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Introduciao

Nos baseamos no modelo de uma Simulagdo Direta de Monte Carlo (DSMC) para
representar a dinamica de um sistema granular bidimensional. Este método resolve a equagado
probabilistica de Boltzmann para gases, e tem se mostrado extremamente eficiente em termos
de custo computacional. Lidamos, aqui, com as complicacdes, desta equacdo, que surgem
quando aplicadas a este tipo de situacdo. Com isso, podemos simular altas densidades
(aglomerados — clusters), tirando o limite da interpretacao estocastica do DSMC, aumentando
seu campo de aplicacdo, seja na 4area industrial ou no entendimento da fisica de nao-
equilibrio.

Objetivos

Descrever de uma maneira completa a dindmica de sistemas granulares por meio de
uma simulagdo estocastica, entendendo principalmente o seu comportamento em altas
densidades, algo novo para este tipo de simulagao.

Metodologia e Resultados

Em primeira etapa, construimos um modelo para resolver as equagdes de Boltzmann.
Utilizamos o método DSMC que ja vem sendo aplicado ao estudo de diversos casos. Apesar
de alguns problemas, ja evidenciados na simulacdo de grdos, causados pelas colisdes
ineldstica ndo previstas em gases, 0 DSMC ¢ uma importante ferramenta no estudo da fisica
de nao-equilibrio para este tipo de sistema.

O modelo se baseia em dividir o espaco 2D em células. O deslocamento das particulas
(jump) ¢ feito probabilisticamente, por meio das equagdes tradicionais de movimento em uma
primeira etapa de evolucdo do sistema. Em uma segunda etapa, colidimos as particulas. A
equacdo de Boltzmann fornece a taxa de colisdo, que ¢ fungdo, principalmente da densidade
local, ou seja, da densidade da célula. Esta claro que somente particulas na mesma célula
podem colidir, isto é uma excelente aproximagao, visto que definimos a escala do sistema de
maneira que o livre caminho médio seja menor que a aresta da célula. Ao fim da etapa de
colisdes o algoritmo ¢ reiniciado, percorrendo as mesmas rotinas.

O desenvolvimento até este ponto fornece intimeras informagdes de extrema
importancia. A primeira delas ¢ a distribuicdo de velocidades (figuras 1 e 2), criada pela
propria equagdo de Boltzmann durante colisdes. A segunda, talvez mais importante ¢ a lei de
decaimento de energia, descrita por P.K. Haff (figura 3). Em ambas verifica¢des o modelo se
mostrou preciso, provando sua validade. E importante enfatizar, que o tempo computacional
para obtencdo dos dados foi extremamente pequeno comparado com outros métodos de
simula¢do, como Dinamica Molecular.
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(figura 3 — decaimento de energia~t )

Podemos ainda verificar alguns fendmenos durante o resfriamento, como o
aparecimento natural de vortices, e uma tendéncia a aglomeragdo. A figura abaixo mostra o
mapeamento das densidades e do campo de velocidades, deixando claro os dois fendmenos.
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(figura 4 — vortices e aglomeragdo)

Nesta primeira parte, trabalhamos com um regime homogéneo de resfriamento, mas
como ja apontado em outros estudos, instabilidades eram previstas no campo de densidades
que provocariam o colapso do sistema (figura 4 acima).

Em uma célula, que tenha mais particulas que seus vizinhos, a taxa de colisdo ¢ maior.
Estd caracteristica resulta em um gradiente de pressdo para dentro da célula, levando a um
crescimento exponencial da densidade. Corrigimos este problema com aplicacdo do conceito
de volume excluido, ou seja, um limite para o volume ocupado (proposta sugerida em [3]).
Esta corre¢do trouxe mais realidade a fisica do sistema, mas, em compensagao, teriamos que
lidar com conseqiiéncia de termos uma célula cheia, e descrever sua interagdo com a
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vizinhan¢a. Definimos esta célula como “cluster”, um conjunto de grios aglomerados que
apresentam uma dindmica coletiva. Nesse caso, todo tipo de simulag@o encontra dificuldades.
O grande niimero de calculos que ocorrem pelas inumeras interagdes, ja que o espago entre 0s
graos ¢ reduzido a valores proximos, ou iguais, a zero. O custo computacional se torna
extremamente grande, tornando esté situacdo um grande objeto de estudo.

