura (XVI).

apP _ 1 leopchn’t 1 —2po

— _— P = 0 98
adp 3 + 6 p? ¢ (98)
-2
—Po€

Gerie = W (99)

02P  2YopoG [-1 2p, ~2p0
= X|—4+ —| X p =0 100
5= [ps + | xe (100)
Pecrit = Po (101)

IvV.4.3. A Interagao Fluido-Sélido

Para que seja possivel a simulagdo de fluidos em meios contendo superficies sélidas,
COmMOo NOS meios porosos em reservatorios de petrdleo, sera necessaria a introdugao de uma
nova fungdo responsavel por calcular a interacao entre o fluido e o sdlido. Para isso, sera
utilizado o modelo desenvolvido por MARTYS e CHEN (1996), o qual funciona de forma

analoga ao modelo de intera¢do interparticulas utilizado para simular separacao de fases

49



(SUKOP e THORNE JR, 2006). Essa nova forca a ser computada sera referenciada como forga

de adesdo e tera a seguinte forma:

8
Foas(x,t) = —Ggas¥(x, t) Z wgs(x + e At)e, (102)
a=1

Nessa funcdo, o termo G,y representa a forca de interacdo com a superficie soélida,
possuindo valores positivos para fluidos ndo molhaveis (nonwetting fluids) e negativos para
fluidos molhaveis (MARTYS e CHEN, 1996). O vetor w, possui o mesmo significado do
utilizado na funcdo de interacdo particula-particula. A funcdo  também possuird a mesma
forma utilizada anteriormente, apesar de MARTYS e CHEN (1996) originalmente utilizarem a
funcdo com o formato da Equacdo (95). A variavel s é Booleana, podendo assumir o valor um
ou zero, dependendo se a célula presente em (x+e,At) € ou ndo um nd sdlido,

respectivamente.

De acordo com o valor selecionado para o parametro G,gs, € possivel determinar qual
fluido, em casos multicomponentes, irda molhar a superficie de forma preferencial (MARTYS e
CHEN, 1996). Da mesma forma, a modificacdo do parametro é responsdvel pela variagdo do
angulo de contato entre o liquido e a superficie em casos multifasicos de um soé
componente, sendo possivel simular toda a extensdo de angulos, de 0 a 180 graus (SUKOP e
THORNE JR, 2006). A fim de calcular o valor de G4, € possivel estabelecer uma relagdo com
o produto entre G e . Segundo SUKOP e THORNE JR (2006), para simular um angulo de
contato de 0° entre liquido e a superficie sélida, basta tomar o valor de G,gs como o produto
entre a forca de interagdo (G) e o potencial de interagdo da fase liquida (Wiig).
Analogamente, para que sejam obtidos dngulos de contato de 180° e 90°, basta igualar a
forga de interagao particula-sélido ao produto da forga de interacdo particula-particula com,

respectivamente, o potencial de interagdo do vapor (Uvap) € a média entre Yiiq € Yyap.

O cddigo referente a implementacdao da forca de adesdo encontra disponivel no
Apéndice B. Assim como a for¢a de interacao particula-particula, a forca agora em questao

também é inserida no modelo como uma forga externa.
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IV.5. Modelo Multifasico Multicomponente

Nesta secdo serd visto como adaptar o método Lattice-Boltzmann de forma a torna-lo
capaz de simular escoamentos envolvendo mais de um componente. Esta etapa sera de
suma importancia, visto que possibilitard a utilizacdo do modelo para simular a interacdo
entre dgua e 6leo em um meio poroso. Para isso, sera utilizado como base o modelo
desenvolvido por SHAN e CHEN (1993), primeiro modelo a ser capaz de simular a interacdo

entre fluidos imisciveis com massas moleculares diferentes.

A partir de agora, toda a rotina até entdo utilizada deverd ser realizada
separadamente para cada componente da mistura, sendo necessarias apenas algumas
modificacoes. As matrizes de velocidade macroscdpica e densidade macroscdpica continuam

sendo calculadas da mesma forma que anteriormente.

P = Z fa(r (103)
a=0
8
o 1 g
U’ =— ) ex,fa (104)
Po =

O indice o simboliza o componente em questdo. A componente da velocidade no eixo y
continua sendo calculada de forma andloga a componente do eixo x. O mesmo vale para o
calculo das velocidades que serao discutidas a seguir. A velocidade de equilibrio, que antes
era fundamentada na velocidade macroscopica, passara a ser baseada em uma velocidade
média da mistura, ou velocidade do bulk, cuja fdrmula encontra-se na Equag¢ao (105). Esta
nova velocidade é calculada com base no momento, na densidade macroscépica e no
parametro 1, o qual também passa a assumir um valor para cada componente. A funcdo de
equilibrio, por sua vez, sera calculada separadamente para cada componente, utilizando,

porém, a velocidade de equilibrio baseada na velocidade do bulk:
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. e “fa
Iy

(105)
bulk _
u, DUtk = .
51"/,
uxaeq — uxbulk + TUFeXt_U (106)
Ps
fog C(x, ) = wyp 1+3(e U, “1+e, u eq)
edq ’ arro Xa"Xg Ya Vo (107)

9 2 3 2
+ E(exauxaeq + eyaqueq) - E((uxaeq)z + (uyaeq) )]

Finalizando a rotina principal, as etapas de adveccao e colisdo devem ser realizadas
da mesma forma que antes, so que separadamente para cada componente. No calculo da
velocidade de equilibrio, a varidvel F, representa as possiveis forcas externas a serem
adicionadas no sistema, dentre elas, as forcas de interacdo interparticulas e as forcas de

adesao.

Ambas as forgas citadas acima também passardao a ser calculadas separadamente

para cada componente.

8
E;, = —GYy(x,t) Z W (x + e At t)e, (108)
a=1
8
Faas, = _Gadsglpa(x: t) Z Wwas(x + eAt)e, (109)
a=1

Nas Equacgbes (108) e (109), os termos e,, s e w, continuam possuindo os mesmos
significados explicados na sec¢do anterior.
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O termo G continua referindo-se a for¢a de interacdo interparticulas, todavia, agora
diz respeito a interacdo entre as particulas de um componente com as particulas do outro

componente.

A funcdo (), apesar de ainda possuir o mesmo significado, passara a ser calculada da
forma demonstrada na Equacdo (110), por simplicidade. Os subscritos o e ¢’ representam,
respectivamente, o componente em questdo e o outro componente da mistura. Sendo
assim, a funcdo { fora do somatédrio serd calculada com base no componente em questao,
no sitio atual, enquanto a funcdo dentro do somatério serd calculada com relagdo ao outro

componente, nos sitios adjacentes.

Yo (x, 1) = pg(x) (110)

O termo G,y continua sendo a forca de interagdo entre as particulas e as superficies
solidas, porém, seu calculo foi modificado. De acordo com SUKOP e THORNE JR (2006), como
Gags € uma forca de atragao, portanto, possui sinal negativo, quanto menor for seu mdédulo

para um componente na mistura, maior sera a tendéncia deste “molhar” a superficie.

O angulo de contato entre o composto o e as superficies pode ser estimado com base
em uma adaptacdo da Lei de Young, onde a tensdo superficial de cada composto é
substituida por seu respectivo G,4s € a tensdo interfacial entre os compostos é substituida
por G, a forga de interagao entre os dois compostos (SUKOP e THORNE JR, 2006), de modo

que:

Gadsa, - Gadsa (111)

cosf, = C

Aproximag¢Oes capazes de estimar o angulo de contato de forma mais precisa na
simula¢cdo multicomponente podem ser encontradas nos estudados realizados por HUANG

et al. (2007).
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Abaixo, na Figura (XVII), apresenta-se um diagrama de blocos onde a rotina
apresentada neste capitulo é sintetizada visando promover melhor visualizacdo acerca das

modificagdes implementadas.

H fs fs &

&
Pa, U, Uy Ps WS, wy

Interagdo T TR Interacdo
Composto A Composto B
Composto B Composto A

s L
U::H:'.!... U-,Eqa. LI.EGB, U.‘.Eﬂﬂ,

Interagdo interagdo
Composto A f! 2 ”E Compostc B
superficia b feq Superficie

Colisdo A Colisdo B

Propagacdo A Propagacdo B

Figura xvii Rotina realizada para a simualgdo do escoamento multifdsico multicomponente.

