PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 4 — Equacgdes do Problema e Solugao Numérica

4
Equacoes do Problema e Solucao Numérica

Neste capitulo sdo apresentadas as equagdes diferenciais que descrevem o
problema de fluxo e o transporte de virus em meios fraturados e porosos. As
equagdes resultantes da discretizagdo com o Método dos Volumes Finitos sio

também apresentadas.

4.1.
Equacoes do Fluxo

As equagdes que descrevem o fluxo na matriz e nas fraturas estdo baseadas
no conceito da continuidade da massa do fluido num volume de referéncia. No
Apéndice A € mostrada a obtencdo dessas equagdes de continuidade. As equacdes

resultantes sdo mostradas a seguir.

Fluxo na Matriz:

9 oW +2) 0 1

ok k. Ty 0="215 § Z¥ 4.1
A P @D
onde:

k,, permeabilidade relativa da 4gua na matriz (adimensional)

tensor de permeabilidade da matriz (L/T)

v carga de pressao na matriz (L)

z  carga de elevagdo na matriz (L)

O termos fontes na matriz (L3fL3T)

@ teor volumétrico de umidade na matriz (L3/L3)
S grau saturacio na matriz (L*/L°)

S, armazenamento especifico da matriz (1/L)
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Para a fratura:

d oy, +z;) 20 oy
a—)Ci(Zbk,Wf ky #) + 4,0 — G- 200, = Zb(a_tf +8,,S, a—tf)
4.2)

2b  abertura da fratura (L)

q,,,. vazio de entrada ou safda através do plano I* da fratura (L*/L’T)

q,,,_ vazio de entrada ou saida através do plano I da fratura (L*/L*T)

O subindice f refere-se a fratura. Os pardmetros restantes mantém o
significado acima descrito. As equacdes 4.1 e 4.2 sdo as mesmas equagdes
colocadas por Therrien e Sudicky (1996) para modelar fluxo na matriz e na
fratura. Foram empregadas as fun¢des do modelo Mualem — van Genuchten para
descrever as curvas caracteristicas e de permeabilidade relativa para a matriz.

Se considerarmos o caso particular da Equagdo 4.2 com o valor 2b =1 e o
armazenamento especifico como representativo do meio poroso obtém-se a
equacgdo de fluxo bidimensional para o meio poroso. Desta forma, a Equagdo 4.2
pode ser empregada também para representar o fluxo no plano para um meio

poroso e o fluxo numa fratura com abertura 2b.

4.2
Equacoes do Transporte de Virus

As equagdes que descrevem o transporte de virus na matriz e nas fraturas
estdo baseadas no conceito da continuidade da massa do fluido num volume de
referéncia. No Apéndice A € mostrada a obtencdo dessas equacgdes de

continuidade. As equacdes resultantes sdo mostradas a seguir.
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Transporte de virus na Matriz:

a(m) + a(preq) + a(prdin) + a(prstr) + a(AaWF) _ a aC

=— (@D, ——q.C)—
a o o o oy iy, 1O

4.3)
Q/l = %ﬂl + IObSeqll'leq + IOhSdinﬂdin + IOsttrll'lxtr + Aawr/’law (44)
Seq = KdC (45)
ap,S .
% = xKattl/jatt - Sdinpb Kdel - Sdinloh/’ldin (46)
(2,5,
% - wKS”’l//srr - prstrlLlsrr (47)
(A, I
T = %Kawl//aw - AawFKdaw - Aawrﬂaw (48)

@ teor de umidade volumétrico (L3/L3)
C  concentracdo na fase liquida (virus/L’)

concentracdo na fase em sor¢do em equilibrio (virus/M)
S 4, concentracdo na fase em sor¢do dinamica (virus/M)

concentracdo na fase filtrada (virus/M)

I concentracdo na interface dgua-ar (virus/L?)

D, tensor de dispersao hidrodinamica da matriz (LZ/T)
q; vazdo especifica de Darcy (LY/LT)

s Moy B s Mo, s 1, taxas de inativacdo (1/T)

K, coeficiente de parti¢do dgua-solido (L3M)

K, taxa de adsor¢do nas superficies solidas (1/T)

K, taxade desorcdo nas superficies sélidas (1/T)

v, correcdo por concentracdo (adimensional)
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K, taxa de filtracao (1/T)

str

v, correcdo por distancia e concentra¢do (adimensional)

K, taxa de adsorcdo na interface dgua-ar (1/T)

a

K, = taxa de desorcdo na interface dgua-ar (1/T)

daw
z , 7 «, L, . 2
A, drea da superficie d4gua-ar por volume unitério (L/L?)

p, massa especifica do meio poroso seco (M/L?)

