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RESUMO

A turbuléncia em escoamentos de fluidos é um dos fendmenos fisicos mais complexos e relevan-
tes da engenharia, e sua modelagem computacional demanda metodologias de alta fidelidade
e eficiéncia computacional. Nesse contexto, na presente tese propde-se o desenvolvimento,
a verificacdo e a validagcdo de dois novos c6digos computacionais tridimensionais baseados
na metodologia IMERSPEC, hibridizacdo do Método Pseudoespectral de Fourier (MPF) e
do Método da Fronteira Imersa (MFI), para de modelar escoamentos laminares e turbulentos
complexos com a presenca de paredes. Os cddigos desenvolvidos, denominados IMERSPEC
MPI e IMERSPEC CUDA, distinguem-se pelas técnicas de paralelizacido adotadas: no primeiro
emprega-se a biblioteca MPI com paralelizacdo em duas das trés dire¢cdes do escoamento, en-
quanto no segundo explora-se o paralelismo heterogéneo CPU/GPU por meio da API CUDA,
realizando os cdlculos integralmente na unidade de processamento grafico. Ambos os cédigos
foram verificados computacionalmente pelo Método de Solu¢des Manufaturadas (MSM) para
o MPF isolado e para o MPF com MFI em configuragdes coincidentes e ndo coincidentes,
apresentando exatiddo espectral e quarta ordem de convergéncia, respectivamente. Adicional-
mente, propds-se e investigou-se 0 Método de Imposicao Espectral Direta (MIED), alternativa
integralmente espectral ao MDFM para malhas ndo coincidentes, cujos resultados indicaram
exatidao inferior ao MDFM com custo computacional similar. A validacao fisica de ambos
os codigos foi realizada mediante a modelagem do escoamento laminar sobre o degrau, um
caso de modelagem de um escoamento complexo cldssico, com resultados consistentes com os
dados dos experimentos materiais. Comparando-se os dois cddigos para as mesmas condi¢des
de simulacdo em diferentes hardwares, o IMERSPEC CUDA apresentou desempenho superior
ao IMERSPEC MPI em todas as configuracdes de malha avaliadas, com uma reducio de custo
computacional de aproximadamente vinte e nove vezes para a modelagem laminar. Enfatiza-se
que esse resultado € obtido quando se comparada a execuc¢ao do cédigo IMERSPEC MPI em
um cluster com 64 processos e 0 IMERSPEC CUDA executado junto a placa NVIDIA A100.
Por outro lado, salienta-se que foi identificada a necessidade de determinagdo de parametros
otimos de execucdo do codigo IMERSPEC CUDA de acordo com a GPU a ser executada, i.e.,
os parametros 6timos de execugdo sdo dependentes do hardware usado. Com base na sele¢ao
do cdédigo com melhor performance, os desenvolvimentos subsequentes para a modelagem
usando Simulacdo de Grandes Estruturas (LES) concentraram-se exclusivamente no IMERSPEC
CUDA. Na modelagem turbulenta, investigou-se a intera¢do entre a metodologia IMERSPEC e
a abordagem LES, identificando-se e corrigindo-se aspectos da implementa¢do que impediam a
correta reproducio do escoamento turbulento, tais como a reestruturacao do dominio comple-
mentar, a adocao de filtro exponencial para o processo de dealiasing e a defini¢ao das condicdes
de contorno de topo do dominio ttil de modelagem. Trés modelos funcionais de fechamento
submalha foram implementados e comparados no escoamento turbulento sobre o degrau com

expansdo brusca e com nimero de Reynolds Rey = 5.100: o modelo de Smagorinsky classico



com fung¢des de amortecimento de Van Driest, 0 modelo WALE (do inglés, Wall-Adapting
Local Eddy-viscosity) e o modelo dinAmico de Germano-Lilly'2. Os resultados obtidos com as
malhas de 32 x 128 x 256 e 64 x 256 x 512 pontos de coloca¢do foram comparados com dados
computacionais e materiais de referéncia. O modelo WALE apresentou o melhor desempenho
global, com erro de apenas 0,5% na estimativa do comprimento de recolamento da camada limite,
além do menor custo computacional entre os trés modelos avaliados, constituindo-se como a
melhor escolha para a presente modelagem ainda que este modelo submalha apresente perfis
de velocidade média e componentes da tensdo média de Boussinesq-Reynolds com significante
discrepancias dos trabalhos de referéncia. Com o modelo dindmico de Germano-Lilly obteve-se
resultados ligeiramente superiores ao modelo de Smagorinsky cldssico, com erro de 11% e
13% no comprimento de recolamento, respectivamente, com custo computacional maior. O
IMERSPEC CUDA com abordagem LES e modelo dindmico de Germano-Lilly, o modelo mais
caro computacionalmente, reproduziu 450 s de tempo fisico em menos de 72 horas na GPU
NVIDIA A100, demonstrando a viabilidade da metodologia para simulacdes de alta ordem em

tempo competitivo.

Palavras-chave: método pseudoespectral de Fourier; método da fronteira imersa; paralelizacdo
MPI; paralelizacio CPU/GPU; escoamento sobre o degrau; modelo de Smagorinsky com fungdes

de Van Driest; modelo WALE; modelo dindmico de Germano-Lilly.



ABSTRACT

Turbulence in fluid flows is one of the most complex and relevant physical phenomena in engi-
neering, and its computational modeling demands high-fidelity and computationally efficient
methodologies. In this context, the present thesis proposes the development, verification, and
validation of two novel three-dimensional computational codes based on the IMERSPEC method-
ology, a hybridization of the Fourier Pseudospectral Method (MPF) and the Immersed Boundary
Method (MFI), for the simulation of laminar and turbulent complex flows in the presence of walls.
The developed codes, referred to as IMERSPEC MPI and IMERSPEC CUDA, are distinguished
by their parallelization strategies: the former employs the MPI library with parallelization along
two of the three flow directions, while the latter exploits heterogeneous CPU/GPU parallelism
through the CUDA API, performing all computations entirely on the graphics processing unit.
Both codes were computationally verified using the Method of Manufactured Solutions (MSM)
for the isolated MPF and for the MPF coupled with the MFI in coincident and non-coincident
grid configurations, achieving spectral accuracy and fourth-order convergence, respectively.
Additionally, the Spectral Direct Imposition Method (MIED) was proposed and investigated
as a fully spectral alternative to the MDFM for non-coincident grids, whose results indicated
lower accuracy than the MDFM at comparable computational cost. The physical validation of
both codes was carried out through the simulation of laminar flow over a backward-facing step,
a classical complex flow benchmark, with results consistent with experimental reference data.
Comparing the two codes under identical simulation conditions on different hardware configura-
tions, the IMERSPEC CUDA outperformed the IMERSPEC MPI across all evaluated mesh sizes,
achieving a computational cost reduction of approximately twenty-nine times for the laminar
case. It is emphasized that this result is obtained when comparing the IMERSPEC MPI executed
on a cluster with 64 processes and the IMERSPEC CUDA running on the NVIDIA A100 GPU.
On the other hand, it is noted that optimal execution parameters for the IMERSPEC CUDA code
must be determined according to the GPU to be used, i.e., the optimal execution parameters
are hardware-dependent. Based on the selection of the higher-performance code, subsequent
developments for Large Eddy Simulation (LES) modeling were conducted exclusively with the
IMERSPEC CUDA. In the turbulent flow simulations, the interaction between the IMERSPEC
methodology and the LES approach was investigated, identifying and correcting implementation
aspects that prevented the correct reproduction of turbulent flow, such as the restructuring of
the complementary domain, the adoption of an exponential filter for the dealiasing procedure,
and the definition of the top boundary conditions of the computational domain. Three functional
subgrid-scale (SGS) closure models were implemented and compared for turbulent flow over
a backward-facing step at Reynolds number Rey = 5100: the classical Smagorinsky model
with Van Driest damping functions, the WALE model (Wall-Adapting Local Eddy-viscosity),
and the Germano-Lilly dynamic model'?. Results obtained with meshes of 32 x 128 x 256

and 64 x 256 x 512 collocation points were compared against computational and experimental



reference data. The WALE model demonstrated the best overall performance, with an error of
only 0,5% in the reattachment length estimation and the lowest computational cost among the
three evaluated models, making it the most suitable choice for the present simulations, although
this subgrid-scale model presents mean velocity profiles and Boussinesq-Reynolds mean stress
tensor components with significant discrepancies relative to reference data. The Germano-Lilly
dynamic model yielded results slightly superior to those of the classical Smagorinsky model,
with reattachment length errors of 11% and 13%, respectively, at a higher computational cost.
The IMERSPEC CUDA with the LES approach and the Germano-Lilly dynamic model, the most
computationally demanding configuration, reproduced 450 s of physical time in less than 72
hours on the NVIDIA A100 GPU, demonstrating the viability of the methodology for high-order

simulations within competitive computational time.

Keywords: Fourier pseudospectral method; immersed boundary method; MPI parallelization;
CPU/GPU parallelization; backward-facing step flow; Smagorinsky model with Van Driest

damping functions; WALE model; Germano-Lilly dynamic model.
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1 INTRODUCAO

A turbuléncia em escoamentos de fluidos € um dos fendmenos fisicos mais complexos
e relevantes, presente em escoamentos atmosféricos, industriais e geofisicos. Em projetos
de turbinas edlicas, a compreensdo da turbuléncia no escoamento que o equipamento estara
submetido e a correta modelagem da camada limite nas pds € essencial para a sua performance;
em motores de combustao interna, uma turbuléncia expressiva promove uma melhor mistura entre
o combustivel e o ar, promovendo assim maior efici€éncia e reduzindo emissoes de poluentes;
em projetos de avides, atrasando o desenvolvimento da camada limite turbulenta nas asas pode

reduzir o consumo de combustivel em voos.

Esses sdo apenas alguns de muitos exemplos que demonstram a importancia da compre-
ensdo desse fendmeno na engenharia e justifica o interesse continuo da comunidade cientifica ao
longo das décadas. Entretanto, mesmo depois de mais de um século desde a primeira descoberta
de escoamentos turbulentos por Osborne Reynolds?, a correta compreensio do fendmeno se

mantém como um grande desafio da ciéncia.

Quando se analisa o processo de constru¢do de conhecimento sobre o fendmeno da
turbuléncia, nota-se que a compreensdo dos escoamentos turbulentos foi por muito tempo
ainda mais limitada do que hoje ou, por vezes, mal entendida*. Assim, como consequéncia, a
capacidade de controlar escoamentos turbulentos, um tépico de grande interesse da engenharia

mecanica, ainda nao € factivel.

Uma forma de se analisar esse fendmeno, para um avango em seu entendimento, é
através da estatistica. No entanto, a coexisténcia de processos deterministicos e estocdsticos na
turbuléncia impossibilita uma abordagem puramente estatistica para a sua modelagem*. Portanto,
as formas de modelagem de escoamentos turbulentos se resumem necessariamente em trés
opg¢oes: puramente tedrica, a material e a computacional. Através dessas formas, a disciplina de
modelagem de turbuléncia avangou ao longo dos anos como uma combinag¢ao de intui¢ao, teorias
que tangenciam o fendmeno e empirismo, enquanto, no contexto de modelagens computacionais,

limitados por motivos praticos relacionados a estabilidade numérica e eficiéncia computacional®.

Em um contexto tedrico, tem-se que as cldssicas equagdes de Navier-Stokes para fluidos
newtonianos, servem para modelar mesmo escoamentos turbulentos complexos. Ao mesmo
tempo, essas equacdes sao nao-lineares, e assim apenas escoamentos triviais sao possiveis
de solugdo continua. Nao se pode argumentar com a existéncia do termo nao linear presente
nas equacdes de Navier-Stokes visto que € esse exato termo que possibilita a modelagem
de um fendmeno ndo linear com caracteristicas tdo complexas quanto a turbuléncia. Assim,
restam a modelagem computacional ou material a representacdo de escoamentos turbulentos

complexos e para a contribui¢do da compreensao de fendmeno da turbuléncia em escoamentos.
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Na presente tese foca-se na modelagem computacional mas reconhece-se que modelagens
através de experimentos materiais tiveram e tem significativa contribui¢do no campo de estudos
da turbuléncia. Por vezes, ambas as modelagens se complementam para um entendimento mais

profundo do fendmeno fisico.

A modelagem computacional da turbuléncia € feita por simula¢des computacionais ou
experimentos virtuais de escoamentos turbulentos e podem ser realizadas em diferentes niveis
de fidelidade fisica e custo computacional. A simulagdo computacional direta (DNS) resolve
todas as estruturas turbilhonares do escoamento, sem modelagem de fechamento, sendo restrita a
baixos valores de nimero de Reynolds (Re) e a significativa capacidade computacional. Por outro
lado, tem-se as abordagens médias das equacdes de Navier Stokes RANS/URANS, do inglés
Reynolds Averaged Navier Stokes Equations ou Unsteady RANS, para modelar integralmente os
efeitos da turbuléncia, com custo computacional menor, mas limitado ao comportamento médio
do escoamento. As Simulacdes de Grandes Estruturas (LES), do inglés Large Eddy Simulations,
representam o compromisso entre custo computacional e exatiddo, para a solucdo das estruturas
turbilhonares dominantes, mediante a modelagem das estruturas e interacdes submalha nao
resolvidas, tornando-se a abordagem de referéncia para escoamentos turbulentos complexos de

interesse cientifico e de aplicagdes de engenharia.

Tanto as abordagens RANS/URANS e LES necessitam de modelos de fechamento da
turbuléncia j& que parte ou a totalidade das intera¢des ndo lineares sdo modeladas. Esses modelos
possuem uma histéria notdvel. Autores como J. V. Boussinesq, G. I. Taylor, Ludwig Prandtl,
A. N. Kolmogorov, Theodore von Kédrmén, recorreram a analogias com a teoria cinética e o
movimento browniano, bem como a conceitos de universalidade e comprimentos caracteristicos,
para estabelecer fundamentos base®. Ainda hoje, a modelagem do transporte turbulento ocorre
a partir da no¢do de uma viscosidade turbulenta ou viscosidade submalha, em inglés eddy
viscosity, sendo necessdria a maioria dos modelos de fechamento de turbuléncia. Ainda sim, as
bases desses modelos primordiais: viscosidade turbulenta, covariancias de velocidades e tempos
caracteristicos de correlacdes também sao as bases dos modelos de fechamento recentes. A
modelagem de fechamento tem sido uma combinacao de andlise, empirismo e analogia, voltada

para objetivos bastante praticos®.

Em relacdo as abordagens alternativas aquelas puramente tedricas, por vezes ja foi
sugerido que as abordagens RANS/URANS cairiam em desuso e seriam substituidas inteiramente
por LES como consequéncia do rdpido poder computacional®. Certamente, a abordagem LES
possibilita resultados computacionais mais exatos, entretanto, a previsao feita ainda ndo se tornou
realidade. A dependéncia de maior custo computacional, horas humanas, malhas computacionais
mais refinadas e/ou algoritmos mais exatos torna o extensivo uso dessa abordagem ainda invidvel

mesmo no contexto atual de programacgao em GPUs, do inglés Graphical Processing Unit.

Considerando a necessidade de algoritmos computacionais mais exatos para a abordagem

LES que serd explorada na presente tese, tem-se os métodos espectrais, os quais foram pioneiros
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em modelagens dentro da drea de dindmica de fluidos computacional (CFD). Esses métodos
atingem significativa acurdcia com malhas grosseiras, apresentando assim uma grande vantagem
sobre as demais metodologias em um contexto histérico onde os recursos computacionais
eram severamente limitados. Kim; Leonard* afirmam que a ordem de exatiddo de métodos
espectrais € usualmente classificada como infinita, i.e., a exatidao desses métodos excede qualquer
ordem algébrica (primeira, segunda, terceira, etc) desde que certas condicdes especificas sejam

cumpridas.

Por exemplo, Orszag’ estimou que uma simula¢do computacional espectral com N3
pontos colocantes apresenta a mesma exatidao de um experimento virtual que utiliza o método
de diferengas finitas com (4/N)? mas com o mesmo custo computacional de uma simulagfo
que utiliza diferengas finitas com (2/N)3. Essa afirmag¢do demonstra que métodos espectrais
possuem maior exatidao com menor quantidade de pontos colocantes, entretanto, o seu custo

computacional €, comparativamente, mais alto do que métodos de diferencas finitas.

Ainda hoje abordagens espectrais sdo utilizadas em algumas aplicagdes como modelagens
relacionadas ao oceano e atmosfera, de alta resolucdo para camada limite atmosférica e em
turbuléncia®, embora o seu custo computacional continue significativo em relacdo as técnicas

numéricas similares.

Dentre as formulacdes espectrais disponiveis para a resolu¢do computacional das equa-
¢oes de Navier-Stokes, como os métodos de Galerkin e de Chebyshev, o método de Fourier se
destaca por sua eficiéncia computacional aliada a implementacao via FFT, transformada ripida
de Fourier do inglés Fast Fourier Transform, tornando-o uma alternativa no contexto da presente

tese.

Assim, na modelagem apresentada neste trabalho utilizou-se o método de Fourier, em
especifico, o método pseudoespectral de Fourier (MPF). Com este método solucionam-se parci-
almente as equacdes de balanco relacionadas ao escoamento modelado no dominio espectral
enquanto produtos entre duas varidveis sao resolvidos no dominio fisico a fim de se evitar a

convolucao, operacdo computacional de alto custo.

Outro significativo desafio em formulagdes como a pseudoespectral de Fourier € a
imposi¢ao de condi¢des de contorno junto ao escoamento modelado. Por parte das operagdes
serem realizadas no dominio espectral, condi¢cdes de contorno também devem ser implementadas
nesse dominio. Operagdes dentro do dominio de Fourier sao globais e por isso a aplicacao de

condig¢des de contorno ndo sao diretas ou facilmente definidas.

Como alternativa a implementacao dessas condi¢des através do MPF, tem-se o Método
da Fronteira Imersa (MFI) desenvolvido originalmente por Peskin’ para a modelagem numérico-
computacional do escoamento em vélvulas cardiacas. Nessa metodologia, modela-se as condicdes
de contorno através de termos fontes inseridos nas equagdes de Navier-Stokes. A ideia basica

z

por trds do método, por exemplo, é “forcar” o fluido em determinada regiao modelando seu
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comportamento caso estivesse em contato com uma parede fixa.

A partir da jun¢do do MFI com o MPF foi criada a metodologia IMERSPEC. Essa aborda-
gem foi desenvolvida no laboratério de Mecanica dos Fluidos (MFLab) da Universidade Federal

de Uberlandia (UFU) por Mariano'?, Moreira'!, Villela'?, Kinoshita et al.'* e Nascimento'*.

O IMERSPEC ¢ uma metodologia espectral, que € caracterizada por exatidao expressiva
mas também por significativo custo computacional. No contexto da presente tese, essa metodolo-
gia é empregada junto a abordagem LES que requisita malha computacional refinada e doravante

o custo e poder computacional se tornam ainda mais relevantes.

Como a metodologia IMERSPEC aliada a abordagem LES apresenta significativo custo
computacional, técnicas de paralelizacdo que aumentam a performance da modelagem devem

ser empregadas.

Historicamente, o aumento do poder computacional foi o principal fator na modelagem
de turbuléncia. Afinal, Durbin® afirmam que a modelagem computacional do fendmeno s6 se

desenvolveu depois da conferéncia de 1968 sobre camadas limites turbulentas em Stanford.

Na dltima década, o aumento do poder computacional teve novamente papel protagonista
ao introduzir técnicas de paralelismo heterogéneo entre GPU e CPU (Central Processing Unit),
por meio da API CUDA, uma plataforma de computagdo paralela da NVIDIA que permite
utilizar a GPU para processamento de propdsito geral. Nessa abordagem desenvolvem-se c6-
digos computacionais através de uma unidade de processamento grafico de Propdsito Geral,
do inglés General Purpose Graphics Processing Unit, (GPGPU), os quais utilizam GPU/CPU
para a modelagem de fendmenos fisicos. No entanto, também deve-se considerar técnicas de
paralelizacao consagradas pela comunidade cientifica como, por exemplo, a paralelizagdo por

MPI, do inglés Message Passing Interface.

As diferentes formas de paralelizacdo devem ser avaliadas para a abordagem IMERSPEC,
principalmente pela sua dependéncia pelo algoritmo de transformada ripida de Fourier (FFT), do
inglés Fast Fourier Transform, o qual introduz dificuldade de paralelizacdo devido a necessidade

de operacdes de comunicacao entre todos os pontos da malha computacional.

Assim, no presente trabalho utilizou-se a metodologia IMERSPEC, em um primeiro
momento, explorando a biblioteca MPI e, em um segundo momento, a API CUDA em dois
diferentes codigos desenvolvidos, respectivamente, IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA.

1.1 Justificativa do trabalho

Embora significativas contribui¢des tenham sido feitas a abordagem IMERSPEC ao
longo dos anos, a maioria destas foram restritas a modelagens bidimensionais € modelagens
tridimensionais de escoamentos livres. Destaca-se que desde o primeiro trabalho sobre a metodo-

logia em 2007, teve-se apenas trés trabalhos sobre escoamentos tridimensionais em que estes
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trabalhos sdo restritos a escoamentos cisalhantes livre. Sendo assim, a presente tese € o primeiro
trabalho a modelar um escoamento tridimensional com a presenca de paredes e ainda vai além

ao modelar o0 mesmo escoamento em regime turbulento.

Destaca-se que em tentativas anteriores de modelagem de escoamentos tridimensionais
com presenca de parede pelo IMERSPEC, observou-se o surgimento de oscilagdes numéricas
indesejdveis na dire¢ao perpendicular a parede. Esse problema foi corrigido na presente tese, € o
escoamento sobre o degrau com expansao brusca, em qualquer regime, foi simulado usando a
metodologia IMERSPEC.

A escolha desse escoamento de referéncia se deve a sua relevancia tanto tedrica quanto
pratica em engenharia. Trata-se de um escoamento complexo, caracterizado pela separacao da
camada limite, pela evolucao de estruturas turbulentas e pelo recolamento do escoamento a
parede a jusante do degrau. Exemplos praticos desse tipo de escoamento sdo encontrados em
aerofdlios com grandes angulos de ataque, escoamentos em torno de defletores e de veiculos, em
entradas de dutos de motores, em condensadores, em valvulas de retencao e em escoamentos
ao redor de edificacdes!>. Além disso, o escoamento sobre o degrau é um problema cldssico de
referéncia na literatura, com diversas contribui¢cdes computacionais e experimentais disponiveis

para comparacio!622,

Outra novidade, que € apresentada no presente trabalho, € a introdu¢do de novas técnicas
de paralelizacao junto ao IMERSPEC, tornando-o mais amigdvel a modelagens complexas.
Salienta-se que a paralelizacio GPGPU € uma novidade junto ao IMERSPEC enquanto a
paralelizacdo em MPI que ocorre em duas das trés dire¢des do escoamento € um avanco em
relacdo a paralelizagdo introduzida por Moreira>* que paralelizava apenas um tnica dire¢io do
escoamento. Como foram testadas técnicas de paralelizacao distintas, escreveu-se dois codigos
computacionais diferentes: IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA.

Adicionalmente, ao longo do desenvolvimento, duas abordagens foram investigadas além
dos objetivos inicialmente propostos. A primeira € a discretiza¢ao antissimétrica do termo difu-
sivo, proposta como alternativa para suprimir as oscilacdes numéricas indesejdveis identificadas
na modelagem de escoamentos com parede e minimizar os efeitos de aliasing inerentes a métodos
espectrais. A segunda é o Método de Imposicao Espectral Direta (MIED), desenvolvido como
uma tentativa de tornar integralmente espectral o processo de transferéncia de informacao entre
os dominios euleriano e lagrangiano do IMERSPEC. Embora ambas tenham sido descartadas ao
longo da pesquisa, sua investigacdo gerou contribui¢cdes metodoldgicas relevantes, discutidas

nos capitulos 5 e 6.

1.2 Objetivos

Com base na justificativa da tese, tem-se como objetivo geral o desenvolvimento de uma

ferramenta computacional com metodologia espectral de Fourier com alta ordem e capaz de
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uma modelagem de escoamentos turbulentos com a presenga de paredes segundo a abordagem
LES com paralelizagdo eficiente. O objetivo geral, portanto, é necessario para responder o
questionamento: o IMERSPEC consegue modelar escoamentos turbulentos, tridimensionais com
a presenca de paredes ou sua aplicacdo deve ser restrita a modelagens de escoamentos cisalhantes

livres?

Para cumprir com o objetivos geral, os seguintes objetivos especificos sao definidos:

* Tridimensionalizar a metodologia IMERSPEC com diferentes formas de paralelizagao;

* Verificar os co6digos computacionais desenvolvidos, IMERSPEC MPI e IMERSPEC
CUDA, para os diferentes tipos de paralelizaciao explorados;

* Validar os cédigos computacionais através da modelagem do escoamento laminar cldssico

sobre o degrau;
* Avaliar o ganho da paralelizacdo GPGPU frente a paralelizacao MPI;

* Adaptar a metodologia IMERSPEC para a abordagem LES no escoamento turbulento

sobre degrau;

* Analisar a performance dos modelos de fechamento submalha: Smagorinsky classico,

WALE e Dinamico de Germano-Lilly em relacdo ao escoamento modelado.

1.3 Escopo do Trabalho

A fim de atingir todos os objetivos da presente tese e a partir desta introducio, o trabalho

estd organizado de acordo com os seguintes capitulos:

O capitulo 2: apresenta-se uma revisao bibliografica sobre os principais tépicos abordados

na tese, indicando onde se insere a presente pesquisa no contexto mundial;

* Capitulo 3: aborda-se a formulacao matematica envolvida na modelagem de escoamen-
tos laminares ou turbulentos focando na abordagem LES e os modelos funcionais de

fechamento submalha implementados;

* Capitulo 4: explora-se a metodologia IMERSPEC, desde a sua formulagdo matemdtica
em que se discute os MPF e MFI até os aspectos numérico computacionais envolvidos na

implementagdo computacional dos cédigos desenvolvidos;

* Capitulo 5: os processos de verificacdao e validacao dos cédigos IMERSPEC MPI e
IMERSPEC CUDA sao apresentados e discutidos. No final do capitulo, constata-se qual o

melhor c6digo para a modelagem de fendmenos turbulentos tridimensionais;
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* Capitulo 6: mudancas na metodologia IMERSPEC para a correta reprodutibilidade de
fendmenos fisicos turbulentos sio apresentados junto aos trabalhos de experimento material
e numérico de referéncia, utilizados ao longo do capitulo. Em seguida, € feita a justificativa
e andlise de escolhas de modelagem do caso de referéncia junto ao IMERSPEC. Por fim, a
discussdo de cada um dos modelos de fechamento de turbuléncia submalha implementados
€ apresentada. Destaca-se que ao final do capitulo, para a modelagem do escoamento
turbulento sobre o degrau, também € constatado um modelo submalha que apresentou

melhor custo beneficio dentre os resultados e analises realizados.

* Capitulo 7: apresenta-se as conclusdes da tese, assim como perspectivas de futuros traba-

lhos relacionados aos topicos abordados na presente pesquisa.



2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

No presente capitulo busca-se contextualizar o estado da arte em seis diferentes topicos:
modelos de fechamento da modelagem LES, o escoamento sobre um degrau descendente,
metodologias relacionadas ao MFI, metodologia IMERSPEC explorada no presente trabalho,

fendmeno de aliasing em modelagens espectrais de Fourier e a paralelizacao GPGPU.