Adicionalmente, o cddigo escrito em MATLAB® para o modelo multicomponente

segue em anexo no Apéndice C.
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V. Resultados

V.1. Escoamento de Poiseuille

A fim de obter melhor entendimento a respeito da precisdo no método Lattice-
Boltzmann, sera utilizado o escoamento de Poiseuille juntamente com a variacdo de diversos
parametros, o que possibilitard a visualizacdo do efeito de cada um sobre a variacdo de

precisao.

O escoamento de Poiseuille, que é um caso simples de ser simulado, consiste
basicamente em duas placas paralelas com um fluido escoando entre elas. Devido aos
efeitos de ndo escorregamento nas paredes, o fluido tende a, com o avancgo entre as placas,
adquirir um perfil de velocidade parabdlico, onde a velocidade rente as paredes é zero,
tendendo a aumentar quadraticamente em dire¢do ao centro do canal, onde a velocidade

serda maxima, no caso de escoamento laminar, como exibido na Figura (XVIII)

Figura xviii Desenvolvimento do perfil parabdlico em escoamento entre duas placas.

Na Figura (XVI), as linhas pontilhadas representam as camadas limites
hidrodinamicas formadas sobre cada placa. O local de encontro entre ambas é definido
como o comprimento de entrada, ocorrendo nele plena formagao do perfil de velocidade

parabélico do escoamento.
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Figura xix Evolugdo do perfil parabdlico em uma simulagdo.

Para simular esse caso, foram utilizadas condi¢des de contorno periédicas na entrada
do fluido, a esquerda do dominio, e na saida, a direita, visto que o interesse aqui ndo é
observar o comprimento de entrada. Para as placas localizadas nas partes superior e inferior
do dominio, foram utilizadas condicGes de contorno bounceback. Como for¢ca motriz do
sistema, adicionou uma forca externa calculada a partir da equacdo de Navier-Stokes, apds

serem levadas em conta algumas suposicdes referentes ao sistema em questao.

O primeiro estudo visou averiguar o efeito da variacdo do numero de Mach na
precisdo do método. Para isso, fixou-se o parametro T e o nimero de Reynolds com os
valores de, respectivamente, 0,6 e 20. Aumentou-se gradativamente o nimero de células
gue ditam a distancia entre as placas e analisou-se o comportamento do erro da velocidade

maxima simulada com base na velocidade maxima tedrica, como ilustrado pela Figura (XX).

O aumento do numero de células entre as placas, mantendo-se constante a distancia
fisica entre elas, gera uma diminui¢cdo do parametro &x. No problema simulado, o parametro
Ot estd amarrado ao parametro &x através do valor de 1 pré-determinado, uma vez que a

viscosidade cinematica real do fluido ndo foi variada.

_ 3vot N 1 (112)
6x?2 2
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Precisao: Parametro t Constante
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Figura xx Comportamento do erro conforme refinamento da geometria quando mantido t constante.

Como pode ser observado na Equacdo (112), a reducdo do parametro 6t sera
proporcional a reducdo do parametro 6x ao quadrado. Sabendo-se, das Equacdes (85) e (88),
gue o numero de Mach ¢é proporcional a 6t/6x e que a velocidade maxima do escoamento
foi mantida constante, pode-se afirmar que, no problema simulado, conforme se reduziu o
parametro 6x, e consequentemente reduziu-se o parametro 6t de forma quadratica, o

numero de Mach tendeu a diminuir.

O efeito observado na Figura (XX), porém, nao foi o esperado. Pode-se constatar que
guando a distancia entre as placas chega a aproximadamente trinta células, e um nimero de
Mach com valor aproximado de 0,04, o erro comega a crescer. Como discutido na Se¢ao
[1l.5, o método Lattice-Boltzmann consegue reproduzir o comportamento das equacgbes de
Navier-Stokes para escoamentos incompressiveis quando os valores do nimero de Mach
forem muito inferiores a um. Sendo assim, era esperado, a principio, que o erro continuasse

a diminuir conforme fosse aumentado o nimero de células entre as placas.

No site PALABOS.ORG, pdgina de um software aberto na internet baseado no método
Lattice-Boltzmann, é mencionada a possibilidade de ocorrerem problemas similares ao

ocorrido acima. O trabalho com valores muito pequenos para o numero de Mach tem
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efeitos diretos sobre a funcdo de equilibrio. Como pode ser visto na Equacdo (58), a funcdo
de equilibrio contém, dentro dos colchetes, o nimero 1 somado a termos dependentes da
velocidade das particulas. Essas velocidades tornam-se cada vez menores conforme o
numero o numero de Mach diminui. Sendo assim, quando tivermos nimeros de Mach muito
pequenos, teremos velocidades pequenas e, consequentemente, esses termos dependentes
delas serdo bem inferiores a 1, o que, dependendo do niumero de algarismos significativos
considerados pelo computador para realizar os cdlculos, desencadeara erros de

arredondamento a partir da funcao de equilibrio.

Adicionalmente, a utilizacdo do parametro 6t com valores muito pequenos
desencadeia uma simulacdo mais demorada, exigindo um maior nimero de passos de
tempo. Dessa forma, com baixos valores para o niumero de Mach e para o parametro 6t, o
erro de arredondamento gerado na funcdo de equilibrio sera replicado durante um maior
numero de passos de tempo, tornando o resultado final ainda mais afastado do desejado

(BOYCE e DIPRIMA, 2001), o que explica o ocorrido no exemplo simulado.

O problema descrito pode ser amenizado através de uma metodologia desenvolvida
por CHOPARD (2008), na qual, em linhas gerais, o cdlculo da func¢do de equilibrio é dividido
em duas partes visando evitar a perda de informagdes numéricas em virtude de
arredondamentos de célculo realizados pelo computador, a qual poderd ser aplicada em

trabalhos futuros.

Tendo em vista o efeito do parametro &t sobre o estudo anterior, foi realizada uma
nova série de simulagées com &t fixado em 0,0033. Nelas, o numero de Reynolds foi fixado

em 100 e o parametro 1 foi deixado aberto para variagGes.

Como pode ser observado na Figura (XXI), desta vez o erro tendeu a ser atenuado
conforme o dominio era refinado, sendo possivel reduzir o erro até cerca de 0,3%. Por outro
lado, a reducdo do erro da-se de forma elevada no inicio e, depois de ja bastante refinado o
dominio, ocorre em menor propor¢ao. Isso demonstra que a malha alcangou um ponto em
gue seu refino desencadeara melhorias praticamente inexpressivas na precisao do método,

apesar dos aumentos expressivos no custo computacional.
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Precisao: Parametro 6t Constante
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Figura xxi Comportamento do erro conforme refinamento da geometria quando mantido '6t' constante.

Alternativamente, pode-se justificar o comportamento da curva a partir dos
parametros que governam o método. Sendo assim, pode-se dizer que a variagdo assintdtica
da precisdao, demonstrada na Figura (XXI) advém do fato do pardmetro T e do nimero de
Mach crescerem conforme redugdo do parametro 6x. Se por um lado o aumento do
parametro T, até préximo do valor 1, tende a elevar a precisao do método, o aumento do
numero de Mach, por outro lado, tende a reduzir sua precisdao, gerando instabilidades e até
colapso do método para valores préximos de 1. Mesmo com o aumento de ambos
simultaneamente, pode-se concluir que, a partir de certo ponto, o aumento do nimero de
Mach passa a sobressair sobre o aumento do parametro 1, fazendo com que o refino do

dominio deixe de proporcionar redugdes no erro apresentado pelo método.
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V.2. Escoamento Cruzado ao redor de um Cilindro

Com o intuito de testar o potencial do modelo programado e avaliar a consisténcia de
seus resultados, alguns casos diversos foram selecionados e simulados. Um desses casos

escolhidos consiste no escoamento externo cruzado através de um cilindro.

O sistema inicializado consiste em um dominio com cem unidades de rede de altura e
guatrocentas unidades de comprimento, onde duas placas planas sélidas foram inseridas nas
extremidades superior e inferior e um cilindro de diametro igual a vinte e seis unidades de
rede foi inserido exatamente no centro do eixo y e com um deslocamento positivo no eixo x
de noventa unidades de rede em relacdo a entrada do dominio. As condi¢cdes de contorno
utilizadas na entrada e na saida do dominio foram, respectivamente, a de velocidade e a de
pressdo. Na primeira, programou-se, baseando-se na resolucdo das equacdes de Navier-
Stokes para o escoamento de Poiseuille, a velocidade com perfil parabdlico, onde a
velocidade maxima virtual, ou seja, no centro da parabola, seria 0,05 (lattice unit?/timestep).
Na saida, a densidade foi ajustada para 0,9, uma vez que a densidade do fluido em
escoamento cruzado foi ajustada para 1, o que garante uma queda de pressao conforme
deslocamento no eixo x. Por uUltimo, a viscosidade cinematica real foi considerada igual a da
dgua (10°m?/s) e o numero de Reynolds foi ajustado para 100. Os demais parametros foram

calculados com base nos dados inseridos e citados acima.