Transporte na fratura:

d(eC,) N d(AS,,) N 3(ASSdmf) N d(AS,, ) N (A, T, )) _
ot ot ot ot ot
p) JC,

2b— (6D .. ——
ox (D, axj

2b(

4.9)
—q,C)+Q . -Q =200,

i

Q,uf = %fﬂlj + Seqf Asﬂeqf + Sdinf Asﬂdinf + Ssnf Asﬂsnf + Aauj ]'—‘fﬂauy' (4' 10)

Sep =KyCy (4.11)
a(ASSdinf )

T = %f Katthattf - Sdiandeelf - Sdiansﬂdinf (412)
a(AsSstrjf )

T = wf Ksrrf l//srrf - AsSstrjf Il'lstrjf (4 1 3)
A T) _

T - f Kawf Wawf - Aawf 1—‘f Kdawf - Aawf 1—‘fll'lawf (4 14)
Q. fluxo de virus de entrada ou saida através do plano I" da fratura

(virus/LT)
Q ,,_ fluxo de virus de entrada ou saida através do plano I" da fratura

(virus/LT)
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O subindice f refere-se novamente referido a fratura. Os parametros
restantes mantém o significado acima descrito. As equacdes 4.3 a 4.14 foram
obtidas a partir dos trabalhos de Therrien e Sudicky (1996), Schijven e
Hassanizadeh (2000), Bradford et al (2005), van Genuchten e Simtinek (2005).

A modelagem do fendmeno de exclusio foi baseada nas Equagdes 3.6, 3.7 e
3.8. A mesma formula¢do foi empregada para a matriz e a fratura. Isto €, as
Equagdes 3.3, 3.4 e 3.5 ndo foram empregadas para modelar a exclusdo nas
fraturas. A funcdo da permeabilidade relativa dos coldides empregada nesta
pesquisa € uma modificacdo da func¢do de permeabilidade do modelo Mualem-van
Genuchten, onde a saturacdo residual foi trocada pelo valor da saturacdo nao

acessivel aos coldides.

4.3.
Discretizacao das Equacoes

As equagdes do problema foram discretizadas através do Método dos
Volumes Finitos (MVF) para serem posteriormente incorporadas num cédigo de
programacao para resolver o problema numericamente. A idéia basica do MVF €
descrita a seguir: sobre o dominio do problema € construida inicialmente uma
malha de nés que definirdo os pontos nos quais os valores da solu¢do numérica
serdo obtidos. O dominio do problema € a seguir dividido num determinado
nimero de volumes de controle ndo sobrepostos, de maneira tal que cada volume
de controle esteja localizado ao redor de cada n6é da malha. A equacao diferencial
¢ integrada sobre cada volume de controle de forma tal que o principio de
conservagdo € garantido dentro do volume. Desta forma, o balango da quantidade
fisica em estudo (seja, massa, quantidade de movimento, energia) € satisfeito de
maneira exata individualmente para cada volume e portanto para todo o dominio.
No Apéndice B é apresentado um resumo do MVF. Os volumes de controle
empregados nesta pesquisa foram construidos a partir dos elementos de
discretizacdo do dominio empregando o método dos baricentros. Os elementos de
discretizacdo empregados sdo: tridngulo e tetraedro de interpolacdo linear para as

fraturas e a matriz, respectivamente.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 4 — Equacgdes do Problema e Solugao Numérica 90

A discretizagdo das equacdes de fluxo é mostrada nos Apéndices C e D,
para a matriz e para a fratura, respectivamente. No caso do problema de fluxo, a
ndo linearidade foi resolvida empregando o esquema iterativo de Picard
Modificado, e o sistema de equagdes resultante foi resolvido através dos métodos
Gauss-Seidel e/ou Gradiente Conjugado. Nesta formulacdo numérica, a
continuidade das cargas entre a matriz e a fratura € assegurada a partir da
compatibilidade das malhas triangulares como as malhas tetraédricas. Isto é, um
ndé que pertenca a um plano de fratura, também pertencerd aos elementos
tetraédricos adjacentes ao plano. Desta forma esses nds, apesar de representarem
dois sistemas diferentes, compartilham as mesmas coordenadas e numeracao.
Quando considerado isto, automaticamente esta se considerando transferéncia de
fluido entre a fratura e a matriz e ndo € necessario definir de maneira explicita tais
termos de transferéncia.