2.1 Revisao de Modelagens LES

A Simulacdo de Grandes Estruturas (LES) € uma abordagem consagrada para a mode-
lagem de escoamentos turbulentos complexos por representar um equilibrio 6timo entre custo
computacional e fidelidade a fisica. Diferentemente da Simulacdo Computacional Direta (DNS),
que resolve todas as estruturas turbilhonares, e das abordagens RANS/URANS, que modelam
integralmente todas as interagdes ndo lineares, o LES baseia-se na aplicacdo de um filtro espacial
nas equagdes de balango da fluidodindmica, conceito formalizado originalmente por Léonard®*.
Sob essa dtica, as estruturas turbilhonares maiores e energeticamente dominantes sao resolvidas
diretamente, surgindo a necessidade de modelar o efeito das estruturas ndo resolvidas por meio

SGS

do tensor de tensdes submalha, 7; ;

Embora as primeiras decomposi¢des do termo nao linear filtrado tenham sido propostas
por Léonard?®*, a defini¢io moderna do tensor submalha, adotada na presente tese, como TZ-S]-GS =
w;u; — u;u; foi estabelecida por Germano®. Essa redefinigdo foi fundamental para garantir a
invariancia Galileana do tensor submalha, superando as limitacOes das decomposicOes anteriores,
cujos componentes individuais dependiam do sistema de referéncia adotado. Outro destaque
¢ também a maior facilidade de modelagem de um tensor, ja que antes os efeitos do tensor
de Leonard e o cruzado também deveriam ser modelados. Salienta-se ainda que a identidade
proposta de Germano? engloba todos os tensores previamente modelados separadamente, sem

prejuizo da modelagem turbulenta?®.

Portanto, a escolha do modelo de fechamento para o tensor submalha € um dos principais
fatores determinantes para a correta representividade do fendmeno fisico turbulento, especi-
almente em escoamentos caracterizados por fortes gradientes de pressdo e descolamento de

camada limite.

Historicamente, o modelo de fechamento de turbuléncia submalha mais classico, o
primeiro proposto, fundamenta-se na hipétese de viscosidade submalha definida a partir da

hipétese de Boussinesq-Reynolds, foi 0 modelo de Smagorinsky?’. Este modelo foi criado

SGS

para a modelagem de escoamentos meteoroldgicos e determina o tensor submalha, 7.5 a

partir do tensor de taxa de deformacdo resolvido junto ao comprimento caracteristico da malha



Capitulo 2. REVISAO BIBLIOGRAFICA 9

computacional A e uma constante adimensional ad-hoc C. Apesar de sua simplicidade e baixo
custo computacional, o modelo classico falha ao superestimar a difusio viscosa de informacdes
em regides de cisalhamento laminar e préximo a paredes sélidas?®. Para mitigar essa deficiéncia,
abordagens tradicionais introduzem funcdes de amortecimento fenomenoldgicas, destacando-se

t29

a formulag@o empirica de Van Driest™, que for¢a o decaimento correto da viscosidade turbulenta,

por amortecimento, 2 medida que a distincia normalizada a parede, y* tende a zero.

Como evolugdo natural para contornar o uso de ajustes empiricos fixos, surgiram modelos
submalha que j4 modelam corretamente o comportamento do escoamento proximo a parede. O
modelo Wall-Adapting Local Eddy-viscosity (WALE), proposto por Nicoud; Ducros*’, redefine
a viscosidade submalha com base no quadrado do tensor de gradiente de velocidade. Essa
formulacdo garante intrinsecamente 0o comportamento assintdtico correto perto de paredes
sélidas (y*3) e anula naturalmente em escoamentos laminares, isto €, a viscosidade submalha s6

¢ ativa em estruturas turbilhonares tridimensionais.

Alternativamente, outra proposta para melhorar o modelo de Smagorinsky, foi a determi-
nacdo local e dindmica do coeficiente estatico ad-hoc, o C. Assim, este coeficiente tornou-se
varidvel com o modelo dinimico de Germano-Lilly!?. Baseado em uma identidade algébrica
entre dois niveis de filtragem distintos de mesma natureza (filtro base e filtro-teste), o coeficiente
do modelo, Cy = C?, é computado dinamicamente 2 medida que a simulagdo progride, zerando
em regimes laminares e junto a paredes. Para sanar instabilidades numéricas e singularidades
matematicas decorrentes de valores locais negativos, Lilly? introduziu uma formula¢do baseada
no método dos minimos quadrados, consolidando o amplamente conhecido modelo submalha de

Germano-Lilly'2.

A fim de estabelecer o estado da arte em modelos submalha, a literatura tem formulag¢des
que revolucionam, estendem ou refinam os modelos de fechamento apresentados. No ambito dos

modelos dindmicos locais, Meneveau; Lund; Cabot’!

propuseram o modelo dindmico lagrangi-
ano, que realiza a média dos coeficientes submalha ao longo de pathlines, conferindo estabilidade
numérica em geometrias complexas e totalmente heterogéneas onde médias espaciais homo-
géneas sdo inaplicdveis. Os autores ainda determinaram que o modelo desenvolvido apresenta
0 mesmo resultado computacional em escoamentos homogéneos que o modelo dindmico de
Germano-Lilly mas em, por exemplo escoamentos ao longo de um canal, a nova formulagao
apresenta resultados ligeiramente superiores.

Em relacdo a viscosidade submalha baseada em invariantes algébricos modernos, destacam-

32 .33, este dltimo utilizando valores

se o modelo de Vreman’~ e o modelo o de Nicoud et a
singulares do gradiente de velocidade para aprimorar o comportamento em escoamentos tri-
dimensionais complexos. O modelo submalha de Vreman foi idealizado para aplicacdes de
engenharia por ser de relativa simplicidade matemética e de implementacdo. Destaca-se que, em
seu artigo de apresentacdo, o modelo apresentou exatiddo tdo boa quanto o modelo dinamico de

Germano-Lilly'2.
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Em contrapartida, o modelo de fechamento o, desenvolvido por parte dos mesmos autores
que propuseram o modelo WALE, pode ser considerado uma evolucao direta capaz de superar as
falhas de consisténcia fisica intrinsecas as formulagdes anteriores em escoamentos complexos.
A deficiéncia cldssica do modelo de Smagorinsky reside na sua incapacidade de se anular em
escoamentos de cisalhamento puro, além de nao decair naturalmente na proximidade de paredes
sOlidas sem o uso de func¢des de amortecimento. Para mitigar as limitagdes de parede, o modelo
WALE introduziu com sucesso o comportamento assintético ctbico correto, O(y ™), e zerou no
cisalhamento, mas manifestou uma falha conceitual oposta: ele produz viscosidade submalha
espuria em regides de rotacdo sélida pura, além de ndo se anular em movimentos de contracao

ou expansao axissimétrica e isotropica.

O modelo o elimina esse impasse cruzado ao fundamentar sua formulac@o nos valores
singulares do tensor de gradiente de velocidade resolvido. Por meio do menor valor singular
(03), que atua como um marcador matematico exato para escoamentos locais bidimensionais,
o modelo o zera a viscosidade submalha simultaneamente em cendrios de cisalhamento e de
rotagdo rigida, estendendo esse desligamento ideal também para expansdes e contracdes puras.
Dessa forma, ao erradicar as falhas de difusao artificial que comprometem tanto o modelo de
Smagorinsky quanto o WALE, o modelo o estabelece uma consisténcia matematica e fisica

superior para simulagdes tridimensionais altamente heterogéneas.

Adicionalmente, visando romper com as limitacdes de alinhamento impostas pela hip6-
tese classica de Boussinesq-Reynolds, os modelos de similaridade entre grandezas caracteristicas,
documentados por Liu; Meneveau; Katz**, estimam as tensdes submalha diretamente a partir das
menores estruturas resolvidas da malha através do tensor de tensdes resolvidas L;; = @1 — ;.
Testes a priori experimentais em escoamentos com alto numero de Reynolds, Ze), = 430 em
que este adimensional € definido a partir do microcomprimento de Taylor (\), revelam que essa
abordagem atinge coeficientes de correlacdo substancialmente superiores em relacdo a modelos
submalha que utilizam viscosidade cinematica submalha, vgss, por capturar uma coeréncia
relativa que possui tanto uma natureza cinematica espectral quanto uma assinatura dinamica

decorrente da forte intermiténcia espacial da turbuléncia.

Essa formulacdo permite representar localmente o fendmeno de backscatter, o retorno de
energia das pequenas para as grandes estruturas turbilhonares, efeito este cronicamente ignorado
pelos modelos discutidos até aqui por consideracdes da criagdo dos préprios modelos ou por
estabilidade numérica-computacional. Todavia, os autores pontuam que essa assinatura fisica
exige estritamente o emprego de filtros bem localizados no espago fisico (como os filtros top-hat
ou Gaussiano). Essa escolha deve ser feita em virtude dos filtros de corte espectral que destroem
a correlacdo das estruturas locais devido a oscilagdes espurias. A natureza pouco dissipativa do
modelo idealizado requer o uso associado de modelos de fechamentos mistos ou de funcdes de
controle de transferéncia energética para mitigar severas instabilidades numéricas. Destaca-se

que essa recomendacdo do filtro dos Liu; Meneveau; Katz** também foi percebida no presente
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trabalho na implementacdo do modelo dindmico de Germano-Lilly.

Paralelamente, a busca por consisténcia matemadtica estrita levou ao desenvolvimento
de algortimos modernos de avaliacdo de consisténcia fisica para modelos submalha, como o
proposto por Silvis; Remmerswaal; Verstappen®’, que mapeia as simetrias das equagdes de
Navier-Stokes e as propriedades da difusdo viscosa. Nessa linha de controle rigoroso da energia,
situam-se as discussdes de Verstappen>® sobre a quantidade minima de difusdo viscosa necessdria
para amortecer as estruturas submalha sem degradar a fisica resolvida, principio que norteou
a concepg¢io dos modelos de difusdo minima, como o modelo QR, proposto por Verstappen?®
e 0 modelo AMD, do inglés Anisotropic Minimum-Dissipation, proposto por Rozema et al.?’.
O modelo AMD generaliza as propriedades ideais de desligamento em regimes laminares para
malhas fortemente anisotrépicas sem necessitar de aproximagdes grosseiras para a largura do
filtro da malha base (A), i.e., 0 comprimento caracteristico da malha base. O modelo original
QR tinha sua exatiddao comprometida em malhas anisotrépicas visto que esta é diretamente

relacionada ao incremento mais grosseiro.

Embora abordagens focadas em consisténcia fisica estrita’ ou difusdo minima anisotrépica®’
representem avangos expressivos na modelagem LES, os modelos de fechamento de turbuléncia

utilizados no presente trabalho foram restritos a modelos cldssicos simples.

Na presente tese, se implementou o modelo cldssico Smagorinsky com amortecimento das
fungdes Van Driest?®, 0 modelo WALE*® e o modelo dindmico de Germano-Lilly!?. Conforme
explicitado no capitulo 1, a presente tese € o trabalho pioneiro em modelagem de escoamento
turbulentos com a presenca de paredes usando a metodologia IMERSPEC. Sendo assim, optou-se

por métodos histéricos de grande significancia e popularidade ainda hoje.

2.2 Revisao de Modelagens Relativas ao Escoamento so-
bre o Degrau Descendente

Além da escolhas dos modelos de fechamento de turbuléncia, foi escolhido um escoa-
mento cldssico que apresentasse a interacao do fluido com paredes como o escoamento sobre
o degrau, do inglés backward-facing step, um benchmark classico. Esse escoamento oferece
um cendrio desafiador para os modelos submalha e a metodologia IMERSPEC ja que apresenta
fendmenos severos de separacdo e recolamento da camada limite. Este escoamento especifico é
caracterizado pela separacdo abrupta na aresta do degrau, geracao de uma camada de cisalha-
mento com evolugao de estruturas turbilhonares e o subsequente recolamento do escoamento a

parede, a jusante do degrau.

Jovic; Driver'® modelaram esse escoamento através de experimentos materiais para
Rey = 5000 em que H € a altura do degrau e uma taxa de expansdo igual a 1,2. Esses

experimentos materiais foram realizados para validar um simula¢do numérico-computacional
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DNS de Rey = 5100. Salienta-se que na época da realizagdo do experimento material, a
limitag@o do poder computacional dos hardwares disponiveis foi o fator limitante na de definicio

do numero de Reynolds dos experimentos virtuais € materiais.

A partir de velocimetria a laser Doppler de dois feixes com dois componentes de
fibra 6ptica, do inglés Laser Doppler Velocimetry (LDV), mediu-se os componentes médios
da velocidade do escoamento e trés componentes do tensor médio de Boussinesq-Reynolds

(uw?, v'* e —u/v") enquanto interferdmetro a laser de escoamento de 6leo foi utilizado para
determinar a distribui¢cdo média do coeficiente de atrito e pressdo. Um ponto de recolamento

igual a 6,0H 4 0,15 H para esse Rep.

Outro trabalho que também serd usado para comparagdo com os resultados referentes a
modelagem de escoamentos turbulentos na presente tese € o trabalho numérico-computacional
desenvolvido por Le; Moin; Kim!7 em que os autores afirmam ser DNS. Os resultados obtidos
por simulacdo numérico-computacional reduziram a regido de modelagem do escoamento
sobre o degrau através do uso de condi¢do de simetria no topo do dominio computacional.
Os experimentos virtuais foram executados a partir de Rey = 5100 e com a mesma taxa de
expansdo do trabalho de Jovic; Driver'® e destaca-se que ndio ha concordancia completa entre os
perfis médios de © entre os autores. Maior detalhamento das condi¢des dos experimentos virtuais
e materiais serdo abordados no capitulo 6.

18 conduziram experimentos virtuais e materias para o

Por outro lado, Lee; Mateescu
mesmo benchmark cldssico mas restrito a modelagens/medi¢des bidimensionais para Re;, <
3000 para razdes de expansoes iguais a 1,7 € 2,0. Como a turbuléncia é um fendmeno tridimensi-
onal, considerou-se apenas os resultados desses autores para modelagens laminares no presente
trabalho (Capitulo 5). Salienta-se que as medi¢des materiais de Lee; Mateescu'® foram realizadas

a partir de sensores de fio quente que representa um processo de medi¢do ndo intrusiva.

Em rela¢do a modelagem numérico-computacional do benchmark, Aider; Danet'® de-
monstram a importancia da correta imposi¢ao das condi¢des de entrada nessa classe de escoa-
mento. Os autores testam duas diferentes condi¢des: velocidade média turbulenta da camada
limite perturbada por ruido branco e um perfil de entrada determinado por uma simulacao precur-
sora através da modelagem de uma camada limite quase-temporal segundo uma modelagem LES
com o modelo de fechamento submalha do tipo funcao estrutura de velocidade de ordem dois.
Os melhores resultados acerca da modelagem realizada foram aqueles onde se implementou a
condi¢do de entrada a partir do cdlculo de uma simulagdo precursora. Para este caso, notou-se que
as estruturas turbulentas provenientes do escoamento a montante influenciam significativamente
o desenvolvimento do escoamento a jusante da expansio do degrau. Em particular, os streaks
de velocidade e os vértices quase-longitudinais desencadeiam uma rapida desestabilizacao da
camada de cisalhamento, resultando em um encurtamento do comprimento de recolamento do
escoamento. Nota-se, entretanto, que o inlet a partir de uma simulacao precursora foi comparado

com um perfil perturbado por ruido branco que nao corresponde a uma perturbagao fisica. Adici-
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onalmente, destaca-se que o uso de uma simulacio precursora para a condicdo de entrada na

modelagem de interesse exige maiores recursos computacionais.

Considerando ainda o efeito da condi¢do de entrada do escoamento no dominio computa-
cional em modelagens do escoamento sobre o degrau, Jiirgens; Kaltenbach?! analisam o ponto
de recolamento para um escoamento em transicdo a partir da indu¢do de ondas de instabilidade
formadas através da sopragem ou sugamento periddico do fluido por uma fenda na borda do
degrau. As simula¢des numérico-computacionais foram realizadas seguindo uma abordagem
LES junto ao modelo de fechamento submalha dinAmico de Germano-Lilly!?. Destaca-se que os
autores através do forcamento da onda, obtiveram uma reducao relativa no valor do ponto de
recolamento de até 29% para dngulos de enviesamento de até 40°, com uma intensidade de ruido
de 1% da velocidade do escoamento livre. De forma geral, a partir dos resultados, observa-se
que um aumento do angulo de enviesamento provoca um encurtamento do valor do ponto de

recolamento do escoamento modelado.

Ainda destacando o impacto das condi¢des de entrada no escoamento de interesse
para uma modelagem espectral, destaca-se o trabalho de Kanchi; Sengupta; Mashayek??. Os
autores realizaram novamente um estudo sobre o impacto das condi¢des inlef na modelagem do
fendomeno fisico, entretanto o diferencial do trabalho se deve ao fato de que as simula¢des foram
realizadas através de uma metodologia espectral, em especifico, através do método de elementos
espectrais de Legendre, e utilizando uma abordagem LES implicita (um filtro passa-baixa é
aplicado diretamente a solu¢do numérico-computacional, sem a implementacdo de modelos
de fechamento ou o uso da hipdtese de Boussinesq). A turbuléncia gerada para a condicao de
entrada € determinada por processos estocdsticos. Destaca-se aqui que a abordagem espectral
utilizada pelos autores apresentou resultados significativos em comparagdo com as respectivas
referéncias utilizadas, sem a necessidade de simulacdes precursoras conforme utilizadas por
Aider; Danet'”. Essa estratégia também foi adotada no presente trabalho ao utilizar perfis médios
de velocidade perturbados pelo ruido de Smirnov; Shi; Celik*, que modela um comportamento

fisico, ao contrario do ruido branco?®.

Nota-se a partir dos trabalhos de Aider; Danet'?, Jirgens; Kaltenbach?! e Kanchi; Sen-
gupta; Mashayek?? o significativo impacto das condi¢des de entrada do dominio computacional
sobre a modelagem do escoamento sobre um degrau descendente, em especial sobre o parametro
do ponto de recolamento. Algo a ser considerado ao analisar os resultados do capitulo 6 na
presente tese. Para mais detalhes acerca dos mecanismos de escoamento, transferéncia de calor
e estratégias de controle relacionados ao benchmark classico do escoamento sobre o degrau

descendente, pode-se consultar a revisdo bibliogréfica realizada por Chen et al.'.
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2.3 Revisao de Metodologias Relativas a Fronteira Imersa

Abordada a metodologia utilizada na modelagem de escoamentos turbulentos no presente
trabalho e o benchmark classico escolhido, € discutida a metodologia usada para a imposicao de
condi¢des de contorno nos escoamentos simulados na presente se¢do. O método da Fronteira
Imersa, MFI, foi desenvolvido por Peskin® a fim de modelar valvulas cardiacas. A esséncia dessa
metodologia € a utilizacdo de termos fontes nas equagdes de Navier-Stokes para a modelagem de
superficies sélidas no escoamento. Em um trabalho posterior, Peskin® formalizou a metodologia
matematica do MFI definindo muitas caracteristicas do método ainda usadas. Por exemplo,
definiu-se: uma descri¢@o euleriana para a modelagem do fluido e uma lagrangiana para a
modelagem da geometria s6lida imersa; a deducao do MFI realizada a partir do principio da
menor a¢ado; e requisitos minimos para funcdes de interpolacao/distribui¢do que sdo aproximacoes

numéricas da funcao delta de Dirac.

Considerando a aproximag¢ao numérica do delta de Dirac, o trabalho de Tornberg;
Engquist® realizou um estudo da exatiddo em suavizac¢des do delta de Dirac com suporte
compacto, analisando trés suaviza¢des com suporte de 1 ou 2 pontos. A melhor funcdo de suavi-
zagdo dentre as analisadas pelos pesquisadores foi a func¢ao cubica, utilizada no IMERSPEC,
mesmo que ela ndo siga completamente as sugestdes de uma boa fun¢do aproximadora determi-
nadas previamente por Peskin®’. Griffith; Peskin*!, ao implementar essa fungdo, identifica um
custo computacional menor do que alternativas como a fungdo delta com 6 pontos para a mesma
exatiddo numérica, fato também atestado por Mariano*?, mesmo que também notando oscilagdes

numéricas para modelagens com uma interface verdadeira.

Uhlmann*® propds uma nova metodologia dentro do escopo do MFI. A nova metodologia,
denominada método de imposi¢do direta, DFM, incorporou as aproximacdes do delta de Dirac
em uma abordagem direta entre os dominios eulerianos e lagrangianos. Essa metodologia foi
implementada junto a um método espacial de diferengas finitas e permitiu avancos temporais
menos restritivos. Uhlmann*? ainda define uma propor¢do de, no maximo, 1,2 entre as malhas

lagrangianas e eulerianas para uma integracao estavel entre os dominios.

A fim de aumentar a exatiddo do DFM, Wang; Fan; Luo* desenvolveram o MDFM, que
torna o DFM um processo iterativo. A principal motivacdo dos autores no aperfeicoamento desse
esquema do MFI foi a modelagem de um escoamento com milhares de particulas de tamanho
finito e se movendo, usando solucdes computacionais em grandezas reais. Para isso, tornou-se

o método proposto por Uhlmann*

em processo iterativo e, assim, conseguiu-se reproduzir as
condicoes de ndo deslizamento na superficie das inimeras particulas presentes no escoamento

de forma acurada.

Até entdo, as metodologias referenciadas nesta se¢do implementam a geometria imersa
do MFI seguindo uma proposta de interface difusa, i.e., a geometria lagrangiana € implemen-

tada através do termo fonte das equagdes de balangco da quantidade de movimento linear do
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escoamento modelado. H4, entretanto, outra classe de esquemas de implementagdo do MFI
denominados métodos de interface nitida, em que a fronteira imersa é implementada diretamente
sem termos fontes. Mittal et al.*> desenvolveram um esquema de MFI no qual as velocidades da
fronteira imersa sdo implementadas a partir de células fantasmas, do inglés ghost-cell (GC), dire-
tamente dispostas na vizinhanga do ponto de interesse. Na Figura 1 € apresentado um esquema
de implementac¢do onde IP representa um ponto imagem, do inglés image-point, e BI representa

a interseccao de fronteira, do inglés boundary intercept.

Figura 1 — Esquema de implementagcdo de MFI com interface nitida.

® Célula-Fluido @Célula-Fantasma Ecélula-sélido

Fonte: Adaptado de Mittal et al.*>.

Destaca-se que esse método de interface nitida modela o fluido com a presenga do
solido imerso apenas em relacdo ao fluido externo a superficie. Caso esse tipo de esquema
fosse implementado junto a uma metodologia espectral de Fourier, em toda a superficie sélida
imersa aconteceria um salto de propriedades, i.e., uma descontinuidade. Por conta das diversas
descontinuidades, o escoamento apresentaria o fendmeno de Gibbs e qualquer modelagem do
fenomeno fisico seria comprometida. Assim, especula-se que esse tipo de esquema nao € vidvel
para ser empregado junto ao IMERSPEC, admitindo-se que essa hipétese deve ser testada em
futuros trabalhos. Ainda assim, esse tipo de esquema tem sido explorado dentro do MFLab no
c6digo MFSim*.

O escoamento laminar e turbulento sobre colinas periddicas também foi modelado por
Chang et al.*’ em uma abordagem hibrida onde se utilizou parcialmente transformadas de Fourier
na resolu¢do computacional em duas das trés dire¢cdes do escoamento. O avanco temporal é
feito de forma hibrida utilizando-se o método de Adams-Bashforth para os termos advectivos
e o de Crank-Nicolson para os difusivos. As paredes do escoamento sobre colinas periddicas
confinadas foram modeladas a partir do MFI com um esquema difuso em que sdo realizados
processos de interpolacdo e distribui¢do para a implementacao das condi¢des de contorno de
forma andloga ao MDFM explorado no presente trabalho. Destaca-se que uma avaliagdo do
impacto da modelagem de funcdes de parede em simulagdes de escoamentos turbulentos foi

realizada e constatou-se que elas sdo necessdrias.

Nota-se ao longo do tempo um esfor¢o da comunidade cientifica em aumentar a exatidao
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do MFI. Em interfaces difusas, o maior ponto a ser aperfeicoado sio as func¢des de interpola-
¢do/distribui¢io. Com base nesse aspecto, Bao; Kaye; Peskin*® desenvolveram uma nova fungéo
de interpolacao/distribui¢ao que aperfeigoou a invariancia translacional quando comparada a ou-
tras fungdes cldssicas usadas no MFI. Em um esforco de reducio do erro referente a manutengao
do posicionamento lagrangiano em modelagens de escoamentos com grande diferenca de pressdo

entre superficies sélidas finas pelo MFI, Bao et al.*’

desenvolveram esquemas de implementacao
do MFI livre de divergéncia em sua interpolagdo e distribuicao, em que a velocidade interpolada
do método seja, necessariamente, C!. Destaca-se a utiliza¢do de fun¢des B-Spline como fungdes
de interpolagdo/distribui¢do. Os novos esquemas do MFI resultaram em forgas lagrangianas
mais suaves e reduziram o erro da manutengdo do posicionamento lagrangiano inerente ao MFI,
entretanto, tais resultados foram alcancados com um custo computacional maior e sdo restritos a

escoamentos periddicos.

Chen; Peskin®® introduziram um novo tipo de fronteira imersa espectral, denominado
fronteira imersa espectral Fourier, através do uso da NUFFT. Os autores propuseram essa
nova metodologia substituindo processos de interpolacdo e distribui¢do entre os dominios
lagrangianos e eulerianos por transformadas da NUFFT, enquanto a modelagem da interagao
entre os escoamentos e as estruturas € realizada considerando uma rigidez e deslocamento em
cada ponto lagrangiano. A fronteira imersa espectral € considerada uma metodologia sem malha
por Chen; Peskin®®, entretanto, a nova metodologia continua dependendo dos niimeros de onda

em seus cdlculos, i.e., ainda ha dependéncia de uma malha.

Pelo uso da NUFFT no algoritmo sao preservadas propriedades basicas ao IBM como
a manuten¢do do posicionamento lagrangiano, invariancia translacional exata, processos de
interpolacdo/distribui¢do exatas. Porém, o método ainda apresenta convergéncia de segunda
ordem e os testes foram realizados em um algoritmo pseudoespectral de Fourier. Nota-se que,
em relacdo a metodologia pseudoespectral de Fourier e aos seus possiveis problemas, secdo 2.5,
que o termo advectivo foi discretizado através de sua forma ndo divergente e resolvido de forma
pseudoespectral, sendo assim, os autores foram for¢ados a empregar um processo de dealiasing,
a regra cldssica de 2/3, diminuindo a principal vantagem de qualquer formulagdo espectral: sua

exatiddo.

Gruninger; Griffith®!, em um esforco para atingir uma maior manutengéo do posiciona-
mento lagrangiano no MFI, desenvolveram novas funcdes de interpolacao/distribuicio derivadas
a partir da composi¢do de B-Splines. Conforme também visto no trabalho de Bao et al.*’, funcdes
da familia B-Splines possibilitam interpolacao de velocidade localmente livre de divergéncia e
operadores de distribuicdo de for¢a lagrangiana efetivos. Fun¢des de interpolagdo/distribui¢do lo-
calmente livres de divergéncia oferecem uma manutengdo do posicionamento lagrangiano melhor
em relagdo a cldssica implementa¢do do MFI, principalmente em modelagens de escoamentos

pressurizados com membranas fechadas.

O trabalho de Gruninger; Griffith®' € diretamente relacionado ao de Bao et al.**, apresen-
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tando o mesmo comportamento para modelagens dindmicas de membranas excitadas desde que
se utilize fungdes de interpolagdo de classe C! ou acima. Entretanto, as novas fungdes propostas
oferecem alta exatidao sem o custo computacional dos esquemas previamente desenvolvidos,

sendo preferiveis em simulagdes com significativas dimensdes tridimensionais.