Apds rodar o programa por cerca de quinhentos passos de tempo, o sistema

estabilizou-se com a forma demonstrada na Figura (XXII).

Figura xxii Perfil de velocidade de escoamento cruzado através de um cilindro.
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Na Figura (XXIl), as cores simbolizam o valor absoluto do vetor velocidade calculado a
partir de suas componentes no eixo x e no eixo y. Quanto mais escuro o vermelho, maior a

velocidade e quanto mais escuro o azul, menor a velocidade.

Analisando-se a Figura (XXIl), nota-se, na entrada, um gradiente de velocidade em
direcdo ao centro do eixo y do dominio gerado pela condi¢do de contorno de entrada, a qual
pré-estabelecia a velocidade de entrada com perfil parabdlico. Na frente do cilindro, onde o
fluido choca-se primeiro a ele, é possivel notar uma reducdo na velocidade, o que caminha
juntamente com o aumento de pressdo nessa regido. Sabe-se que, conforme o fluido escoa
ao redor do cilindro, primeiramente ocorre um gradiente negativo de pressdao acompanhado
do aumento da velocidade e, apds certo ponto, o gradiente de pressao torna a crescer,
desacelerando o fluido. Em um dado ponto, conhecido como ponto de separacdo, onde o
fluido ndo possui momento suficiente para superar o gradiente positivo de pressado
(INCROPERA et al., 2008), ele se “descola” do cilindro, gerando um efeito que, na figura, é
representado por uma cauda azul saindo de tras do cilindro. Apds esse fenémeno, o fluido
em alta velocidade que escoava sobre a camada limite torna a se encontrar, voltando a

reproduzir um perfil parecido com o parabdlico na entrada.

Deslocando-se o cilindro levemente para cima, de forma a evitar a simetria no eixo y,

um fendmeno diferente pode ser observado (ver Figura (XXIlII)).

=

Figura xxiii Formagdo das esteiras de Von Karmadn.

Apds cerca de trés mil passos de tempo, um conjunto de vdrtices comeca a se formar

atras do cilindro, resultado da diferenca de velocidade no topo e em baixo do cilindro, o que
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faz com que o fluido adquira carater rotacional. Este fen6meno é conhecido como as

esteiras de Von Karman.

Por ultimo, tentou-se aumentar o nimero de Reynolds, visando descobrir até que
faixa o método continua estavel. Simulacdes envolvendo nimeros de Reynolds iguais a 200 e
300 foram bem sucedidas. Quando tentou-se simular um escoamento com numero de
Reynolds igual a quatrocentos, tornou-se dificil ajustar os parametros de forma a conferir
estabilidade ao modelo. Nessa faixa de nimero de Reynolds, o nimero de Mach dificilmente
ndo atinge 0,3, o que repercute na estabilidade do método devido ao limite de

compressibilidade.

V.3. Equilibrio Liquido-Vapor

A separacdo de fases pode ser simulada, de forma simples, inicializando-se um
dominio com condi¢des de contorno periddicas em todas as suas extremidades e preenchido
por fluido com densidade igual a densidade critica, localizada na regido instavel da equacao
de estado. Ao adicionar-se uma pequena perturbacdo aleatéria a densidade, na ordem de
107 mu, gera-se o efeito visualizado na Figura (XXIV). O sistema, que inicialmente era
composto por uma Unica fase, separa-se nas fases liquido, na cor vermelha, e vapor, na cor
azul. Apds a separagdo completa, as gotas de liquido tendem a coalescer e formar uma Unica

gota com o formato esférico devido aos efeitos de tensao superficial.

A equacdo de estado apresentada na Sec¢ao IV.4.2, apesar de conseguir reproduzir
bem o fen6meno de separacao de fases, possui diversas limitagcdes. Como se pode observar
na Figura (XVI), a derivada da pressdao em relagdo a densidade na regidao de fase liquida, de
maior densidade, € menor que na regido de fase vapor, de menor densidade, ou seja, a
equacao de estado informa que o liquido é mais compressivel que o vapor, o que representa
uma inconsisténcia fisica. Outro obstaculo na utilizacdo da equac¢ao de estado em questao
reside no fato da existéncia de um campo de velocidades sem significado fisico na interface

liquido-vapor, que pode ser observado na Figura (XXV), na qual foram reproduzidos os
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vetores resultantes das velocidades macroscdpicas no eixo x e no eixo y em um dominio

onde existe uma gota de liquido envolta por vapor do mesmo componente.

Figura xxiv Evolugdo da separagdo liquido-vapor.

E importante que esse fendmeno numérico seja reduzido ao maximo, uma vez que a
metodologia Lattice-Boltzmann possui um de seus pilares no pequeno numero de Mach.
Dependendo da simulacdo, essas correntes na interface podem chegar préximo ao limite de
compressibilidade, tornando a simulagdo instavel. Um exemplo da intensificacdo dessas
velocidades se da mediante elevadas razdes entre as densidades das fases liquido e vapor.
No mundo real, é comum que a razdo entre densidades de ambas as fases, liquido e vapor,
de um mesmo composto atinja valores na base de 100:1. Com a equacdo de estado utilizada
aqui, razdes na base de 40:1 sdo suficientes para que os vetores na interface assumam
valores capazes de ultrapassar os limites do método, levando a simulag¢do a instabilidade.
Para essa equacao de estado, o parametro G atua de forma semelhante a temperatura em
relacdes PVT, ou seja, o aumento do mddulo de G, quando o parametro possuir valor

negativo, gera a mesma consequéncia que a reducao de temperatura em escala subcritica: o

63



aumento da razdo entre densidades das fases formadas. Este efeito do aumento do mddulo
de G sobre a variacao da densidade na interface liquido vapor pode ser observado na Figura
(XXVI). Tendo em vista tal efeito, conforme G adquirir valores mais negativos, maior sera a

instabilidade do método.

Figura xxv Vetores de velocidade discrepantes na interface liquido-vapor.

Modificando-se a forma da funcdo U, diferentes equagdes de estado podem ser
obtidas. A partir de manipulagbes do potencial de interacdo é possivel adaptar equagbes de
estado conhecidas, como van der Waals e Peng-Robinson ao modelo Lattice-Boltzmann. Por
simplicidade, costuma-se utilizar o potencial de interagao na forma apresentada por SHAN e
CHEN (1994), porém, é valido observar que a aplicacdo das equacgbes de estado cubicas ao
modelo é capaz de torna-lo bem mais estavel, tal como criar uma relagdo com a temperatura
e tornar o modelo independente do parametro G. Utilizando-se equac¢des de estado mais
elaboradas é possivel que a razao entre as densidades das fases atinja valores superiores a
1000:1 sem que ocorram instabilidades (YUAN e SHAEFER, 2006). As adaptacdes do modelo
as equacgdes de estado cubicas sdo claramente demonstradas por YUAN e SHAEFER (2006),

podendo ser utilizadas para estudos futuros.
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Figura xxvi Variag@o da densidade na interface liquido-vapor.

Quanto a interagdo entre as particulas fluidas e as superficies solidas, foi realizado

um pequeno grupo de simulagdes variando-se o parametro G,gs, de forma a validar a sua

relacdo com a molhabilidade dos fluidos.

Na Figura (XXVII), pode-se observar o resultado das simula¢des. Inicialmente, todos

os dominios foram inicializados da mesma forma: Duas paredes sdlidas, uma na parte

superior e outra na parte inferior, uma porg¢ao de liquido no meio, representado pela cor

vermelha, e vapor nas laterais, caracterizado pela cor azul. Nota-se que, com a reduc¢do do

modulo da forga de interacdo com a superficie sélida, ocorreu o aumento do angulo de

contato do liquido com a superficie, fazendo com que o vapor fosse gradualmente molhando

a superficie de forma preferencial.
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Figura xxvii Simulagbes com aumento do dngulo de contato entre o liquido e a superficie, da esquerda para a
direita.

