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4
Métodos Numéricos

As equacdes diferenciais parciais e as equacdes diferenciais estocasticas,
utilizadas na modelagem da combustdo turbulenta pré-misturada, discutidas no
Cap. 3, requerem o emprego de métodos numéricos para que possam ser aplicadas
em simulacgdes. Neste trabalho, as primeiras séo resolvidas numericamente por um
programa computacional chamado Fluids3d, escrito em linguagem FORTRAN
90, o qual foi desenvolvido pelo grupo de pesquisa em dindmica dos fluidos
computacional da faculdade de Engenharia Mecénica da Universidade Federal de
Uberlandia (Campregher, 2005). Este programa, baseado no método dos volumes
finitos, foi originalmente concebido com a finalidade de simular escoamentos de
fluidos incompressiveis. No presente trabalho, modificagdes sdo realizadas para
possibilitar simulacfes de escoamentos de fluidos compressiveis a baixo nimero
de Mach. A primeira parte do capitulo apresenta estas modificacdes e discute 0s
principais aspectos dos métodos numéricos inclusos no Fluids3d.

A segunda parte do capitulo discute em detalhe o método de simulacéo de
Monte Carlo, utilizado para a resolucdo das equacgdes diferenciais estocasticas.
Este método é caracterizado por um conjunto de procedimentos que incluem a
resolucdo numerica das equacOes diferenciais estocasticas, as quais governam as
propriedades das particulas lagrangeanas, e o calculo dos momentos estatisticos
das propriedades das particulas em relacdo aos centros dos volumes de controle
usados no método dos volumes finitos. As principais caracteristicas do programa
hibrido, resultante deste acoplamento entre o Fluids3d e o programa de particulas,
desenvolvido no presente trabalho, séo apresentadas na seqiiéncia.

Na parte final do capitulo, as estratégias de paralelizacdo do programa
Fluids3d sdo discutidas brevemente, e a paralelizacdo do programa de particulas,

desenvolvida no @mbito deste trabalho, é apresentada em detalhe.
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4.1.
Método dos Volumes Finitos

Neste trabalho, o método dos volumes finitos (FVM - Finite Volume
Method) (Patankar, 1980) € utilizado para a simulacdo numérica das equacdes de
transporte da quantidade de movimento linear e do campo escalar, Eqgs. (3-57) e
(3-60). Tal método consiste em dividir o dominio de calculo em volumes de
controle elementares, de modo que exista um volume elementar ao redor de cada
ponto de uma malha computacional euleriana. As equacdes de transporte séo
integradas em cada volume de controle elementar e as variacdes das propriedades
do escoamento entre 0s pontos da malha sdo supostos lineares. Assim, obtém-se
equagdes discretizadas que determinam os valores destas propriedades para o
conjunto de pontos da malha computacional.

As equacdes obtidas deste modo expressam a conservacao das propriedades
de interesse no escoamento, para cada volume de controle elementar, sendo que,
neste trabalho, estas propriedades s&o a quantidade de movimento linear e o
campo escalar. Isto implica que a solucgéo final, determinada pela integral destas
propriedades em todo dominio de célculo, resulta na conservacdo global das
propriedades, o que infere ao método uma representatividade fisica do problema a
ser resolvido. Note-se que esta caracteristica independe da dimensao de malha.

Em uma malha computacional composta por volumes finitos, existem dois
arranjos principais para se armazenar as propriedades de interesse do escoamento:
(a) arranjos desencontrados (staggered grids), nos quais as componentes do vetor
velocidade e do campo escalar sdo armazenadas nas faces dos volumes de
controle, e a pressdo € armazenada nos centros dos volumes de controle; (b)
arranjos co-localizados (colocated grids), nos quais todas as variaveis, sejam elas
vetores ou escalares, sdo armazenadas nos centros dos volumes de controle. A
Figura 4.1 ilustra 0 armazenamento das propriedades para os dois arranjos.

Os arranjos desencontrados possuem a vantagem de apresentar um forte
acoplamento entre pressdo e velocidade, uma vez que os gradientes da primeira
coincidem com a posi¢do de armazenamento da segunda. Entretanto, o uso deste
arranjo aumenta significativamente a complexidade de constru¢do do algoritmo.
Sendo assim, o arranjo co-localizado é utilizado neste trabalho, tendo em vista a

simplicidade no desenvolvimento do algoritmo de discretizacdo e a praticidade na
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implementacdo de programas paralelos, nos quais a divisdo do dominio principal

em subdominios menores é empregada (Campregher, 2005).
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Figura 4.1 llustracdo esquematica dos arranjos das propriedades nas malhas, (a)
arranjo desencontrado: as componentes do vetor velocidade sdo armazenadas nas
faces dos volumes e a pressdo é armazenada no centro, (b) arranjo co-localizado:
todas as varidveis sdo armazenadas no centro do volume de controle. Os circulos
s80 a pressdo e as setas os componentes de velocidade (Campregher, 2005).

E importante ressaltar que, devido & simplicidade da geometria utilizada nas
simulagdes, este trabalho emprega malhas estruturadas, as quais séo caracterizadas
por conjuntos de volumes de controle hexaédricos. A secdo seguinte descreve o0
processo de discretizacdo das equacBes de transporte, baseado em volumes de

controle com esta topologia.

4.1.1.
Discretizacdo das Equacdes de Transporte

A equacéo geral de transporte a ser discretizada tem a forma,

dpd
% +V-(pud) =V-(D®VD) + b , (4-1)

onde & ¢ a variavel dependente, sendo, neste trabalho, os componentes do vetor
velocidade, u, e 0 campo escalar, ¢, D® é o coeficiente de difusdo associado a @,
e b é o termo de geracdo de @. O primeiro termo do lado esquerdo desta equacao
€ o0 termo transiente e 0 segundo termo representa o transporte convectivo da
variavel dependente, ®. O primeiro termo do lado direito é o termo de transporte

difusivo e o segundo termo € o termo fonte.
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No método dos volumes finitos, as equacdes de transporte de quantidade de
movimento linear e do campo escalar, Egs. (3-57) e (3-60), sdo escritas na forma
da equacéo geral de transporte, Eqg.(4.1), e integradas com respeito ao tempo e ao

espaco no volume de controle elementar P, mostrado na Figura 4.2.

AZ

Figura 4.2 Volume de controle elementar, com topologia hexaédrica, utilizado na
discretizacdo das equacOes de transporte (Campregher, 2005).

Assim, a equacdo geral de transporte escreve-se,
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b AxAyAz , (4-2)

onde os indices e (east),w (west),n (north),s (south),t (top) e b (bottom)
denotam as faces do volume de controle P, as quais sdo compartilhadas com os
volumes vizinhos. As faces (e,w), (n,s), (t,b) séo perpendiculares as dire¢des

x,y € z, respectivamente. Os nds centrais dos volumes de controle vizinhos
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recebem a mesma nomenclatura destas faces compartilhadas, porém com indices
maidsculos.