Nota-se que, apesar do esfor¢co de uma maior exatidao dos recentes trabalhos de MFI,
nenhum desses casos atingiu uma exatiddo igual ou maior do que a metodologia IMERSPEC
explorada no presente trabalho para os casos de verificacao onde foram utilizados processos de
interpolagdo e distribuicdo, ainda que se admita que, até entdo, ndo foram realizadas modelagens
de casos extremos como um escoamento altamente pressurizado préximo a uma membrana

delgada excitada®'.

2.4 IMERSPEC

A partir do MFI tornou-se possivel o acoplamento dos métodos pseudoespectral de
Fourier e fronteira imersa, denominado IMERSPEC. Essa metodologia foi desenvolvida em 2007
dentro do MFLab da Universidade Federal de Uberlandia. Mariano'® desenvolveu o primeiro
trabalho que utilizou essa ferramenta computacional para a modelagem do escoamento em uma
cavidade bidirecional com tampa deslizante a baixos nimeros de Reynolds. Neste trabalho foram
apresentadas as vantagens do IMERSPEC, como a acurdcia significativa para modelar detalhes
do escoamento com e = 400 até entdo ndo observados em outras publicacdes a época. A
fronteira imersa, neste trabalho, foi implementada através do MFV, com o qual apresentaram-se
resultados classificados como satisfatorios, entretanto, esse método apenas era considerado para
malhas lagrangianas e eulerianas coincidentes.

A metodologia IMERSPEC foi expandida para a modelagem de escoamentos tridimen-

sionais através do trabalho de Moreira!!

, 0 qual modelou jatos turbulentos livres circulares
em desenvolvimento temporal utilizando LES junto ao modelo submalha de Smagorinsky. Os
resultados obtidos foram consistentes com andlises fisicas em que se verificou a transi¢do do es-
coamento a turbuléncia e as respectivas estruturas turbilhonares tipicas relacionadas ao fendmeno
modelado. Em especial, destaca-se que na modelagem de escoamentos em desenvolvimento

temporal, as condi¢des de periodicidade inerentes ao uso da FFT sdo obrigatdrias.

Mariano* aperfeicoou o IMERSPEC substituindo o MFV pelo MDFM, onde os pro-
cessos de validacao e verificacdo indicaram quarta ordem de convergéncia. Esse foi o primeiro
trabalho onde modelagens de escoamentos em desenvolvimento espacial foram implementa-
das com o IMERSPEC através do uso do método de Buffer junto a uma regido de forcagem
do MDFM, responsaveis pela periodiza¢ao na direcao de desenvolvimento do escoamento e
condi¢io de entrada no dominio ttil. Mariano** modelou escoamentos cldssicos bidimensional
e tridimensional sobre degrau, além de escoamentos sobre cilindros e na queda de corpos rigi-

dos. Seus resultados mostraram-se de acordo com a literatura e parte deles foram publicados
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posteriormente’?.

Escoamentos bif4sicos bidimensionais foram modelados no trabalho de Villela'?, que
adaptou o IMERSPEC para a representacdo de interfaces moveis e deformaveis tipicas do escoa-
mento de interesse através do método hibrido Front-Tracking/Front-Capturing. O escoamento
modelado foi a ascensdo de uma bolha em um escoamento de formato cilindrico, onde se notou o
fenomeno de Gibbs para grandes saltos de propriedades fisicas entre as suas fases. As simulacdes
mais sofisticadas envolveram a remalhagem de pontos lagrangianos durante a ascensdo da bolha

enquanto esta se deforma.

Moreira** modelou tridimensionalmente jatos livres circulares turbulentos em desenvolvi-
mento espacial, utilizando a versdo do IMERSPEC aprimorada de Mariano*? junto 2 modelagem
LES com modelos submalha de Smagorinsky e Smagorinsky Dindmico. Como os jatos foram
modelados em desenvolvimento espacial, foi necessdria a implementacao do método de Buffer
junto a zona de forcagem com MDFM para garantir o amortecimento da condi¢cao do escoamento
de saida do dominio 1til e a reformulacao da condi¢cao de entrada do dominio ttil. Essa regido
formada pelo agrupamento do método de Buffer junto a zona de forcagem com MDFM recebeu
o nome de dominio complementar. O processo de amortecimento de estruturas turbilhonares
para esse escoamento € apresentado na Fig. 2 em que o dominio complementar é definido em
—8 < z/d < 0 para d igual ao didmetro do orificio de saida do jato. Os resultados foram valida-
dos comparando-se a resultados provenientes de um experimento material para o escoamento
com Re = 1050. Destaca-se que a inser¢do de um ruido numérico para esse [Re na entrada do
dominio util € necessdria, visto que a exatidao de erro de maquina do IMERSPEC inviabiliza

perturbacdes numéricas inerentes a métodos de baixa ordem.

Figura 2 — Estruturas turbilhonares sendo amortecidas pelo dominio complementar em modela-
gem de jato livre circular turbulento com o IMERSPEC.

L
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Fonte: Moreira??.

Até entdo apenas escoamentos isotérmicos haviam sido modelados com o IMERSPEC.
Kinoshita® estendeu a metodologia para a modelagem de escoamentos com efeitos térmicos,
explorando condic¢des de contorno de primeira, segunda e terceira espécies. Foi verificado que

para problemas fisicos ndo isotérmicos, a metodologia apresenta uma taxa de convergéncia de
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segunda ordem. Os resultados obtidos foram publicados posteriormente'?.

Jacob®* modelou escoamentos de esteiras tridimensionais em transicio e turbulentas em
desenvolvimento temporal utilizando abordagens LES e DNS. A necessidade de perturbagdes
randomicas de diferentes amplitudes mostrou-se necessdria para a correta modelagem desse tipo

de escoamento cisalhante livre, tal qual observado por Moreira'!??

para os jatos livres circulares,
devido a alta acurdcia do IMERSPEC. Os resultados quantitativos foram validados em termos do

espectro de energia cinética turbulenta em diferentes instantes temporais.

A modelagem de escoamentos bifdsicos bidimensionais dentro do IMERSPEC foi aper-
feicoada por Villela®®, que acoplou ao IMERSPEC dois métodos para a representagdo da interface
movel e deformavel: Front-Tracking (FT) e Volume of Fluid (VOF). Os resultados foram publica-

dos posteriormente>®.

O IMERSPEC também foi utilizado por Nascimento'* em problemas que envolvem
interacdo fluido-estrutura, como a modelagem bidimensional simplificada de perfuracdes de
pocos de petrdleo e gés, onde foi possivel observar padrdes de escoamentos nas tubulagdes
de extracao para diferentes razdes de aspecto e nimeros de Reynolds. Os resultados foram

publicados posteriormente®’.

A metodologia IMERSPEC continua sendo aprimorada em diferentes institui¢oes. No
LATEF da Universidade Federal de Goids, Monteiro; Mariano®® utilizaram esta metodologia
na modelagem de escoamentos bidimensionais sobre aerofélios e em turbinas edlicas verticais,
obtendo resultados compardveis a literatura. Ainda no contexto edlico, estudos relacionados a
interacdo fluido-estrutura em turbinas edlicas verticais do tipo savonius foram realizados por

Silva; Nascimento®® utilizando a metodologia bidimensional IMERSPEC.

No Centro Académico do Agreste da Universidade Federal de Pernambuco (CAA),
Albuquerque; Villela; Mariano® investigaram o uso de composi¢des hibridas de funcdes de
interpolagdo/distribui¢do para a modelagem de escoamentos sobre aerofélios esguios. Ainda
no CAA, Albuquerque; Villela; Mariano® adaptaram o modelo URANS de fechamento de
turbuléncia Spalart-Allmaras junto ao IMERSPEC para simulagdes de escoamentos turbulentos

em canal plano, com resultados validados contra DNS para Re, igual a 180, 550 e 1000.

Recentemente, no MFLab, iniciou-se a modelagem de escoamentos parietais bidimensio-
nais utilizando o IMERSPEC®2. A modelagem cldssica do escoamento laminar e bidimensional
ao longo de uma placa plana, com Re = 10*, foi realizada com essa metodologia de alta ordem,
alcancando-se exatiddo computacional integral no componente u e na quarta casa decimal para o

componente v da velocidade.

Desde sua apresentacdo, o IMERSPEC foi utilizado nas mais diversas modelagens,
todavia, suas simulacdes tridimensionais foram realizadas apenas para escoamentos cisalhantes
livres. Com base nisso, o principal avango do presente trabalho € o desenvolvimento dessa

metodologia tridimensionalmente para modelagens de escoamentos parietais, expandindo o
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escopo de aplicacdo do IMERSPEC para uma classe de escoamentos até entdo nao explorada

com essa metodologia.

2.5 Revisao do Fendbmeno de aliasing

Apesar da hibridizagdo, o IMERSPEC continua sendo uma metodologia espectral de
Fourier e assim pode apresentar fendmenos numérico-computacionais inerentes a essa classe de
métodos. Um deles € o fendmeno de aliasing. Conforme identificado por Boyd®?, o primeiro
trabalho a identificar esse fendmenos em modelagens espectrais foi escrito em 1959 por Norman
Phillips. Metodologias espectrais apresentam alta exatidao, entretanto, um fendmeno numérico
que pode comprometer a correlagdo entre a modelagem e o fendmeno fisico de interesse € o
aliasing. Blaisdell; Spyropoulos; Qin® analisaram espectralmente as diferentes discretizacdes
do termo advectivo em modelagens unidimensionais da equagdo de Burgers e em simulacao
de grandes estruturas da turbuléncia, LES, modelando o decaimento de turbuléncia isotrépica
em escoamentos compressiveis. As andlises indicaram que tanto as formas divergentes e ndo-
divergentes do termo advectivo promovem interacdes entre os seus nimeros de onda que resultam
em um efeito de blocagem espectral que origina o fendmeno de aliasing. Segundo os resultados
de Blaisdell; Spyropoulos; Qin®, apenas a forma antissimétrica inibe a formacao desse fendmeno

numérico sem a necessidade de qualquer processo de filtragem ou de dealiasing.

Embora as andlises feitas por Blaisdell; Spyropoulos; Qin® tenham sido realizadas para
o termo advectivo, muitas de suas conclusdes contribuiram significativamente para o presente
trabalho em relacdo a discretizag¢do do termo difusivo das equagdes de Navier-Stokes, conforme

discutido no capitulo 5.

Ainda considerando o problema de aliasing em métodos pseudoespectrais de Fourier,
Hou; Li® realizaram um estudo comparando a cldssica regra de 2/3 de dealiasing com uma
nova metodologia, proposta por eles, em que hd a filtragem espectral dos altos nimeros de onda.
Todas as duas metodologias foram realizadas a partir de um cédigo pseudoespectral modelando
fendmenos periddicos. Neste estudo realizou-se comparacdes unidimensionais através da equagao
de Burgers e tridimensionais considerando as equacgdes de Euler e, também, as equagdes de
Navier-Stokes. Os autores identificaram a nova metodologia de filtragem espectral proposta
como a melhor alternativa para os casos simulados, retendo cerca de 12% a 15% dos modos de
Fourier para cada dimensao a mais do que a regra cléssica de dealiasing. Destaca-se que todas as
simulagdes realizadas no trabalho utilizaram condicdes de contorno periddicas e, ao contrario do
que se espera ao utilizar um processo de dealiasing, foi identificado o fendmeno de Gibbs em
modelagens de solu¢des computacionais singulares quando utilizada a regra cldssica de 2/3 de

dealiasing, enquanto a filtragem espectral nao apresentou tal fendmeno.

Hou; Li% afirmam em seu estudo que niio h4 um gasto computacional maior no processo

de dealiasing proposto em relacdo a regra cldssica, entretanto, deve-se lembrar que esse processo
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numérico-computacional em si apresenta significativo gasto computacional e, por mais otimizado
que seja, ha ainda perda de exatiddo computacional. Esse tltimo aspecto € a caracteristica mais

marcante de metodologias de alta ordem e deve-se ter um esfor¢o em sua preservagao.

O problema de aliasing também é explorado de forma parcial por Beck et al.®®, provando
que esse fendmeno numérico nao ocorre apenas para modelagens relacionadas a transformada
de Fourier. Os autores investigaram a acuricia e eficiéncia do método de alta ordem de Galerkin
descontinuo em simulacdes sub-resolvidas de escoamentos transicionais e turbulentos. Para
realizar o estudo foi utilizado um processo de dealiasing dos termos ndo lineares para evitar o
fendmeno e recuperar as propriedades fundamentais da formulacdo de Galerkin descontinua. Trés
escoamentos classicos foram modelados neste trabalho: o escoamento sobre cilindro circular,
0 escoamento transicional sobre o aerofélio SD7003 e o escoamento confinado sobre colinas
periddicas.

Os resultados de Beck er al.®®

provam que sem qualquer modelagem explicita de LES,
consegue-se, utilizando puramente essa metodologia espectral, a mesma exatidao ou uma exa-
tidao maior na modelagem de escoamentos com nimeros de Reynolds, Re, medianos do que
modelagens que utilizam estabelecidos esquemas LES associados a métodos de discretizagao
inferiores. Os autores admitem, entretanto, que para modelagens com valores elevados de Re,
i.e., escoamentos com maior grau de turbuléncia, apenas o esquema de Galerkin descontinuo é

insuficiente na correta modelagem do fendmeno fisico.

Ainda assim, o trabalho de Beck et al.%® ilustra o grande potencial de modelagens
espectrais de alta ordem na modelagem de fendmenos fisicos em decorréncia da alta exatidao

alcancada.

Modelagens LES do escoamento cldssico em canais € sobre colinas periddicas foram
realizadas através de uma combinacdo de alta ordem de um esquema espacial de diferencas
espectrais com modelagem de parede para simulagdes LES, do inglés Wall-Modelled Large-
Eddy Simulation (WMLES)®’. Essa hibridizacdo é implementada em malhas ndo uniformes
e ndo estruturadas e € uma variacdo da metodologia de elementos finitos descontinuos. Essa
metodologia apresenta significativa acurdcia, principalmente devido a troca de informagao
realizada para a modelagem de parede em escoamentos turbulentos, em que o ponto mais
afastado da parede também contribui na resolu¢do numérica, um comportamento global como

esse € muito comum em abordagens espectrais.

O esquema de Galerkin descontinuo de alta ordem, utilizado por Beck et al.%®, também
foi utilizado dentro do desenvolvimento de um framework livre, FLEXI, capaz da resolucao
computacional das equagdes de balanco para a fluidodinamica compressivel em clusters de
CPU®, O diferencial dessa abordagem livre é a proposta de utilizagdo de métodos de alta ordem

em todas as etapas relacionadas a uma simulacdo computacional e ndo apenas no solver.

Observa-se ao longo dos trabalhos comentados que, apesar de modelagens espectrais
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apresentarem o potencial de alta exatidao, o fendmeno de aliasing pode impedir essa alta exatiddo.
A fim de remediar tal fendmeno, sdo utilizadas técnicas de dealiasing que correspondem a
processos de filtragem que, como consequéncia, diminuem a exatidao dessas metodologias com

um aumento do custo computacional de metodologias ja onerosas.

2.6 Revisao de Paralelizacbes GPGPU

Desde o desenvolvimento do GPGPU, diversas metodologias utilizaram esse tipo de
paralelizacdo. Stone et al.®” implementou em CUDA uma familia de solvers de matrizes diagonais
em blocos paralelos e analisou o desempenho de trés cédigos CFD utilizando GPGPU. Dentre
as principais conclusdes, destaca-se que utilizando-se parcialmente os GPUs obteve-se ganhos
medidos de 3,2 a 4,3 vezes nos niucleos de volumes finitos implementados. Por outro lado,
estimou-se que a eliminagdo completa da transferéncia de dados CPU-GPU poderia elevar
esse ganho computacional até 21 vezes. Assim, destaca-se que para maximizar os ganhos de

performance deve-se minimizar ao maximo possivel a transferéncia de dados entre CPU e GPU.

Xiang et al.”® também desenvolveu um c6digo bidimensional inteiramente em CUDA
através das abordagens HSMAC, do inglé€s Highly Simplified Marker and Cell, e do acoplamento
pressdo-velocidade SIMPLE, em inglés Semi-Implicit Method for Pressure Linked Equations,
para resolver o cldssico problema do escoamento em cavidade com tampa deslizante. Para uma
malha de 512 x 512, foi obtido um speedup igual a 78 para a metodologia HSMAC e um de
32 com o uso do SIMPLE em precisdo simples. A metodologia HSMAC apresenta melhor
performance visto que € necessdria apenas uma sincronizacao global do c6digo para realizar a

corre¢do da velocidade e pressao em cada iteragdo do algoritmo.

Em um contexto onde computacio de alto desempenho € feita em CPU e GPU, Oyarzun

etal”

desenvolveram um cddigo computacional capaz de modelar escoamentos turbulentos com
a abordagem LES que tanto pode operar unicamente em CPUs quanto em GPUs. Suas andlises
foram realizadas no supercomputador MinoTauro localizado no Centro de Supercomputagao
de Barcelona, BSC, que apresenta grande quantidade de CPUs e GPUs disponiveis. Para os
testes realizados foram utilizados nés compostos por dois CPUs 6-core Intel Xeon E5649 e dois
GPUs NVIDIA M2090, com conexdo via interconexao InfiniBand QDR. Foram modelados dois
escoamentos: o escoamento sobre a geometria do carro ASMO, do alemao Aerodynamisches
Studien Modell, com 5,5 milhdes de c€lulas e o escoamento sobre uma cavidade quadrada com

1,2 milhdes de células. Nota-se que Oyarzun et al.”!

conseguiram estimar com relativa exatidao
a performance do cddigo tanto para a configuracdo com multi-CPUs quanto para a configuragdo
com multi-GPUs. Também é observado que, embora o c6digo desenvolvido apresente melhor
escalabilidade em CPUs do que em GPUs, a melhor performance para os dois escoamentos

modelados é obtida com GPUSs.

Modelando o escoamento subsdnico e supersdnico ao redor de uma esfera e a quebra de
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goticula liquida por um choque mecanico, Korneev; Levchenko’? apresentaram uma metodologia
de segunda e terceira ordem de precisdo no contexto da paralelizacdo heterogénea GPU-CPU.
A metodologia desenvolvida combina o método de Galerkin descontinuo com um algoritmo
otimizado para GPUs denominado DiamondTower, utilizando o método de Runge-Kutta para o
avango temporal. De acordo com Korneev; Levchenko’?, esse particionamento do dominio com-
putacional € mais eficiente do que o usual particionamento nas trés dire¢des para a GPU NVIDIA
Tesla V100, com um processamento de mais de 10® células por segundo. Os casos simulados
apresentaram uma performance 8 vezes superior em uma GPU do que quando executados apenas
em CPUs i5.

Esquemas numéricos de alta ordem também foram implementados utilizando GPU/CPU
por Lei et al.” para a resolugio das equagdes de Euler. Utilizando o GPU NVIDIA Tesla P100,
os esquemas numéricos MUSCL, do inglés Monotonic Upstream-centered Scheme for Conser-
vation Laws, e NND, do inglés Non-Oscillatory and Non-Free-parameters Dissipations, foram
implementados. Lei et al.”® atingiram um speedup de 325 em relagio ao cédigo executado em
CPU para 10000 células modelando o problema unidimensional de Riemann. Para a modelagem
bidimensional do escoamento supersonico sobre um degrau, os autores obtiveram um speedup
de 260 vezes para o esquema MUSCL (800 x 400 células) e 144 vezes com o NND (400 x 200

células).

A viabilidade de simula¢gdes em tempo real de escoamentos turbulentos sobre ambientes
urbanos utilizando GPGPU junto a uma variacdo do método de Lattice Boltzmann (LBM) foi
explorada por Lenz et al.”*. A variagdo de LBM utilizada, denominada método de Lattice Boltz-
mann cumulativo, ndo necessita de modelagem LES explicita e é estdvel para malhas grosseiras.
A juncao dessa metodologia em um cédigo paralelizado com CPU/GPU teve um desempenho
compardvel a metodologias pseudoespectrais com um custo computacional significativamente
menor. As simulacdes foram realizadas no GPU Tesla P100 operando em precisdo simples,
alcancando até 706 milhdes de atualizagdes de nds por segundo, equivalente a uma taxa de 2,49
tempo fisico por custo computacional da simulagdo — valor significativamente superior aos
0,017 obtidos em 160 niicleos de CPU.

Alternativamente a API CUDA, exclusiva de GPUs da NVIDIA, existe a API OpenACC,
que pode ser implementada em GPUs de outras marcas com usabilidade similar a implementagdo
paralela OpenMP. Xue; Jackson; Roy’> adaptaram o c6digo CFD SENSEI em um paralelismo
hibrido composto de MPI e OpenACC em 16 GPUs NVIDIA (P100 e V100) associados com 16
nicleos de CPU Xeon E5-2680V4. A performance do cédigo obteve um ganho de 30 e 80 vezes
maior, respectivamente, para as configuragdes de multi-GPUs com os modelos P100 e V100
em relacdo ao cddigo executado apenas com CPU, com desempenho ligeiramente inferior ao
CUDA.

Piscaglia; Ghioldi’® adaptaram bibliotecas do OpenFOAM’ ao uso de GPUs, criando a
biblioteca AmgX4Foam responsavel por conectar a biblioteca da NVIDIA, que resolve sistemas
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lineares esparsos utilizando CUDA, ao OpenFOAM. Os dois casos validados — reatores em
lote e combustdo supersdnica em Scramjet — atingiram um speedup 8,3 vezes mais rapido em
relacdo aos casos simulados unicamente em CPUs. As implementagdes sdo compativeis com
versdes mais recentes do OpenFOAM e suportam escalabilidade em multiplos nés de CPU e
GPUs.

Um cédigo computacional em CUDA C foi desenvolvido por da Silva Reis et al.”® para
acelerar simulagdes de transferéncia de energia térmica conjugada, CHT, em uma cavidade
quadrada aquecida, obtendo uma redugdo de 99,7% no custo computacional quando comparada

com uma simulagdo em CPU, utilizando a GPU NVIDIA RTX 4090.

Outro avango significativo foi realizado por Souza et al.”

através da modelagem de
um jato compressivel, turbulento, circular e isolado utilizando a metodologia de alta ordem
CABARET junto a GPGPU, com abordagem WMLES. A validacdo foi feita a partir de resultados
experimentais do caso SHJAR para o bocal SMCO0 cedidos pela NASA. Souza et al.” realizaram
essa modelagem para uma malha de 40 milhdes de células e com um tempo advectivo igual a

1400 unidades em menos de 24 h utilizando a GPU NVIDIA A100.

Com base nos trabalhos comentados, pode-se construir uma tabela comparativa, Tab. 1,
dentre os diferentes cendrios abordados em cada trabalho. Destaca-se que algumas informagdes
estdo ausentes nos trabalhos originais e por isso utiliza-se o -"na Tab. 1. Nota-se que a paraleliza-
¢do GPGPU mostrou-se uma alternativa vidvel para reduzir o custo computacional em diferentes
metodologias e, portanto, infere-se que essa técnica de paralelizacdo apresentard significativa
reducdo de custo computacional para a metodologia IMERSPEC. Hipétese a ser considerada e

validada nos capitulos 5 e 6.

Tabela 1 — Sintese comparativa de trabalhos com paralelizacio GPGPU abordados.

Referéncia Método GPU (Arquitetura) CPU Comparada Precisio Dij a Caso simulad Speedup
Stone et al.”’ MBFLO3 NVIDIA C2050 (Fermi) Intel X5677 Xeon Simples/Dupla 3D Escoamento sobre rampa  3,2-4.3
Xiang et al.” HSMAC GTX 980 (Maxwell) Intel E5-2640V3 Simples 2D Cavidade 78
Xiang et al.™ SIMPLE GTX 980 (Maxwell) Intel E5-2640V3 Simples 2D Cavidade 32

Oyarzun et al.”! DNS/LES 8-128 NVIDIA M2090 (Fermi 2.0) 8-128 Intel Xeon E5649 (6-core) Dupla 3D ASMO / Cavidade 3-8
Korneev; Levchenko” DG + DiamondTorre Tesla V100 (Volta) CPU i5 - 3D Esfera / Goticula -

Lei et al.™ MUSCL Tesla P100 (Pascal) Intel Xeon E5-2640V4 Dupla 1D Problema de Riemann 25,9

Lei et al.™ MUSCL Tesla P100 (Pascal) Intel Xeon E5-2640V4 Dupla 2D Degrau supersdnico 260
Lenz et al.™ LBM cumulativo Tesla P100 (Pascal) 160 nicleos CPU Simples 3D Ambiente urbano 146

Xue; Jackson; Roy” MPI + OpenACC 16 Tesla P100 (Pascal) 16 niicleos Xeon E5-2680V4 Dupla 3D NACA 0012/ Asa 30

Piscaglia; Ghioldi’® AmgX4Foam Tesla V100 (Volta) 24 nicleos Intel Xeon Gold 6248 Dupla 3D Reator / Scramjet 9.3

da Silva Reis et al.” FVM/SIMPLE RTX 4090 (Lovelace) Intel Core i9-12900KF Dupla 2D Cavidade quadrada (CHT) 333
Souza et al.” CABARET + WMLES NVIDIA A100 (Ampere) - - 3D Jato compressivel -

Fonte: Préprio autor.

Salienta-se, com base na Tab. 1, que o modelo de GPU/CPU utilizado, o algoritmo
empregado e, principalmente, o ambiente de comparacio (em especial o nimero de nicleos de
CPU tomado como referéncia) impactam significativamente o speedup obtido na comparacao
entre a execugdo em CPU e em GPGPU. Nota-se, por exemplo, que comparac¢des contra CPUs
mono-core tendem a produzir speedups muito superiores (333 obtido por da Silva Reis et al.’®)
aquelas realizadas contra clusters multi-core (entre 3 e 146), evidenciando que o ganho reportado

depende fortemente da referéncia adotada, e ndo apenas da arquitetura da GPU empregada.
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Nesse capitulo foram apresentados os estados da arte das principais dreas da presente tese.
Primeiro, foram apresentados os modelos submalha relacionados a modelagem LES, destacando
quais foram usados nesse trabalho. Logo ap6s, foi abordado trabalhos numérico-computacionais
e materiais que modelaram o escoamento turbulento sobre um degrau descendente. Em seguida,
se discutiu métodos da Fronteira Imersa destacando a suas limitagdes. Posteriormente, foi
abordada a metodologia IMERSPEC, que é uma hibridizacdo do MFI com MPF, nativa do
MFLab. Também foi discutido o problema numérico-computacional de aliasing junto com
procedimentos cléssicos de dealising. Por fim, a possibilidade de paralelizacao por GPGPU foi
apresentada destacando o potencial de minimiza¢do do custo computacional dos algoritmos de

CFD com essa técnica.

Dessa forma, continuando com o desenvolvimento da tese, no proximo capitulo sera apre-
sentada a formulacdo matemaética necessdria para a modelagem dos escoamentos considerados,

laminares ou turbulentos.
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3 MODELAGEM MATEMATICA

Neste capitulo serd apresentada a formulacao matemadtica de escoamentos incompres-
siveis utilizada no IMERSPEC. Assim, serd apresentada a formulacido de escoamentos gerais
e em seguida serd desenvolvida a abordagem de Simula¢des de Grandes Estruturas, do inglés
Large Eddy Simulations, (LES). Apés a discussao da metodologia LES, sdo detalhados trés
modelos funcionais de fechamento de turbuléncia submalha utilizados no presente trabalho: Sma-
gorinsky cldssico junto a funcido empirica amortecedora ad-hoc Van-Driest, WALE e dindmico

Germano-Lilly.