V.4. Gotejamento

Assim como as simulacGes realizadas envolvendo o escoamento através de um
cilindro, algumas simulacées de gotas em queda foram realizadas visando analisar se a fisica

envolvida no método estd compativel com a fisica do mundo real.

Para isso, foi inicializado um dominio com 300 unidades de rede de altura e 125
unidades de rede de comprimento, onde a parte superior foi preenchida por um fluido na
fase gasosa e a parte inferior pelo mesmo fluido na fase liquida. Na base inferior do dominio
foi inserida uma fina superficie sélida com uma abertura no seu centro. O parametro
responsavel pela adesao do fluido a superficie, Gaq4s, foi adaptado de forma a fazer com que o
liquido tenha prioridade pouco maior em rela¢do ao vapor para molhar a superficie. Por fim,

uma forcga externa arbitraria apontada no sentido negativo do eixo y foi inserida no sistema.

Na primeira simulacdo realizada, o parametro 1 foi ajustado para 0,8 e a abertura na
superficie solida para 30 unidades de rede. O resultado pode ser observado na Figura

(XXVIII).
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Figura xxviii Simulagdo de Gotejamento com largura da fresta igual a 30 lu e tigual a 0,8. Imagens retiradas em
200, 600, 1600, 1980, 2160, 2620, 3080 e 3300 passos de tempo.

A escala de cores nas Figuras (XXVIII), (XXIX) e (XXX) estd relacionada a densidade dos
fluidos. O azul representa uma escala para densidades pequenas. Quanto mais escuro for o
azul, menor sera a densidade. De forma andloga, quanto mais escuro for o vermelho, mais

denso serd o fluido.

O primeiro ponto a ser analisado diz respeito ao efeito da for¢a externa sob os
fluidos. Conforme era esperado, o fluido de maior densidade deslocou-se prioritariamente
para baixo em rela¢do ao fluido de menor densidade. Com a queda do liquido e posterior
choque contra a sua porgdao em repouso, é possivel notar a reagdo do liquido na parte

inferior com base em sua deformacao e geracao de ondas.
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Observando o contato entre o liquido e a superficie no topo das imagens, nota-se
gue o liquido, no inicio de sua queda, adere-se levemente a superficie ao redor do buraco,
comprovando a maior molhabilidade do liquido a superficie em relacdo ao vapor e,
consequentemente, a funcionalidade do parametro G.4s em ajustar a molhabilidade do

fluido.

Outro ponto notavel na simulacdo diz respeito a pressao no liquido. Sabe-se que a
pressdo esta diretamente relacionada a densidade, ou seja, quanto maior a densidade em
um ponto, maior sera a pressao. Analisando-se as imagens retiradas em 600 e 1600 passos
de tempo, pode-se notar que o liquido na parte inferior do sistema possui um gradiente de
densidade, evidenciado pelo escurecimento da cor vermelha conforme aumento da
profundidade. Ou seja, quanto mais fundo penetra-se no liquido, maior a pressdo, o que vai
de acordo com os fundamentos em hidrostdatica conhecidos. Nota-se também que, proximo
a abertura na superficie, a cor vermelha torna-se mais clara, o que evidencia a queda de

pressdo gerada pelo contato do liquido com uma zona de baixa pressao, a fase vapor.

A fim de tornar a analise acerca do comportamento do gotejamento mais completa,
novas simulacdes foram realizadas variando-se, desta vez, a largura da abertura na

superficie e o parametro T, o qual estd diretamente relacionado a viscosidade do fluido.

A Figura (XXIX) representa o resultado de duas simula¢des distintas realizadas com o
mesmo valor de t da simulagdo anterior, 0,8. A sequéncia de imagens na primeira linha diz
respeito a simulagdo com uma abertura na superficie sélida de 40 unidades de rede,
enquanto as imagens na segunda linha fazem mencgado a simulagdo com uma abertura de 16
unidades de rede. De forma a facilitar sua comparagdo, as imagens foram retiradas de
ambas as simulagdes nos mesmos espacos de tempo: 460, 1480, 2120 e 2920 passos de

tempo.

Pode-se notar que, na simulacdo com uma abertura mais larga na superficie, o
liquido protagonizou uma queda mais vigorosa que no caso de menor abertura, como era de
se esperar. Ou seja, o liquido, na maior abertura, teve maior facilidade para fluir, chegando
mais rapidamente ao liquido em repouso na parte de baixo, sem nem haver o

desprendimento de gotas, e gerando maior turbuléncia durante o choque. No caso de
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menor abertura, o liquido sofreu maior interferéncia da superficie sdélida, tendo o
desprendimento de gotas ocorrido cedo e estas sendo bem pequenas. Em consequéncia a
este fato, o choque das pequenas gotas com o liquido em repouso gerou apenas leves
ondula¢des em sua superficie. Enquanto no primeiro caso, ap6s contato inicial ente o liquido
em queda e o em repouso, obteve-se um contato continuo entre os liquidos, na forma de

um filete, no segundo caso o gotejamento se deu lentamente, abrangendo longos periodos

) .

entre gotas sucessivas.

(b)
\J

Figura xxix Simulagdes com tigual a 0,8 e largura das frestas na superficie distintas: 40 lu no primeiro caso e 16
lu no sequndo. Imagens retiradas em 460, 1480, 2120 e 2920 passos de tempo.
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Por ultimo, foi variada a viscosidade do fluido, a partir do pardmetro t, mantendo-se
a largura da fresta na superficie constante, com o mesmo valor da primeira simulacdo

realizada.

Figura xxx Simulagbes com largura da fresta igual a 30 lu e t distintos: 1,1 no primeiro caso e 0,8 no segundo.
Imagens retiradas em 1600, 1980, 2620 e 3080 passos de tempo.

Na Figura (XXX), a sequéncia de imagens na primeira linha demonstra o resultado
obtido quando se variou o parametro T para 1,1, enquanto as imagens na segunda linha
foram retiradas da primeira simulacdo exposta nesta secdo, onde o valor atribuido a t foi
0,8. A fim de comparar os processos, as quatro imagens de cada simulagdao foram retiradas

nos mesmos espacos de tempo: 1600, 1980, 2620 e 3080 passos de tempo.
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Observa-se que o fluido de maior T escoa mais lentamente que o fluido de menorte
tende a ter maior dificuldade para se separar de outra porcao liquida do fluido,

caracterizando a sua maior viscosidade e a dependéncia dela com o parametro t.

Tentou-se simular também um fluido menos viscoso utilizando-se valores de t
inferiores a 0,8. O resultado ndo foi exposto aqui pois, para valores abaixo de 0,7, as
simulagdes entraram em colapso no momento em que a primeira gota se chocou com o
liquido em repouso. A instabilidade do método se deu devido a soma de dois efeitos: O
primeiro, relacionado as correntes de velocidade artificiais geradas pelo método na
interface, as quais se agravam com o aumento da razdo entre as densidades das fases, fato
gue ocorre no momento do choque entre a gota e o liquido em repouso. O segundo,
associado a proximidade do valor de 1t a 0,5, comprovando, mais uma vez, a dependéncia

gue a estabilidade do método tem com o parametro .

Os resultados obtidos quando se realizou a simulacdo ajustando-se o valor do
parametro T para 0,7 ndo foram expostos no presente trabalho por diferirem muito pouco

dos resultados ja aqui demonstrados quando o parametro foi ajustado para 0,8.

V.5. Escoamento em Meio Poroso

Aqui, o método serd testado mediante a interagdao de dois fluidos com viscosidades
distintas em um meio poroso, onde o fluido mais viscoso encontra-se inicialmente estatico e
o outro fluido, de menor viscosidade, é inserido no meio, a fim de arrastar o fluido mais

viscoso para fora dos poros.

Para simular este tipo de escoamento, serd necessario levar em considera¢do dois
grupamentos adimensionais: O numero de Reynolds, o qual foi variado entre 2 e 10 ao longo
das simulagbes, e o numero Capilar, que consiste na razao entre as forgas viscosas e as
forcas interfaciais, ou de capilaridade (DONG et al., 2011). O numero Capilar é definido

como:
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Ca=— (113)

Onde ug consiste em uma velocidade caracteristica, U é a viscosidade dinamica do fluido ey

a tensdo interfacial entre os fluidos.

O aumento do numero Capilar estd relacionado, em reservatérios de petrdleo, ao
fenbmeno conhecido como “iscous fingering”. Este fendmeno estd relacionado a
instabilidades que ocorrem na interacdo entre dois fluidos. Normalmente, estd ligado a

diferenca de viscosidade entre os fluidos (HOMSY, 1987).