O termo transiente é discretizado pelo esquema three-time level (Muzaferija
e Peric, 1997), o qual fornece uma aproximacéo temporal de segunda ordem, com
precisdo superior a dos esquemas Euler de primeira ordem. Esta discretizacao é
equivalente a ajustar uma parabola pelos instantes de tempo t™*1, t" e t"71,
separados entre si por um intervalo de tempo At. Maiores detalhes sobre este
procedimento sdo encontrados em Campregher (2005). A implementacdo deste
esquema € simples, entretanto, € necessario armazenar-se um conjunto de dados
extra, relativo as propriedades nos instantes de tempo n e n — 1. Cabe notar,
também, que se trata de um esquema implicito, uma vez que o valor da
propriedade no instante de tempo t™*1 é desconhecido.

As aproximacdes numéricas para os valores do transporte de @, em cada
uma das faces i do volume de controle elementar P, pelos fluxos f; = f.; + fq; =
piu;®; — D (9d;/dx;), desempenham um papel importante na consisténcia e
estabilidade da simulacéo. O termo f.; = p;u;®; € o fluxo convectivo e o termo
fai = D (0®;/0x;) representa a parcela difusiva do fluxo da propriedade que
atravessa a fronteira i do volume elementar, na dire¢éo do vetor normal a face.

O calculo destes fluxos € realizado a partir das propriedades armazenadas
nos nos centrais dos volumes de controle, visto que a discretizacdo espacial segue
um arranjo co-localizado. Como conseqliéncia, € necessario o emprego de funcdes
de interpolacdo entre os pontos nodais da malha computacional, de modo que seja
possivel obter os fluxos nas faces dos volumes.

Neste trabalho, uma estratégia conhecida como corre¢éo atrasada (Ferziger e
Peric, 2002) é empregada, a qual interpola o fluxo convectivo em uma face i do

volume de controle, no instante de tempo n + 1, da seguinte forma,

)n+1

(o)™ = (FR)™ 7 +Y(FR = £2)" (4-3)

onde os indices L e H denotam termos de baixa e alta ordem, respectivamente, e 0
coeficiente Y permite uma combinacao entre estes termos.

Note-se que para Y igual a zero, o esquema é puramente de baixa ordem,
para Y igual a um, tem-se um esquema puramente de alta ordem, e para valores

intermediarios obtém-se uma combinacdo de esquemas de baixa e alta ordem.
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Sendo assim, esta estratégia permite aproveitar-se da estabilidade dos esquemas
de baixa ordem e da maior precisdo dos esquemas de alta ordem. Neste trabalho,
0s esquemas de baixa e alta ordem disponiveis sdo o upwind e 0 esquema de
diferengas centradas (CDS - Central Difference Scheme), respectivamente. Nas
interpolacdes das derivadas de primeira ordem o esquema CDS ¢ utilizado.

Cabe ressaltar que no trabalho de Campregher (2005) foi demonstrado que o
esquema CDS implementado no codigo computacional que serviu como base para
este trabalho é, efetivamente, de segunda ordem de precisdo. A generalizacdo para
0 presente caso, onde a densidade é variavel, ainda nao foi realizada.

Com estas definicdes, a equacdo geral de transporte pode ser escrita em sua

forma final,

Ap®p = Ag®p + Ay Dy + Ay Dy + AsDs + ArPp + Agdp + B, (4-4d)
com,
A; = max(—flux; ,0) + dif f; , I=EN,T i=ent, (4-4b)
A; = max(flux; ,0) + dif f; , I=W,S,B i=w,s,b, (4-4c)
flux; = p;u;S; , i=ewmns,tb, (4-4d)
diff; = D®S;/6; , i=ew,nstb, (4-4e)
AP:ZA,+BPAV , I=EW,N,STB, (4-4)
I

B, = bAV , (4-49)

onde, S; é a area da secéo transversal da malha normal a dire¢éo i, AV = AxAyAz
é o volume de controle, §; é a distancia entre os pontos nodais adjacentes na
direcdo normal a face i, e Bp € B, sdo as contribui¢cdes do termo fonte, sendo o
primeiro relativo aos termos acoplados a varidvel ®,. Como mencionado, 0s
indices maidsculos representam os nos centrais dos volumes e os mindsculos as

faces dos volumes de controle.
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Convem ressaltar que, no caso da equacdo de quantidade de movimento
linear, Eq. (3-57), o gradiente de pressdo e a segunda parte do tensor das tensdes
viscosas estdo inclusos no termo fonte, b. Como visto no inicio do capitulo, o
programa Fluids3d foi originalmente concebido para simulacdes de escoamentos
de fluidos incompressiveis. No presente trabalho, uma modificacdo na formulacéo
é realizada, incluindo-se também, no termo fonte, o traco do tensor das tensdes
viscosas. No caso da equacéo de transporte do campo escalar, Eq. (3-60), o termo
fonte b corresponde ao termo de reacdo quimica média. Este termo é proveniente
do referencial lagrangeano, obtido mediante o uso do método de simulacdes de
Monte Carlo, o qual serd discutido na secéo 4.2.

Neste contexto, a Eq. (4.4a) representa a versdo discretizada das Egs. (3-57)
e (3-60), a qual é aplicada a todos os volumes de controle elementares do dominio
computacional, originando um sistema de equacdes lineares, cuja solucdo fornece
os valores atualizados da variavel dependente, ®. Cabe lembrar que a variavel
dependente, @, é representada pelos componentes do vetor velocidade, u, e pelo

campo escalar, ¢.

4.1.2.
Acoplamento Presséo-Velocidade

O acoplamento pressdo-velocidade, para escoamentos a baixo numero de
Mach, é realizado de modo que o campo de pressdo resultante satisfaca a equacao
de conservacdo de massa, Eq. (3-56). No presente trabalho, 0 método SIMPLEC,
proposto por van Doormal e Raithby (1984), é utilizado para este fim.

O algoritmo SIMPLEC pode ser obtido reescrevendo-se a Eq.(4-4a) para o
transporte das componentes do vetor velocidade estimada, u*, e separando-se 0

gradiente de pressdo do termo fonte B,
Apuy = > Ajuj = B~ VppAv (4-5)
I

onde p € a pressdo, o indice I representa todos os vizinhos do n6 central P e 0
sobrescrito n denota a varidvel conhecida no instante de tempo n. O subscrito, P,
no gradiente de pressdo, indica que este foi calculado com relacdo ao no central P.
O indice, , serve para indicar uma estimativa da propriedade, visto que ainda n&o

se sabe o valor do campo de pressdo atualizado, no instante de tempo n + 1, que
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satisfaca a conservacdo de massa. No entanto, se 0 campo correto de velocidade

for utilizado, a Eq. (4-5) assume a forma,
APuP - ZAIUI = Bn - va AV . (4_6)
I
Subtraindo-se a Eq. (4-5) da (4-6), escreve-se,

Apu§ = > Aju§ = ~Vpgav @7)
I

onde u¢ =u—u* e p¢ = p — p* sdo as correcdes que necessitam a ser aplicadas
aos campos estimados de velocidade e pressao.