3.1 Modelagem de Escoamentos Incompressiveis

Considerando a hipétese do continuo, fluidos newtonianos, escoamentos incompressiveis,

tem-se a seguinte formulacao matematica:

8ui
Ju; i . __@ 0 [ (8% 81@)} '
o T o (i) = =5 -+ or 1V \am Tl fi (3.2)

em que u; representa a velocidade do fluido na direcao 7, x; corresponde a posi¢do geométrica na
direcdo i considerada, ¢ equivale ao tempo fisico, p = p./p em que p, representa pressao estdtica
e p € a massa especifica do fluido newtoniano considerado, v € a viscosidade cinematica molecular
do fluido de interesse e f; = f?/p no qual f? representa um termo fonte de for¢a de campo por
unidade de massa, podendo englobar forcas gravitacionais, de empuxo, eletromagnéticas ou, no
contexto do presente trabalho, forcas de fronteira imersa, conforme detalhado no Capitulo 4.
Destaca-se que todas as varidveis tem suas dimensdes definidas de acordo com o Sistema

Internacional de Unidades (SI).

A equacdo da continuidade, Eq. 3.1, e as equagdes de balanco de momentum linear,
Eq. 3.2, em suas formas apresentadas podem ser utilizadas para a modelagem dos escoamen-
tos incompressiveis laminares e turbulentos. Entretanto, as formas das equacgdes diferenciais
apresentadas exigem que a malha computacional utilizada resolva todos os graus de liberdade
do escoamento modelado para a correta representacdo fisica?®. Essa abordagem na resolucéo
completa dos graus de liberdade em um escoamento turbulento é denominada por Simulagdo
Computacional Direta, do inglés Direct Numerical Simulation (DNS). Esse é o melhor modelo,
a nivel do continuo, para a modelagem de escoamentos dessa classe, ainda sim, seu custo com-

putacional pode ser proibitivo ou impossivel devido a alta resolu¢cdo computacional necessdria e
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0s recursos computacionais disponiveis. No presente trabalho, DNS nao é empregado, mas sim,

a modelagem de Simula¢des de Grandes Estruturas (LES).

3.2 Simulacdo de Grandes Estruturas (LES)

Esta abordagem reduz o nimero de graus de liberdade da modelagem através da filtragem
das varidveis das Eq. 3.1 e 3.2. O processo de filtragem elimina altos nimeros de onda, k;, do
sinal original. Assim, o comprimento caracteristico do sinal filtrado permite o uso de uma
malha mais grosseira para representar corretamente o fendmeno fisico, i.e., menos graus de
liberdade a ser resolvidos com a malha computacional. Destaca-se, que a solu¢do computacional
ainda apresenta um ndimero de onda de corte, k. = m/A,;, diretamente relacionado a malha
computacional usada através do incremento espacial, \;, e neste contexto, para LES ser efetiva
na modelagem, k. deve estar na regido inercial da distribui¢io de densidade espectral de energia

cinética especifica turbulenta.

Na abordagem LES considera-se a distribui¢cdo espectral de energia cinética especifica
turbulenta, F'( f) associada ao sinal original oriundo de DNS ou de um experimento material. O
nimero de onda de corte, k., claramente delimita até onde foi filtrado o sinal e, portanto, a banda
resolvida, k; < k. enquanto k; > k. representa a parte da informacgdo que ndo foi calculada.
Nenhuma informacdo ndo calculada pode ser calculada diretamente e assim serdo utilizados
modelos submalha para modelar seu comportamento (se¢do 3.3). A Figura 3 esquematiza a
regido de F/(k) resolvida e sua parte que deverd ser modelada em fungdo de k., enfatiza-se que

caso DNS fosse a abordagem utilizada a banda de nimeros de onda modelados tenderia a zero.

Figura 3 — Esquema da abordagem LES representada em um espectro (k) .
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Fonte: Préprio autor.

3.2.1 Filtragem Espacial

Conforme mencionado, a abordagem LES se baseia na filtragem das informacdes do

sinal original. Assim, considerando uma informacdo genérica de um sinal, ¢(x;,t), obtido por
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um experimento material ou DNS contendo todas as suas frequéncias ou nimeros de onda,
pode ser decomposto em uma parte filtrada, ¢(z;,t), acrescida da flutuacio dessa informagio
geral em relacdo ao sinal filtrado e o original, ¢'(x;,t). Essa decomposi¢@o do sinal original é

exemplificada pelas Fig. 4 e € representada matematicamente pela Eq. 3.3,

(i) = plait) + &' (2:.1). (3.3)
Considerando a Fig. 4a, nota-se que o sinal filtrado corresponde a suavizagao do sinal
original, conforme previamente observado enquanto a Fig. 4b ilustra a distribuicdo da disparidade

entre o sinal filtrado e original, ponto a ponto, i.e., ¢'(x;,t).

Figura 4 — Esquema de decomposicdo do sinal genérico ¢(x;,t).

(a) ¢(x17t) € (b(xlat) (b) ¢/(:I}7,7t)
= x
r =
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4 —41
0 n2 n 3n/2 2n 0 R n 312 2n
X X

Fonte: Préprio autor.

Definida a forma como a decomposicdo do sinal original é feita, convém apresentar
como ¢ feito de fato o procedimento de filtragem. A filtragem € representada no dominio fisico
como um produto de convolugéo entre o sinal original, ¢(z;,t), e a fun¢do filtro, GG, e é definida

formalmente conforme Eq. 3.4%%:

B(i,t) = G % 6 = /_:O /_:o O(E, )Gz — &t — ') dt’ dP€, (3.4)

P .

em que dt’ é o integrando temporal, £ representa o integrando espacial em cada dimensao e
a convolugdo € dependente dos parametros k. e uma frequéncia de corte, f.. Usualmente a
abordagem LES possui uma filtragem explicita, ativamente usando uma funcéo filtro G, ou
implicita, filtragem por malha computacional inferior a requerida para uma modelagem DNS,
relativo ao espaco e nio ao tempo. Entretanto, conforme Sagaut®®, quando um filtro espacial é
aplicado, automaticamente € imposto um filtro temporal devido a formulacdo matematica das
equacdes de Navier-Stokes torna possivel associar um tempo caracteristico com um comprimento

caracteristico. Assim, a definicao formal representa corretamente um processo de filtragem.

Destaca-se que o filtro considerado pela Eq. 3.4 € isotrépico. Assim, as propriedades do

filtro sdo independentes de x; e da orientagdo de referéncia no espaco, o que implica que o filtro
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€ aplicado em um dominio computacional nao limitado e que o comprimento caracteristico de

corte, A;, é constante e idéntico em todas as dire¢des do escoamento?®.

Outro aspecto a ser destacado sobre o processo de filtragem € a operacdo em si de convo-
lucdo definida no dominio fisico. O uso da transformada de Fourier na anélise de escoamentos
turbulentos € uma alternativa. A transformada de Fourier serd discutida em detalhes no capitulo 4
entretanto, de acordo com o teorema da convolug@o, uma convolu¢do no dominio fisico equivale
a um produto no dominio espectral, e vice-versa®’. Assim, caso G seja aplicado explicitamente

no sinal, essa operacao pode ser feita no dominio espectral com:

¢ = Go, 3.5)
em que o simbolo “representa a propriedade transformada para o espaco espectral. Assim, o
processo de filtragem pode ser feito de forma simplificada € com menor custo computacional no

dominio de Fourier.

Como o presente trabalho utiliza o MPF, essa vantagem € explorada na implementagdo
computacional do modelo submalha de Dinamico de Germano (se¢@o 3.3.3). Nas demais aborda-
gens da presente tese, o filtro € imposto ao dominio computacional de forma implicita através de
uma malha computacional inferior ao requerido para uma abordagem DNS. A filtragem implicita

através de uma malha computacional é representada como a imposi¢io de um filtro-caixa®.

3.2.2 Equagles de Balango de Massa e de Momentum Linear Filtradas

A fim de se obter as equacdes de Navier-Stokes filtradas, considera-se um filtro com as

seguintes propriedades:

» Conservacdo de constantes: @ = a em que a é uma constante qualquer;

« Linearidade: ¢ + ¢ = ¢ + 9 para ¢ e ) iguais a sinais genéricos;

9¢

* Comutacdo com derivadas (temporais ou espaciais): % = 5

Enfatiza-se que filtros que apresentam as propriedades elencadas ndo sao necessariamente opera-
dores de Reynolds®, i.e., ¢ # ¢ e ¢ # 0. Com as propriedades e a defini¢io de decomposicio

do sinal obtido pela Eq. 3.3, chega-se as equacdes da continuidade e de Navier-Stokes filtradas:

ou;
(9%

D gy O8O0 O]
+ 3xj (UlUJ> B 81‘1 + 8xj v 8xj + (9% + fl. (37)

=0, (3.6)




Capitulo 3. MODELAGEM MATEMATICA 30

Analisando-se a Eq. 3.7, tem-se o tensor submalha de Boussinesq-Reynolds, u;u;. Este
tensor representa um problema na implementagdo da Eq. 3.7 visto que seria necessario o sinal
original u; para a sua determinacdo. Portanto, este tensor deve ser reescrito como uma funcao de
u, que € sinal filtrado computado na abordagem LES. A equivaléncia do tensor de submalha de
Boussinesq-Reynolds para uma expressdo matematica de tensores nio € tinica mas, na presente

tese, € utilizada a formulacio de Germano®:

Tz’j = UZ'U]' — aiﬂj, (38)

em que 7;; € o tensor global. Com base na Eq. 3.8, pode-se afirmar que o tensor modela a
diferenca entre o tensor submalha de Boussinesq-Reynolds obtido caso se conhecesse o sinal
original u e a atividade nao linear que pode ser obtida com os campos de velocidade filtrados.

Com a defini¢do do tensor global, a Eq. 3.7 € redefinida como:

Oui 0 oay— 9P 8{((% B, ﬂ .
ot +8xj (i) = 8xi+8azj v axj+8xi i || + fi- (3.9)

O termo u;u; € quadrético e, portanto, contém em teoria nimeros de onda superiores ao
numero de onda de corte k. de cada componente isolada. Isso é evidente no dominio espectral,
onde o produto no espaco fisico equivale a uma convolugdo espectral cujos modos resultantes
se estendem até 2k, Como o termo advectivo filtrado resultante apresenta niimeros de onda
superiores aos representaveis com a malha computacional disponivel, sua representacio exata
exigiria uma malha duas vezes mais refinada em cada direcdo do escoamento em relacdo a
malha de %?%. Um refinamento assim € irreal, caso a malha computacional mais refinada esteja
disponivel, ela sera usada e ndo conservada para o cdlculo de apenas um termo das Eq. 3.9.
Ainda sim, caso essa malha fosse vidvel, o refinamento necessario implicaria um aumento de

oito vezes no nimero de pontos originais.

Na pritica, o termo € calculado na mesma malha computacional, de modo que o que se
resolve efetivamente € u;1,, ou seja, uma versao filtrada do produto, os modos entre k. e 2k, sdo
perdidos, e, se ndo tratados, dobram-se de volta ao espectro resolvido caracterizando o erro de

aliasing®.

Outro termo significativo da Eq. 3.9 € o 7;;. Como a abordagem LES pode ser entendida
como uma metodologia intermedidria entre DNS e URANS. Entende-se que o operador média é
o extremo do operador filtragem em que todos os niimeros de onda sdo filtrados restando apenas
o comportamento médio do sinal filtrado?¢. Por outro lado, a abordagem LES tende a abordagem

DNS quando nenhuma reduc@o de graus de liberdade do escoamento € feito e assim 7;; — 0.
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3.2.3 Problema de Fechamento e Hipbtese de Boussinesq

Para a resolucao numérico-computacional das equagdes de Navier-Stokes filtradas, Eq.

3.9, junto a equacdo da continuidade filtrada, Eq. 3.6 deve-se ter um custo adicional para

a modelagem do tensor global, 7;;. Esse tensor é simétrico, assim, possui 6 componentes

indeterminadas. Tem-se assim um problema de fechamento onde hd mais varidveis do que

equacdes’. A fim de se resolver o problema de fechamento da turbuléncia, é necessdrio a
SGS

modelagem do tensor global também denominado como tensor submalha, 7;7°, o qual deve

seguir duas restri¢des: fisica e numérica®.

A restri¢do fisica € necessdria para que a modelagem SGS seja consistente para a
representacdo do fendmeno fisico, i.e., 0 modelo deve?: manter as mesmas propriedades bésicas
das equacdes originais (Eq. 3.6 e 3.9), por exemplo, a invariancia galileana; ser nulo quando a
abordagem LES tende a DNS; induzir um efeito de mesma natureza nas Eq. 3.9 que estd sendo
modelado, por exemplo, o difusivo; e ndo impactar negativamente na dindmica das grandes
estruturas turbilhonares resolvidas, especialmente ndo inibir os mecanismos precussores do

escoamento.

Por outro lado, a restricao numérica € fundamental, uma vez que o modelo SGS sera
aplicado em um contexto numérico-computacional. Essa restricdo impde que a modelagem
do tensor global nao possua custo computacional proibitivo e ndo desestabilize a simulagao
computacional. Adicionalmente, o modelo deve ser insensivel ao método de discretizacao
adotado, garantindo que os efeitos fisicos induzidos pela modelagem submalha ndo sejam

inibidos pela discretizacdo utilizada®®.

Seguindo as restrigdes minimas, os modelos de fechamento SGS podem ser classificados

em duas categorias principais*®: modelos estruturais, que constroem uma aproximacio direta do

tensor T%GS a partir do campo de velocidade filtrado u; ou de uma expansao em série formal, de

7
modo que a hipdtese de fechamento modela exclusivamente 75is; € modelos funcionais, que
modelam a a¢do do tensor de submalha sobre as escalas resolvidas, por exemplo, introduzindo
um efeito dissipativo ou dispersivo, sem necessariamente reproduzir a estrutura Ti‘s;-GS . Nesse caso,
a hipdtese de fechamento modela a forma E%jjs € ndo apenas o tensor.

Essas duas abordagens nao requerem o mesmo conhecimento prévio sobre a dinamica
do escoamento e, em teoria, ndo oferecem o mesmo potencial em termos de qualidade dos
resultados?®. No presente trabalho adotam-se modelos funcionais, cuja estratégia de fechamento
€ baseada na hipétese de Boussinesq. Essa consideracdo modela o tensor de Boussinesq-Reynolds
com o conceito de viscosidade turbulenta, vgss, 0 qual Boussinesq idealizou essa modelagem

26,81

através de uma analogia com o modelo de Stokes para as tensdes viscosas moleculares™°". Com

essa analogia, tem-se:

)

- 2
—70° = 2ws6sSij — gK(;ijv (3.10)
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em que S’ij € o tensor filtrado de taxa de deformacao e € igual % (a“l + 8"]) K € a energia

cinética especifica turbulenta igual a:

1 1 1~ — —5

e 0;; € o delta de Kronecker que € usado para a compatibilizar a definicdo de K com o trago do

tensor global. Com base na definicdo da Eq. 3.10, a Eq. 3.9, pode ser reduzida a:

ou; o . op™ 0 <3ui 0%)
)= : . 312
o T ar, W) =5 o M\, Tan ) T (312)
em que p™ € a pressdo modificada e ¢ igual a p + 2K considerando ;2 (2K4;;) = ggf € Vg €

a viscosidade efetiva igual a v + vggs, destacando que vggg € uma propriedade do escoamento?®®

Dentro da metodologia o termo advectivo é discretizado em sua forma antissimétrica.

o(uy u7)

or; , € equivalente a

Matematicamente, para escoamentos incompressiveis, a forma divergente,

Uz

dz;
Assim, utiliza-se a média entre as duas formas, o que resulta na forma antissimétrica, para

estabilidade numérico-computacional conforme apresentado por Canuto et al.®?

a metodologia IMERSPEC no trabalho de Mariano'°.

forma ndo divergente, u,; 5>+, entretanto iSso ndo ocorre para as suas respectlvas formas discretas.

e validado para

Considerando-se a forma antissimétrica do termo advectivo, a metodologia IMERSPEC
utiliza a seguinte formulacdo matematica para a abordagem LES: a equacdo da continuidade

filtrada, aqui reescrita:

ou;
8%

=0, (3.6)

e as equagOes de Navier-Stokes filtradas com a hipdtese de Boussinesq inclusa e a forma discreta

antissimétrica do termo advectivo,

ouw 1 [dwu;)  _ Ouw] 9P 0 { <8ui au]ﬂ
2 ' - e 1
ot i 2L Oz T Ox; Ox; 89@ Ve Ox; + ox; + fi (3.13)

O sistema formado pelas Egs. 3.6 e 3.13 constitui a formulagdo matemdtica adotada no
presente trabalho para a abordagem LES e serd utilizado como base para a discretizagdo numérica
apresentada no Capitulo 4. O valor de vggs ndo € conhecido a priori e deve ser determinado por

um modelo de submalha.

3.3 Modelos de Fechamento Funcionais Submalha

Antes de apresentar as especificidades de cada um dos modelos de fechamento funcionais

submalha utilizados, convém elencar algumas hip6teses que sdo necessarias para o uso desses
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modelos. So elas?®:

¢ O efeito das estruturas turbilhonares submalha sobre as resolvidas €, essencialmente,
energético. Assim, o balanco de transferéncia de energia entre os dois tipos de estruturas é

suficiente para modelar o comportamento das estruturas turbilhonares submalha;

* Nos modelos utilizados na presente tese, € modelada apenas a transferéncia direta de
energia em dire¢do as estruturas turbilhonares submalha. Portanto, ndo se modela a

transferéncia inversa denominada por backscatter;

* Um comprimento caracteristico e um tempo caracteristico sdo suficientes para descrever

estruturas turbilhonares submalha.

Com as hipdéteses elencadas, destaca-se que todos os modelos de fechamento funcionais
submalha explorados no presente trabalho se baseiam em propriedades das estruturas turbilhona-
res resolvidas. Dessa forma, vggs € determinada a partir de quantidades globais do escoamento

relativas especificamente as estruturas resolvidas>®.

O problema de cada um dos modelos para determinar vgss, passa a ser determinar o
comprimento e o tempo caracteristicos das estruturas submalha. Em dois dos modelos submalha
utilizados, Smagorinsky cldssico e dindmico de Germano, isso € feito da mesma forma enquanto,
para o modelo WALE, tem-se uma ligeira modificagdo. Adicionalmente, as constantes adimensi-
onais envolvidas no calculo de vgss s@o determinadas de formas diferentes para cada modelo,

conforme apresentado nas subsecdes seguintes.

Adicionalmente, para os modelos de Smagorinsky cldssico e o modelo WALE sao
consideradas mais duas hipdteses. A primeira € de que assume-se uma separacao espectral entre
a banda de niimeros de onda das estruturas turbilhonares resolvidas e a banda das estruturas
submalha, de modo que nao ha sobreposi¢ao significativa entre essas duas bandas. E a segunda é
de que o escoamento estd em continuo equilibrio espectral, i.e. ndo ha acumulo de energia em
nenhuma frequéncia e o formato do espectro de energia serd constante ao longo do tempo. Estas

hipéteses ndo sdo necessarias ao modelo dinAmico de Germano-Lilly'-.

3.3.1 Modelo Smagorinsky Classico

Smagorinsky?’ desenvolveu este modelo para a modelagem de escoamentos metereolégi-
cos. O modelo submalha se baseia na hipétese do equilibrio local para as estruturas turbilhonares
submalha junto a todas as outras hip6teses apresentadas para modelos submalha. Em especifico,
para este modelo, considera-se que a energia cinética turbulenta da banda resolvida para a
nao resolvida do espectro de energia cinética turbulenta, seja igual a poténcia especifica de

transformac@o viscosas de energia cinética turbulenta em energia térmicaS.
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Assim, o modelo funcional de fechamento submalha Smagorinsky Cléssico, é represen-
tado pela Eq. 3.14,

VsGgs = (CSA)Q\/ 25’1‘]'5”‘, (314)

em que C, é uma constante ad-hoc e adimensional, A = /A, A A, representa o tamanho
caracteristico das estruturas submalha e a norma do tensor taxa de deformagao, \/2§ij gij, se
relaciona ao tempo caracteristico da banda nao resolvida. Conforme destacado anteriormente,
a Eq. 3.14, exemplifica, para este modelo submalha, que quantidades globais do escoamento

relativas especificamente as estruturas resolvidas sdo usadas para a modelagem submalha.

A constante C'; nd3o possui um valor universal, por exemplo, para a turbuléncia homogg-
nea e isotrépica ela assume o valor de 0,178!. De acordo com Silveira Neto?®, essa constante pode
assumir valores entre 0,065 até 0,25 (valor acima de um escoamento homogéneo e i1sotropico).
No presente trabalho é adotado o valor de Cs = 0,09 ajustado especificamente para o caso
modelado junto a metodologia IMERSPEC.

Analisando novamente a Eq. 3.14, nota-se uma inconsisténcia fisica no modelo de Sma-
gorinsky. Mesmo para um escoamento inteiramente laminar, onde todas as estruturas formadas
sdo resolvida, o modelo apresentara vsgs # 0 ja que o campo de velocidade u; apresentara
variacdo espacial que causa Sij # 0. As hipéteses apresentadas no inicio dessa secao impedem
que os modelos utilizados na presente tese sejam usados para modelar escoamentos em transi¢ao,

eles performam melhor apenas para a modelagem de turbuléncia completa®s.

Outra limitacdo do modelo de Smagorinsky estéd relacionado ao seu comportamento
proximo a paredes. No fendmeno fisico, observa-se que em camadas do escoamento muito
préximas de uma parede, a turbuléncia é amortecida pelos efeitos viscosos moleculares®®. Em
contrapartida, pela Eq. 3.14, a viscosidade submalha nao € nula pr6xima a paredes visto que
nessa regido ha significativas derivadas dos componentes da velocidade implicando também que
os valores da norma de S’ij ndo sejam despreziveis. A partir da disparidade entre fendmeno fisico
e comportamento do modelo, infere-se que o comprimento caracteristico desse modelo deve ser
ajustado para que haja uma reducio dessa grandeza préxima a paredes?.

Esse ajuste € feito através de uma fun¢do de amortecimento empirica ad-hoc denominada

t29

como funcdo de Van Driest~, igual a:

+
Jo(y™) =1—exp <_g6> , (3.15)

em que y* é a distAncia adimensional pontual da parede sélida para o primeiro ponto colocante
da malha e é igual a y* = u,y/v no qual u, é a velocidade caracteristica de regides préximas as

paredes, igual a u, = /7, /p onde 7, é a tensdo viscosa na parede. Conforme mencionado, a
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funcdo de Van Driest tem o papel de ajuste do comprimento caracteristico do modelo submalha.

Dessa forma, a Eq. 3.14 € reescrita com esse ajuste ad-hoc e assume a forma:

VsGgs = (CSAfw)Z\/ QSZJSZJ (316)

A implementagdo computacional desse modelo funcional submalha pode ser exemplificado atra-

vés do esquema apresentado na Fig. 5 onde nota-se sua forma simples e direta de implementagao.

Figura 5 — Esquema de implementacdo computacional de Smagorinsky cldssico com a fungao
de Van Driest.

Comego do
Algoritmo

Sij 25’175_“ A fw(y+) vsas

Fim do
Algoritmo

C,=0,09

Fonte: Préprio autor.

A fim de se evitar o uso de amortecimento de fun¢des ad-hoc como a fungdo de Van
Driest pode-se usar um procedimento dindmico conforme apresentado na subsecdo 3.3.3. Alterna-
tivamente, destaca-se que modelos de fechamento funcionais submalha podem ser desenvolvidos
para ter o comportamento fisico da turbuléncia préximo as paredes. Um exemplo disso é o
modelo submalha WALE, do inglés Wall-Adapting Local Eddy-viscosity®.

3.3.2 Modelo WALE

O modelo WALE também é um modelo funcional de fechamento submalha. Esse modelo
foi desenvolvido como alternativa ao modelo cldssico de Smagorinsky, compartilhando a mesma
estrutura funcional baseada na hipétese de Boussinesq, Eq. 3.10. Assim, o modelo submalha
apresenta a mesma estrutura de implementag¢ao mas altera a forma do invariante utilizado na Eq.

3.14. A vggs € determinada de acordo com a Eq. 3.17,

(g‘%g‘gj)?,/z

(gijgij)s/z + (ngggj)5/4’ (3.17)

Vsgs = (CWAA)2

em que Cy, € uma constante ad-hoc do modelo e gg. representa o tensor deviatdrico do quadrado

do gradiente da velocidade filtrada a ser discutido nessa subsecao.

O operador alterado no modelo WALE, foi idealizado para seguir as seguintes caracteristicas™:

* otermo é um invariante para qualquer translacao ou rotacdo de coordenadas do escoamento;

0
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* pode ser facilmente determinado por qualquer tipo de malha computacional;
* ¢ uma func¢do das taxas de deformacao e rotacido do escoamento modelado;

* tende naturalmente a zero préximo a parede para que nenhuma funcdo de amortecimento

(subse¢do 3.3.1) ou procedimento dinadmico (subsecao 3.3.3) sejam necessarios.

Assim, o operador foi pensado a partir da definicdo de um tensor do quadrado do gradiente da
velocidade filtrada. Esse tensor serd usado na determinagdo de vsgs € por isso deve seguir a
hipétese de Boussinesq, Eq. 3.10, isto €, o tensor deve ser deviatérico e simétrico. Com esses
requisitos, chega-se a:

I R T
Gij = 595 + 951) = 308k (3.18)

— _ Q_Li -9 ~ L, . L, . , eqe e, . L. 1/=2 -9
em que gi; = 5,* € como gj; ndo € simétrico, ¢ utilizado o artificio matematico 5(g;; + g;;) que

resulta em um tensor simétrico.

Considerando o tensor taxa de deformacao filtrado, gij = % (gﬁj + %), € 0 tensor taxa
de rotagdo filtrado, W;; = % (gg? — %), pode-se reescrever a Eq. 3.18,
J [
_ _ o 1 _ _ _

30

Segundo Nicoud; Ducros*’, usando o segundo invariante do tensor G¢ Qidj 4 consegue-se

i ij?
detectar estruturas turbilhonares com significativa taxa de deformacao, taxa de rotagiio ou mista’.
Adicionalmente, também se destaca que este invariante tende a zero em escoamentos laminares,
tornando possivel o uso do modelo submalha WALE na modelagem de escoamentos em transic¢ao,

mais uma diferenca em relacdao ao modelo de Smagorinsky.

Com a defini¢do do invariante do tensor deviatorico do quadrado do gradiente da veloci-
dade filtrada, o operador do modelo submalha foi formulado de modo que apresente comporta-
mento assint6tico O(y ™) proximo s paredes, tenha estabilidade numérica e ndo assuma valores
igual a zero no seu denominador levando-se a uma impossibilidade matematica. O resultado do

operador foi apresentado na Eq. 3.17.

Conforme ilustrado na Eq. 3.17, o modelo funcional de fechamento submalha depende
de uma constante ad-hoc. Nicoud; Ducros*® demonstraram a equivaléncia da constante Cs =
0,17 para um escoamento turbulento homogéneo e isotropico para esse modelo implica em
Cwa = 0,55. No entanto, para o escoamento modelado utilizou-se a constante de C'yy = 0,325,
valor utilizado no software livre OpenFOAM. A Fig. 6 apresenta o esquema de implementacdo
computacional do modelo funcional de fechamento submalha WALE em que nota-se sua forma

similar a Fig. 5.
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Figura 6 — Esquema de implementacao computacional WALE.

Comeco do 5 - 5d
Algoritmo Sij Wi gij
Fim do

Cwa = 0,325

Y
Y

Fonte: Proprio autor.

3.3.3 Modelo Dindmico Germano-Lilly

Conforme mencionado a modelagem dindmica pode solucionar alguma das deficiéncias
da abordagem cldssica da modelagem submalha explicitada na subsecdo anterior. Esse procedi-
mento foi desenvolvido por Germano et al.! e proporciona um ajuste da constante de modelos
submalha em cada ponto espacial e instante temporal da simulagdo computacional. Assim, este
modelo se anula em regides laminares de escoamentos modelados e também préximo as paredes

(sem a necessidade de artificios numéricos de amortecimento).