A discretizacdo das equacdes de transporte € mostrada nos Apéndices E e F,
para a matriz e para a fratura, respectivamente. No caso do problema de
transporte, foi programado um esquema iterativo tipo Picard para a determinacdo
da concentracdo na fase liquida (C). Sao definidos inicialmente valores arbitrarios
de (C). Esses valores sdo seguidamente utilizados na solu¢ao das equagdes para as
fases sorvidas (S). Com os novos valores de (S), é resolvida a equagdo para a fase
liquida. As novas concentracdes (C) sao comparadas com os valores iniciais. Se as
diferencas entre esses valores forem superiores a tolerancia estipulada, entdo o
processo € repetido (iterativamente) até a convergéncia. Nos exemplos resolvidos
nesta pesquisa, o nimero de iteracdes nao foi superior a 4. O sistema de equagdes
resultante para o problema de transporte foi resolvido através do método Gauss-
Seidel. De maneira similar ao problema de fluxo, a continuidade na concentra¢io
¢ garantida a partir da compatibilidade das malhas.

As equacdes das fases sorvidas também foram discretizadas através do

MVF como mostrado no Apéndice G.
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4.4.
Programa VirTran-3D

As equacdes diferenciais discretizadas foram incorporadas num cédigo de
programacdo denominado VirTran-3D e escrito na linguagem Fortran 90 através
do compilador Compaq Visual Fortran versdao profissional 6.6C. As
implementacdes foram feitas num computador com processador Intel Pentium(R)
4 1.71 GHZ e 768 MB de RAM do departamento de Engenharia Civil da PUC-
Rio. O programa desenvolvido segue a programagao estruturada convencional. As

unidades do programa sdo descritas a seguir.

a) Unidade Principal: “Program FluxColoid2d3D”

Esta unidade regula o fluxo global do programa. Inicialmente sdo lidos os
enderecos dos arquivos de entrada. Seguidamente sdo iniciados os valores das
variaveis globais do problema: nimero de nds, nimero de elementos, nlimero de
materiais, etc. Posteriormente inicia-se a chamada as rotinas de:

- leitura e processamento dos dados de entrada

- gerenciamento da seqiiéncia de cdlculo do problema (GerenciaPicard.for)

- comandos para a liberagdo da memoria alocada

b) Unidades Relativas a Leitura e Processamento dos Dados de
Entrada.

As rotinas relacionadas com a leitura dos dados de entrada sao.

Nodelnf.for:  sdo lidos os nimeros dos nds es as coordenadas.

ElemlInf.for:  sdo lidas as informagdes dos elementos. Conectividade e
tipo de material. No caso dos elementos triangulares € lido

também o rumo da fratura a qual o elemento pertence.

StrikeDat.for:  sdo lidos os rumos das fraturas em termos azimutais e

transformados para termos vetoriais.
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Matlnf.for:

SourceQ.for:

SourceC.for:

Leelnici.for:

92

sdo lidas as informac¢des dos materiais.

sao lidas as informacdes dos termos fontes para o problema
de fluxo.
sdo lidas as informacdes dos termos fontes para o problema

de transporte.

sdo lidas as condicdes iniciais do problema.

LeeContornoCarga: sdo lidas as condi¢des de contorno para o problema de

fluxo.

LeeContornoSoluto: sdo lidas as condi¢des de contorno para o problema de

ProfileDat.for:

Balcodat.for:

NobsDat.for:

SolControl.for:

transporte.

sao lidos os tempos e as coordenadas dos pontos extremos
para a constru¢ao de um perfil de resultados.

sdo lidos os tempos nos quais o balangco do problema sera
calculado.

E lido o nimero do né de observagdo a ser monitorado.

nesta rotina sao lidos valores que definem o tipo de andlise

no transporte e os processos fisicos que serdo ativados.

Rotinas relacionadas com o processamento dos dados de entrada sdo:

Incidencia.for:

ElemlInci.for:

nesta rotina € definida a incidéncia dos nés através da
constru¢do de uma matriz auxiliar armazenada sob o
esquema SKYLINE.

neste rotina € calculado o numero de elementos aos quais
pertence cada n6. A informacao é armazenada em forma
matricial para ser usada posteriormente na determinacao

das velocidades do fluxo a nivel nodal.
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b) Unidades Relativas a Soluciao do Problema

A rotina GerenciaPicard.for € a rotina principal que gerencia as integracoes

no espaco € no tempo. Esta rotina também gerencia a impressao dos resultados.

As rotinas mais relevantes desta unidade sdo:

VelocidadeNovaT3.for: determina as velocidades nodais nos elementos

triangulares para cada plano de fratura.