A correcdo das velocidades vizinhas ao n6 central P, definida no segundo
termo do lado esquerdo da Eq. (4-7), é substituida por uma média ponderada dos

valores das corre¢des nos termos vizinhos,

2 Auf
up = , 4-8
P ZAI ( )
que, quando inserida na Eq. (4-7), e ap0s rearranjo dos termos, leva a,
up = up —dpVps , (4-9)
onde,
dp = av (4-10)
P A XA

A Eqg. (4-9) permite efetuar as correcdes no campo de velocidade, uma vez
conhecido o campo de correcdo de pressao, p€, cuja equacao discretizada é obtida

aplicando-se o principio de conservacdo de massa as componentes up,

Appp = Agpg + Awbw + Aypy + Asps + Arpr + Agpg + B, (4-11a)
com,
Ap = ZAI : (4-11b)
1
4, = P4iS: I=EW,N,STB i=ewnstbh, (4-11c)

5
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B=0dp/dt+V-u", (4-11d)

onde §; é a disténcia, no sentido de i, entre 0 nd central do volume elementar P e

0 no central do volume vizinho I e B representa a conservagdo de massa.

4.1.2.1.
Interpolacédo de Rhie-Chow

A discretizacdo das equaces de transporte é andloga nos casos dos arranjos
deslocados e co-localizados. Entretanto, no arranjo co-localizado, a velocidade
necessaria nas faces deve ser interpolada a partir dos centros dos volumes de
controle. Neste trabalho, a funcéo de interpolacédo usada para este fim é conhecida
como interpolacdo de Rhie-Chow (Rhie e Chow, 1983).

O algoritmo € concebido partindo-se da forma rearranjada da Eq. (4-5),

Apub + VpiAV, = BE + zA,u; (4-12)
1 P
Aplicando a mesma equagéo para o ponto nodal, E, escreve-se,
Apu; + VpsAVy = BE + | > A (4-13)
1 E
e para uma face e entre os pontos nodais P e E, tem-se,
Apu, + VpeAV, = Be' + ZAM (4-14)
I

e

Considerando-se que o lado esquerdo da Eq. (4-14) pode ser aproximado, na
interface e do volume de controle, por uma interpolacdo linear a partir das Egs.
(4-12) e (4-13), tem-se,

Apul + VpiAV, = B} + = Apu; + VpiAv, (4-15)

ZA,u}“
I

onde a interpolacdo € representada pelas setas superiores.

e

Rearranjando a Eq. (4-15) e assumindo que A, = ;4_; escreve-se,
u, =i — df(Vp: - vpz) | (4-16)

com,
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u; = ouj + (1 - Quj (4-17)
Vpi = oVpp + (1 — QVpi (4-18)
Vpe = @55_;:'») ) (4-19)
Vph = g’;;—’;jji , (4-20)
Vi = % , (4-21)

d¥ =df + (1 —Qd} , (4-22)

onde o é um coeficiente de interpolacdo, o qual € ponderado pela distancia dos
pontos nodais aos centros dos volumes de controle.

A Eq. (4-16) € inserida na equacdo de conservacdo de massa, analogamente
ao procedimento realizado para Eq. (4-9). E possivel notar que o campo de
velocidade nas faces dos volumes de controle depende, agora, dos valores das
pressdes nos pontos nodais adjacentes, de modo andlogo aos arranjos deslocados.
Assim, é possivel realizar o acoplamento entre pressao e velocidade, mediante o
emprego do algoritmo SIMPLEC, detalhado na se¢éo anterior.

Nota-se que o sistema de equaces algébricas a ser resolvido, Eqgs. (4-4a) e
(4-11a), constitui um sistema que permite determinar, a cada instante de tempo, 0s
valores de velocidade, pressdo e campo escalar, uma vez conhecidas as condig¢oes
de contorno e o valor da densidade. Em problemas de combustdo em escoamentos
subsonicos, a densidade do fluido é determinada pela evolugdo termoquimica da
mistura, como visto no Cap. 3.

Neste sentido, as mudancas realizadas no programa Fluids3d, em relacdo a
sua formulacdo matematica, tém o intuito de possibilitar simulacdes de casos que
apresentam variacdes da densidade do fluido, para escoamentos a baixo nimero
de Mach. Uma vez realizadas estas modificacfes, o presente trabalho se atém ao
desenvolvimento de um programa de particulas, baseado no método de Monte
Carlo, o qual é acoplado ao Fluids3d, caracterizando um programa hibrido que

permite a simulacdo de escoamentos com presenca de reacfes quimicas.
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4.2.
Método de Monte Carlo

A principal dificuldade associada a resolucdo das equacdes de transporte da
PDF conjunta da velocidade e campo escalar e da PDF do campo escalar, Egs. (3-
38) e (3-44), mediante ao uso de métodos classicos de discretizacdo, tais como
volumes finitos ou diferencas finitas, é o elevado custo computacional associado
ao grande numero de variaveis necessarias para Se representar 0S pProcessos
estocasticos nos espagos amostrais de velocidade e campo escalar. Considerando-
se, por exemplo, um caso de combustdo em regime estacionario, descrito por y
dimensdes geometricas e o variaveis escalares, a dimensdo do espaco amostral da
PDF conjunta da velocidade e campo escalar, P, 4(V,¥;x), € 2y + o (Nooren,
1998). Quando de simulagdes com cinética quimica detalhada, o campo escalar
pode ser composto por dezenas de espécies quimicas, resultando em uma alta
dimensionalidade, proibitiva no d&mbito dos métodos classicos de discretizacéo.
Em tais métodos, a demanda de poder computacional aumenta exponencialmente
com o nimero de variaveis independentes envolvidas no problema (Pope, 1985).

De maneira oposta, no método de Monte Carlo o custo computacional
cresce linearmente com a quantidade de varidveis independentes envolvidas.
Desta forma, simulagdes que envolvem um grande nimero de escalares, tais como
aquelas que consideram 0s mecanismos da cinética quimica detalhada, podem ser
viabilizadas. Por este motivo, observa-se que este metodo € usualmente utilizado
no contexto dos modelos baseados em PDF transportada (Oran e Boris, 2001).

Neste trabalho, o método de Monte Carlo utilizado pode ser caracterizado
por aspectos relativos a: (a) representacdo do escoamento mediante uma amostra
de particulas, (b) resolucdo numérica das equacGes diferenciais estocasticas, as
quais sao estatisticamente equivalentes a Eq. (3-44), e que descrevem a evolucao
das propriedades das particulas no escoamento, (c) prescricdo de condi¢bes
iniciais e condicBes de contorno das propriedades das particulas, e (d) estimativa
dos momentos estatisticos das propriedades das particulas, em relagdo aos centros
dos volumes de controle da malha computacional euleriana.

Estes aspectos sdo discutidos em detalhe nas quatro se¢Ges seguintes.
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4.2.1.
Propriedades das Particulas Estocasticas

No método de Monte Carlo, uma representacdo discreta do escoamento €
obtida mediante o emprego de particulas estocasticas distribuidas no dominio de
calculo. Para uma amostra estatisticamente independente de particulas com
massas idénticas, uma PDF da amostra pode ser estimada a partir das propriedades
instantaneas de cada particula. Na secdo 4.2.4, sera mostrado como a PDF e o0s
momentos estatisticos das propriedades de interesse sdo estimados, mas antes €
necessario definir quais as propriedades transportadas pelas particulas e como tais
propriedades evoluem ao longo do tempo.