O procedimento dinAmico foi desenvolvido para o modelo cldssico de Smagorinsky! e
por isso € denominado usualmente como modelo de Smagorinsky dindmico e essa implementacdo
pode ser estendida para qualquer modelo de fechamento funcional submalha que utiliza uma
constante arbitraria andloga a C'; na Eq. 3.14. No presente trabalho é usado o termo modelo
dindmico de Germano-Lilly a fim de dar destaque aos modificadores do modelo cléssico de

Smagorinsky.

Assim, neste modelo dindmico, a constante ad-hoc C; se torna uma fungido Cy(x;,t).
O procedimento utiliza dois filtros com comprimentos caracteristicos diferentes. O primeiro
¢ denominado como filtro em nivel de malha e é aplicado com a dimensao efetiva da malha
computacional A (caso a filtragem seja explicita, do contréario a prépria malha realiza a filtragem
implicitamente). O segundo filtro é o filtro teste que € definido com seu comprimento caracteris-
tico, A, como um multiplo de A. No presente estudo, utiliza-se A = 2/, um valor 6timo para

esse modelo?S.

A formulagio dindmica do modelo se baseia na identidade multiplicativa de Germano?®,

em que o simbolo “representa as propriedades filtradas pelo filtro teste; 7;; € o tensor global
submalha de Boussinesq-Reynolds, igual a w;u; — u,u;; 135 € o tensor das tensoes relativas ao

segundo filtro ou tensor subteste e € igual a T;; = u?ﬁj — ﬁi'ﬁj; e L;j € o tensor global de Leonard
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definido como u;u; — u;u;.

A Eq. 3.20 pode ser reescrita considerando as partes deviatoricas dos tensores envolvidos:

1 1 . 1.
Lij — 5(51][/13 = ﬂj — gcszZ — Tij — géijTij' (321)
Enquanto o tensor L;; pode ser computado diretamente do campo de velocidades resolvido
¢ assumido que os tensores 7;; e T;; podem ser modelados pela mesma constante Ca(x;t)

utilizando a hipétese de Boussinesq. Assim, a modelagem dos tensores € igual a:

1 _
Tij = 30 Tij = —24%|15|5;;Ca(w:,), (3.22a)

]_ ~ =~ jad
Ty — g(SijTij — 2A?||S||Si;Calsst). (3.22b)

em que ||S|| € a norma do tensor taxa de deformagdo, igual a /25;,S5;;. Substituindo as aproxi-

magdes das Eq. 3.22 na Eq. 3.21 e colocando em evidéncia Cy(x;,t), tem-se:

—_——

1 ~ jad =~ — —
Li; — g%’sz = Cy(w,t) [-20%(|S]|Ss; + 24%(S]1Sy], (3.23)

o J

~
=M,
onde o termo entre colchetes € condensado no tensor M;;.

Assim, a determinacdo da fungdo C,(x;,t) é realizada a partir dos residuos da Eq. 3.23,

Le.,

1
Res = Lij — géZ]L” - Cd(l'“t) Mz'ja (324)

onde Res sdo os residuos da Eq. 3.23. Destaca-se que a definicdo das Eqs. 3.24 consiste em
seis componentes independentes para o tensor simétrico TigGS , 0 que em teoria torna possivel
definir seis fungdes C}, possibilitando a definicdo de um modelo de fechamento submalha
tensorial®®. Para manter Cy como uma fungdo escalar, Germano et al.' propuseram reduzir o

sistema contraindo a identidade de Germano com o tensor taxa de deformacao filtrado Sij:

_ LySy

“7 M8,

(3.25)

A Eq. 3.25, apesar de funcional, apresenta um problema significativo de indetermina¢do quando
S“Z-j — 0, tornando C; indefinido nessas regides>®. Alternativamente, Lilly? propds determinar

Cqa(x,t) pelo método dos minimos quadrados, minimizando o residuo quadratico:

O Res?
oCy

=0, (3.26)
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resultando em:

Calet) = 3ty

(3.27)

Assim, a formulagdo desse modelo é denominada Germano-Lilly, em reconhecimento a con-
tribuicdo dos dois pesquisadores. Analisando o procedimento de determinac¢do de Cy(x,t),

percebem-se as seguintes propriedades:

* (g pode assumir valores negativos, modelando assim, o efeito backscatter;

* a Eq. 3.27 ndo € limitada matematicamente por nenhum valor e o denominador pode ter

valores nulos implicando em indetermina¢do matematica severa.

Considerando que essas propriedades de C;; comprometem a estabilidade numérica-computacional
de simulagdes, violando assim uma das restricdes numéricas fundamentais de modelos submalha
discutidos na subsecao 3.2.3, sdo necessdrio artificios computacionais para evitar a divergéncia

numérica da implementa¢do do modelo.

Assim, no presente trabalho, duas restricdes sao impostas: a média de C; nas direcdes
homogéneas do escoamento e a clipagem de valores de vsgs € Cy. Em relacdo ao processo de
média de C'; nas direcdes homogéneas dos escoamentos modelados, salienta-se que esse processo

¢ feito separadamente para o numerador e denominador da Eq. 3.27, assumindo a forma:

(Lij M)

Cd(l’i,t) = <Mklel>

(3.28)

Em relagdo a clipagem, esta é realizada considerando os valores: vggs > 0e Cy <
Cimar = 0.3 em que Cyg e € definido na mesma ordem de grandeza do valor mdximo da
constante de Smagorisnky. Destaca-se que os valores que ndo atendem as condi¢des de clipagem
assumem os, respectivos, valores limitantes. Nota-se que o processo de clipagem elimina a
possibilidade de modelagem do efeito backscatter do modelo submalha, entretanto, garante-se a

estabilidade numérica da simulacdo?.

Destaca-se que todo o procedimento até aqui foi feito apenas para determinar a fungdo
escalar Cy(x;,t), a implementa¢do do modelo submalha é feito ainda de uma forma anédloga a

Eq. 3.14, ou seja,

vsgs = Cy(zi,t) A% S]] (3.29)

Salientam-se, de acordo com Sagaut?®, os requisitos minimos para esse modelo submalha:
A > A, em que esses comprimentos caracteristicos devem estar na regido inercial do espectro

de energia cinética turbulenta; e os filtros utilizados na modelagem dindmica devem ser de
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mesma natureza (self-similar), condi¢do necessdria para que a hipdtese de similaridade de escala
implicita no procedimento de Germano-Lilly seja valida?®. A implementa¢do computacional
desse modelo funcional submalha pode ser exemplificado através do esquema apresentado na Fig.
7 que € andloga a Fig. 5. Nota-se que o processo ¢ significativamente mais complexo devido ao
procedimento dinAmico ao mesmo tempo que a filtragem teste € feita de forma simplificada no
espaco espectral através do uso da Transformada Discreta de Fourier (DFT), do inglés Discrete

Fourier Transform, e sua inversa (DFT ).

Figura 7 — Esquema de implementacio computacional do modelo dinAmico de Germano-Lilly'?.

Comego do i Wi DFT :—~ |DFT} —
Algoritmo v ) G u;u; Uit
DFT Ly
% . DFT ! - .
Gu; Uu; Ui
Li;M;;
e
N - - My My
Sij 1511535
Fim do 5 - DFT | . —= DFT ! _—
(A.gmi[mo) Sij 15115+ G815 1151155
(LijMij)
vsgs > 0 VsGs A Ci < Cipmar Cy(zi,t) e
(M M)

Fonte: Préprio autor.

Nesse capitulo foram apresentadas a formulagao matemadtica utilizada no presente tra-
balho para a modelagem de escoamentos laminares ou turbulentos. Foi explorada as equacdes
utilizadas para modelar o fendmeno fisico de interesse laminar até a possivel abordagem LES
implementada como forma de modelagem de escoamentos turbulentos com os trés modelos SGS
explorados no presente trabalho. Estabelecida a formulacdo matematica para a representacdo do
fendmeno fisico, o proximo capitulo apresentara a metodologia IMERSPEC e os seus aspectos

numérico-computacionais.
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4 METODOLOGIA IMERSPEC

Neste capitulo € apresentada a metodologia hibrida do Método Pseudoespectral de Fou-
rier com o Método da Fronteira Imersa denominada IMERSPEC. Para maior compreensao da
metodologia IMERSPEC o capitulo é subdivido em: Método da Fronteira Imersa (MFI), Método
Pseudoespectral de Fourier (MPF) e os aspectos numérico-computacionais da metodologia. Essa
ultima se¢do € necessdria para apresentar mecanismos necessarios a implementacao computacio-
nal do MPF, suas formas de discretizacao e um detalhamento do método de avanco temporal

empregado no codigo computacional.

No presente capitulo, utiliza-se as Eq. 3.6 e 3.13 como ponto de partida por essa formu-
lagdo, principalmente para o MPF, oferecer mais desafios do que a sua versdao sem modelagem
submalha. Reforga-se, porém, que a sua versao, sem processo de filtragem, pode ser utilizada

com mais facilidade ainda.

4.1 Método da Fronteira Imersa

Na abordagem IMERSPEC, utiliza-se o método da fronteira imersa (MFI), no qual faz-se
uso de dois dominios de cdlculo: um euleriano (£2) e um lagrangiano (I"). Em €2 sao resolvidas
computacionalmente as Eq. 3.6 e 3.13 através do método pseudoespectral de Fourier (MPF) e
em [, as condi¢des de contorno do escoamento modelado sao impostas através de interfaces.
Dependendo do escoamento modelado, [' pode representar uma interface de um sélido fixo com

um fluido ou a interface entre dois tipos de fluidos.

Na Figura 8 sdo apresentados os dois dominios de cdlculo sob uma perspectiva geral.
Destaca-se que as varidveis maiusculas representam as varidveis lagrangianas e as mintsculas,
as varidveis eulerianas. As interfaces representadas em I se tornam linhas e superficies, respecti-
vamente, em modelagens bidimensionais e tridimensionais. Com base nisso, a Fig. 8 ilustra uma

abordagem bidimensional.

Figura 8 — Esquema dos dominios €2 e I na modelagem de um escoamento qualquer.

Q

y4

xY

Fonte: Préprio autor.
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4.1.1 Multipla Imposicdo com Dominios €2 e I' Coincidentes

Conforme ja explicitado, o MFI opera com dois dominios de calculo. Sendo assim, deve
haver comunicacao entre os dois dominios. A troca de informagdes entre I" e €2 € feita através do
termo fonte f; da Eq. 3.13 e é definido como:

= F Xl,t se r; = Xz
0 se x; # X;

em que F'(X;,t) representa o termo correspondente em I'. Destaca-se que acontece a transferéncia
de informacgdo entre os dominios pela Eq. 4.1 apenas quando hé coincidéncia de pontos e,

portanto, o termo f; € descontinuo.

Em casos onde ndo ha coincidéncia de pontos entre €2 e I', distribui-se o termo fonte

F;(X;,t) em relag@o a sua vizinhanga através de uma funcdo distribui¢@o de forca. Esse caso

especial serd apresentado na secao 4.1.2.

Em I" ocorre o cdlculo de F;(X;,t), o IMERSPEC utiliza o método de imposi¢do direta,
em inglés Direct Forcing Method, (DFM) desenvolvido por Uhlmann*?. O termo fonte f;, andlogo
ao [, é obtido isolando-o na Eq. 3.13 e obtendo-se:

fi<xi>t) -

ot "2l 70, “ow,l Tor, " ox 42)

(’)xj 81’1

_ B aﬂz n 1 a(ﬂzﬂ]) _ al_bi 8]3m 0 |:Veﬁ<8ﬂi n 812])} '
J

A Equacio 4.2 € aplicada em €2 e uma das consideracdes que foram usadas em seu desenvol-
vimento foi a hipétese do continuo. Conforme ja mencionado, sabe-se que o dominio I' estd
contido em (2, portanto as hipdteses vélidas a Eq. 4.2 também sao aplicdveis para ['. Assim, a

Eq. 4.2 pode ser reescrita no dominio lagrangiano:

ot 2

o on Afawuy) - on] apm o
FiXat) = 57+ [axj UJ@X]-] ox, ~ ox,

ou,  or,
Veﬁ (a)(J + 8X2>] y (43)

em que as varidveis em letras maitsculas representam essas informagdes em I'.

Para fins didaticos do MFI, discretiza-se a derivada temporal da Eq. 4.3 com um esquema
de Euler explicito e condensa-se os demais termos da expressao em uma varidvel denominada
por RHS:, do inglés Right Hand Side chegando-se a Eq. 4.4,

B U}H—At _ Tt s
Fi(z;t) = — ~ + RHS,, 4.4
(i) = = @4
onde At € o incremento temporal.

O DFM consiste na adi¢do e subtracdo de um parametro temporario, UZ-*, na Eq. 4.4

resultando-se em:
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_ AL [T [T [
Fi(wst) = Ui +U1At b -t + RHS.. (4.5)

Com base na insergio e retirada de U;* pode-se subdividir a Eq. 4.5 em duas expressoes:

rrx Tt
i — i L RHS =0 4.6
At + 7 ? ( )
_ Uitat _
Fi(X;t) = +—F——". 4.7
’L( 19 ) At ( )

Destaca-se novamente que I" estd contido em (2 e, portanto, tudo que foi desenvolvido
no dominio lagrangiano, principalmente as Eq. 4.6 e 4.7, também se torna aplicavel no dominio
euleriano. Sendo assim, pode-se utilizar uma equagao andloga a Eq. 4.6 no dominio euleriano
para se estimar um parametro tempordrio u;. A Equacdo 4.8,

* at

Z'Ttwﬁsf:()—m;:ag—m%j, (4.8)

I~

apresenta a expressao andloga a Eq. 4.6 e a sua respectiva forma quando isola-se o parametro

tempordrio euleriano.

Ap6s a determinacdo de u; em €2, ocorre a transferéncia dessa informacao de €2 para a

interface imersa, I', de maneira similar a apresentada pela Eq. 4.1, i.e.,

T { i 56 F . 4.9)

' 0 se x; # X;

Com o parimetro temporério em I', U, pode-se determinar F;(X;,t) com o auxilio da
Eq. 4.7, pois o termo Uf*m representa a velocidade desejada na interface imersa, Ui[ M Essa
velocidade U/M é conhecida para modelagens onde é possivel determinar o valor da velocidade
na interface previamente, como por exemplo na modelagem de um escoamento sobre uma placa
plana em que na superficie U/ = 0m/s, ou é obtida por algum modelo que rege a interface

imersa em modelagens do tipo interac¢ao fluido-fluido ou fluido-estrutura.

Com base que U™ = UM ¢ por razdes didéticas na explicacdo do DFM, reescreve-se
1 (A

a Eq. 4.7 com essa atualizagdo:

) oM _

Fi(Xot) = = (4.10)

Definido o termo fonte lagrangiano, F;(X;,t), essa informacdo é passada ao dominio euleriano

de acordo com a Eq. 4.1 e é utilizada para a determinacdo de u/"*" através da Eq. 4.11,
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az-l-At o fl,*

filxit) = T‘ — uTA =+ Atfi(at), 4.11)

em que a Eq. 4.11 € andloga a Eq. 4.7 e foi aplicada em €2 sob a hipétese do continuo.

Comparando-se o0 DFM com o método preditor-corretor, 0 parimetro temporario u;
pode ser compreendido como um campo de velocidade predita ou estimada, i.e., € a soluc@o
das equagdes de momentum linear sem a influéncia do termo fonte*?. Apés a determinagio de

filw,t), corrige-se entdo ) obtendo-se o campo ! T4,

Apesar da utilizacdo de um esquema de Euler explicito na explicagdo do DFM, esse ndo é
o método utilizado no IMERSPEC. O avanco temporal € feito através do Método de Runge-Kutta

L 83

de Quarta Ordem com 6 Passos (RK46) proposto por Allampalli et al.®” a ser explicado ao longo

deste capitulo.

A velocidade do escoamento de fluido sobre a interface imersa deveria ser igual a
U™ segundo o desenvolvimento do DFM, porém, isso nio ocorre devido aos processos de
discretizacdo temporal e espacial envolvidos na solucdo computacional e, principalmente, pelo
processo de satisfazer a equagdo de balanco de massa (Eq. 3.6). Para aumentar a exatiddo do
DFM, Wang; Fan; Luo* propuseram o Método de Multiplas Imposi¢des Diretas, em inglés Multi
Direct Forcing Method, (MDFM) que representa um aperfeicoamento do DFM.

A 1ideia por trds do MDFM ¢ tornar o DFM um processo iterativo até que atinja-se
determinado critério pré imposto resultando em u!™*! — UM, Durante a primeira iteracio do
MDEM, esse método apresenta exatamente os processos descritos para o DFM a excecdo da Eq.

4.11 que ao invés de determinar 4! ™>! define u'®, it representa o niimero de iteragdes do MDFM.

O campo de velocidades @' € entdo utilizado como pardmetro tempordrio @} na nova
iteracdo. Com u; transfere-se a informagao para o dominio lagrangiano onde ha coincidéncia de

pontos, conforme a Eq. 4.9, e entdo, obtém-se um novo campo de for¢a F*.

Com o novo campo de for¢a FZ-“ determinado, transfere-se essa informacao a €2, conforme

a Eq. 4.1, e determina-se 4. "' através da Eq. 4.12,

alt = @l 4 Atfi(agt), (4.12)

que se aproxima ainda mais de U} do que u. Esse processo iterativo € realizado NL vezes.
Dentro do IMERSPEC utiliza-se, como critério de parada, a maxima diferenca das forcas
lagrangianas entre duas iteracdes consecutivas adimensionalizadas pela diferenca entre as forgas

calculadas nas duas primeiras iteragées”, ie.,

max |F/* — |
L - <e. 4.13
s |FL— F7| @19
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Esse critério de parada é imposto ao MDFM pois ndo se sabe qual o nimero de iteracdes
necessario para se obter um resultado computacional fiel ao fendmeno fisico modelado®}. No
inicio de cada simulacdo ou quando o escoamento modelado esta em sua fase transiente sao
necessdrias mais iteragdes para uma modelagem satisfatéria do que quando o escoamento entra
em regime permanente. Utilizando o critério da Eq. 4.13, o MDFM fica dependente da maxima
diferenca entre as velocidades lagrangianas em iteracdes consecutivas, tendo mais iteragdes
durante o seu regime transiente e, apds atingir o regime permanente, diminuindo a quantidade de

iteracdes por ciclo de forma otimizada.

A Figura 9 apresenta um fluxograma do algoritmo MFI utilizando o MDFM quando
ha coincidéncia de pontos entre ) e I'. Salienta-se que o algoritmo apresentado € apenas uma
por¢do do IMERSPEC que utiliza o MFI.

Figura 9 — Diagrama de blocos do MDFM/MFI para pontos de I' coincidentes.

. u} é transferido para I" _
Comeco do Algoritmo v ~ ity
resultando em Ui* Fl (X“ t)

. ! max | Fi -t < it Fi*(X;,t) & transferido para

L € -
i i Nio max |F}-F? — resultando em f/(w;,t)

Sim

Fim do Algoritmo

Fonte: Préprio autor.

4.1.2 Multipla Imposicdo com Dominios €2 e I' Nao Coincidentes

Quando uma geometria complexa € imersa dentro de {2 ndo hd como impor condi¢des
de contorno diretamente nos pontos correspondentes visto que explicitamente tais pontos nao
existem. Assim, torna-se necessdrio novas formas de transferéncia de informacao entre €2 e I'

denominadas por interpolagdo e distribuicao.

Em linhas gerais, o procedimento do MDFM/MFI para pontos coincidentes se mantém
para a nova circunstancia. O que se difere é como as informagdes sdo transferidas entre os

dominios conforme destacado em vermelho na Fig. 10.

O processo de interpolacio para determinar, U}, é apresentado na Eq. 4.14,
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Figura 10 — Diagrama de blocos MDFM/MFI para pontos de I" ndo coincidentes.

) ) € interpolado para I’ _.
Algorit B — it X,
Comego do Algoritmo resultando em U}* (X t)

it+1 max |F/"! —Fjt| —it+1 F*(X;,t) é distribuido para €
i

——+i-<e¢ -
max |F}—~F2[ — o resultando em f*(x;, 1)

Nao

Sim

Fim do Algoritmo

Fonte: Préprio autor.

U = u;dn(z — X;)h?, (4.14)
Q

enquanto o processo de distribuicao é exposto na Eq. 4.15,

=" Fits(z — Xi)As®, (4.15)
r

em que d, € a fungdo interpoladora/distribuidora, considerada ambas iguais no presente trabalho;

As € o incremento lagrangiano geral; e h representa o incremento euleriano geral.

A funcdo distribui¢ao/interpolacdo, conforme apresentado nas Eq. 4.14 e 4.15, tem
um papel significativo na comunicagdo entre as malhas eulerianas e lagrangianas através do
espalhamentos dos termos fonte para o escoamento modelado e na interpolacio dvelocidades
eulerianos. Ha trés critérios principais na escolha de uma funcao distribui¢cdo/interpolacgao:

invariancia translacional, exatiddo da interpolagio e eficiéncia computacional®®.

E desejavel que as operagdes de interpolacio ou distribui¢io sejam independentes dos
marcadores lagrangianos relativos aos eulerianos, dai a necessidade do critério de invariancia
translacional*®. H4 func¢des que podem parecer boas candidatas para os processos de interpola-
cao/distribui¢do em termos de exata invariancia translacional da malha, por exemplo, a fungdo
sinc(z). Entretanto essa fungdo tem suporte ilimitado e exata invariincia translacional da malha
é inconsistente com a necessidade de suporte compacto®, i.e., a fun¢do interpolacdo/distribui¢io

deve ser definida apenas proximo ao ponto de interesse ;.

A fim de discutir os demais critérios, considera-se a forma tridimensional da fun¢do

interpolacao/distribuicdo, ¢y, definida através da Eq. 4.16,
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st = o ()0 (20 ().

onde x1, T2, € 3 S0 os componentes cartesianos de z; e ¢ representa a funcdo interpola-

cao/distribui¢do aplicada em uma tUnica direcdo.

A exatiddo ansiada na escolha da fun¢ado de interpolacao/distribuig¢do € justificavel visto
que o IMERSPEC € a jungao do MPF, um método de alta ordem, com o MFI, um método de
baixa ordem. Sendo assim, deseja-se uma maxima exatiddo no MFI para que o resultado final da
solu¢do numérico-computacional mantenha ou se aproxime o maximo possivel da acurdcia do
MPEFE.

Em relacdo ainda a exatiddo, Peskin® define que: ¢ deve ser inteiramente continua a fim
de evitar variagdes bruscas na velocidade interpolada; e que a fun¢do deve satisfazer n momentos
em que n corresponde a ordem da fung¢do interpolagdo/distribuicdo. A medida que se tem uma
funcdo que satisfaz mais n momentos, o seu suporte compacto € maior, i.e., a quantidade de
pontos ao redor do ponto de interesse necessarios para definir ¢ em cada uma das trés direcdes

se torna maior, o que torna pior a eficiéncia computacional do método.

Analisando a Eq. 4.16, nota-se que para cada ponto sdo feitas operacdes nas trés direcdes
do escoamento tridimensional. Dessa forma, para que haja eficiéncia computacional no método

a funcdo tem de ter um dominio compacto.

Com base nos trés critérios discutidos, a funcio de interpolacao/distribui¢do escolhida é

a funcao cubica definida como:

L=l =P+ 3, 0 <l <1,
Ga(r) = 3 1= Rl s = L, 11 <2, @.17)
0, 2< 7],

em que r é a coordenada geral da funcio, o sobrescrito 4 representa o suporte necessario a fungado

e ¢4 é ilustrada na Fig. 11.

A fungio cibica ndo satisfaz inteiramente 0s momentos propostos por Peskin®® entretanto,
Mariano*?, prova que sua exatiddo/eficiéncia computacional é superior a quaisquer outras fungdes
que seguem tais axiomas. Essa informacdo ainda se mantém para o IMERSPEC nos casos
modelados no presente trabalho mesmo quando comparadas a funcdes mais recentes como a

func¢do de 6 pontos otimizada por Bao; Kaye; Peskin*®.

4.1.3 Imposicéo Espectral Direta com Dominios €2 e I Nao Coincidentes

Conforme ja mencionado o IMERSPEC € o resultado do acoplamento entre duas meto-

dologias. Um método de baixa ordem, MFI, e outro de alta ordem, o MPF. A maior limitacao
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Figura 11 — Gréfico da fungdo ¢4(r).
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Fonte: Préprio autor.

do MFI/MFDM ocorre quando as malhas €2 e [' ndo sdo coincidentes e a exatiddo do método
depende de funcdes de interpolacdo/distribuicdo as quais devem possui um suporte compacto o

que implica em perda de exatidao.

Neste contexto descrito e a partir do trabalho de Chen; Peskin®® em que também &
proposta uma fronteira imersa espectral para a modelagem de uma condicao de contorno mével e
flexivel. Se idealizou adaptar o método de imposi¢do direta utilizando a transformada de Fourier
Nao-Uniforme, NUFFT, (do inglés, Non-Uniform Fourier Transform) e assim propor uma nova

metodologia denominada por Método de Imposicao Espectral Direta, MIED.

A nova metodologia segue conforme descrito anteriormente para o Método de Imposicao
direta, entretanto as Eq. 4.14 e 4.15 sdo reescritas para que a transferéncia de informagao entre
os dominios aconte¢am através da NUFFT. Sendo assim, o processo de interpolagdo € definido
através da Eq. 4.18,

~ Y ak;) exp (ikiX;), (4.18)
Q

e o processo de distribui¢do é definido a partir da Eq. 4.19,

fit =~ H Z%F exp (—ikiX;), (4.19)
1= 1

em que i = \/—1,j = 1,..., N, se refere ao nimero total de pontos lagrangianos N, w;
representa pesos de quadratura e o simbolo” representa as respectivas varidveis no dominio
complexo. Para a implementacdo do MIED, considerou-se como pesos de quadratura a drea de
cada triangulo do arquivo de malha lagrangiana no formato STL. Destaca-se que para a realizagdo

das transformadas de Fourier descritas através das Eq. 4.18 e 4.19 foram utilizadas o pacote
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cuFINUFFT3* que utiliza NUFFT utilizando GPUs. Nesse pacote o fator de superamostragem

utilizado foi definido internamente no algoritmo a partir da escolha da tolerancia igual a 10712,

Analisando as Eq. 4.18 e 4.19, assumindo que as fronteiras imersas definidas em I
apresentem malhas ndo uniformes e que a malha seja uniforme em () é razodvel afirmar que
na interpolacdo, Eq. 4.18, é feita uma transformada de Fourier inversa de uma distribui¢ao
uniforme para uma distribuicdo nao-uniforme N, enquanto na distribui¢do, Eq. 4.19, é feita uma
transformada de Fourier de uma distribui¢do nao uniforme /N, para uma distribui¢do uniforme em
2. Segundo a denominagdo interna do pacote cuFINUFFT, respectivamente, essas transformadas

sdo do tipo 2 e do tipo 1.

De acordo com Chen; Peskin’®, a transformada de Fourier presente nas operacoes de
transferéncia entre ) e ' impde exata invariancia translacional, entretanto, o seu suporte ja nao
€ mais compacto visto que essas operacgoes, transformadas, sdo operagdes globais. Destaca-se
que Chen; Peskin® provam que o uso de transformadas de Fourier equivale a uma funcdo de

T

interpolagio/distribui¢do na forma de ; sinc (%£) o que prova o argumento de que o suporte é

nao compacto.

Os processo de interpolacgdo e distribui¢ao sao definido através de aproximagdes conforme
visto nas Eq. 4.18 e 4.19. Essas aproximacdes sio sensiveis em relacdo ao quao ndo uniforme € a
distribui¢do de I' com N, pontos e, para a Eq. 4.19, o método de calculo de w;. Assim, por se
tratar de aproximacdes, um método iterativo pode aumentar ruido entre sucessivas aproximacoes
durante iteracdes e prejudicar a exatidao do método. Por esse motivo, o uso das NUFFT no MFI
¢ restrito ao MIED.