De inicio, tentou-se reproduzir este fenomeno em um dominio simples. Inicializou-se
um canal com duas superficies sélidas, nas partes superior e inferior. O dominio foi
preenchido com um fluido com densidade 1,6 e viscosidade dindmica 0,8, o que leva a um
valor de t igual a 2,0. A esquerda do dominio, foi inserida a condi¢cdo de contorno de
velocidade, a qual foi programada para inserir um fluido com densidade 2,0 e viscosidade
dindmica 0,2, o que leva a um valor de Tt igual a 0,8. O resultado, apds cerca de 3000 passos
de tempo, encontra-se na Figura (XXXI). A concentracdo de fluido proximo a parede,
evidenciada pela cor vermelha, deve-se a condicdo de ndo escorregamento imposta pela

condigao de contorno bounceback.

Figura xxxi 'viscous fingering' reproduzido em um canal entre duas placas.

Uma vez tendo conseguido reproduzir o fenbmeno com o programa, é possivel
avangar para a préoxima etapa, em que a interacdo entre os dois fluidos sera aplicada em um

meio poroso.
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A geometria referente ao meio poroso foi desenhada a mao no programa
PAINTBRUSH® e transferida para o MATLAB® por meio de uma funcdo de leitura de imagem
(imread) que cria uma matriz baseada na imagem, na qual cada elemento da matriz refere-
se a um pixel da imagem e os seus valores estdo ligados a cor da imagem. Em seguida,
utilizou-se uma funcao (im2bw) capaz de transformar os valores dos elementos da matriz
gerada apenas em 1 ou 0. Por fim, os elementos com valor 1 foram associados a presenca do
solido enquanto os elementos com valor 0 a dos fluidos. Como a geometria foi desenhada a
mao, pOde-se garantir que o diametro médio dos poros fosse de 10 unidades de lattice, a
porosidade fosse mantida em torno de 47% e a dimensdo do dominio fosse fixada em 200
unidades de /attice por 400. Inicialmente, era desejado simular o deslocamento do dleo no
meio poroso através da injecdo de agua, variando-se a razdo entre as viscosidades da agua e
do dleo, a velocidade de entrada da dgua no meio poroso e a molhabilidade da rocha, ora
favoravel ao dleo, ora favordvel a dgua. Com a variacdo da velocidade e das viscosidades,
consequentemente ocorreria a variacdo do nimero Capilar, o que teria influéncia sobre a
interacdo entre os dois fluidos durante o escoamento. A velocidade de injecdo de agua a
esquerda do dominio foi implementada utilizando-se a condi¢cdo de contorno de velocidade

descrita na Secao IV.2.

Um dos problemas encontrados diz respeito ao calculo da tensdo interfacial. Em
diversos trabalhos presentes na literatura (SUKOP e THORNE JR, 2006; DONG et al., 2011;
KANG et al., 2003), os autores afirmam ser possivel calcular a tensao interfacial entre dois
fluidos a partir da inicializagdo de um fluido com formato quadrado em meio a um outro
fluido. Depois de passado certo tempo de simulagdo, o fluido localizado no centro do
dominio, inicialmente na forma de um quadrado, tende a adquirir o formato circular devido
aos efeitos da tensao interfacial. Repetindo esta técnica para diversos didametros de gota e
medindo-se a pressao interna e externa da gota em todos os casos, seria possivel, ao final,
ajustar os pontos obtidos a lei de Laplace e, assim, calcular a tensdo interfacial a partir do
coeficiente angular do grafico. O procedimento foi exaustivamente testado no presente
trabalho, porém, sem resultados positivos. O problema deste método reside no fato da
necessidade de uma boa resolugdo do dominio para a obtengdao de um bom resultado, o que
agrava no grande periodo de tempo exigido, e no fato da interface entre os fluidos nao ser

representada por uma linha, mas sim por um gradiente de densidade, o que dificulta a
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determinacdo de um raio exato. Com isso, o cdlculo do nimero capilar devera ficar em
funcdo da tensdo interfacial, tendo como pardmetros explicitos apenas a viscosidade e a

velocidade.

Inicialmente, foram realizadas simula¢des variando-se a razdo entre viscosidades.
Tentou-se simular razdes de 2:1, 3:1, 4:1, 5:1 e 12:1. N3o foi possivel concluir as simulacdes
referentes as razoes de 5:1 e 12:1, como era esperado. Todas as tentativas sofreram colapso
antes do término, o que indica que o método ndo esta apto a simular razées muito elevadas
de densidade. RazGes mais elevadas entre viscosidades exigem valores de t mais elevados,
podendo chegar a 3,5, no caso de 12:1, o que, sabidamente, foge ao limite de estabilidade

do método, em que o valor de T ndo deve ultrapassar muito o valor um.

Compararam-se duas simula¢des cujos parametros G foram fixados em 0,8, os
angulos de contato do 6leo com a rocha em 30°, as velocidades de entrada da dgua no meio
poroso fixadas em 0,08 lu/ts e os parametros t para a agua iguais a 0,8. As razdes entre
viscosidades utilizadas foram 3:1, o que leva a um valor de T para o dleo igual a 1,625, e 2:1,

o que leva a um valor de t para o dleo igual a 1,25.

Figura xxxii Simulag¢bes da inje¢do de dgua em meio poroso. No primeiro caso, o 6leo possui o dobro da
viscosidade dindmica da dgua, enquanto no segundo caso possui o triplo.
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Na Figura (XXXIl), a cor azul escuro representa as regides sélidas do dominio, a cor
vermelha a d4gua que estd sendo injetada e a cor azul claro o dleo presente nos poros. A
primeira coluna de imagens representa o escoamento com razao entre viscosidades igual a
2:1, enquanto a segunda coluna representa a razao 3:1. O primeiro caso demonstrou
eficiéncia de retirada de 6leo igual a 42,38%, enquanto o segundo caso obteve uma
eficiéncia de remocdo igual a 33,37%. Sabendo-se que a razdao entre viscosidades para o
segundo caso era maior, o numero Capilar também é maior, o que comprova o efeito
negativo de escoamentos com elevado numero Capilar, onde as forgas viscosas imperam e,

consequentemente, parte do 6leo acaba sendo deixada para tras.

Quando realizadas simula¢cdes variando-se a velocidade e mantendo-se constante a
razdo entre viscosidades, o resultado final mostrou-se o mesmo. Ao realizar simulagbes
mantendo-se a razdo entre viscosidades iguais a 3:1 e utilizando-se- velocidades iguais a
0,08lu/ts e 0,02 lu/ts, o segundo caso, de menor velocidade e, consequentemente, menor
numero Capilar, apresentou eficiéncia de remocdo igual a 33,37%, enquanto o caso de maior
velocidade apresentou eficiéncia de 28,25%. Realizando-se o mesmo tipo de simulagdo,
porém mantendo-se a razdo entre viscosidades igual a 2:1 e utilizando velocidades de 0,08
lu/ts e 0,06 lu/ts, o caso com menor velocidade novamente apresentou maior eficiéncia,

44,79%, enquanto o caso de maior velocidade apresentou eficiéncia de 42,38%.

Quando se tentou simular casos envolvendo variagdo de molhabilidade da rocha,
encontrou-se mais um obstaculo. Apesar das simulacdes em que o 6leo molhava
prioritariamente a rocha terem sido bem sucedidas, quando a molhabilidade era invertida,
de forma que a 4gua molhasse a rocha com maior prioridade, as simula¢gdes ndo conseguiam
chegar ao fim, sempre entrando em colapso antes. O fator numérico responsavel pelo bug
nao foi identificado, o que impossibilitou as simulagdes de serem rodadas por um tempo
minimo que possibilitasse a realizacdo de uma comparac¢ao entre eficiéncias para os casos
em que a agua possuia menor angulo de contato que o éleo. Por outro lado, foi possivel
captar algumas imagens das simulagdes, o que permite uma comparagao visual entre os

€asos em que a agua possuia menor e maior molhabilidade.
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Figura xxxiii Simulagdes com dngulo de contato entre o dleo e a rocha igual a 120°. No primeiro caso, o dleo
possui viscosidade dindmica quatro vezes maior que a da dgua, enquanto no segundo caso possui o dobro.