No presente trabalho, cada particula é caracterizada por um vetor posicao,
em coordenadas cartesianas, x, e por um vetor do campo escalar, ¢, o qual,
segundo as hipoteses simplificadoras adotadas neste trabalho, € representado pela
varidvel de progresso da reacdo quimica, c. Para fins de discretizacdo, cada
particula também carrega um vetor de numeros inteiros, o qual é utilizado no
decorrer das simulagOes para facilitar a localizacdo desta em relagdo aos centros
dos volumes de controle da malha euleriana. Visto que as particulas ndo carregam
informacdes sobre suas massas, estas sdo consideradas idénticas (Fox, 2003). A

massa das particulas € determinada por m, = My/N, sendo N o ndmero de

14
particulas e M, a massa do fluido, a qual € obtida pela relagdo, My = pV, onde p €
a densidade e V é o volume de fluido contido no problema a ser resolvido.

As posicdes das particulas no espaco fisico, (x,y,z), e o valor da variavel
de progresso, c, evoluem de acordo com as equacgdes diferenciais estocasticas
(SDEs) fornecidas pelas Egs. (3-58) e (3-59), respectivamente. A se¢do seguinte

aborda os métodos empregados na resolucdo destas equacoes.

4.2.2.
Métodos de Resolucdo das SDEs

As equacdes diferenciais estocésticas (SDEs) resolvidas neste trabalho, Egs.
(3-58) e (3-59), podem ser representadas por uma equacdo diferencial estocastica

geral, de acordo com a interpretacdo de I1t6 (Gardiner, 1990),
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Np

dX = A[X(b), t]dt + Z Bi[X(6), t]dW;(t), X(0) =X, ¢ € [totm] .

j=1

(4-23)
onde o primeiro termo do lado direito representa a parcela deterministica e o
segundo termo do lado direito é a parcela estocastica. O termo A[X(t),t] é uma
funcdo chamada de coeficiente de deriva e o termo B;[X(t),t] € conhecido como
coeficiente de difusdo. A natureza estocastica do segundo termo é devida ao
processo de Wiener, WW;, que descreve o movimento Browniano de cada particula.
Os incrementos do processo de Wiener, dW;(t + dt) = W;(t + dt) — W;(t), com
j=1,..,N,, onde N, é o nimero de processos de Wiener independentes que
influenciam a evolucdo de X(t), sdo variaveis aleatorias independentes do tipo
Normal, com média zero e varianca igual a dt, isto é, N(0, dt).

Usualmente, a abordagem da simulacdo dos caminhos amostrais (sample
paths approach) é empregada na resolucdo da Eq. (4-23). Tal abordagem consiste
em uma aproximagdo numérica, mediante o emprego de tempos discretos, o que
implica na necessidade da discretizacdo do intervalo de tempo [to, tfin] (Higham,
2001). No presente trabalho, esta discretizacdo € uniforme no tempo,

_trin— o

At ,
NI

(4-24)

onde NI é o nimero de intervalos que dividem [to, tﬁn]. O tempo discretizado

pode ser expresso por,
ty=to+nAt, n=1,..,NI. (4-25)

De uma forma geral, 0s esquemas numéricos que resolvem as SDEs podem
ser divididos em trés categorias: (a) esquemas numericos do tipo explicito, nos
quais os coeficientes de deriva e de difusdo sdo integrados de forma explicita, (b)
esquemas numéricos do tipo semi-implicitos, em que o coeficiente de deriva é
integrado implicitamente e o coeficiente de difusdo é integrado de forma explicita,
(c) esquemas numéricos implicitos, nos quais ambos os coeficientes de deriva e de
difusdo séo integrados implicitamente. Com base nesta classificacao, os esquemas
numericos de Euler-Maruyama explicito, semi-implicito e implicito, escrevem-se,

respectivamente,
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X1 = X, + A[X,,, t,]4t + B[X,,, t,, 1AW, , (4-26)
Xn+1 = Xn + A[Xn+1J tn+1]At + B[Xn' tn]AWn , (4'27)
Xns1 = Xp + A[Xpiq, tny1]At + B[Xp 1, trq 1AW, (4-28)

e a variavel aleatoria AW, tem a forma +/AtN(0,1). Cabe notar que estas equagdes
estdo escritas para um processo de Wiener unidimensional.

Todos os esquemas numéricos de resolucdo de SDEs do tipo Euler possuem
convergéncia de ordem forte, ys, igual a 0,5 e convergéncia de ordem fraca, y,,,
igual a 1,0. Convém mencionar que um método numérico possui convergéncia de

ordem forte igual a y, se existe uma constante K tal que,
EIXn - X(tn)l = KsAtys ’ (4'29)

onde o termo E representa o valor médio, X,, € a aproximacédo de X (t,,) no tempo
trin, depois de NI intervalos de tempo uniformes de valor At. A convergéncia de
ordem forte mede a taxa na qual a média do erro de aproximacdo numérica decai
quando o nimero de intervalos no tempo NI tende para o infinito, isto €, quando
At — 0 (Higham, 2001).

Um método numérico possui convergéncia de ordem fraca, y,,, se existe

uma constante K, tal que, para toda funcao,
|Ef(Xn) - Ef[X(tn)]I < KWAti ’ (4'30)

onde a funcdo f deve ser do tipo suave e polinomial. Usualmente, esta funcédo f é
escolhida da forma mais simples, como, por exemplo, uma funcéo identidade
f(X) = X. Neste caso, a convergéncia de ordem fraca mede a taxa de decaimento
da média dos erros de aproximagdo numérica quando o nimero de intervalos no
tempo NI tende para o infinito, isto €, quando At — 0 (Higham, 2001).

Neste trabalho, o método de Euler-Maruyama explicito é empregado para
resolver a Eq. (3-58). Na Eq. (3-59) é empregada uma técnica de separacao de
operadores para a resolucdo da evolugdo no espaco amostral do campo escalar.
Isto é, o termo de micro-mistura e o termo fonte de reacdo quimica séo resolvidos

separadamente. O primeiro € resolvido pelo método explicito, enquanto o segundo
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é resolvido pelo método implicito, uma vez que a taxa de reacdo quimica,
determinada pela expressdo empirica de Arrhenius, Eq. (3-34), apresenta elevada
ndo linearidade. Cabe mencionar que na Eg. (3-59) o coeficiente de difusdo é
igual a zero. Portanto, esta equacdo possui apenas o termo deterministico. Sendo

assim, ambos os métodos semi-implicito e implicito sdo equivalentes neste caso.

