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Introducgéo

Foi feito um estudo do géas de grdos (2-d ou 3-d) utilizando a técnica do DSMC (Direct
Simulation Monte Carlo). Esta técnica permite grande econdmia de tempo computacional
com pouca perda de informacao sobre o estado do sistema e tem sido empregada com sucesso
no estudo deste tipo de problemas [1,2].

O estudo se baseou na modelagem computacional de um espaco bidimensional. Com a
possibilidade de injecdo de energia via paredes vibratdrias conseguimos analisar o sistema em
equilibrio térmico observando seu comportamento em relacdo a distribuicdo de velocidades e
de densidades do sistema em funcgéo, principalmente, do nimero de particulas e o coeficiente
de restituicdo. Com esta base, podemos tentar maneiras de aperfeicoar o modelo no ponto
onde normalmente se tornaria invalido e impreciso. No DSMC, este problema ocorre em
simulacdes de alta densidade. Aqui fazemos uma proposta de modo que o0 uso de uma
simulacdo estocéstica, mais eficiente computacionalmente, tenha seu campo de aplicacdo
estendido na simulagéo desse tipo de problema de muitos corpos.

Objetivos
Nosso objetivo é entender aspectos importantes de fisica de ndo-equilibrio assim como

simular sistemas de muitos grdos em movimento rapido.
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Metodologia

Utilizamos, assim como proposto originalmente em 1994 por G.A. Bird [2], a solucéo
da equacdo de Boltzmann, a principio para gases, para 0 caso de um sistema de baixa
densidade de grdos, o que seria extremamente conveniente para situagdes de muitos corpos
(100.000 — 1.000.000) em vista o nimero de calculos que outras simula¢cbes como Dinamica
Molecular (MD) apresenta em problema semelhantes.
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A respeito da simulacdo, fazemos pequena modificacdo em relagcdo & modelagem, onde
subdividimos o sistema em L x L células, uma interpretacdo via autdmato celular. E, entéo, a
evolucéo do sistema se faz de forma estocastica. Divido em células o sistema evolui em duas
etapas; a primeira referente a evolugdo livre: as particulas mudam, ou ndo, de células
dependendo de sorteio em fungdo de suas probabilidades; e a segunda, colide pares de
particulas internos a cada célula pela probabilidade calculada via equagdo de Boltzmann.
Incluimos, como j& mencionado, algumas condicBes de contorno especiais além das triviais
pelo limite fisico. Para o estudo estado do caso estacionario, modelamos paredes vibratdrias
nos extremos verticais da caixa bidimensional com o objetivo de injetar energia no sistema, ja
que este, ao contrario, do gas molecular em um aspecto geral, perde energia me suas colisdes.

Entende-se claramente que existe um limite maximo de particulas dentro de uma célula.
Este fato ndo era preocupante no caso de gases pelo fato das colisdes serem completamente
elastica, 0 que ndo provocaria, como neste caso, a existéncia de gradiente de pressdo na
presenca de flutuacdes na taxa de colisdo. Para casos onde o limite da célula se torna méaximo
devemos lidar com a interacdo deste aglomerado granular em relagdo ao meio exterior, este
fenbmeno é discutido na literatura como transicdes de fase deste meio [3], que pode
apresentar comportamento, como de um solido, fluido, ou gas. Implementamos, entdo, como
sugestdo de modelagem para lidar com este ponto critico do modelo, uma maneira de
propagacao da interacédo cluster-gas dentro do aglomerado.

Conclusoes

O Gés de Graos (GG) tem sido estudado numérica e experimentalmente [3],
especialmente em duas dimensdes. Nosso método de estudo permite que possamos reproduzir
experimentos [3] de maneira mais fiel a fisica de grdos que modelos anteriores, que ndo levam
em conta efeitos tais como o volume excluido [1]. Em nosso modelo levamos em conta a
ocupacdo méaxima possivel para cada célula assim como a ocupacdo critica para a qual o
sistema se torna um aglomerado granular. Isto faz com que possamos lidar com GG em
densidades mais altas do que antes atingido por modelos semelhantes.

Podemos também estudar sistemas de grdos em fluxo rapido através de tubos, modelos
com velocidade supersdnica e com a presenca de obstaculos. Uma das caracteristicas mais
importantes de nosso modelo é poder rodar simulacdes contendo centenas de milhares, e até
milhdes de particulas, de modo eficiente e rapido, mesmo em um “notebook”.

Nosso estudo permite reproduzir algumas das principais caracteristicas do GG com
baixo custo computacional. Este método permite evitar instabilidades na densidade que estdo
presentes em modelos anteriores.

Agora nosso foco € o estudo da transicdo de fase de um gas de grdos, verificando o
limite desta transicao, e o0 modo o qual esta ocorre.
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