Dentre as caracteristicas gerais do MFI, pode-se citar a forca total aplicada em cada
ponto lagrangiano, F/?“( X;t). Essa forga é a soma das forgas, F;'(X,t), em NL vezes atuando

em cada ponto lagrangiano*,

NL
FlP (X)) = > FiH(X.t), (4.20)

it=1
em que para o MIED considera-se NL = 1. Destaca-se que F/*(X; t) refere-se a forga
lagrangiana sobre o escoamento e deve ser exatamente igual a for¢ca que o escoamento aplica

sobre as particulas lagrangianas, porém, com sentido oposto.

Nos trabalhos de Uhlmann*’ e Wang; Fan; Luo* o campo de pressio é calculado para
que se satisfaca a Eq. 3.6 entretanto, dentro do IMERSPEC, isso ndo € necessério pois o Método
pseudoespectral de Fourier utiliza uma projecdo do campo de velocidades que ja garante o
balanco de massa intrinsecamente*>?>!4, Esse método ser4 apresentado na se¢iio 5.1.1 onde tal

fato serd melhor explorado.
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4.2 Método Pseudoespectral de Fourier

4.2.1 Metodologia Pseudoespectral

Métodos espectrais de Fourier se baseiam na transformacao das varidveis do espago
fisico para o espaco espectral ou de Fourier. A transformacao de Fourier € feita do espago fisico

para o espectral e é apresentada na Eq. 4.21%,

S(kit) = / - §(s,t)e 2Ry, (4.21)

—00

enquanto a transformacdo inversa de Fourier € feita do espaco espectral para o espaco fisico e é

explicitada na Eq. 4.22%,

1 oo .
(i) = + / &k )i 4.22)

— 00

onde k; s3o nimeros de onda em 1/m, N é o nimero de pontos discretos, ¢ representa uma
variavel do escoamento modelado no dominio fisico, enquanto a mesma informa¢ao no dominio

espectral corresponde a ¢.

80 a utilidade da transformada de Fourier, como qualquer

De acordo com Briggs; Henson
outra transformada, vem da possibilidade de que uma formulagcdo no dominio fisico tenha uma
forma mais simples em outro dominio, como o espectral. O emprego da transformada de Fourier
possibilita, por exemplo, que derivadas se tornem produtos de vetores no dominio de Fourier
gerando simplicidade e acuricia na resolucdo das Eq. 3.6 e 3.13. Além disso, normalmente uma

equacdo diferencial parcial é reduzida a uma equacgao diferencial ordindria.

Apesar das vantagens do Método Espectral de Fourier, existe uma grande desvantagem
nessa abordagem: o produto de convolugdo entre duas funcdes transformadas. Dadas duas
varidveis no dominio fisico, ¢ e 1, o produto entre elas no dominio fisico € igual a o0 = g1,
entretanto, essa expressao nao se mantém no dominio espectral. O produto entre duas varidveis
espectrais no dominio de Fourier € denominado produto de convolugio e € definido através da
Eq. 4.23,

G(kit) = [¢ % D] (kost) = / () (ks — r)dr, (4.23)

ki=ri+si
em que 7; € s; sao os nimeros de onda de, respectivamente, < € ).

O produto de convolu¢do é uma propriedade das transformadas de Fourier e € uma
desvantagem para métodos espectrais pois possui um alto custo computacional para a sua
implementagdo, assim na abordagem IMERSPEC utiliza-se o Método Pseudoespectral de Fourier

(MPF) em que o produto entre duas varidveis, ¢ e 1 por exemplo, € feito no dominio fisico e
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entdo o resultado dessa operagdo é submetida a transformada de Fourier. A Equacdo 4.24 ilustra

os passos de MPF quando ha um produto entre duas varidveis quaisquer,

—

&= ci. (4.24)

Dessa forma, o MPF concilia as vantagens de operacdes matematicas no dominio es-
pectral eliminando aquelas operag¢des que sejam desvantajosas, sempre dando importincia a

acurdicia dos resultados e velocidade de processamento.

4.2.2 Procedimento para o MPF

Ap6s a apresentacdo do MPF e suas principais caracteristicas, busca-se aplicar esse
método as Eq. 3.6 e 3.13. Aplicando a transformada de Fourier e suas propriedades sobre a Eq.
3.6, tem-se a Eq. 4.25,

ik; = 0. (4.25)

Analisando a Eq. 4.25, nota-se que a equacgdo da continuidade no dominio espectral se torna
um produto escalar entre o vetor da velocidade espectral, ﬂAi, e o vetor numero de onda, k;.
Esse produto escalar resulta em valor nulo para escoamentos incompressiveis, logo, afirma-se,
desprezando a solugdo trivial, que o vetor k; € perpendicular ao vetor ;. A fim de explicitar o
MPF, define-se um plano hipotético que contém ao vetor &; denominado plano . A Figura 12

esquematiza a posi¢do de 7 em relagcdo aos vetores k; e u;.

Figura 12 — Esquema do plano 7 com u e k;.

ki

I

Fonte: Préprio autor.

A transformada de Fourier junto a suas propriedades também sdo aplicadas nas equagdes

de momentum linear, Eq. 3.13, resultando nas Eq. 4.26,

8C; 1 _ —_ N — 2
al; +3 (z'kjaiaj + ajRDP) = ik~ TF, + f, | (4.26)
y —— O~ =~
~~ ~~ IIT v 7

I 11
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em que k* = k;k;, RDP representa o Resultado da Derivada Parcial g%; previamente calculado
no dominio espectral e submetido a transformada inversa de Fourier para entdo ser multiplicado
auje ﬁ’l representa a discretizacao do termo difusivo da Eq. 3.13 em quaisquer das formas
discutidas na se¢do 4.3. Nota-se nos termos advectivos da Eq. 4.26 o processo visto na Eq. 4.24
a fim de evitar-se a resolu¢do de um produto de convolu¢@o em cada uma das porcdes divergente

e ndo divergente da forma antissimétrica.

Analisando a Eq. 4.26 a cerca do plano 7, tem-se que o termo [ refere-se a taxa temporal
de mudanga de momentum linear. Essa taxa temporal € obtida aplicando um operador diferencial

que ndo altera a posicao espacial de u;, portanto, esse termo estd contido no plano 7.

O termo /] corresponde ao termo advectivo na sua forma antissimétrica mas nada pode-
se afirmar a respeito de sua posi¢do em relagdo a m. Em relagdo ao termo /77, o gradiente de
pressdo, nota-se que a pressdo € uma varidvel escalar, assim a posi¢do vetorial do termo € a
mesma de £, i.e., o termo € perpendicular ao plano 7. O termo /V, modela o comportamento
viscoso, e esta apresentado na Eq. 4.26 de uma maneira geral, logo, nada pode ser afirmado sobre
a posicao desse termo em relagdo ao plano 7. O termo V' representa o termo fonte e nada pode-se
afirmar sobre sua posi¢do em relacdo a 7. Com base nas anélises das posi¢des dos termos da Eq.

4.26 apresenta-se a Fig. 13 onde estao ilustrados os termos da Eq. 4.26 em relag@o ao plano 7.

Figura 13 — Esquema do plano 7 em relagao aos termos das equacdes de Momentum Linear.

b (iyii; + 1, RDP)

Fonte: Préprio autor.

Reorganizando os termos nas Eq. 4.26 com base em suas respectivas posicdes em relaciao

a7, tem-se a Eq. 4.27,

82 1 — — ~ — =~
87; {2 (ikjmj + ﬂjRDP) + ikip™ + TF; — f;| = 0. (4.27)
€

De acordo com a geometria analitica, dois vetores sdo colineares se a soma desses vetores €
nula. Analisando a Eq. 4.27 nota-se que a soma entre o termo pertencente a 7 € os demais € nula,
assim, pode-se afirmar que o vetor resultante da soma dos termos I/, I11, IV e V pertence ao

plano .
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Embora a soma dos termos II, [11, IV e V pertence ao plano 7w pode-se projetar
esses termos ao plano em questao para desacoplar o campo de pressao da solu¢do numérico-

computacional. Essa operacdo matematica € feita a partir de um tensor projegdo, ;;, definido

como:
kik;
Pij = 0ij — T;’ (4.28)
onde
lsei—i
by=9 7 (4.29)
0set#j

é do delta de Kronecker. Silveira Neto®® verifica, de acordo com a Eq. 4.28, que o tensor ;; é

responsavel por projetar um vetor qualquer no plano 7.

Conforme ja apresentado, a soma dos termos [/, [11, IV e V devem pertencer ao plano
7 e qualquer vetor que € submetido a operacdo da proje¢do de ;; também pertence a este plano.

Logo, chega-se a Eq. 4.30,

1/, — et g S, T T 1/, — e
= (zk:ju,-uj + ujRDP> +ikip" +TF;, — f;| = Yim | = (zkjumuj + u;R P) +
2 2 K (4.30)

em que a expressdo pode ser simplificada considerando que a proje¢do de um vetor perpendicular

sobre o plano 7 € nula. Assim, a Eq. 4.30 resulta na Eq. 4.31:
L, —  —Zm5 g cmo e F 1/, —  —=\ = ~
(4.31)

Substituindo a Eq. 4.31 na Eq. 4.27 e isolando-se o termo transiente da expressao, tem-se:

=i |5 (iksitmt; + @RDP) +TFy — f,, | . 4.32)
TNL

onde TNL representa o termo ndo linear da equagdo. A aplicacdo da projecao na Eq. 4.32 tem
dois aspectos significativos. O primeiro € que a equagdo da continuidade € satisfeita por essa
operacao ja que os vetores resultantes estdo contidos no plano 7 e sdo perpendiculares ao vetor

numero de onda, k;, tal qual apresentado pela Eq. 4.25.

O segundo aspecto € relacionado ao termo de pressdo. O gradiente de pressdo se torna

uma propriedade de pds-processamento ja que a projecao € responsdvel por desacopla-la das
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equagdes de momentum linear, ou seja, substitui-se o processo de solu¢do de um sistema linear
para obter o campo de pressdo por um produto vetor-matriz, que em termos computacionais €

menos oneroso.

4.2.3 Recuperagao da Pressao

O campo de pressao espectral pode ser determinado posteriormente, como uma varidvel
de pds processamento, a partir da Eq. 4.31. Isolando-se o gradiente de pressao na Eq. 4.31,

tem-se:

1 — — — ~ 1 — —
ikip™ (k) = Qim {2 (ikstmt; + 4,RDP) + TF,, — fm} + I {2 (#k;tmt; + 5,RDP) +

-~

+TFp — [l (433)

onde [;,,, é um tensor identidade, com forma andloga a ¢;;, introduzido para compatibiliza¢do
de notagdo tensorial e sem impacto na Eq. 4.33. Colocando-se em evidéncia os termos entre

colchetes, chega-se a:

A ]_ — — _ =~
ikip™ (ki) = (@im — Lim) [2 (z’k:jﬂmﬂj + @RDP) +TF,, — fm} . (4.34)
Em seguida, pode-se realizar um produto escalar entre a Eq. 4.34 e o vetor numero de

onda k;, resultando em:

1 —_—

ik (ki) = (@om — Lim) K {2 (i#itmit; + w,RDP) + TF,, - fm] . @3
Para melhor compreensio do termo (©;,,, — Iim) ki, pode-se substituir a varidvel ¢;,, pela sua
defini¢do, apresentada na Eq. 4.28. Assim, o detalhamento do termo junto a sua simplificagcdo é

visto na Eq. 4.36,

(S — 8 1) i = iy — gy = (4.36)
km \_;’_/ km

Substituindo —k,,, e multiplicando a Eq. 4.35 por —i/k?, chega-se na Eq. 4.37,

-~

A ) 1 — — — >
(k) = Zkk;n {2 (ik:jﬂmﬂj + ﬂmRDP> +TF,, — f,,(ki)|, 4.37)

onde através da transformada inversa de Fourier, Eq. 4.22, determina-se o campo de pressao no

espaco fisico.



Capitulo 4. METODOLOGIA IMERSPEC 55

Destaca-se que as fronteiras ou condi¢des de contorno do MPF ndo foram abordadas.
Isso ocorre por dois motivos distintos. O primeiro € que ja foi apresentado como parte das
condi¢des de contorno dos escoamentos modelados sdo implementadas via MDFM. A outra
€ que o uso da FFT, a ser abordado na subsecdo 4.3.2, impde um tratamento de fronteira do

dominio computacional rigido.

4.3 Aspectos Numeérico-Computacionais

4.3.1 Paralelismos Implementados

O IMERSPEC € uma metodologia de alta ordem e assim, naturalmente, apresenta
um custo computacional considerdvel quando comparado a métodos usuais como o método
de Volumes Finitos®. A fim de reduzir o custo computacional desta metodologia utilizou-se

distintas técnicas de paralelizacgdo.

Dentre as técnicas de paralelismo disponiveis, destaca-se a memoria compartilhada, a

passagem de mensagens e o paralelismo de dados.

Figura 14 — Esquema de paralelizacdo do tipo memoria compartilhada.

Espaco de Enderecamento

555083

Processos

Fonte: Adaptado de Skjellum®®.

A paralelizacdo de um codigo com memoria compartilhada € caracterizada por processos
com acesso a todo o espaco de enderecamento do carregamento e armazenamento de operagdes.
Ainda sim, cada processo tem o seu acesso a apenas uma porcao de toda a informacgao. O
acesso as informacdes é, usualmente, coordenado e controlado por algum tipo de “tranca”®®. Um

esquema de execucao desse tipo de paralelizac@o € apresentado na Fig. 14.

Segundo essa abordagem, o cédigo paralelizado é executado em um ambiente com
multi-threads com um unico espaco de enderecamento com diversos contadores do programa e
stacks de execucdo. O principal desafio dessa paralelizagao € que qualquer que seja o “estado” do
programa, definido por um valor das varidveis do programa, é compartilhado por todas as threads

simultaneamente®. A maior representante desse tipo de paralelizagio é a biblioteca OpenMP.

Outro tipo de paralelizacdo € a do tipo de passagem de mensagens, em inglés message
passing, Fig. 15. Ao contréario da abordagem anterior, nesta cada processo ou nucleo fisico
possui apenas memoria local mas conseguem se comunicar com outros processos. Os processos

se comunicam entre si a partir de uma rede e para ocorrer comunicagdo um processo deve,
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Figura 15 — Esquema de paralelizagao do tipo passagem de memoria.

b Espaco de
rocessos Enderecamento

Fonte: Adaptado de Skjellum®®.

explicitamente, enviar informagdo enquanto o outro processo deve, explicitamente, receber tal

informacao.

Uma caracteristica limitante desse processo € justamente a rede a qual transfere a
informacdo entre os processos. A troca de informacgdo entre os processos € limitada pela a
velocidade que a rede consegue transmitir. A biblioteca computacional mais popular relacionada

a esse tipo de paralelizacdo é MPI.

No paralelismo de dados, tem-se uma tnica instru¢do para multiplos dados, do inglés
Single-Instruction, Multiple-Data, (SIMD). Seguindo esse estilo de programacao, a paralelizacao
vem inteiramente a partir dos dados enquanto o programa em si se assemelha a um programa

186

sequencial®. Esse tipo de paralelismo é explorado em programas que utilizam Unidades Gréficas

de processamento, do inglés Graphical Processing Units, (GPU).

A partir de uma unidade de processamento gréifico de Propdsito Geral, do inglés General
Purpose Graphics Processing Unit, (GPGPU) € possivel desenvolver c6digos, os quais utilizam
GPU/CPU para a modelagem de fendomenos fisicos. Nesse tipo de aplicagdo o GPU atua como
coprocessador junto a unidade central de processamento, do inglés Central Processing Unit,
(CPU) através da arquitetura de dispositivo de computagado unificada, do inglés Computer Unified
Device Architecture, (CUDA).

Analisando a configuracdo de um GPGPU, nota-se um paralelismo heterogénico entre
o dispositivo, GPU, e o host, CPU, entretanto a maior vantagem dessa unido € a execucao de

tarefas pelo GPU, um ambiente massivamente paralelo pelas dezenas de threads disponiveis.

A interface de programacdo de aplicacdes, do inglé€s Aplication Programming Interface,
(API) CUDA foi desenvolvida pela NVIDIA e tornou possivel a chamada de func¢des que sao
executadas no GPU apesar de serem chamadas no CPU. Essas fun¢des sdao denominadas como

kernels. Cada kernel é executado por um conjunto de blocos de threads. A quantidade de blocos
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Figura 16 — Esquema de paralelizac¢do heterogéneo CPU/GPU.
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Fonte: Adaptado de Xiang et al.”.

e a quantidade de threads por bloco sdo definidas na linha de chamada do kernel no CPU. A
Figura 16 € uma representacdo esquemadtica de uma paralelizacao heterogénea CPU/GPU. Em
relac@o ao paralelismo GPGPU destaca-se a memoéria do CPU e do GPU sdo, em geral, separadas

e assim deve haver transferéncia de informacao explicita entre os dois processadores.

A metodologia IMERSPEC foi implementada em dois cédigos computacionais com
técnicas de paralelizacdo diferentes. A paralelizacdo computacional € utilizada como uma forma
de aumento de performance e capacidade computacional em relagdo a um codigo serial. O
primeiro c6digo foi desenvolvido em Fortran 2018 com paralelizacdo MPI-3 (do inglés, Message
Passing Interface) enquanto o segundo c6digo foi desenvolvido em CUDA C/C++ (do inglés,
Compute Unified Device Architecture) com a paralelizacdo de dados vetorizados na forma do
uso de GPU junto ao CPU. Assim, respectivamente, desenvolveu-se o cédigo IMERSPEC MPI e
o cédigo IMERSPEC CUDA.

O modelo de paraleliza¢ao message passing, presente em IMERSPEC MPI, consiste de
uma série de processos independentes entre si que cada um deles apresentam apenas memoria
local mas ainda sim podem se comunicar entre si enviando e recebendo mensagens®®. Destaca-se
que hd uma restri¢do nesse tipo de paralelismo computacional onde a transferéncia de dados s6
acontece se um processo explicitamente recebe dada informacao enquanto outro explicitamente a
envia e que a paralelizacdo € feita em apenas duas das trés direcdes dos escoamentos modelados

devido a restri¢ao da biblioteca utilizada para computar a transformada de Fourier.

O segundo tipo de paralelismo explorado no presente trabalho € o paralelismo de dados
obtido através do emprego de GPU, presente no codigo IMERSPEC CUDA. Em termos gerais,
enquanto o CPU foi desenvolvido para executar uma sequéncia de operacdes denominada thread
o mais rapido possivel e consegue executar apenas um grupo de threads em paralelo, o GPU foi
desenvolvido para maximizar a execucao de centenas dessas threads em paralelo (amortizando

a performance lenta de uma tinica thread para alcangar maior rendimento)®’. Qualquer cédigo
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computacional é composto de regides paralelizdveis e sequenciais, assim o codigo IMERSPEC

CUDA ¢ implementado com operacdes realizadas tanto em GPU quanto em CPU.

Destaca-se que a implementagdo que utiliza NUFFTs sao exclusivas do c6digo em CUDA
C/C++ devido ao suporte da biblioteca em questio®*, i.e., nio ha um correspondente pacote para

o codigo que utiliza MPI.

4.3.2 Transformadas Rapidas de Fourier

No presente trabalho busca-se modelar escoamentos através de uma abordagem compu-

tacional. Sendo assim, as Eq. 4.21 e 4.22 sao utilizadas em suas formas discretas denominadas

por Transformada Discreta de Fourier, em inglés Discrete Fourier Transform, (DFT)%,

A

Sk =

Mo
=L

exp (—225“\’;%) , (4.38)

n:%Jrl

e por Transformada Discreta Inversa de Fourier, em inglés Inverse Discrete Fourier Transform,
(IDFT)*,

1 N2 2nkm
Gh=— > Gpexp < ) ; (4.39)
Nk::—N/2+1 N

em que ¢, é a informacao ¢ discretizada no dominio fisico com n nds de colocacgdo e ¢, se refere
a mesma informacao discretizada no dominio espectral de Fourier; n representa a posicao x,,
dos nés de colocagdo ja que x,, = nAx; Ax = % e N é o nimero de pontos que o dominio

computacional foi discretizado na dire¢do x.

A aplicacdo de um algoritmo computacional baseado nas Eq. 4.38 e 4.39 é computa-
cionalmente caro, pois N? operagdes sio feitas para cada varidvel que € transformada. Por
outro lado, o algoritmo denominado por transformada répida de Fourier, do inglés Fast Fourier
Transform, (FFT) consegue reduzir de N2 operagdes para N log, N operagdes explorando perio-
dicidade e simetria de fungdes trigonométricas®®. Devido ao seu menor custo computacional,
utiliza-se a FFT dentro do cédigo computacional ja que a abordagem pseudoespectral na solugdo
computacional da Eq. 4.32 implica em diversas operacdes de transformada e transformada

inversa de Fourier em um mesmo instante temporal ¢.

Apesar da reducdo do custo computacional causada pelo uso da FFT, esse algoritmo
usualmente € aplicado em malhas computacionais uniformes, o que invalida procedimentos
usuais de refinamento de malha local dentro do IMERSPEC. Outro destaque do uso da FFT € a
imposicao de condi¢des de periodicidade a fungdo que sera transformada. Dessa maneira, sao
exigidas condi¢Oes de contorno periddicas nos escoamentos modelados com o IMERSPEC, logo,
artificios especificos devem ser utilizados a fim de evitar modelar condi¢des de contorno fisicas,

ou seja, ndo periddicas, como as condi¢des de Dirichlet, Neumann ou Robin.
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O pacote de FFT utilizado no cédigo Fortran-MPI € escrito por completo, no pacote

89, ou majoritariamente, no pacote otimizado por SPIRAL®®, em fortran denominado por

cléssico
FFTE. Takahashi; Franchetti®® implementaram otimiza¢des no pacote classico FFTE através
do sistema de c6digo aberto para a geracao de cddigo otimizado voltado principalmente para
processamento de sinais, SPIRAL, onde obtiveram FFTs 3,16 vezes mais rdpidas. O codigo
IMERSPEC MPI utiliza essas duas versdes da biblioteca FFTE onde a paralelizagdo € feita

apenas em duas das trés direcdes do dominio de cdlculo, y e 2.

No cédigo em CUDA C/C++, por outro lado, foi utilizada a biblioteca da NVIDIA
denominada por cuFFT, que por sua vez, foi baseada no pacote FFTW (do inglés, Fastest Fourier

Transform in the West).

A aplicagdo da FFT depende da determinacio dos nimeros de onda &;,

2m () N
/ﬁ(n):{ RS (4.40)

Zn—1-N) §+2<n< N’

onde k; € o componente ¢ do vetor nimero de onda; N é o nimero de nds de colocagdo em dada
direcdo; L; é o comprimento do dominio na dada dire¢do; e n representa a posi¢ao no vetor.
Além do uso do vetor na aplica¢do da FFT, k; também € necessdrio para algumas operacdes no

dominio de Fourier, como por exemplo, o cdlculo de derivadas.

Conforme discutido na secdo 4.1.3, h4 a oportunidade de utilizar NUFFTs do tipo 1
do tipo 2 para a implementacdo do MIED. Destaca-se que esses procedimentos se tratam de
aproximagdes e assim nao é desejavel que essa biblioteca seja implementada dentro do MPE. A
NUFFT do tipo 1, responsével pela conversao de uma malha ndo uniforme no dominio fisico

para uma malha uniforme espectral é representada pela Eq. 4.41,

M
= Z c; exp_m"xﬂ', 4.41)

j=1
enquanto a NUFFT do tipo 2, responsdvel pela conversao de uma malha uniforme espectral para

uma malha ndo uniforme no dominio fisico, é caracterizada pela Eq. 4.42,

= X e @)
k;eC

Conforme visto nas Eq. 4.41 e 4.42, NUFFT do tipo 1 e do tipo 2 tem um comportamento
oposto entre si, assim, o procedimento das duas é similar o que se altera € a ordem. De acordo
com Barnett; Magland; af Klinteberg®!, os seguintes passos para realizar a transformada discreta

Sao:

1. Define-se uma malha regular com n = ¢%N pontos onde d representa a dimensdo do

problema e o € um fator upsampling com limites 1 < o < 2;
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2. Calcula-se a convolugdo dos dados com uma fungdo suave, 1), pré estabelecida pela
biblioteca, cujo suporte tem v pontos na malha definida anteriormente. Assim, essa

operacio requer v N, avaliacdes onde N, é o tamanho da malha ndo uniforme;

3. Aplica-se a FFT da malha N resultante das operagcdes anteriores com complexidade
O(Nlog N);

4. Ap6s a operacao FFT, deseja-se eliminar o efeito da funcdo v sobre os resultados. Dessa
forma, emprega-se a deconvolug¢ao ou o correcdo roll-off onde sdo extraidas as N bai-
xas frequéncias da transformada e esse resultado € entdo dividido por ¢, finalizando o
procedimento da NUFFT.

A escolha da fun¢ao suave v utilizada no algoritmo € tal que haja um erro € que decresca
exponencialmente com v e, portanto, passa-se definir v & cte| log ¢|. Logo, pode-se definir que
o gasto computacional da NUFFT é definido por O(Ny|loge|? + N log N).

4.3.3 Periodizacdo de Escoamentos Nao Periddicos

Conforme mencionado, o uso da FFT restringe a aplicacdo da metodologia a escoamentos
periddicos. Logo, a fim de transformar escoamentos com condi¢des de contorno ndo periddicas
em periddicas, utiliza-se o método de Buffer. O método é impostos dentro do IMERSPEC através
do termo fonte da Eq. 4.32 e € implementado em uma regido do escoamento especifica, uma
zona, denominada por dominio complementar. Nessa por¢do do dominio o termo fonte é definido
através da Eq. 4.43,

em que ¥ ¢ uma funcdo de amortecimento suave, responsavel pela intensidade da imposi¢ao do
método sob o escoamento modelado, que apresenta minimo igual a 0 e maximo igual a unidade;
u; € a velocidade filtrada do fluido no instante ¢; e Qtx; sdo as solugdes alvo desejada na direcio

Z;.

No dominio complementar sdo utilizados artificios para que escoamentos aperiddicos
sejam modelados. A por¢ao do dominio onde € modelado o fendmeno fisico de interesse
recebe a nomenclatura de dominio fisico. Portanto, o dominio computacional € subdividido em
dominio fisico e complementar. Destaca-se que no dominio complementar nao hd modelagem de

fendmenos naturais porém, ainda sim, a equacao da continuidade € satisfeita nessa zona.

O método buffer impde, ao longo do dominio complementar, a solu¢cdo desejada na en-
trada do dominio fisico, entretanto essa imposi¢ao é suavizada na entrada da regido complementar
devido aos baixos valores de ¥(z). Esse método é comumente utilizado no IMERSPEC*%23:1453

e é caracterizado pela fungéo ¥ (x),
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rT;i — X

U(z) = ; [1 — tanh <4 - 8)

T, — Xy

: (4.44)

em que x; se refere ao comeco da zona de Buffer e x s representa o fim da zona. A funcdo W €
ilustrada na Fig. 17 para uma coordenada normalizada x*. Em relagdo a Eq. 4.43, Qtx; apresenta
valores constantes e iguais a condicdo de entrada do escoamento modelado no dominio fisico.
Outro destaque € que esse método € implementado em uma zona de Buffer a qual possui, a
jusante, uma zona de forcagem em que a condi¢do de entrada € imposta através do MDFM e

ambas as zonas compde o dominio complementar.

Figura 17 — Fun¢do amortecedora do método buffer.
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Fonte: Préprio autor.