4.2.3.
Condicdes Iniciais e de Contorno

Para que a resolucdo das SDEs seja possivel pelos métodos descritos na
secao anterior, é necessaria a prescri¢cdo de condi¢des iniciais e de contorno para
as propriedades das particulas, isto é, para as posi¢des no espaco fisico, x, e para o
campo escalar, ¢. Neste trabalho, as particulas séo distribuidas inicialmente sobre
uma malha euleriana uniforme, de maneira que cada volume de controle contém
um numero de particulas idéntico no instante de tempo t = 0. As posicdes destas
particulas no espaco fisico, x, sdo aleatorias e uniformemente distribuidas. O
campo escalar, ¢, também é prescrito de maneira uniforme. As simulagdes sao
iniciadas com gases frescos em todo o dominio de calculo, ou seja, com a variavel
de progresso, c, igual a zero.
As condi¢bes de contorno das propriedades das particulas sdo impostas de
acordo com a geometria do dominio de célculo euleriano, mostrada na Figura 4.3.
No presente trabalho, trés tipos de condigdes de contorno podem ser encontradas,
(a) Condicédo de entrada: a particula que cruza a fronteira de entrada sofre
uma correcdo na sua posi¢do no espaco fisico e na sua composicdo do
campo escalar. A posicao corrigida, x, € sorteada aleatoriamente dentro
dos volumes de controle de fronteira. O novo valor do campo escalar, ¢,
¢ atribuido de acordo com as condi¢bes de entrada do problema em
questdo. Neste trabalho, a particula recebe o valor ¢ = 0, se sua posicao
corresponde a entrada de gases frescos, e ¢ = 1 se esta posi¢do equivale
a entrada de gases queimados,

(b) Condicéo de saida: a particula que cruza a fronteira de saida é eliminada
da amostra e substituida por outra, posicionada aleatoriamente dentro
dos volumes de controle de fronteira de entrada, de maneira andloga ao

procedimento adotado para as condi¢cdes de entrada citado acima. Os
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novos valores do campo escalar, ¢, também sdo impostos como no
procedimento das condi¢des de entrada. Isto garante que o nimero total
de particulas ao longo das simula¢des permanece constante,

(c) Condicdo de parede: a particula que cruza uma fronteira solida sofre
uma corre¢do na sua posicdo, sendo refletida para o interior do dominio

de calculo. Os valores do campo escalar, ¢, permanecem inalterados.

entrada

Figura 4.3 Representacdo da configuracdo geométrica utilizada com as respectivas
condigdes de contorno atribuidas para as particulas.

E importante mencionar que no caso em que o dominio de calculo euleriano
é dividido em subdominios menores, quando da paralelizagdo do problema na
direcdo principal do escoamento, a qual é paralela ao eixo x na Figura 4.3, as
particulas que excedem as fronteiras de um dado subdominio no espaco fisico séo
enviadas para o subdominio vizinho, mantendo suas coordenadas globais, x, e 0s
valores do campo escalar, ¢, inalterados. Este procedimento serd discutido na

secdo 4.4, a qual trata da paralelizacdo do programa computacional.

4.2.4.
Calculo dos Momentos Estatisticos

Uma vez resolvidas as SDEs, mediante as condigdes iniciais e de contorno
prescritas, a PDF e os momentos estatisticos do campo escalar sdo estimados. O
método NGP (Nearest Grid Point), mostrado na secdo 2.4, é utilizado para este

fim. Neste método, somente as particulas localizadas dentro de cada volume de
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controle da malha euleriana séo utilizadas nos calculos dos momentos estatisticos
associados ao centro deste volume. Além disto, cada particula contribui para a
estimativa das estatisticas com um peso idéntico, independentemente de sua
distancia em rela¢do ao centro do volume de controle. A PDF do campo escalar
corresponde a um histograma estimado pelos valores instantdneos do campo
escalar, ¢. Os momentos estatisticos de 1% e 22 ordens do campo escalar séo
determinados pela média amostral e pela varianca da amostra, respectivamente.
Cabe mencionar que o método NGP foi adotado neste trabalho com base
nos resultados de Peirano et al. (2006), os quais mostram que este método fornece
0 mesmo nivel de precisdo estatistica do método CIC, visto na se¢do 2.4, com a
vantagem de apresentar uma maior simplicidade na implementacéo do algoritmo.

A Figura 4.4 ilustra de maneira esquematica o método NGP.

Ps(wi x.) H

_— g I

[ e o)

\.../

I

v

Figura 4.4 llustracdo esquematica dos volumes de controle da malha euleriana
contendo as particulas utilizadas na estimativa da PDF do campo escalar, a qual é
associada ao centro do volume de controle.

Devido ao namero finito de particulas, N,,, presentes dentro de cada volume

de controle, a média amostral do campo escalar corresponde a uma aproximacao

do valor esperado do campo escalar, sendo o erro estatistico definido por,
gpn, = (P)v, — E{}. (4-31)

onde (¢)Np é a média amostral e E{¢} ¢é o valor esperado do campo escalar.
A taxa de convergéncia estatistica é medida pelo desvio padrdo de Epn, €

aumenta na proporgéo de /N, (Xu e Pope, 1999). Isto implica que o nimero de
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particulas usado nas simulagfes é um parametro importante, o qual determina a
precisdo das estimativas dos momentos estatisticos do campo escalar. Percebe-se
que cerca de 100 particulas, inicialmente distribuidas por volume de controle, é
um namero viavel de ser utilizado na prética, tendo em vista a limitacdo imposta
pela quantidade de memoria computacional disponivel. Nooren (1998) apresenta
uma andlise de sensibilidade do nimero de particulas empregadas em um modelo
hibrido, na qual se utilizam amostras que variam de 100 a 300 particulas
inicialmente distribuidas por volume de controle. Este autor conclui que, para este
intervalo de nimero de particulas, ndo ha diferenca significativa na precisdo da
estimativa dos momentos estatisticos.

No presente trabalho, a média e a varianca do campo escalar, associadas ao
centro de cada volume de controle da malha computacional euleriana, V., séo

estimadas, respectivamente, por,

Np
_ 1
= — . 32
¢VC Np ; q)l ) (4 3 )
Np
2 _ 1 1 -
7 = N—p;(cbi ~ v, (4-33)

onde N, € o nimero de particulas dentro do volume de controle, I, e o campo

escalar, ¢, € representado pela variavel de progresso da reacao quimica, c.
A taxa de reacdo quimica média, associada ao centro do volume de controle,

V., é estimada por,

Np
_ 1
S@ve =7 ) S (4-34)
Pi=1

onde a taxa de reagdo quimica instantdnea de cada particula, S;(¢), é calculada
pela relacdo empirica de Arrhenius, Eq. (3-34).

Cabe mencionar que estas operagOes sdo realizadas a cada passo de tempo
das simula¢fes, de modo que os campos escalares médios, a varianga do campo
escalar e a taxa de reacdo quimica média sdo transmitidas para a malha euleriana,
caracterizando a existéncia de um acoplamento dinamico entre as particulas e a
malha euleriana. A sec¢do subseqiiente mostra em detalne como é realizado o
acoplamento entre os métodos dos volumes finitos e de Monte Carlo.
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4.3.
Dinamica do Modelo Hibrido

Como mostrado previamente, o método dos volumes finitos e de simulacéo
Monte Carlo, utilizados neste trabalho, sdo baseados em referenciais distintos,
sendo o primeiro empregado em malhas eulerianas e o segundo baseado em
particulas lagrangeanas. A utilizacdo destes dois referenciais caracteriza uma
classe de modelagem conhecida como hibrida, na qual o procedimento de troca de
informacdes entre malha e particulas representa um aspecto essencial na solugéo
numérica. Sendo assim, a presente se¢do apresenta 0 mecanismo de acoplamento

entre os dois métodos, ilustrado de maneira esquematica na Figura 4.5.