Na Figura (XXXIII), a primeira coluna representa uma simulacdo realizada com razao
entre viscosidades igual a 4:1 e a segunda coluna com razdo igual a 2:1, com isso, o
parametro T utilizado na primeira foi igual a 2 e na segunda igual a 1,25. Em ambas as
simulacGes, os demais parametros foram mantidos constantes, assim como o dngulo de

contato, que, dessa vez, foi fixado em 120°.

Sabendo-se que as imagens foram retiradas nos mesmo intervalos de tempo, pode-se
concluir que a simulacao referente a segunda coluna da imagem acima, de razdo 2:1,
provavelmente iria obter uma maior eficiéncia de retirada de 6leo, uma vez que apresentou
um maior avango que a simulagao da primeira coluna, de maior razao entre viscosidades.
Considerando a suposi¢cdo acima correta, mais uma vez o caso de menor numero Capilar

apresenta uma maior eficiéncia de extracdo do dleo dos poros da rocha.

Comparativamente com os casos onde o éleo possuia angulo de contato com a rocha
de 30° pode-se notar que, quando a dgua apresenta maior molhabilidade, aparentemente a
porcdo de 6leo deixada para tras € menor, assim como a ocorréncia do viscous fingering, que

também aparenta ser reduzida.

O modelo mostrou-se capaz de reproduzir o fendmeno do viscous fingering, assim

como a interagdo entre dgua e 6leo em meios porosos. Foi possivel realizar um breve estudo
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acerca do efeito do numero Capilar sobre a eficiéncia de retirada de 6leo dos poros do meio,
mostrando que a eficiéncia foi superior conforme aumento do numero Capilar. Contudo,
para que escoamentos em meios porosos possam ser simulados utilizando o método Lattice-
Boltzmann sem restricdes quanto a razao entre viscosidades da dgua e do éleo e quanto ao
angulo de contato estipulado, deve-se melhor explorar o comportamento da estabilidade do

método com relacdo aos parametros do sistema.

Deve-se ressaltar que os casos aqui demonstrados foram simulados em dominios
relativamente pequenos para poupar tempo computacional, o que ndo possibilitou uma
perfeita visualizacdo dos efeitos de interacdo entre os fluidos dentro dos poros. De forma a
propiciar uma melhor visdo acerca do potencial do método, foi realizada uma simulagdo com
um dominio de 300 unidades de rede por 600, no qual a visualizacdo da interacdo entre os
fluidos no meio poroso pode ser mais bem visualizada. Nesta simulagdo, ilustrada na Figura
(XXXIV), o angulo de contato entre o 6leo e a superficie foi fixado em 30° raz3o entre

viscosidades igual a 4:1 e velocidade de inje¢do da 4gua 0,08lu/ts.

Figura xxxiv Escoamento em meio poroso com dominio de 300Iu por 600 lu. Razdo entre viscosidades igual a 4:1
e velocidade de injecdo de dgua igual a 0,08lu/ts.
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V. Conclusoes

O método Lattice-Boltzmann, em muitos casos, é realmente capaz de reproduzir
resultados de forma precisa. Sua simples implementacao e facilidade de criar geometrias de

fato o coloca um passo a frente, nesses quesitos, dos demais métodos de CFD.

O método aqui apresentado corresponde a uma das mais simples implementacdes
possiveis, o que pode justificar grande parte dos bugs e limitacdes. De forma a adaptar o
cddigo para uma melhor reproducdo da realidade e melhor funcionamento, algumas

sugestdes encontram-se listadas abaixo.

e Adaptar o modelo ao MRT (Multi Relaxation Time), no lugar da utilizacdo de um Unico
tempo de relaxacdo, visando obter maior precisdo nas simulacbes e faixa de

aplicacao.

e Aplicacdo de uma equacdo de estado de melhor poder preditivo, como Peng-
Robinson ou Redlich-Kwong, no lugar da aqui utilizada, o que possibilitaria simular

equilibrios liguido-vapor mais préximos da realidade.

e Transferir o cddigo para uma linguagem que proporcione maior velocidade as

simulagées, como FORTRAN ou C++.

As sugestdes listadas sdo apenas as aqui consideradas mais necessarias no momento.
Futuramente, ainda pode-se adaptar o modelo para simulagdes em 3D, implementar
interagBes interparticula a longa distancia (WOLF, 2006) e acoplar o método aqui

apresentado ao modelo térmico do Lattice-Boltzmann (TIAN et al., 2007).
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VIIL.

|:_

I:_

Apéndice A

VIII.1. Cdlculo da Densidade e Velocidade Macroscdpica

[[] function [ux,uy,rho] = u _rho(f, LX, LY, no=z_solido=z, ex, ey)

ux = zeros (LY,LX);

uy

zeros (LY, LX) ;

rho = zeros (LY,LX);

Ffor i ={1:1:LY)

Jfor § = (1:1:L¥)
if no=_solidos(i,j) == 0
tnos_solidos(i,]) corresponde a matriz de solidos:
%¥nos solidos(i,j) = 1, =solido.
tnos_solidos(i,j) = 0, fluido.
Jfor a = (1:1:9)

% "a" corresponde ac indice de direcao.

rho(i,J) = xholi,J) + £ii,3,2);

uxii,j) =

uyi(i,J)

uxii,j) + exia)*fii,3,a):

= uay(i,J) + evia)*f£(i,3,a);

% L wvelocidade microscopica & designada por "e(a)".

% ex(a) corresponde & componente horizontal de e(a).

% ey(a) corresponde & componente vertical de =(a).

¥ fi{i,j,a)

€ uma fungio estatistica de localizagio das particulas.

% Corresponde a uma densidade microscopica.

-end

uxii,j) =

uy(i,j) =

end

-end
-end

-end

ux({i,j)/rhofi,j):

uv (i, j)/rho(i,d);
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VIII.2. Calculo da Velocidade de Equilibrio

function[uxeq, uyeqg] = uequilibrio(ux,uy, LX,

uxeq = zeros (LY,LX):
uyedq zeros (LY, LX) ;

for i=(1l:1:LY)

for j=(1:1:LX)

uxedq(i,j) = ux(i,j)rs F+ tau * g ;
uved(i,j) = uay(i,3):
end
end
end

LY,

tau,

o)
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VIII.3. Calculo da Fungao Distribuicao de Equilibrio

function [feq] = fequilibrio (LY, LX, nos_solidos, rho, uxeq, uyed)

feq = zeros=(LY,L¥,9):

fi1=3;
£2=59/2;
£3=3/2;
for i = (1:1:1L%)
for j = (1:1:1LX)
if nos_s=olidos(i,j) = 0
red = 4/9 # rho(i,Jj):
rcl = 159 * rho(i,Jj):
rc2 = 1736 * rho(i,d):
£(Calculo do produto interno entre "es(a)"™ = "u"
ud = uxeg(i,j) s

u3 = uyeq(i,Jj):

ud = — uxeqgl(i,j):
us = — uyeg(i,j):
ue = uxeq(i,j) + uyegl(i,j):
u? = - uxeqg(i,j) + uveqii,j):;
ud = - uxeg(i,j) - uveqii,j):;
ud = uxeg(i,j) - uveg(i,J):
usg = uxeg(i,j) "2 + uyveg(i,j)"2:
(Calculo de feqg
feg(i,j,1l) = rt0 * (1 - £3 * usq):;
feg(i,j,2) = rtl * (1 + £1 * w2 + £2 * uxeg(i,j)™2 - £3 * usq):
feg(i,j,3) = rtl * (1 + £1 * w3 + £2 * uyeg(i,j)™2 - £3 * usqg):
feg(i,j,4) = rtl * (1 + £f1 * w4 + £2 * uxeg(i,j)"™2 - £3 * usqg):
feg(i,j,5) = rtl * (1 + £1 * us + £2 * uveg(i,j)™2 -f3 * usqg):
feg(i,j,6) = rt2 * (1 + £1 * uwe + £2 * ue™2 - £3 * usqg):
feg(i,j,7) = xrt2 * (1 + £1 * w7 + £2 * u7"2 - £3 * u=sqg):
feg(i,j,8) = rt2 * (1 + £1 * ug + £2 * ug"2 - £3 * usq):
feg(i,j,%) = rc2 * (1 + £1 = w9 + £f2 * us"2 - £3 * u=sqg):
end

end

end

end



VIil.4.