Alternativamente ao método de buffer, tem-se um método similar denominado por método
fringe. A forma de implementagado € andloga ao método buffer entretanto a fun¢do amortecedora é
suave e nula no inicio e fim do dominio complementar. O método fringe foi utilizado previamente
no IMERSPEC para a modelagem bidimensional do escoamento de Blasius, onde este performou

melhor do que o método de buffer especificamente para essa classe de escoamento®.

Tradicionalmente na metodologia IMERSPEC?**23%-33:14 "o dominio complementar é
composto de uma regido denominada por zona de buffer onde o método de buffer é aplicado
seguida de uma regidao onde a condicado de entrada do escoamento € imposta integralmente por
MDFM para aumentar a exatidao, denominada por zona de forcagem. A Figura 18 ilustra uma
modelagem IMERSPEC realizada com apenas a zona buffer e outra com a zona de forcagem
e buffer, comparando-se com a solugdo de referéncia, nota-se que o dominio complementar

composto das duas zonas apresenta maior exatidao.
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Figura 18 — Impacto da zona de forcagem na exatidao da modelagem IMERSPEC.
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Fonte: Adapatado de Mariano et al.*>.

4.3.4 O problema de aliasing

Ap6s a apresentacao do MFI e do MPF, a juncio dos dois métodos resulta na metodologia
IMERSPEC, que ¢ uma metodologia pseudoespectral. Sendo assim, fendbmenos numéricos ja
identificados para abordagens espectrais também estardo presentes nas modelagens realizadas
com o IMERSPEC.

Dentre esses fendmenos destaca-se o aliasing que é definido, por Boyd®?, a partir de um
intervalo € [—m,m] que € discretizado em uma malha uniforme h e entdo os seus nimeros
de onda do interpolante trigonométrico sao tais que k € [—K,K] onde K = 7/h e é definido
como o limite de aliasing dos nimeros de onda, também conhecido como o limite de Nyquist.
Os erros devido ao aliasing sao introduzidos pela discretizacao de sinais no espaco de Fourier, a
periodicidade do dominio devido ao uso de FFT e a regra da ortogonalidade das bases de Fourier.
Os elementos da base de Fourier sdo exp(zkz) com k sendo um inteiro. Altos nimeros de onda
k que sejam |k| > K se comportardo numericamente como um correspondente k4 = k + 2mK
em que m é um inteiro e k, € [—K,K]. Os nimeros de onda fora do intervalo [— K, K] sdo
denominados por “aliased” em rela¢do aos nimeros de onda dentro da faixa definida e &, € dito

como “alias”.

Em convolu¢des no dominio espectral € explicito o aumento da banda de nimeros de
onda. A convolugdo apresentada para duas fungdes continuas pela Eq. 4.23 pode ser representada

em um contexto discreto como:

Gr=[K*dl= > &by (4.45)

Pitaqi=k;

Assim, o aumento da banda de nimeros de onda k; € explicitada e, necessariamente, havera

|k;| > K, isto é, erros de aliasing.
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Um argumento usual ao se explicitar o fendmeno de aliasing em uma convolugao é de
que estas operagdes nao sao realizadas no dominio espectral visto que o IMERSPEC € uma
abordagem pseudoespectral, assim convolu¢des do dominio de Fourier sdo substituidas por
produtos das respectivas fungdes no dominio fisico. Esse € um argumento falho. Como destacado
anteriormente, o dominio fisico e o espectral sdo equivalentes. Os efeitos de uma operacdo em
um dos dominios terd o mesmo efeito no outro dominio. Isso decorre diretamente do teorema
da convolugdo, segundo o qual um produto no dominio fisico corresponde exatamente a uma
convolucdo no dominio espectral, e vice-versa®’. O que se ganha na abordagem pseudoespectral
€ tempo e acurdcia computacionais. Mesmo assim, o resultado de um produto de duas fungdes

realizados no dominio fisico, apresentard igualmente erros de aliasing.

O problema numérico decorrente dessa convolucdo € esquematizado na Fig. 19, em que
se ilustra, para um unico par de nimeros de onda k,, e k,, pertencentes a somatéria da Eq. 4.45,
0 mecanismo pelo qual o produto %,, + k,,, ultrapassa o limite de Nyquist K e € incorretamente

representado pelo seu alias k, = (k, + k) — 2K.

Figura 19 — Esquema de aliasing.

Produto

ka —;‘il;:;;+ km) - 2K
Fonte: Préprio autor.

Alias para

O aliasing pode ser a causa de divergéncia numérica em codigos espectrais. Um dos
precursores desse tipo de divergéncia sao as ondas 2/ no dominio fisico, i.e., ondas que o nimero
de onda € duas vezes o espacamento & da malha uniforme e que oscilam de sinal entre dois pontos
colocantes adjacentes®®. Uma solu¢do computacional com ondas 2k provavelmente apresentou
problemas de aliasing ou apresentou instabilidades decorrentes da condi¢do de estabilidade de
Courant-Friedrichs-Lewis, CFL. Portanto, em suma, as ondas 2A sdo percursoras de divergéncias

e devem ser evitadas.

Em operacdes nao-lineares (como, usualmente, a advec¢do) o aliasing pode causar
instabilidades numéricas devido as interagdes ndo lineares do espectro de nimeros de onda
resultante de convolugdes ou produtos de termos fisicos que causam altos nimeros de ondas
zonais, i.e., componentes de onda em uma tnica direcao do escoamento modelado. Altos nimeros
de onda zonais correspondem a ondas com comprimentos de onda muitos pequenos ou com

frequéncias altas®®. As ondas 2h sio um exemplo de ondas zonais.
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Tradicionalmente, hd algumas opg¢des para evitar o aliasing na solucdo numérico-

computacional de abordagens espectrais, dentre elas pode-se citar algumas como®*:

Forma Antissimétrica;

Refinamento de h;

Filtragem ou utilizacdo de viscosidade artificial;

Dealiasing.

A primeira op¢ao disponivel serd abordada em detalhes na préxima subsecao. Quanto
a segunda, o refinamento de malha computacional, essa op¢ao pode retardar uma divergéncia
numérica, mas nao a erradica. Entretanto, caso o fenomeno fisico exija uma resolu¢do computa-
cional maior para a correta modelagem essa solugdo € eficiente e ndo hd necessariamente um

problema de aliasing dentro do cddigo.

O uso de filtragem dentro do c6digo pode suavizar os fendmenos numéricos indesejados
entretanto, a0 mesmo tempo, causa uma perda de exatidao na simulagdo numérico-computacional,
uma das principais vantagens em abordagens espectrais. A utilizacdo de viscosidade artificial
pode garantir uma solu¢do computacional sem erros numéricos, entretanto, também pode causar
experimentos virtuais sem quaisquer resquicios fisicos ndo realizando o principal objetivo de

qualquer simula¢do numérico-computacional, a modelagem do fenomeno fisico.

O processo definido por dealiasing pode ser entendido como um processo especial de
filtragem em que o objetivo € remover o aliasing de computagdes quadraticas ndo-lineares. A
regra dos dois tercos é um algoritmo que exemplifica o dealiasing no qual sdo descartados
19/27 de nimeros de liberdade em um escoamento tridimensional, i.e., a exatidao da solug@o
¢é prejudicada significativamente. Essa acao de descarte do dealiasing € equivalente a um filtro
“passa baixa” em que os coeficientes de Fourier sdo descartados ou se mantém inalterados,

caracterizando assim uma filtragem abrupta®®.

A regra 2/3 pode ser escrita na forma de um filtro G definido pela Eq. 4.46:

. 1, selki| < 2kmae

G(k;) = (4.46)

Y
0, selki| > 2kmao

em que k., = N/2 para N pontos colocantes. Esse esquema cldssico de dealiasing garante
que o espectro de energia cinética se mantenha estritamente de acordo com o fendmeno fisico

sem blocagem espectral®.

Diante da perda de exatiddo inerente a regra dos 2/3, alternativas de dealiasing menos
restritivas tém sido propostas na literatura, como a filtragem espectral suave discutida por Hou;

Li%®. No presente trabalho, avalia-se tanto a regra cldssica dos 2/3 quanto um filtro exponencial
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como estratégia de dealiasing mais suavizado e com proposta para amenizar a perda de exatiddo
das simulag¢des. Para um processo de dealiasing utilizando um filtro exponencial, a forma do

filtro, Eq. 4.46, € alterada para:

G(k;) = exp [—A <|k|>} : (4.47)

kmaz

onde A = 36 é a intensidade do filtro, conforme proposto por Hou; Li%, e s = 16 é a ordem
adotada no presente trabalho. Destaca-se que Hou; Li® originalmente propdem s = 36, valor
que garante que o filtro atinja a precisdo de maquina quando |k| — Kkpae. A reducdo para s = 16
adotada no presente trabalho resulta em um decaimento menos abrupto, preservando um maior
nimero de modos espectrais na regidao de transi¢do do filtro e, portanto, uma forma de evitar o

fendmeno de Gibbs e constratar com a regra classica de 2/3.

Por fim, destaca-se que processos de dealiasing nao sdo usados para todos os fendmenos
fisicos modelados. No contexto da presente tese, eles serdo utilizados apenas nas modelagens

discutidas no capitulo 6.

4.3.5 Formas de Discretizagcado do Termo Difusivo

A forma antissimétrica € um outra alternativa para remediar o fendmeno de aliasing e
tradicionalmente utilizada apenas no termo advectivo das Eq. 3.13 conforme adotado até entdo na
metodologia IMERSPEC a partir de anélises realizadas por Mariano'®. Blaisdell; Spyropoulos;
Qin® analisaram os erros devido ao fendmeno de aliasing decorrentes da discretizacio do termo
advectivo nas formas divergente, ndo divergente e antissimétrica através do dominio espectral
que provaram que o aliasing € minimizado na forma antissimétrica quando comparado a outras

discretizagdes.

Em todas as abordagens da forma antissimétrica, tradicionalmente, emprega-se esse tipo
de discretizacdo apenas no termo advectivo, entretanto, essa forma de discretizagdo também
pode ser utilizada em outros termos ndo lineares como, por exemplo, o termo difusivo com
coeficiente de transporte nio uniforme®. Com base nessa proposta feita no presente trabalho,
o termo difusivo filtrado, TF, da Eq. 3.13 pode ser discretizado de forma antissimétrica da Eq.
4.48,

D { <aai aaj>
TFi =055 (5, + 5,

+05{8ueﬁ<6ﬂi+0ﬂj>+ 0 (8122- _I_(‘Mj)]

= v, .

’ ém 81‘]‘ 0@ ]f&vi 8xj 81’2
(4.48)

Considerando que a abordagem do presente trabalho também € feita para modelagens de esco-

amentos laminares, implica-se que %"Tefj = 0 visto que v, = v € a Eq. 4.48 pode ser reduzida

cm:
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TF =055 (G T ) + 9 o T 3 ) (4.49)

Usualmente a metodologia IMERSPEC tridimensional, utiliza para o termo difusivo na

forma divergente visto na Eq. 4.50,

) [ <aai aaj)
TF, = — =
! 8:172 Vel G.CEJ' * 83:1

. (4.50)

Exclusivamente, para escoamentos laminares, a Eq. 4.50 pode ser reduzida na forma da Eq. 4.51,

82ui
=V s
8:cj0;1:j

TF, 4.51)

embora essa forma seja especifica para essa classe de escoamentos e € utilizada majoritariamente

na metodologia IMERSPEC bidimensional devido a sua especifidade.

Ressalta-se que a forma antissimétrica ndo elimina o fendmeno de aliasing, mas sim
atua minimizando a transferéncia esptria de energia para os altos nimeros de onda durante as

interagdes ndo lineares, conservando-se discretamente a energia cinética do escoamento®.

4.3.6 Método de Avanco Temporal de Alta Ordem

O MPF garante alta acurdcia e alta ordem de convergéncia na discretizacio espacial,
além de desacoplar a solu¢ao do gradiente de pressdo, que passa a ser um resultado apenas de
pos-processamento, e o uso da FFT garante uma reducao do custo computacional na solucao das
equacOes de Navier-Stokes para escoamentos incompressiveis. Como um método de alta ordem
€ utilizado na discretizacdo espacial, um método de alta ordem também deve ser empregado na
discretizacdo temporal'?. Portanto, o IMERSPEC utiliza o Método de Runge-Kutta de 4* Ordem
com 6 passos (RK46).

A escolha por esse método de avanco temporal foi feita porque os coeficientes do RK46
foram otimizados no espago espectral apresentando assim: uma reducdo do armazenamento de
varidveis e uma baixa dispersdo e dissipagio numérico-computacional®’. O algoritmo RK46 ¢

exemplificado pela Eq. 4.52,

AUX, = o'AUX™ 4 At [y, (TNL,, + TF,,)]
iijk’l"H — ﬁ;“vl + 6ZIWXJZ

)

, (4.52)

onde ! = 1,2,...,6 é o passo do método, AUX é uma varidvel filtrada auxiliar, o/ e 3 sdo

constantes apresentadas na Tab. 2.

O incremento temporal utilizado no IMERSPEC pode ser varidvel. Caso seja varidvel, o

incremento € dependente da condi¢ao CFL e igual a:
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Tabela 2 — Parametros de MRK46.

[ Q 15}

1 0,0 0,122

2 -0,691750960670 0,477263056358
3 -1,727127405211 0,381941220320
4
5
6

-0,694890150986 0,447757195744
-1,039942756197 0,498614246822
-1,531977447611 0,186648570846

A

Fonte: Allampalli et a

Az Az, Az; 2 1 1 1 \*!
, st Az T Az
Az Azs  Auxj
(4.53)

At = CFL-min {min [

max||u|| ; max||ﬂ2||; max||ug||] " max vz
O RK46 é um método temporal explicito, assim, o CFL deve ser sempre inferior a unidade para

que se mantenha a estabilidade computacional.

O método de avango temporal € responséavel pelo calculo do parametro temporario u;, 0
qual ainda serd atualizado através do MFI. Assim, a definicdo da velocidade no préximo instante
temporal € feita através da projecao do termo fonte obtido pelo MFI conforme apresentado pela
Eq. 4.54,

U = U = U+ Atin fm. (4.54)

A Eq. 4.54 € uma forma atualizada da Eq. 4.12, a atualizagdo de velocidades dentro do MDFM
passa a ser feita no dominio espectral para que possa-se realizar a operacao de projecao sobre o
termo fonte, a qual garante que a equacao de continuidade seja satisfeita. Outro aspecto da Eq.
4.54 € que ela estd inserida dentro de um processo iterativo, o MDFM, e a velocidade arAL deve
satisfazer critério do MDFM.

4.3.7 Estrutura Geral IMERSPEC

A fim de simplificar a compreensdo global da metodologia IMERSPEC, na Fig. 20
apresenta-se um fluxograma simplificado da metodologia independente de técnicas de parale-
lizacdes ou tipo de FFT usada, sem representacdo de dealising e utilizando a forma do termo
difusivo da Eq. 4.50. Apesar de simplificado, sdo apresentados algumas etapas do algoritmo ndo
essenciais no fluxograma da Fig. 20. Essas etapas sdo representadas pelos blocos delimitados

por linha trago ponto.

A primeira etapa opcional ¢ a modelagem submalha, utilizada apenas quando se deseja

representar a fisica de um escoamento turbulento, i.e. para modelagens laminares ndo é utilizado
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Figura 20 — Fluxograma simplificado da metodologia IMERSPEC.
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Fonte: Préprio autor.

qualquer modelo dessa natureza. O proprio termo difusivo ndo tem essa forma para modelagens

laminares, € significamente mais simples, Eq. 4.51.

As outras etapas destacadas sdo relacionadas a modelagens de fendmenos nao periddicos
pelo IMERSPEC, nesse caso as etapas atuardo na zona Buffer enquanto a zona de forcagem ¢é
aplicada na etapa de MDFM junto com a geometria imersa necessaria a modelagem. Analisando
a Fig. 20 destaca-se outra significativa simplificacdo, quando comparado com os esquemas das
Fig. 9 e 10, o MDFM ¢ representado como apenas uma iteracao, isso foi feito apenas por razoes

didaticas e salienta-se que o processo continua iterativo.

Nesse capitulo foi apresentado a metodologia IMERSPEC, comeg¢ando pelos dois mo-
delos principais que compde a metodologia: MPF e IBM, seguidos de discussdes de aspectos
numérico-computacionais relativos a sua implementacdo computacional. Limita¢des do uso das
FFTs como a sua necessidade de fronteiras periddicas foi salientado e, assim, também foi discuti-
dos métodos para modelar fendmenos nao periddicos na abordagem IMERSPEC. Destaca-se que
também foi discutido o problema de aliasing, significativo em abordagens espectrais, e formas
de erradicé-lo ou atenua-lo. Conforme apresentadado, foi desenvolvido dois c6digos computaci-
onais com técnicas de paralelizacdo distintas para a metodologia IMERSPEC. A comparacio da
performance dos dois codigos distintos para a verificacdo numérica da metodologia e validagcao

por um escoamento laminar sdo o tema do préximo capitulo.



69

5 RESULTADOS: VERIFICACAO E VA-
LIDACAO

Este capitulo € dividido em relagc@o aos processos de verificacao e validacao dos dois
codigos IMERSPEC, desenvolvidos com técnicas de paralelizacdo distintos. Em relacdo ao
primeiro c6digo, que emprega a paralelizagdo MPI em fortran, é apresentada a sua verificacao
numérica nas diferentes jungdes do MFI/MPF e a validacdo da modelagem do escoamento
laminar sobre degrau. Na segunda parte do capitulo, sdo explorados os resultados de verificacdo
e validagdo relacionados ao codigo desenvolvido em CUDA C/C++ com a paralelizagdo hetero-
génea CPU/GPU para os mesmos casos previamente testados. Os resultados sdo apresentados e
comparados com os anteriores, relativos a paralelizacdo MPI. Adicionalmente, ainda foi testada
a nova metodologia MIED/MFI para uma fronteira imersa ndo coincidente em uma tentativa de

tornar o processo de IBM também espectral.

5.1 Paralelizacao MPI

5.1.1 \Verificagdo MPF

A confiabilidade de um c6digo numérico-computacional € diretamente dependente de
duas etapas fundamentais: a sua verificacao e sua validag¢do. A verificacdo é o processo que esta-
belece a exatidao matematica do modelo computacional com base em uma referéncia enquanto a
validacdo € o processo de determinag@o do quio préximo os resultados numérico-computacionais

conseguem representar dados empiricos da perspectiva de uso do cédigo desenvolvido®?.

Consequentemente, a verificacdo deve estabelecer que 0 modelo numérico-computacional
para um conjunto da equacdes diferenciais parciais com suas condi¢des de contorno convergem
para determinada solu¢@o analitica de acordo com uma taxa de convergéncia assintética determi-
nada pelas discretizagdes temporal e espacial utilizadas no esquema numérico. Deve-se sempre
realizar a verificacdo numérica antes da validagdo fisica caso contrdrio ndo se pode distinguir se
o desacordo dos resultados numérico-computacionais obtidos com resultados materiais € fruto
de erros fundamentais da modelagem ou € decorrente de um simples erro de implementagao
dentro do cédigo desenvolvido, uma incorreta discretiza¢do ou ainda uma convergéncia incorreta

para o esquema numérico utilizado®>.

Assim, a primeira etapa de confiabilidade do cédigo desenvolvido € a verificagdo do
IMERSPEC MPI. Nessa subsecdo € verificada apenas o MPF, a verificagdo da abordagem junto
ao MFI serdo exploradas nas subsecdes 5.1.2 e 5.1.3. O processo em si de verificacdo do codigo

consiste na averiguacdo da correta implementacdo dos modelos mateméticos propostos no codigo
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computacional e na identificagdo de possiveis erros no software. Técnicas para a verificacao do
c6digo incluem o uso de solugdes continuas e 0 Método de Solugdes Manufaturadas (MSM)?2.

9

O MSM ¢ uma abordagem para a criagdo de solu¢des exatas que consiste na “manufatura’
dessas solugdes através de ligeiras modificacdes nas equacdes de balanco. Devido ao propdsito
da verificacdo numérica, ndo € requerido que a solu¢cdo manufaturada modele um problema fisico
real. O procedimento geral do método consiste na escolha da solugdo a priori e entdo a sua
aplicagdio sobre as equacdes de balanco consideradas, gerando assim termos fontes continuos®*.
Desse modo, a solu¢do manufaturada passa a ser uma solugdo exata do conjunto de equagdes
de balanco modificadas, formadas pelo conjunto de equacdes originais mais os termos fontes

continuos.

Destaca-se que o MMS envolve a solucao de um problema inverso, i.e., dado um conjunto
de equagdes de balangco e uma solugdo continua, encontra-se o correspondente conjunto de

equagdes modificadas que satisfaz a solugio proposta®.

) veri N ira®, utiliz uch U
Assim como a verificacdo de Moreira®?, foram utilizadas as solucdes continuas propostas

por Henshaw®® para a verificagio do IMERSPEC MPI em que u¢, v¢, w® e p¢ sdo iguais a:

w(z,y,2,t) = sen(x) cos(y) cos(z) cos(2mt); (5.1a)
v (2,y,2,t) = cos(z) sen(y) cos(z) cos(2rt); (5.1b)
W@y, z.t) = —2 cos(x) cos(y) sen(z) cos(2mt); (5.1¢)
p(2,y,2,t) = sen(z) sen(y) sen(z) cos(2rt). (5.1d)

Salienta-se que a pressdao dentro do IMERSPEC € uma variavel de pds-processamento
e, portanto, p° sO € utilizada na verificagdo da solucdo para a pressdo. Outro destaque a ser
mencionado € sobre os termos forcantes envolvidos na solu¢ao manufaturada. Como a simulagéo
¢ tridimensional os termos forcantes para cada um dos componentes de velocidade sdo extensos
e por isso nao sdo apresentados explicitamente na presente tese, entretanto, ressalta-se que eles
foram obtidos a partir das Eq. 3.2. A verificacdo da solucdo pode ser definida como o processo
de determinacdo da exatiddo de uma solu¢do numérico-computacional especifica em relagcao a

192

solucdo exata do modelo computacional®®. Nesta tese, a norma euleriana LS, Eq. 5.2,

QO %%%( njk_¢¢jk)2
Ly = e L (5.2)
? i=1j=1k=1 NwNyNz

¢ utilizada para mensurar a exatiddo entre um componente numérico-computacional, ¢", e o
respectivo componente da solucdo continua, ¢, em todo o dominio computacional €2. A Figura
21a apresenta a condi¢do inicial da magnitude do vetor velocidade, ||V'||, obtida a partir das Eq.

5.1a, 5.1b e 5.1c enquanto a pressdo, Eq. 5.1d, € ilustrada na Fig. 21b.
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Figura 21 — Condig¢des iniciais para a verificagdo numérica.
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Fonte: Préprio autor.

Os parametros de simula¢do empregados na verificacio sdo apresentados na Tab. 3 onde
Re = Y=L em que L = 7 [m] e Us, = 1,0m/s é a velocidade caracteristica da solugdo continua.

Destaca-se que a verificagdo numérica € feita com um passo de tempo fisico constante.

Tabela 3 — Propriedades da Simulacdo Relacionada a Verificagio MPF.

L,xLy,xL, Ny;xNy,xN, At(s) tg(s) Ux(m/s) Re
2T x 2T x 2 16 x 16 x 16 1074 10 1 10

Fonte: Préprio Autor.

Com os parametros da Tab. 3, realizou-se a verificagdo da solu¢cdo numérico-computacional
utilizando a Eq. 5.2 para a varidvel pds-processamento p e as trés componentes de velocidade w,
v e w. As curvas das normas ao longo do tempo fisico modelado s@o exibidas na Figura 22 onde
nota-se que todas as varidveis se mantiveram com a exatidao de erro de miquina durante toda
a simulacdo com destaque especial as normas L, para os componentes u € v que se mostram
iguais. Atesta-se, portanto, a alta acuricia esperada de uma abordagem espectral como o MPF
mesmo com uma malha grosseira de 16 pontos de colocagdo.

Apés examinar a exatidao do cédigo desenvolvido, foi analisada a eficiéncia da para-
lelizacdo utilizada no IMERPSEC MPI ao mesmo tempo que se comparou as duas versoes da

FFTE disponiveis. Para mensurar a paraleliza¢do do cddigo, € utilizada a defini¢do de speedup,
sp, conforme Eq. 5.3,

_ Custo Computacional 1 processo

sp(p) (5.3)

~ Custo Computacional p processos’

em que p é o ndmero de processos considerados. Esse adimensional avalia quantas vezes mais
rapido o c6digo computacional se tornou com a sua paralelizacdo em p processos e € limitado
a um valor tedrico considerando um aumento linear de acordo com a quantidade de p nucleos.
Esse valor € teérico porque um cédigo nunca € inteiramente paralelo, i.e., sempre havera porcoes

dentro de qualquer algoritmo que devem ser executas em serial.
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Figura 22 — Curva de L, para u, v, w e p na verificacdo de MPF.

Fonte: Préprio autor.

A fim de esbogar o perfil de speedup por niicleos para o IMERSPEC MPI considerou-se
uma malha de 642 pontos de coloca¢do. A malha numérica considerada até entdo, 16 pontos
de colocacdo, tornaria a quantidade de pontos de colocagdo em cada processo pequena ou

insuficiente quando executada para, por exemplo, 32 ntcleos.

O grafico do speedup IMERSPEC MPI considerando apenas o MPF para as duas ver-
soes da FFTE, a utilizada até entao na metodologia IMERSPEC e a versdo otimizada usando
spirals, foi criado a partir de simula¢des numérico-computacionais realizadas no cluster do
LaMCAD/UFG®® em que todo o ambiente estd interconectado através de uma rede Infiniband de
100 Gbps. O Grifico do speedup € visto na Fig. 23. Destaca-se que até 16 processos foi utilizado
apenas um Unico ntcleo e a partir de 32 processos que se tem dependéncia da rede Infiniband e

esta configurac@o € mantida para todos os resultados ao longo presente capitulo.

Analisando o grafico da Fig. 23 € notdvel o qudo paralelizavel é o cédigo desenvolvido
quando utilizado somente o MPF. Nota-se que ambas as versdes da FFTE estio sobrepostas a
curva tedrica do speedup até 8 processos. A partir de 8 processos, para essa malha de 64° pontos
de colocagdo, a comunicag@o entre 0S processos passa a impactar mais o custo computacional,

afastando assim o comportamento do speedup medido em relagdo ao seu valor puramente teérico.

Ainda sim, verifica-se que a versdo da FFT otimizada por spirals se mantém mais
proxima a curva tedrica para a maior quantidade de processos. Considerando este fato e que
a exatiddo apresentada na Fig. 22 se mantém para as duas versoes da biblioteca, passou-se a
empregar, unicamente, em posteriores simula¢cdes do IMERSPEC MPI, a nova versdao da FFTE

desenvolvida por Takahashi; Franchetti®.



Capitulo 5. RESULTADOS: VERIFICACAO E VALIDACAO 73

Figura 23 — Speedup de diferentes versodes da FFTE para a Verificacio do MPF.
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Fonte: Préprio autor.

5.1.2 \Verificacdo MFI Coincidente

Verificado o cédigo em relagdo ao MPF envolvido na solu¢do numérica das Eq. 3.1 e
3.2, busca-se também verificar o MDFM/MFI, responsavel pela implementacao de condi¢des de
contorno dentro do escoamento modelado. A metodologia IMERSPEC apresenta dois tipos gerais
de condi¢des de contorno: as impostas com a coincidéncia de €2 e I' e aquelas implementadas
sem a coincidéncia desses dominios. Essa subse¢@o explorard a verificacdo numérica do primeiro

tipo de condi¢do de contorno enquanto a subsecdo 5.1.3 verificara o outro tipo de implementagao.