( Inicializa VF e MC )

»
'

Resolugdo numérica dos campos de velocidade e pressdo
descritos pelas equagles de conservagdo de massa e de
quantidade de movimento linear, Egs. (3-56) e (3-57)

v

Projecdo dos campos de velocidade, u, coeficientes de difusdo,
I'e I'y,, € campo de frequéncia turbulenta, Qm, sobre as
particulas

v

Evolugdo das particulas no espago fisico e de campo escalar
mediante a resolugdo numérica das equagdes diferenciais
estocasticas, Egs. (3-58) e (3-59)

v

Calculo das estatisticas do campo escalar e da taxa de reagdo
quimica média, Egs (4-30) a (4-32). Projegdo do termo de taxa
de reagdo quimica média para malha Euleriana

v

Resolugdo numérica do campo escalar descrito pela equagdo de
transporte Euleriana do campo escalar, Eq. (3-60)

v

Calculo do novo valor de densidade mediante a resolugédo
numérica de uma equacdo de estado, Eq. (3-61)

T > Tmax ?

NAO - incremento no tempo

Figura 4.5 Representacdo esquematica da dinamica entre a formulacdo resolvida
na malha euleriana, pelo método dos volumes finitos, e a formulacdo da PDF do
campo escalar, resolvida sobre particulas estocasticas via método de Monte Carlo.
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A interacdo entre os métodos nos dois referenciais acontece de forma
dindmica, uma vez que existe uma troca continua de informacdes entre a malha
euleriana e as particulas estocasticas no decorrer da simulagdo. Primeiramente, 0s
campos de velocidade e os campos de pressao sdo inicializados e as particulas séo
distribuidas uniformemente sobre a malha computacional, com suas respectivas
propriedades escalares iniciais. O acoplamento tem inicio com a resolucdo do
campo do escoamento na malha euleriana. Para um dado passo de tempo, 0s
campos de velocidade e presséo séo resolvidos mediante a utilizacdo conjunta das
equacOes de transporte de massa e de quantidade de movimento linear, Egs. (3-56)
e (3-57), empregando-se 0s métodos numéricos apresentados nas secoes 4.2.1 e
4.2.2, respectivamente.

Em seguida, as particulas sdo localizadas no escoamento e suas posi¢fes sao
vinculadas aos centros de cada volume de controle da malha euleriana que as
contém. Desta maneira, o campo de velocidade, ii;, é projetado sobre as particulas
de modo que aquelas que se encontram dentro de um mesmo volume de controle
recebem valores idénticos de velocidade. Os coeficientes de difuséo, I' e Tz, € 0
campo de freqliéncias turbulentas, (,,, também séo projetados sobre as particulas
de maneira analoga, permitindo que estas evoluam no espaco fisico e do campo
escalar, de acordo com as Egs. (3-58) e (3-59), que sdo resolvidas numericamente
pelas Egs. (4-26) e (4-28), respectivamente. Cabe lembrar que o campo escalar é
representado pela variavel de progresso da reagdo quimica, c.

Ap0s a evolucdo das particulas no espaco fisico e do campo escalar, o termo
de taxa de reacdo quimica filtrada é determinado de acordo com a Eq. (4-34) e
projetado de volta para malha euleriana, onde a equacdo de transporte do campo
escalar, Eq. (3-60), pode ser resolvida pelo método numérico mostrado na secéo
4.2.1. Cabe observar que 0s m-ézimos momentos estatisticos do campo escalar
também podem ser obtidos pelo método de Monte Carlo e projetados para a malha
euleriana. No entanto, a solucdo obtida pela Eg. (3-60) € mais estavel, uma vez
gue esta ndo apresenta ruidos gerados, por exemplo, pelos erros estatisticos asso-
ciados ao uso de um namero finito de particulas estocésticas (James et al. 2007).

Com o campo escalar resolvido, o0 novo valor da densidade é calculado pela
Eq. (3-61). Este valor é utilizado nos célculos do proximo passo de tempo e a
seqliéncia de operacOes é repetida até que o tempo desejado de simulacdo seja
alcancado.
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4.4,
Paralelizacdo do Programa Computacional

No meétodo LES, as solugbes numéricas das equacOes governantes do
movimento dos fluidos requerem o emprego de um grande nimero de volumes de
controle computacionais para que a maior parte do espectro de energia associada
ao movimento turbulento seja resolvida de maneira explicita. Na abordagem
lagrangeana dos modelos de PDF transportada, um namero elevado de particulas é
empregado para uma avaliacdo adequada das propriedades estatisticas da
combustdo. A juncdo destas duas abordagens, no ambito de um modelo hibrido,
resulta na exigéncia de uma alta capacidade de processamento de dados e requer
uma consideravel disponibilidade de memdria computacional.

Usualmente, esta questdo € solucionada mediante a divisdo do dominio de
calculo original em subdominios menores. Cada subdominio € atribuido a uma
unidade de processamento de dados (CPU — Central Processing Unity) diferente,
de forma que estas trabalnem em conjunto para resolver o problema global. Este é
0 conceito principal usado na paralelizacdo do presente programa computacional.

A forma como o problema contido no dominio original é subdividido entre
os diversos subdominios pode influenciar de maneira decisiva o desempenho do
programa paralelo. Na grande maioria dos casos, 0s problemas s&o resolvidos
simultaneamente em todos os processadores, mas ndo de forma independente. No
caso de problemas de dinamica dos fluidos computacional, para obter-se a solucao
em um determinado subdominio, as informacbes de fronteira armazenadas nos
subdominios vizinhos sdo necessarias. A troca de informacg6es, conhecida como
troca de mensagens, é uma tarefa de fundamental importancia no processamento
paralelo, sendo que a implementacdo da arquitetura de troca de mensagens entre
subdominios demanda grande esforgo no desenvolvimento do programa paralelo
(Campregher, 2005).

O desempenho de um programa paralelo pode ser medido pela aceleracao
(speedup), Sp, definida pela razdo entre o tempo de processamento em um Unico
processador e 0 tempo de processamento em np processadores, resolvendo o

mesmo problema,

Sp=—, (4-35)
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onde t, é o tempo de execucdo do programa serial e t,,,, € 0 tempo de execugdo do

programa paralelo. A aceleracéo ideal é obtida quando Sp = np, ou seja, quando a
velocidade de processamento cresce linearmente com o aumento do ndmero de
processadores. Cabe mencionar que tal situacdo ideal é obtida somente nos casos
em que ndo ha etapas seriais no algoritmo.

A capacidade dos programas de aumentarem a aceleracdo na medida em que
mais processadores sdo adicionados é chamada de escalabilidade. A eficiéncia,

E,, de um programa paralelo € uma estimativa de quanta aceleragdo € obtida a

medida que novos processadores sdo adicionados,

Sp
E,=—, (4-36)
np
onde os valores de E, variam tipicamente entre O e 1.

Neste trabalho, a paralelizacdo do programa computacional é fundamentada
na decomposicao do dominio principal em subdominios menores. Cabe mencionar
que esta estratégia é largamente utilizada em sistemas de memorias distribuidas,
isto é, naqueles em que cada CPU possui uma area de memoria propria. O padrdo
MPI-2 (Message Passage Interface) é empregado na arquitetura das trocas de
mensagens, mediante as instrugcdes de programacgdo MPICH2 (Gropp et al., 1999a,
1999, Chergui et al., 2006). A comunicacdo entre os subdominios pode acontecer
das seguintes formas,

(a) Global: todos os processadores podem se comunicar entre si,

(b) Din&mica: as estruturas de mensagens a serem trocadas podem variar ao

longo do tempo,

(c) Sincronizada ou ndo sincronizada: na primeira, as operagdes de trocas de
mensagens entre processadores sdo executadas de maneira coordenada
entre as partes envolvidas, onde cada uma das partes ndo realiza sua
operacdo sem a contrapartida da outra. Na segunda, um processador
pode receber ou enviar informag6es sem que haja a cooperacdo do outro.