Fizemos uma descri¢do priméria para o tratamento dos “clusters”. Nos enfocamos,
brevemente, em observar o comportamento de um fluxo granular seco de alta velocidade em

tubulagdes. A seguir mostramos os resultados qualitativos de algumas simulagdes:
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(figura 5 — fluxo granular em algumas situagoes de interesse)
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Conseguimos alguns resultados interessantes, mas, entendiamos que a descri¢ao da
dindmica dos clusters estava sendo feita ainda de maneira um pouco superficial, e nos
focamos a entender como aprimorar a modelagem.

A descrigdo da dinamica dos clusters € a parte mais importante deste estudo, por
conseguir completar o campo de aplicagdo do modelo original. A primeira sugestdo para
reformular a interpretagdo desta fase do sistema, foi uma analogia. Assim como aproximamos
o comportamento de graos em baixas densidades ao de gases (equacdo de Boltzmann), iremos
compreender o cluster como uma fase continua, semelhante a um sélido, ou ainda a um fluido
extremamente viscoso. Esta primeira idéia, de como ¢ a forma dos clusters, traz possivel
descri¢ao da propagacao de uma onda de choque dentro da fase. Com isso, podemos comegar
a escrever a transferéncia de momento na interacdo cluster-gés. Partimos da idéia de
propagacdo das ondas de Rayleigh e Love ([5] e [6]). A figura a baixo mostra uma ilustracao
da propagacdo da onda Love:

Love Wave
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A descrig@o da propagacdo de uma onda em meio granular, vem sendo descrita usando
equagdes que se aproximam, principalmente em relacdo ao decaimento da amplitude, das
ondas Love. Consideramos propagacdo radial e conservacao da energia.

Os graos transmitem impactos e tensdes, principalmente, via arcos de forca, cujas
orientacdes sdo aleatorias, mas que obedecem a leis de formagao. Para nds, a descri¢do real do
comportamento dos arcos ¢, de certa forma, incompativel com o modelo DSMC, e o meio de
representd-los ¢ exatamente por esta analogia de propagacdo de ondas. Entretanto, nos
preocupamos em adicionar uma outra caracteristica, uma dispersdo de transferéncia. Ou seja,
o momento, quando transferido para uma célula, tem uma direcdo de propagacdo principal.
Mas, entendemos, pelo proprio estudo dos arcos, que ocorrem ramificacdes de carater
aleatorio, como ja mencionado, entdo aplicamos uma dispersdo na transferéncia. Abaixo
segue uma figura que representa o esquema da transferéncia de momento.
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O momento passado para célula ¢ distribuido para cada particula em funcdo de uma
variavel aleatoria, que se encarrega de espalhar o momento.

Com essa modelagem, nos preocupamos em observar o comportamento de sistemas
extremamente densos. Estudamos colisdes e o efeito da for¢ca da gravidade em aglomerados
granulares e estamos perto de conseguir uma boa modelagem. Alguns resultados em situagdes
classicas sdo mostrados pelas seguintes figuras:

* Colisao entre clusters, com dire¢des de velocidades (1,1) e (-1,1);

e Pilha de graos formada a partir de deposi¢do de um fluxo vertical de largura de
uma célula;
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* Seqiiéncia de imagens de um aglomerado sobre a forca da gravidade, leitura de
momento (mais escuro maior valor);
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Conclusio e Perspectiva

Nosso estudo permite reproduzir algumas das principais caracteristicas de um sistema
granular com baixo custo computacional. Este método permite evitar instabilidades na
densidade que estao presentes em modelos anteriores. E com a evolugdo na descri¢ao do
comportamento dos clusters, trazemos uma maior aplicabilidade ao modelo.

Estamos calibrando nossas simulagdes para podermos obter, em breve, resultados
quantitativamente corretos, dado que qualitativamente nosso sistema ja reproduz muitos
resultados da literatura, tais com o aparecimento de aglomerados granulares e vortices.
Seguimos com o objetivo de finalizar a descricdo dos clusters, aprimorando nossa
interpretacdo, podendo assim aplicé-lo primeiramente em situagdes para comprovagao de sua
validade, e posteriormente em situagdes dedicadas ao estudo da fisica de ndo-equilibrio e em
casos de cunho industrial, para transporte ou armazenamento.
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