Etapa de Colisao

As condi¢cbes de contorno bounceback estdo acopladas a esta etapa.

function

for i =

end

end

for

end

[£] = colizao fluido(f, fegq, tau, LX, LY, nos_solidos)

(1:1:LY)

i = (1:1:LX)

if nos_solidos(i,j) = 0

for a = (1:1:3)

f{i,j,a) = £({i,j,a) - (£i{i,3,a) - feqg(i,j,a)) caw;

end

else
% Bounceback
fremp = £(1i,3,2):
f(i,3,2) = £(i,3,4):
fi{i,j,4) = fremp;
fremp = £(1i,3,3);
£(1i,3,3) = £(i,3,3):
fi{i,3,5) = frtemp;
fremp = £(1i,3,6):
f(i,3,8) = £(i,3,8):
f({i,3,8) = frtemp;
ftemp = £(1,3,7):
£(1,3,7) = £(1i,3,%9):
£f({i,3,9) = ftemp;

end
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VIILL5. Etapa de Propagacao
[-] function [f] = streaming(f, L¥, LY)
ftemp = zeros (LY,LX,9):;
[[for i = {1:1:LY)
ifizx>1l
ip=1i - 1;
else
ip = LY¥;
end
if i « LY
in =1 + 1;
elze
in = 1;
end
[[for 3 = (1:1:1LX)
if j « 1LX
=3+ 1;
elze
jp = 1;
end
if § »1
jn=3-1;
glse
jn = LX;
end
% ip corresponde ao movimento
% in corresponde ao movimento
% jp corresponde ao movimento
% jn corresponde ao movimento
% anterior)
fremp(i,j,1) = £(i,3,1):
frempii,jp,2) = £(1,3,2):
fremp (ip,3,3) = £{i,3,3):
fremp (i, jn,4) = £{i,3,4):
fremp (in,j,5) = £{i,4,5):
fremp (ip, jp.6) = £(1,3,8):
frtemp (ip,jn,7) = £(1,3,7) !
ftemp (in,jn,8) = £(1,3,8);
ftemp (in, jp,9) = £(1,3,9) !
-end
-end
f = fremp;
-end

de
de
de
de

particulas
particulas
particulas
particulas

para
para
para
para

cima

(linha superior)

baixo (linha inferjor)

direita
esquerda

(proxima coluna)
(coluna
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IX. Apéndice B

E importante observar que os cédigos presentes neste apéndice contam com a
presenca da condicdo de contorno periddica acoplada a eles. Dependendo do caso que se
deseje simular, algumas alteracdes deverdo ser realizadas com relacdo as condicGes de

contorno.

IX.1. Forgas de Atracao Interparticula

function[Fx, Fy] = atracaco(LY, LX, nos_scolidos, rho, psid, rholo, G, ex, ew)
Fx = zeros (LY,LX) :

Fy = =zeros (LY,LX) »

w = [4/%2, 159, 19, 1,92, 19, 1/36, 1/36, 1736, 1,/36]:

for i1 = (1:1:L7%)

if i > 1

ip = 4 — 1:
el=e

ip = LY
end

if i « LY

else
im = 1;

for 3 = (1:1:LX)

if 3 = ILX
jJp = 3 + 1:
else

end

if 3 > 1

dn = 3 - 1:
sl=ses
Jn = LX:
end
if nmos_solidos(i,j) == 0
psi = p=si0 * exp( —rho0 / rho(i,j)):
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Fx{i,J) = -G * p=i
w({3)*ex(3) "exp( —-rhod [
w(5)*ex (5) *exp( —-rhold
w(7)*ex (7)) *exp( —-rhod /
w(3) *ex (2) *exp | —-rhold S
Fy(i,j) = -G = psi

wi(3)*ey (3) *exp |(
w(5) *ev (5) *exp (
w(T) ey (T) *exp (
w{9) *ev(9) *exp |

end

end
end

end

IX.2.

function[Fxads,

—rhold /
—-rhold /
—rhold /

—-rhaod f

* p=i0 *
rho(ip,J) ) +w(4) *ex(4) ~exp (
rho(in,j))+w(6) *ex (6) *exp (

[wi2)*ex(2) ~exp|(

rho (ip,Jjn) ) +w (8) *ex (8) *exp |

rho(in,Jp) )} ;

* psid *
rho{ip,J) ) +w(d) *ey (1) *exp |
rho(in,j))+w(6) ey (6) "exp (

(w(2) *ey (2) *exp(

rho{(ip, jn) ) +w (8) *ev (8) *exp (

rhoi{in,Jp)));

Forgas de Interagao Particula-Sélido

Fyvads]

Frads = zeros (LY,LX):;
Fyads = zeros (LY,LX):

w = [4/9,

for 1 = (1

if i >
ip

else
ip

end

if i «
in

else
in

end

i/9, 1/9,
t1:LY)

1

=i - 1;
= L¥:

LY

=1i + 1:
=:|-.:

1/a,

1/3,

1/38,

= adsorcao (LY, LX,

1/38,

nos_=solidos,

1/38,

1/38]:

-rho0 / rho(i,jp))

-rhod / rho(i,Jjp})

—rhol / rho(in,jn))+...

rho,

G, p=io,

+

—-rho0 / rho(i,jn))+...
—rhof / rho(ip,Jp))+...
-rhol / rho(in,Jjn))+...

+

rho0,

—rhol / rho(i,jn))+...
—-rhol / rho(ip,dp))+...

ex,

ey)
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for

3 = [1:1:LX)

if j « LX
ip i+ 1;
el=e
e = 1:
end

if j > 1

jn = j - 1;
else

in = LX;
end

if nos_solidos(i,]j) ==

0

i0 * (exp{ -rho0 / rho(i,j))):

p=si = ps
Gads = G * 2.T7427;
Fxads(i,j) = -Gads * p=si *

(w(2)*ex(2)*nos_solidos(i,Jp) +

w(3)*ex(3) *nos_solidos(ip,j) + wi(4)*ex(4)*nos_solidos(i,Jjn) +

w(5)*ex(5) *nos_solidos (in,j) + w(6)*ex(6)*nos_solidos (ip, jp)

w(7)*ex (7) *nos_solidos (ip, jn) + w(8)*ex (8) *nos_solidos (in, in)

w(9)*ex (9) *no=s_solidos(in,jp)):

Fyads(i,j) = -Gads * p=i *
w(3)*ey(3) *nos_solidos=(ip,j) + w(4)*ev(4)*nos_solidos(i,jn) +

(wi(2)*ey(2)*nos_soclidos=(i,jp) +

w(5)*ey(5)*nos_solidos(in,j) + wi(6)*ey(6)*nos_solidos (ip, jp)

w(7)*ey(7)*no=_solidos=(ip,jn) + w(8)*ey(8)*no=s_solidos (in, jn)

w(9) *ey(3) *nos_sclidos (in, jp)):

end

end

end

end

+

+

+

+

90



X. Apéndice C

Todos os cdodigos apresentados abaixo, com excecdo do calculo da velocidade do

bulk, sdo referentes ao componente um. Na rotina principal, o mesmo deve ser realizado

para o componente dois.

X.1. Calculo do Momento e da Densidade

function [pxl,pyl,rhol] = p rhol(fl, LX, LY, nos_solidos, ex, ey)

for i =(1:1:LY)
for j = (1:1:LX)
prl{i,j) = O:
pyli{i,J) = 0:
rhol(i,j) = 0;

if nos_solidos(i,j) == 0
for a = (1:1:8)
rhol({i,j) = rhol(i,3j) + £1l(i,j,a):
pxl{i,J) = pxl(i,J) + ex(a)*fl(i,3,a);
pvli{i,3) =pyl(i,J) + eyia)*fl(i,Jj.a):
end

end
end
end
end
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X.2. Calculo da Velocidade do Bulk

function [uxbulk, uybulk] = ubulk(pxl, px2, pvl, pyvZ, rhol,
tauwl, tau?, LX, LY, nos_solidos)

for i =(1:1:LY)

for j = (1:1:LX)
axbulk(i,j) = O:
uybulk(i,j) = 0:
rhotot (i,j) = 0O:
if nos solidos(i,j) == 0
rhotot(i,j) = rhol(i,j) taul + rhoZ(i,]j) ftau2;

uxbulk (i, j) (pxl(i,d)/taul + px2(i,d)/tau2) rhotot(i,dj):

uvbulk(i,j) = (pvl(i,j) /taul + pyv2(i,]) /tau2)/rhotot(i,j);

end

end

end

end

rhoZ, ...
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X.3. Calculo das forgas de Atragao

function [Fxl, Fyl] = atracacl (LY, L¥, nos_solidos, rhol, G, ex, ey)
Fxl = zeros (LY,LX):;
Fyl zeros (LY, LX) ;
w = [4/9, 1/9, 1/3, 1/9, 1/9, 1/36, 1/36, 1/36, 1/36]:
for i = (1:1:LY)

ifi>»>1

ip=1i - 1;
else

ip = LY¥;
end

if i « LY

in =i + 1;
el=e

in = 1;
end

for j = (1:1:LX)

if j = LX
jr =3 + 1;
else

end

if nos_=solido=(i,j) = 0
Fxl{i,j) = -G = (wi(2)*ex(2)*rho2(i,jp) + w(3)*ex(3)*rho2 (ip,j) +...
wi4)*ex(4)*rho2 (i,Jin) + w(5)*ex(5)*rho2(in,j) + w(6)*ex(6)*rho (ip,ip) ...
+ wWi(7)*ex(7)*rho2 (ip,Jjn) + wW(8)*ex(8)*rho (in,jn) + w(9)*ex(9)*rhol (in,jp))