No ambito da estratégia de decomposicdo de dominios, os procedimentos de
paralelizagdo empregados nos referenciais eulerianos e lagrangeanos possuem
caracteristicas proprias, as quais sdo discutidas separadamente nas duas secfes a

sequir.
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4.4.1.
Referencial Euleriano

Cabe lembrar que a paralelizacdo do programa no referencial euleriano foi
realizada pelo grupo de transferéncia de calor e massa e dinamica dos fluidos do
Departamento de Engenharia Mecénica da Universidade Federal de Uberlandia.
Referéncias completas sobre este trabalho podem ser encontradas em Campregher
et al. (2004) e Campregher (2005).

O dominio original no referencial euleriano é particionado em subdominios
menores, de forma que a carga de trabalho pode ser divida uniformemente entre
os processadores, mediante a escolha adequada da dimensdo de cada subdominio.
Todos processadores executam as mesmas instrugdes do programa, porém, sobre a
base de dados associada a cada subdominio. As condi¢cGes de contorno séo
fornecidas pelos processadores vizinhos mediante um processo de troca de
mensagens. As topologias das interfaces de comunicacdo entre os subdominios
podem variar de unidimensionais a tridimensionais. Neste trabalho, a primeira
opcao é empregada, na qual as trocas de mensagens sdo realizadas em uma unica
direcdo, como ilustra a Figura 4.6. Cabe notar que a direcdo de particionamento

adotada é a direcdo principal do escoamento.
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Figura 4.6 llustracdo das interfaces de comunicagdo entre cinco processadores
vizinhos usando uma topologia unidimensional de divisdo (Campregher, 2005).

Observa-se que é necessario um esténcil de apenas um volume de controle
vizinho nas trocas de mensagens, visto que a discretizacdo dos termos espaciais é
de segunda ordem. Nas interfaces entre os subdominios, a sobreposicao de apenas

um plano é realizada. Na Figura 4.7 é possivel notar que as solu¢Ges armazenadas
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nos volumes internos 2 e n — 1 sdo transferidas para os volumes de controle n e
1, respectivamente, agindo como condi¢bes de contorno dos subdominios Q; e
Q,.

/ n-2 n-11] n

T TT-F] =

: 11 |

2 3 \

Figura 4.7 llustracdo das sobreposi¢cdes necessarias para aproximacdes espaciais
de segunda ordem. As condicGes de contorno sdo obtidas mediante a troca de
mensagens entre os subdominios Q, e Q, (Campregher, 2005).

Decomposicdes de dominios em topologias de dimensdes maiores que a
unitéaria fornecem, em geral, uma melhor escalabilidade do algoritmo. No entanto,
0 particionamento unidimensional foi adotado neste trabalho, tendo em vista as
caracteristicas geométricas do dominio computacional utilizado e por uma questao

de simplicidade no acoplamento com o programa lagrangeano.

4.4.2.
Referencial Lagrangeano

A paralelizagdo do programa no referencial lagrangeano € realizada com
base na estratégia de decomposicdo de dominios, ja empregada no referencial
euleriano. Como mencionado, a topologia de divisdo adotada é unidimensional,
sendo que as particdes séo feitas ao longo da direcdo principal do escoamento.
Desta forma, as particulas que evoluem no escoamento e atravessam as fronteiras
de comunicacdo entre os subdominios no espago fisico sdo enviadas para o
processador vizinho. As particulas que excedem as fronteiras solidas, impostas
pelas paredes da geometria utilizada neste trabalho, mostrada na Figura 4.3, séo
refletidas para o interior dos subdominios.

Nota-se que a escolha desta estratégia ocorre de maneira natural, uma vez
que as posicOes das particulas no espaco devem ser associadas aquelas dos centros

dos volumes de controle, quando da troca de informacdes entre particulas e malha,
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caracteristica do modelo hibrido. Além disto, esta estratégia permite um razoavel
equilibrio na distribuicdo da parcela de trabalho em cada processador, pelo fato da
malha euleriana ser fixa e visto que é esperado que o niUmero médio de particulas
se mantenha razoavelmente constante em cada processador durante a simulacao.

Neste contexto, as principais diferencas nos procedimentos de paralelizacéo

entre os referenciais euleriano e lagrangeano estdo relacionadas as estruturas de
dados trocadas (Kaludercic, 2004). Enquanto no primeiro, as estruturas de dados
trocadas sdo fixas, referentes aos planos de volumes de controle que se sobrepdem
nas fronteiras dos subdominios, no segundo, estas estruturas variam com o tempo.
Ou seja, 0 numero de particulas enviadas ou recebidas entre os processadores ndo
é constante no decorrer da simulacdo. Esta caracteristica exige a elaboracdo de
uma complexa arquitetura de troca de mensagens a ser executada a cada passo de
tempo.

Em geral, uma arquitetura de troca de mensagens pode ser definida a partir

dos seguintes procedimentos (Rembold et al., 2008),

(@) As particulas devem ser transportadas mediante as equagdes governantes
de seus movimentos até que um passo de tempo seja percorrido,

(b) Um algoritmo deve detectar as particulas que cruzam as fronteiras de
comunicacgdo entre os subdominios e precisam ser transmitidas para o0s
processadores vizinhos. A estrutura de dados destas particulas deve ser
armazenada em &reas de memoria, chamadas de zonas intermediarias
(send buffers),

(c) As zonas intermediarias devem ser enviadas aos processadores vizinhos,

(d) Os processadores vizinhos devem receber a estrutura de dados das
particulas até que as zonas intermediarias sejam totalmente esvaziadas.

Na préatica, a maior dificuldade na implementagdo desta estratégia decorre

do nimero variavel de particulas a serem trocadas entre o0s processadores a cada
passo de tempo. Isto implica que a estrutura de dados, ou seja, 0s vetores que
armazenam as propriedades das particulas em cada processador, precisam ser
redimensionados e reorganizados a cada troca de mensagens.

Neste trabalho, as propriedades das particulas, isto é, suas posicdes em

coordenadas cartesianas, x, e 0s valores do campo escalar, ¢, sdo armazenadas na
estrutura de dados chamada de particula. A cada elemento desta estrutura é

associado um numero inteiro, armazenado em vetores locais a cada processador,
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chamados de presenca, 0s quais assinalam 1 caso a particula esteja presente no
processador e 0 caso ela ndo esteja. Desta maneira, cada processador tem a
informacgdo do numero de particulas que ele abriga e a posi¢ao destas na estrutura
de dados particula.