VelocidadeNovaT4.for: determina as velocidades nodais nos elementos

BalancoT3Fluxo.for:

BalancoT4Fluxo.for:

BalancoNewT3.for:

BalancoNewT4.for:

Profile.for:

WriteresultPos3D.for:

AtualizarH.for:

AtualiazarC.for:

PicardCarga.for:

PicardSoluto.for:

tetraédricos.
realiza o balango da massa de fluido nos planos de
fratura.

realiza o balago da massa do fluido nos tetraedros.

realiza o balan¢o da massa dos virus nos planos de
fratura.

realiza o balago da massa dos virus nos tetraedros.

escreve os valores ao longo do perfil selecionado.

rotina baseada no trabalho de (Telles,2006).
Escreve os resultados no formato do processador
Pos3D.

nesta rotina sdo definidos os valores iniciais da
carga de pressdo para o passo de tempo atual.
nesta rotina sio definidos os valores iniciais da
concentracdo para o passo de tempo atual.

rotina que resolve o problema de fluxo usando o
processo iterativo de Picard.

rotina que resolve o problema de transporte usando

o processo iterativo de Picard.
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As duas ultimas rotinas acima referidas sdo descritas a seguir.

¢) Unidades Relativas a Solucao Iterativa do Problema de Fluxo

Como dito acima a rotina PicardCarga.for € a responsdvel pela seqiiéncia de
célculo do processo iterativo de Picard para o problema de fluxo. As rotinas mais

relevantes neste processo sdo as seguintes:

MontakT4Fluxo.for:  rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade devido aos efeitos do fluxo nos
poros.

MontakT3Fluxo.for:  rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade devido aos efeitos do fluxo nos

planos de fratura.

CondNeumanT4fluxo.for: rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade e no vetor das vazdes devido aos
efeitos das condi¢des de contorno (Neuman e Face

Livre) impostas nos materiais porosos.

CondNeumanT3fluxo.for: rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade e no vetor das vazdes devidas aos
efeitos das condi¢des de contorno (Neuman e Face

Livre) impostas nos planos de fratura.

ConDirichlet.for: rotina que incorpora as condi¢des de contorno tipo
Dirichlet.

Mglobal.for: rotina que monta a matriz global.

KHEF.for: rotina que monta o sistema final de equagdes a ser

resolvido.
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GaussSeidel.for:

Conjugate.for:

Rotina de solucdo do sistema de equacdes pelo

método de Gauss —Seidel.

Rotina de solucdo do sistema de equacdes pelo

método do gradiente conjugado.

d) Unidades Relativas a Solucao Iterativa do Problema de Transporte

Como referido anteriormente a rotina PicardSoluto.for é a responsédvel pela

seqiiéncia do célculo iterativo de Picard no problema de transporte. As rotinas

mais relevantes neste processo sao as seguintes:

MontakT4.for:

MontakT3.for:

CondNeumanT4.for:

CondNeumanT3.for:

ConDirichlet.for:

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte devidos aos efeitos do transporte nos

poros.

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte devidos aos efeitos do transporte nos

planos de fratura.

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte e no vetor dos fluxos de virus devido aos
efeitos das condicdes de contorno (Neuman,Cauchy

ou Gradiente Nulo) impostas nos materiais porosos.

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte € no vetor dos fluxos de virus devido aos
efeitos das condicdes de contorno (Neuman,Cauchy

ou Gradiente Nulo) impostas nos planos de fratura.

rotina que incorpora as condi¢des de contorno tipo

Dirichlet.
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Mglobal.for: rotina que monta a matriz global.

KHEF.for: rotina que monta o sistema final de equagdes a ser
resolvido.

GaussSeidel.for: rotina de solucdo do sistema de equagdes pelo

método de Gauss —Seidel.

SolutolnicialT4.for e SolutoInicialT3.for: Sao rotinas que calculam o valor
inicial das concentragdes dos virus nas fases sorvidas a partir do valor inicial

arbitrario da concentragdo na fase liquida.

CproxT4.for e CproxT3.for: Sao rotinas que calculam as concentragdes nas

fases sorvidas a partir dos valores da concentragdo na fase liquida calculado nas

iteracdes do processo de Picard.

Outras Unidades Relativas a Solucao do Problema de Transporte.

Para a solucdo do sistema de equacdes montado pelas rotinas
SolutolnicialT4.for, Solutolnicial T3.for,CproxT4.for e CproxT3.for, é utilizado o

procedimento iterativo de Gauss-Seidel implementado na rotina GaussSoluto.for.

Os valores das funcdes de interpolacdo dos termos advectivos sdo
calculados pelas rotinas seguintes: ExponencialT4.for, ExponencialT3.for,

ExpoNeumanT4.for e ExpoNeumanT3.for.
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