Fyli{i,j) = -G = (wi(2)*ey(2)*rho2(i,jp) + w(3)*ey(3)*rho2 (ip,j) +...
wi4)*ev(4)*rho2 (i,Jin) + w(5)*ey(5)*rho2(in,j) + w(6)*ey(6)*rho (ip,ip) ...
+ wi(T)*ey (7)) *rho (ip,Jin) + w(B)*ev(8) *rhoZ (in,jn) + w(39)*ey(2)*rho2 (in,jip))
end
end
end
end

r

r
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X.4.

function [Fxad=sl,

Fxad=sl = zeros (LY,LX):

Fyadsl = zeros (LY,LX)

[4/9, 1/9, 1/9, 1/9,

for 1 = (1:1:L¥)
ifiz>1

W= 1/9,

ip=41i - 1;
else

ip = L¥;
end

if i « LY

in = 1i + 1;
else

in = 1;
end

for j = (1:1:LX)
< LX
J o+ 1:

if 3

jo
else
Je = 1;
end

if nos_s=solidos(i,j) = 0
Fxadsl(i,j) = -Gad=sl = [(wi(2)*
wW(3)*ex(3) *nos_solidos (ip,J)
wW(S)*ex(5) *nos_solidos(in, J)
w(T)*ex(7) *nos_solidos (ip, jn)
w(3)*ex (9) *nos_solidos (in, jp)

Fyadsl(i,j) = -Gadsl * (w(2)*
w(3)*ey(3) *nos_solidos (ip,J)
wW(S)*ey(5) *nos_solidos (in, J)
w(7T)*ey(7) *nos_solidos (ip, jn)
w(3)*ey (9) *nos_solidos(in, jp)
end
end
end
end

Fyadsl] = adsorcaocl (LY,

Calculo das Forgas de Adesao

1/36, 1/36, 1/36, 1/38]:

ex(Z2)*nos_solidos (i,jp) +

+ wi4)*ex(4)*nos_solidos (i, jn) +
+ wi(6)¥ex (6) *nos_solidos (ip, Jp)
+ w(8)*ex(8)*nos_solidos(in, jn)

)z

ey(2)*nos_solidos (i,jp) +

+ wi4)*ey(4)*nos_solidos (i, jn) +
+ wig)*ey(€) *nos_solidos (ip, Jp)
+ wi(g)*ey (&) *nos_solidos (in, jn)

)z

+

+

+

+

L¥X, nos_solidos, Gadsl, ex, ey)
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X.5. Calculo das Velocidades de Equilibrio

function [uxeql, uvegql] = ueguilibriol (uxbulk, uvbulk, LX, LY, taul,...

Fxl, Fvyl, F=xadsl, Fvadsl, g)

uxeqgl = zeros (LY, LX);
uyeql = zeros (LY, LX);

for i=(1:1:LY)

for j=(1:1:L1LX)

uxegl(i,j) = uxbulk(i,]j) + taul*Fxl(i,j) + taul*Fxad=sl(i,]j):
uyeqgql{i,j) = uaybulk(i,]j) + taul*Fyl(i,j) + taul*Fyadsl(i,j) + taul
end
end

end



X.6.

function

feqgl
£1=3:;
£2=3/2;
£3=3/2;
for i =

[fegl]
zeros (LY, LX, 9);

(1:1:L¥)
(1:1:L3)
if nos_solidos(i,]

for j

Calculo da Fungao de Equilibrio

:| = 0

rtd = 479 % rhol(i,J):
rcl = 159 * rhol(i,d):

rtd
us
u3
u4g
us
ué

u7

uxegl (1,3) s
= uyegl{i,J):
= - uxeqgl(i,j);
= - uyeql(i,J);
= uxegl(i,j) +
= - uxeglii,J)
ug

us

= — uxegl({i,j)

uxegl (1i,7)

usdg uxegl (i,3) "2
rtd
= rtl
= rtl
= rtl
= rtl

= rt.d

fegql(i,j,1)
fegl(i,Jj,2)
feqgl(i,3j.3)
feqgl(i,Jj.4)
fegl({i,j,5)
feql(i,j,a)

fegl(i,j.,7) = rt2

= rtd

rtd

feglii,Jj,g)
feglii,Jj, o)
end
end
end
end

1/36 * rhol(i,j):

uyegl (1,3):
+ uyegl{i,j):
- uvegl(i,J);
uyegl (1,3)

+ uyegl(i,3)"2;

fequilibriol (LY, LX, nos_solidos, rhol, uxeqgl, uvedgl)

*= (1 - £3 * u=qgq);

* (1 + f1 * w2 + £f2 * uxegqlii,j)"~2 - £3 * usqg):
# (1 + f1 * u3 + £2 * uyeql(i,j)"~2 - £3 * u=sqg):
* (1 + f1 * ud + £2 * uxegl(i,j)"~2 - £3 * u=g):
* (1 + £f1 * ubk + £2 * uyeglii,j) "2 -£3 * usg):
#= (1 + £f1 * ue + £2 * ue"2 - £3 * u=q);

(1 + £1 % u7 + £f2 * w72 - £3 * usqg):

# (1 + f1 * u8 + £f2 * ug"~2 - £3 * u=qg):

* (1 + £f1 * u% + f£f2 * us"2 - £3 * u=g):
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X.7. Etapa de Colisao

function [fl] = colisao fluidol (f1, fegl, tawl, LX, LY, nos_solidos)
for i = (1:1:LY)

for j = (1:1:LX)
if nos_solidos(i,j) = 0O
for a = (1:1:3)
fi(i,j,a) = £1(i,j,a) - (f1{i,j,2) - feglii,j,a)) taul:;
end
else
¥ Bounceback
frtemp = £1(i,3,2):
f1i(i,j,2) = £1(i,3,4):
fli(i,j,4) = frtemp;

frtemp = £1(1i,3,3):
£1(i,3,3) = £1(1i,3,3):
fl(i,3,5) = frtemp;

frtemp = £1(i,3,6):
fi(i,j,6) = £1(i,3,8):
fl(i,j,8) = fremp;

frtemp = £1(i,3,7):
f1(i,3,7) = £1(i,3,9):
f1(i,j,9) = fremp:
end
end
end
end



X.8. Etapa de Propagacao
[-] funetion [fl] = =streamingl (f1, LX, LY)
ftemp = zeros(LY,LX,9);
Ffor i = (1:1:L¥)
if i »>1
ip=1i - 1;
else
ip = LY;
end
if i « LY
in =1 + 1;
else
in = 1;
end
=] for 4 = (1:1:LX)
if j « LX
e =3 + 1;
else
jp = 1:
end
if 3 > 1
jn = 3 - 1;
else
in = LX;
end
% ip corresponde aoco movimento de particulas
% in corresponde aoco movimento de particulas
% jp corresponde aoc movimento de particulas
% in corresponde ao movimento de particulas
fremp(i,j,1) = £1(i,3,1):
fremp (i, jp,.2) = £1{(1i,3,2):
fremp(ip,j,3) = £1(i,3,3):
fremp (i, jn,4) = £1{(i,3,4):
fremp (in,j,5) = £1{(i,3,5):
fremp (ip, jp.€) = £1(i,3,€):
fremp (ip,jn, 7) = £1(1i,3,7) !
fremp (in,jn,8) = £1(i,3,8):
fremp (in, jp,. %) = £1(1i,3,9):
o end
rend
fl = fremp:
-end

para
para
para
para

cima

baixo

(linha superior)
(linha inferior)

direita
esgquerda

(proxima coluna)
(coluna anterior)
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