A Tabela 4.1 mostra a construcdo da estrutura de dados particula e do vetor
presenca, em linguagem de programacdo FORTRAN 90. Nota-se que a particula é
caracterizada por sua posi¢ao no espaco, nas trés direcOes cartesianas, posix, posiy
e posiz, e pelo valor do escalar, vprog. A variavel “particula” consiste de um vetor

que engloba esta estrutura de dados.

type :I: part_struct

real (double) :: posix
real(double) :: posiy
real(double) :: posiz

real (double) :: vprog
end type part_struct

type(part_struct),allocatable,dimension(:) :: particula

integer,allocatable,dimension(:) :: presenca

Tabela 4.1 Construcdo da estrutura de dados particula e declaracdo da variavel
presenca em linguagem de programacdo FORTRAN 90.

Com estas definicdes, a arquitetura de troca de mensagens, desenvolvida no
presente trabalho, pode ser exemplificada de maneira esquematica, como mostra a
Figura 4.8. Em um numero arbitrério de trés processadores, P1, P2 e P3, 0s quais
abrigam subdominios com dimensdes idénticas e contendo 0 mesmo numero de
volumes de controle, dez particulas sdo distribuidas uniformemente no instante de
tempo t = 0 em cada subdominio.

Ao iniciar a simulagédo, o campo do escoamento é resolvido e as particulas
evoluem no espaco fisico e do campo escalar de forma sincronizada, percorrendo
um passo de tempo. O algoritmo detecta as particulas que cruzam as fronteiras dos
subdominios, em todos os processadores, e 0s seguintes procedimentos de envio
séo realizados,

(a) Estas particulas sdo armazenadas nas zonas intermediarias. Os enderecos

de destino, isto é, o processador para o qual cada particula deve ser
enviada, também é armazenado. Além disto, é armazenado um ndmero

inteiro igual a 1, associado a cada particula, o qual funciona como um
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contador das particulas a serem enviadas. Note-se que as particulas a
serem enviadas sdo armazenadas nas zonas intermediarias uma-a-uma,
em um procedimento realizado mediante 0 emprego do comando
mpi_send (Chergui et al., 2006). Este comando caracteriza uma operagao
de envio bloqueante, ou seja, o programa pode prosseguir somente apos
a conclusdo da formacdo de todas as zonas intermediarias, em todos 0s
processadores,

(b) As posicOes nos vetores de presenca, correspondentes as posigcOes das

particulas enviadas, sdo zeradas.

P1 P2 P3
t=o [ ] .. ° * ° [ ] * [ ] ’ * [ ] [ ] ‘ [ ] ‘ ..

e ° o ° e o ° ° e ° o °
°
ENVIA L4 o ©® . ° ® o ° .
e o ° ° ° ° ° °

t=1
RECEBE ...:. ..... ... :
OODDDNNRN [ 7] (OO 7T R M TTTT
ENVIA ° .. : ... s . o o ’
DENEENT] OENWTD eI
t=2
RECEBE R “. . . ... ° L ..

OO MO [T(T) DN WENTT] (SRR [T

Figura 4.8 llustracdo esquematica da arquitetura de troca de mensagens do
programa lagrangeano entre trés processadores associados a subdominios de
dimensGes idénticas para instantes de tempo t = 0, 1, 2.
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A Figura 4.8 mostra que, para o instante de tempo t = 1, duas particulas sdo
enviadas do processador P1 para o P2, uma particula é enviada de P2 para P3 e
trés particulas sdo enviadas de P3 para P1. Notam-se as posi¢cOes abertas nos
vetores presenca de cada processador, as quais s@o correspondentes as posi¢oes
vazias nas estruturas de dados particula, deixadas pelas particulas enviadas.

Uma vez que o processo de envio é concluido em todos o0s processadores, 0s
procedimentos de recebimento sdo executados da seguinte forma,

(@) Os numeros inteiros que funcionam como contadores, associados a cada

particula que foi enviada, sdo recebidos primeiramente. Desta forma,
cada processador tem a informacédo exata sobre o nimero de particulas a
serem recebidas,

(b) Enquanto existem particulas a receber, o algoritmo percorre o vetor de
presenca de cada processador, do inicio para o fim. Se o elemento do
vetor presenca esta preenchido com o nimero inteiro igual a 1, ou seja,
a posicao correspondente na estrutura de dados particula esta ocupada, o
algoritmo pula para o préximo elemento e continua a percorrer 0 vetor.
Se o elemento do vetor presenca estd preenchido com o nimero inteiro
igual a 0, isto &, a posicdo correspondente na estrutura particula esta
vazia, as propriedades de uma particula sdo recebidas nesta posicéo,
mediante o0 uso do comando mpi_recv, o vetor de presenca é preenchido
e o algoritmo prossegue para 0 proximo elemento. Este procedimento é
realizado até que todas as particulas sejam recebidas, em todos o0s
processadores, e as zonas intermediarias sejam totalmente esvaziadas.

Na Figura 4.8, percebe-se que no instante de tempo t = 1, trés particulas
sdo recebidas pelo processador P1, duas particulas sdo recebidas por P2 e uma
particula é recebida por P3. Nota-se que 0S espagos vazios nos vetores presenca,
correspondentes aos espacos vazios nas estruturas de dados particula, os quais
foram deixados pelas particulas enviadas, sdo preenchidos em cada processador.

E importante observar que as estruturas de dados particula e os vetores
presenca sdo dimensionados de modo a disponibilizarem mais espaco do que
aquele ocupado pelo numero efetivamente criado de particulas. O loop de célculo
no algoritmo tem a dimensdo da estrutura de dados particula, no entanto, as

instrugcdes do programa s@o executadas somente no caso do vetor presenca ser
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igual a 1, isto é, caso exista uma particula ocupando aquela posi¢do na estrutura
de dados.

No procedimento de recebimento, as posi¢Oes vazias dos vetores, deixadas
pelas particulas enviadas, sdo preenchidas primeiramente e, caso o nimero de
particulas a receber seja maior do que o numero de espacos abertos pelas
particulas enviadas em cada processador, 0s espacos de sobra sdo ocupados na
sequéncia. Cabe mencionar, também, que caso o nimero de particulas a receber
seja menor do que o numero de particulas enviadas, em cada processador, existe
uma descontiguidade no vetor presenca e na estrutura de dados particula, a qual é
caracterizada por espacos vazios entre os elementos dos vetores. Na Figura 4.8, tal
descontiguidade pode ser percebida no vetor presenca do processador P3, no
instante de tempot = 1, e nos vetores presenca dos processadores P1 e P2 no
instante de tempo t = 2.

Convém ressaltar que os procedimentos descritos acima Sd0 necessarios
devido ao namero flutuante de particulas presentes em cada processador ao longo
da simulagdo. Nota-se que no instante de tempo t = 0, todos os processadores
contém dez particulas. No instante t = 1, os processadores P1, P2 e P3 contém
onze, onze e oito particulas, e no instante t = 2, tais processadores contém dez,
onze e nove particulas, respectivamente. Este exemplo mostra que, eventualmente,
no decorrer da simulacdo, o desequilibrio entre 0 nimero de particulas presentes
em cada processador pode ser significativo, o que justifica 0s espacos extras nas
estruturas de dados particula e nos vetores presenca. No entanto, é desejavel que
0 numero médio de particulas seja aproximadamente igual entre os processadores
ao longo do tempo. Desta maneira, um razoavel equilibrio na distribuicéo da carga

de trabalho média de cada processador pode ser obtido.
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