Dessa forma, para realizar a verificagdo proposta € implementado uma casca na forma de
um cubo com lado, L, igual a 7 [m] centralizado no dominio computacional (2. Nessa casca sdo
forcadas, através do MDFM/MFI, os componentes da velocidade provenientes das Eq. 5.1a, 5.1b
e 5.1c em cada incremento computacional. Assim, o c6digo utiliza o MPF para a resolucgdo das
equacodes de balango, Eq. 3.1 e Eq. 3.2, enquanto implementa as condi¢cdes de contorno na malha
Q) uniforme através do MDFM/MFI. Na Figura 24 ¢ ilustrado o esquema de implementacio
descrito em que o dominio euleriano corresponde ao cubo de lado 2L e o dominio lagrangiano

(geometria imersa) corresponde a casca do cubo de lado L em azul.

Considerando os mesmos parametros de simulacdo da Tab. 3, tem-se a verificacdo da
solu¢do numérica ilustradas pela Fig. 25. A simulacdo realizada possui dois tipos de norma
Lo a LE, calculada em todo o dominio euleriano, e a Lg obtida a partir da norma calculada

exclusivamente na casca lagrangiana.

Analisando as Fig. 25a e 25b € notdvel que a exatidao da abordagem espectral ainda é
perceptivel ja que ambas as normas para todos os componentes da velocidade e para a varidvel

de pos-processamento se mantém na ordem de erro de maquina para uma malha relativamente
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Figura 24 — Esquema de implementagao.

Fonte: Préprio autor.

grosseira de 16% pontos de colocagdo. Comparando a Fig. 25a com a Fig. 22, percebe-se que as
normas das componentes tiveram uma ligeira melhora em relagdo a simulagdo sem a fronteira

imersa enquanto a norma da pressdo teve uma ligeira piora.

Examinando a Fig. 25b percebe-se que a norma lagrangiana é mais acurada para todas
as varidveis do que as suas respectivas contrapartes eulerianas enquanto nota-se um aumento
do valor das normas a medida que ¢ também aumenta. Esse aumento também € visto em menor
escala para a LS da pressio e se deve ao erro numérico de cancelamento catastréfico envolvido
na subtracdo de ¢" — ¢° na Eq. 5.2.

O cancelamento catastréfico acontece quando dois nimeros muito préximos sao sub-
traidos e a maioria dos digitos do resultado sdo perdidos®’. Esclarece-se que a operagio de
subtracao nao se torna menos precisa pela proximidade entre os dois niimeros, essa operagao
numérica é exata, mas sim que esta amplifica erros numéricos pré-existentes formados a partir
dos arredondamentos realizados anteriormente no cdlculo das varidvel ¢" e ¢°. Conforme ja
dito, esse erro numérico acontece no célculo da norma e, portanto, ndo impacta negativamente a
resolugdao numérico-computacional da metodologia IMERSPEC além de que esse erro indica a

grande aproximacao entre os resultados da simulacdo e os da solucio continua.

A partir de uma nova malha numérica de 642 pontos de coloca¢io e os demais parAimetros
da Tab. 3 é levantada a curva de speedup do c6digo IMERSPEC MPI para a execu¢do do MPF
junto ao MDFM/MFI com I' e €2 coincidentes. O perfil de speedup levantado pelos processos
simulados no cluster LaMCAD/UFG ¢ visto na Fig. 26 junto ao seu perfil tedrico, o qual
considera um speedup linear. Comparando-se a Fig. 23 junto a Fig.26 tem-se, qualitativamente,
o mesmo perfil para os dois tipos de simulagdes, i.e., 0 emprego do método MDFM/MFI com
fronteira imersa coincidente ao dominio euleriano nao prejudica a paralelizacdo do cédigo
utilizando MPL.



Capitulo 5. RESULTADOS: VERIFICACAO E VALIDACAO

Figura 25 — Verificacdo da solu¢do numérica com malha de 162 pontos de colocacio.
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Fonte: Préprio autor.

Figura 26 — Speedup para verificacdo do MPF com MDFM/MFI coincidente.
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Assim, essa classe de fronteira imersa pode ser utilizada em modelagens sem qualquer

desvantagem na exatiddo da metodologia ou na execu¢@o em paralelo do c6digo computacional.

5.1.3 \Verificagdo MFI Nao Coincidente

Ap6s a verificagdo do IMERSPEC MPI com a fronteira imersa coincidente, ¢ feita a
verificagdo do ultimo tipo de condicao de contorno a ser imposta pelo MDFM/MFI: a fronteira
imersa da malha I" ndo coincidente com a malha uniforme 2. Dessa forma, a malha euleriana é
sempre uniforme, condi¢io exigida pelo uso da biblioteca FFTE, enquanto a malha lagrangiana

passa a ser uma malha nio uniforme.

A malha responsdvel pelos pontos I', malha ndo uniforme, é feita externamente ao
IMERSPEC MPI utilizando o software livie SALOME com o plugin GMSH. Essa malha
também € uma casca similar ao cubo da subsecdo 5.1.2 entretanto, agora, possui formato de uma
esfera de didmetro 7 [m] a qual estd centralizada no dominio euleriano, conforme apresentado na
Fig. 27. A malha lagrangiana foi definida através do algoritmo frontal Delaunay com As ~ Ax

para cada malha (2 simulada.

Figura 27 — Esquema de implementacao.

Fonte: Préprio autor.

A fim de analisar a exatidao da fronteira imersa nao coincidente dentro do IMERSPEC
MPI, foi feita uma simulacdo com os pardmetros da Tab. 3 junto ao critério de parada e = 1073
do MDFM. A verifica¢do da solugiio para a malha de 162 pontos de colocagio € vista na Fig. 28a

para L% e na Fig. 28b para L}.

Analisando as normas eulerianas, Fig. 28a, nota-se o comportamento oscilativo ao longo
do tempo fisico esperado pela presenca do termo cos(27t) no conjunto de Eq. 5.1 e, acima de
tudo, nota-se a perda de exatiddo causada pela fronteira imersa ndo coincidente. Para a fronteira

imersa coincidente, subsec@o 5.1.2, tinha-se as normas com precisao de erro de maquina enquanto
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agora as mesmas oscilam em torno da ordem de 10~ para os componentes da velocidade e de
5+ 1072 para a pressdo. Em relagfio as normas I, Fig. 28b, tem-se as mesmas caracteristicas
apontadas nas normas ), entretanto, percebe-se uma maior exatidao dessas normas em relagio

as suas contrapartes eulerianas.

Figura 28 — Verificacdo da solug¢io numérica com malha de 16 pontos de colocacio.

(a) LY (b) LY

<

Fonte: Proprio autor.

Como as normas L € as L ndo apresentam exatiddo de erro de madquina para a malha
mais grosseira simulada, 162, é possivel analisar a convergéncia da metodologia IMERSPEC
com fronteira imersa nao coincidente a partir de uma curva de convergéncia. Para criar a curva
de convergéncia realiza-se a média de cada uma das normas L, ao longo do tempo fisico
simulado para diferentes malhas numéricas. As curvas de convergéncia das normas L3 para
os componentes de velocidade sdo apresentadas na Fig. 29a, onde verifica-se que as normas

eulerianas exibem convergéncia de quarta ordem.

Em relagdo as normas L5, Fig. 29b, observa-se que as curvas do componente das
velocidades apresentam, aproximadamente, segunda ordem de convergéncia até a malha com
64°. Com mais um refinamento de malha, as normas parecem atingir um plateau e as médias das
normas da malha com 128? pontos de colocagio possuem mesma ordem de grandeza que as suas
equivalentes da malha anterior. No trabalho de Mariano*? é provado que a funcdo interpoladora é
a responsavel principal pela limitagdao da exatidao da metodologia IMERSPEC junto a fronteira
imersas nao coincidentes. Dessa forma, fica claro o grau de limitagdo imposto pela funcao
interpoladora cubica quando nota-se a ordem de convergéncia obtida para as normas Ly no
dominio I' mesmo que tal funcdo seja a alternativa que resulte em maior acurdcia. Mesmo
assim, a metodologia IMERSPEC com a aplicacdo de fronteiras imersas ndo coincidentes
ainda permanece sendo uma metodologia de alta ordem visto que esta possui quarta ordem de

convergéncia.

ApOs a andlise da convergéncia da metodologia IMERSPEC para malhas [' ndo coinci-

dentes, investiga-se o speedup do IMERSPEC MPI para uma malha com 643 pontos de colocagio.



Capitulo 5. RESULTADOS: VERIFICACAO E VALIDACAO 78

Figura 29 — Andlise da Convergéncia do IMERSPEC MPI para I' ndo coincidente.
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Fonte: Préprio autor.

A Figura 30 apresenta o perfil de speedup construido a partir da execucdo da mesma malha com
diferentes nimeros de processos em que nota-se significativo afastamento do perfil medido em
relacdo ao perfil tedrico a partir da execu¢do do cddigo com 8 nucleos. Esse comportamento ndo
¢ visto para os perfis de speedup realizados nas verificacdes anteriores, Fig. 23 e 26, o que sugere
que a limitacao € decorrente da implementagdo do MDFM/MFI com pontos I' ndo coincidentes.

Figura 30 — Speedup para Verificagdo do MPF com MDFM/MFI ndo coincidente.
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Fonte: Préprio autor.

A explicagao para a perda de eficiéncia do speedup para maior quantidade de processos
estd relacionada a distribuicdo dos pontos lagrangianos por processos nas simulagdes. A distribu-
icdo de pontos I' por processos em 3 diferentes cendrios € ilustrada pela Fig. 31 onde nota-se
que, por exemplo, para a execucdo do c6digo com 32 processos, hd um desbalango significativo

na distribuicao de pontos lagrangianos por nucleos.
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A metodologia de paraleliza¢do usando o MPI utiliza processos independentes entre
si, entretanto, conforme descrito na subsecdo 4.1.2, o processo de interpolacdo que utiliza a
funcgdo cubica necessita das informagdes da vizinhanca euleriana do ponto I' a ser calculado.
Assim, pontos lagrangianos presentes nas “fronteiras” de processos independentes necessitam de
informagdes contidas em outros processos, i.e., € necessario uma forma de comunicacao entre 0s

processos antes da operacdo de interpolagao.

Em termos de topologia virtual da paralelizacdo MPI, realiza-se uma expansdo das
submatrizes dos componentes de velocidades. Analogamente, para o processo de distribui¢do
torna-se necessaria uma reducdo das submatrizes anteriormente expandidas para que estas
voltem ao seu tamanho original. A fim de fazer os processos de expansao e redug¢do, processos
vizinhos enviam e recebem valores de velocidades das fronteiras. Uma das exigéncias dentro
da paralelizagao MPI € a de que toda transferéncia de dados entre processos tenha um envio e

recebimento explicito.

Figura 31 — Distribuicdo de I" pontos de acordo com 4,8 e 32 processos.
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Fonte: Préprio autor.

Assim, volta-se ao cendrio apresentado pela Fig. 31 com 32 processos, primeiro ocorre a
expansdo das submatrizes dos componentes das velocidade em todos os nicleos com a troca de
informacdes necessdria por todos os processos. Apds, sdo realizados os passos do MDFM/MFI
apresentados na Fig. 10, todavia, o método € aplicado apenas em processos que possuem pontos
lagrangianos. Logo, aqueles os quais ndo possuem tais pontos tem de aguardar o final do
algoritmo MDFM/MFI para a posterior troca de informacdes entre todos 0os processos para a

redugdo das submatrizes previamente expandidas.

A distribui¢ao dos pontos I' por processos € realizada seguindo a topologia virtual da



Capitulo 5. RESULTADOS: VERIFICACAO E VALIDACAO 80

paralelizagdo, ou seja, sdo distribuidos de acordo com sua posi¢ao espacial que esta contida na
por¢do do dominio euleriano particionado. Sendo assim, a distribui¢do desigual e progressiva
dos pontos lagrangianos entre os processos para a execugao em paralelo com 8 e depois com 32
processos, Fig. 31, é esperada visto que a posicao da casca esférica lagrangiana é posicionada

apenas no centro do dominio €2, Fig. 27.

Por meio das Fig. 30 e 31 constata-se que a medida que a distribui¢cao de pontos I' por
nucleos se torna mais desigual, mais o speedup obtido pelo cddigo IMERSPEC MPI se desvia

do perfil tedrico.

5.1.4 Escoamento Laminar sobre um Degrau

Realizada a verificagdo do IMERSPEC MPI, utiliza-se o mesmo na validagdo através
da modelagem do cléssico caso do escoamento sobre degrau. Para essa modelagem, as paredes
superiores e inferiores do escoamento foram implementadas em formato de “casca”, i.e., duas
placas ocas com espessura igual a 3%L,,. Destaca-se, mais uma vez, que as condi¢des de ndo
deslizamento impostas nessas cascas foram realizadas por MFI com dominios I" e 2 coincidentes

e U/™ = 0 implementados seguindo o fluxograma da Fig. 9.

O artificio de “casca” é realizado a fim de implementar a condi¢ao de contorno mais suave
e evitar varia¢do abrupta de valores dentro do escoamento devido ao uso das FFT na resolucao
numérico-computacional®®2, Parte do dominio acima e abaixo das placas nio é modelado a fim
de se preservar as condi¢des de contorno periddicas que o escoamento deve ter nessa diregao,
também, devido ao emprego da FFT no IMERSPEC MPI. Na terceira direcao do escoamento
sdo utilizadas apenas as condicdes periddicas inerentes ao cddigo. Para essa modelagem, essas

condig¢des sdo desejaveis.

A Figura 32 ilustra um corte em x do esquema de implementacao do caso simulado em
que as linhas tracejadas representam onde sao aplicadas as condi¢des de contorno na dire¢ao
y e z. Destaca-se ainda que o esquema apresenta o dominio complementar composto pela
zona de buffer e forcagem utilizadas na periodizagdo artificial do escoamento modelado e na
reformulacdo da condicdo de entrada do escoamento no dominio fisico. Em relacdo a condi¢do
de entrada do dominio fisico, tem-se que as velocidades u e v sdo nulas enquanto o perfil de

entrada em w € apresentado pela Eq. 5.4,

0 se0<y<h
w(y) = ) (5.4)
—24(2h —y)(h—y) seh <y <2h

A modelagem desse escoamento complexo permite analisar a influéncia da forma de
discretizacdo do termo difusivo das Eq. 3.2, TF, na modelagem de escoamentos parietais. Sendo

assim, a primeira andlise em relacdo a essa modelagem € a comparacdo da simulagdo realizada

com a discretizacdo divergente do termo difusivo, utilizada até entdo em abordagens 3D do
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Figura 32 — Esquema de implementagao.
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Fonte: Préprio autor.

IMERSPEC, e a discretiza¢ao antissimétrica proposta no presente trabalho. Para esse estudo
utilizou-se as propriedades de simulagdo apresentadas pela Tab. 4 onde L, L, e L sao o tamanho
do dominio computacional; CFL é a condi¢@o de estabilidade Courant-Friedrichs-Lewis; t, € o
tempo adimensional igual a tU,, /h em que U, € a velocidade média da entrada do dominio til
e h é a altura do degrau; Re representa o nimero de Reynolds e é igual a U,.h/v; e € é o critério
de parada do MDFM.

Tabela 4 — Propriedades das simulagdes do escoamento sobre degrau.

L,xL,xL, CFL t, Re Ux(m/s) €  h(m)
4A, x 2,25h x 72h 0,5 500 400 1 1072 05

Fonte: Préprio Autor.

Inicialmente, realizou-se a comparacao entre as discretizagdes de TF apenas com a
malha de 4 x 32 x 1024. Realizada a simulacio para TF com discretizac¢do divergente, notou-se
ondas zonais, em especifico, ondas 2A perpendiculares as paredes presentes no componente de
velocidade w na modelagem. A Fig. 33 ilustra uma por¢do de um plano yz de w para a simulagao
com a discretizagdo TF divergente onde nota-se oscilagdes ao longo de toda regido do dominio

fisico.

A Figura 34 apresenta em especifico o perfil vertical de velocidade w em z = 14h e
t, = 100 do plano da Fig. 33 para a malha de 4 x 32 x 1024 pontos de coloca¢do assim como
perfis de velocidade para as malhas de 4 x 64 x 2048 e 4 x 128 x 4096 pontos de colocag¢do sob a
mesma discretiza¢do de TF e o mesmo perfil com a malha mais grosseira, 4 x 32 x 1024 pontos
de colocacao, com a discretizacao antissimétrica de TF. Destaca-se que embora as dimensdes
L,, L, e L, do escoamento apresentem diferentes tamanhos, os A eulerianos sdo iguais em

todas as malhas, i.e., A, = A, = A,.

As oscilacdes do perfil de w para a malha 4 x 32 x 1024 ndo sdo tao significativas, assim,
pode-se considerar que as mesmas sejam apenas uma consequéncia da robustez da malha e
sucessivos refinamentos sanariam o efeito numérico. Essa hipdtese se mostra incorreta visto que

0s sucessivos refinamentos apenas deixam mais claro que o fenomeno se refere ondas zonais visto
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Figura 33 — Plano yz do dominio fisico para a componente w e TF com discretizag¢ao divergente
em t, = 100.

z/h
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Fonte: Préprio autor.

que as oscilacdes apenas se apresentam na direcao perpendicular as paredes e, a0 mesmo tempo,
sdo ondas 24 ja que oscilam de um ponto discreto a outro com amplitude igual a 2/ (dentro do
IMERSPEC, 2Ay). A proposta de discretizagdo antissimétrica do termo difusivo se mostra uma
melhor alternativa visto que ndo ha formacgao de ondas 2/ e assim esta discretizacdo € adotada
integralmente nas posteriores modelagens deste capitulo, ainda que essa discretizagao ainda ndo

tinha sido testada na modelagem de escoamentos turbulentos neste momento da pesquisa.

Figura 34 — Perfis em 14h e t, = 100 para TF antissimétrico com 4 x 32 x 1024 pontos de
colocagdo e para 3 malhas diferentes com TF divergente.
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Fonte: Préprio autor.

Observando a Fig. 33 e 34, esperava-se que o cddigo computacional divergisse visto
que as ondas 2h sdo consideradas percursoras de divergéncia numérica através do fendmeno

de aliasing, entretanto, as simulacdes ficaram restritas apenas as ondas 2h. Neste momento
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da pesquisa ndo havia sido identificado a origem das ondas 24 mas, indubitavelmente, nota-se
que a forma antissimétrica conseguiu reduzir o efeito de aliasing. Entende-se que ndo ocorreu
divergéncia numérica nem avangou nenhum problema de aliasing dentro da modelagem devido,
principalmente, a discretizacao antissimétrica do termo advectivo das Eq. 3.2 que, caso fossem
discretizados com alguma outra forma, poderiam amplificar as ondas em questio devido a sua
natureza nao linear. Além disso, o Re;, = 400 implica em um escoamento laminar, o que também
limita o desenvolvimento de instabilidades e garante que os altos nimeros de onda acima do

limite de Nyquist, K, ndo tenham significativa energia.

Nota-se entretanto que para modelagens de escoamentos livres, a discretizacao diver-
gente do termo difusivo pode ser empregada sem nenhuma desvantagem visto que Moreira® a
utilizou satisfatoriamente na modelagem de jatos turbulentos livres em desenvolvimento espacial
utilizando a metodologia IMERSPEC 3D. Com isso, tem-se o questionamento do porqué do
surgimento das ondas 2h para modelagens com a presenca de paredes no IMERSPEC. Isso serd

abordado no capitulo 6.

Definida a melhor discretizacao do termo difusivo para a presente modelagem, realizou-
se uma analise de refinamento de malha da modelagem em questdo. Por o escoamento modelado
ser laminar, optou-se, inicialmente, por uma andlise pseudo-3D a fim de priorizar a paralelizagdo
do cédigo nas direcdes y e z. Sendo assim, utilizou-se trés diferentes malhas com: 4 x 32 x 1024,
4 x 64 x 2048 e 4 x 64 x 4096 pontos de colocagdo junto aos parametros de simulacdo vistos
na Tab. 4.

Em relag@o ao escoamento laminar sobre degrau com Re = 400, hd algumas caracteristi-
cas fisicas importantes, definidas por pontos espaciais significativos a serem considerados na
andlise de convergéncia da malha computacional. A Figura 35 ilustra o escoamento modelado
utilizando linhas de corrente coloridas pela magnitude da vorticidade ||w|| em ¢, = 500 para
a malha mais grosseira, 4 x 32 x 1024 pontos de colocac¢do e para a formacgdo dessas regides
de descolamento da camada limite na simulacdo com 4 x 128 x 4096 pontos de colocacao.
Em relacdo a parede superior do dominio, observa-se que o escoamento comeca colado junto a
parede, posteriormente descola-se €, em seguida, recola-se novamente a parede superior. O ponto

de descolamento € representado por z, enquanto z,.; € utilizado para o ponto de recolamento.

Analisando a parede inferior do escoamento modelado, Fig. 35, nota-se que o escoa-
mento entra descolado no dominio util, devido justamente ao degrau, entretanto hd um ponto
significativo posteriormente de recolamento. Este ponto em questdo € representado por z,.. Assim,
nota-se que hd regides de descolamento do escoamento junto a parede inferior e a parede superior
entretanto a origem do descolamento de cada regido se difere. Enquanto a regido inferior é
formada devido ao degrau, a regido superior tem sua formacao devido ao recolamento da camada

limite inferior.

Para validar o comportamento modelado pelas simulagdes, compara-se os resultados

numérico-computacionais com dados materiais de Lee; Mateescu'®. A comparacio é feita através
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Figura 35 — Linhas de corrente no plano yz para t, = 500 para 4 x 32 x 1024 pontos de

colocagao.
2,
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Fonte: Préprio autor.

dos perfis do componente w da velocidade na entrada do dominio fisico, Fig.36a, em 14h, Fig.
36b, e em 30h, Fig. 36¢. A partir das figuras, observa-se que os resultados da malha 4 x 32 x 1024
pontos de colocacdo apresentam significativa divergéncia dos seus resultados com os dados
materiais enquanto as sucessivas malhas ja apresentam boa concordancia.

A Tabela 5 apresenta os valores obtidos das coordenadas z,., zs € 2,5 junto aos custos
computacionais de cada malha simulada e os resultados materiais obtidos por Lee; Mateescu'®
para as coordenadas de interesse. Destaca-se que o custo computacional das simulacdes se
refere a execucao de cada malha com 64 processos na direcdo y e z. De maneira geral, nota-se
que o refinamento de malha causa uma melhor aproximag¢do dos resultados computacionais
com 0s materiais com um aumento significativo dos custos computacionais. Comparando-se os
resultados obtidos pela malha 4 x 64 x 128 com os materiais, tem-se erros de 7%, 13,7% e 4,4%
referentes, respectivamente, a z,, z; € 2., COm um custo computacional de, aproximadamente,

21 h.

A paralelizacdo do IMERSPEC MPI ocorre apenas nas dire¢des y € z, conforme mencio-
nado. Dessa maneira, espera-se que uma malha totalmente 3D tenha um significativo aumento
do custo computacional em relagdo aos apresentados na Tab. 5. Considerando este aspecto e os
resultados provenientes das Fig. 36 e da Tab. 5, adota-se a malha com 4 x 64 x 2048 pontos de

colocacgdo para ser estendida a uma malha 3D completa.

Tabela 5 — Coordenadas de interesse e custo computacional das simulacdes.

Custo
b z/h zs/h Computacional
4x32x1024 | 10.73 7.68 22.32 3h9min
4 x64 x 2048 | 12.00 8.89 21.40 20 h 59 min
4 x 128 x 4096 | 12.39 9.34 21.06 8d15h
Lee; Mateescu'® | 12.90 10.30 20.50 -

Fonte: Préprio autor.
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Figura 36 — Perfis de velocidade w/U..
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Fonte: Préprio autor.

A extens@o da malha pseudo-3D para uma inteiramente 3D tem dois principais objetivos.
O primeiro é detectar inexatidoes na modelagem devido as condi¢des periddicas utilizadas na
direcdo z pelo uso da FFT e o segundo objetivo € mensurar o impacto da ndo paralelizacdo da
terceira dimensao do escoamento no custo computacional do IMERSPEC MPI. Assim, L, foi
estendido para L, /2 resultando em uma malha 3D com 32 x 64 x 2048 pontos de colocagdo

enquanto os demais pardmetros da simulagdo se mantiveram iguais.

O custo computacional da malha tridimensional foi igual a 5 dias e 22 min, um aumento
de aproximadamente 577% em relacéo a simulagdo pseudo 3D. Como a malha tridimensional é
oito vezes maior do que a sua contraparte pseudo 3D, pode-se esperar, em uma primeira andlise
ingénua, um aumento proporcional de 800% no custo computacional. Entretanto, essa expectativa
ndo tem fundamento tedrico: o custo de uma FFT 3D escala como N log /V, e ndo linearmente
com N, de modo que um aumento de oito vezes no tamanho da malha ndo implica um aumento
de oito vezes no custo computacional. Além disso, a mudanca no tamanho do problema altera a

razao entre computacao e comunicacao, fator que também afeta o tempo de execucao.
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Com a intencdo de detectar inexatiddes causadas pela extensdo da terceira dimensao do
escoamento, analisa-se a Fig. 37a e 37b que, respectivamente, ilustram distribui¢io do coeficiente
de atrito, C'y, das paredes superior e inferior ao longo de z no meio do comprimento de L, para a
simulagdo pseudo-3D e a 3D completa. Nota-se que as distribui¢des sdo equivalentes entre si para
cada parede mesmo que haja mais pontos de coloca¢do na terceira dimensdo para a simulacao
3D. Esses resultados provam que as condicdes periddicas modelam o escoamento laminar bem e
nao impactam negativamente na modelagem do fendmeno numérico-computacional ja que os

resultados obtidos para ambas as simula¢des foram equivalentes para as distribui¢cdes de Cy e
também para as coordenadas z,, z; € zs.
Figura 37 — Comparagdo da distribui¢ao de C'y para a simulagio 3D e a pseudo-3D.
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Fonte: Préprio autor.

Em suma, o c6digo IMERSPEC MPI foi verificado atestando a sua exatidao a nivel de

erro de maquina para MFI coincidente e de quarta ordem para MFI ndo coincidente. Destaca-se
a vulnerabilidade dessa técnica de paralelizagdo para modelagens com I' e ) ndo coincidentes
onde, dependendo da quantidade de processos envolvidos na paralelizagcdo, a performance
da paralelizagdo € comprometida por distribuicdo de pontos lagrangianos entre os processo.
Adicionalmente, o algoritmo também foi validado para o benchmark classico do escoamento
laminar sobre um degrau. Atesta-se assim, que o cddigo utilizando MPI apresenta significativa

contribui¢do a metodologia IMERSPEC vide a op¢do sem paralelizacdo alguma, mas ainda sim
tem custo computacional significativo.
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5.2 Paralelizacdo CPU/GPU

Nesta se¢do serd considerado o processo de verificacdo e validagdo do cédigo computaci-
onal IMERSPEC CUDA. Antes de discorrer sobre os resultados obtidos para esse algoritmo,

convém comentar de suas particularidades.

Assim como o IMERSPEC MPI, o objetivo principal do cédigo desenvolvido € maximizar
a performance da metodologia IMERSPEC entretanto, além do uso da paralelizacao heterogénea
inerente do uso de CPU e GPU no mesmo cédigo foram feitas algumas escolhas em relacdo a

programacdo do novo c6digo que merecem destaques. Essas escolhas sdo:

O novo cédigo foi escrito na linguagem CUDA C/C++;

* Os vetores computacionais das componentes u, v € w tridimensionais foram escritos de

forma unidimensional e condensados em Unico vetor;

* Foram minimizadas completamente a passagem de informagdo do CPU para o GPU e
vice-versa. Priorizou-se que todas as operacdes matemadticas sejam realizadas na memoria

GPU e a memoéria CPU seja usada para entrada/saida de dados do algoritmo;

 Utiliza-se, majoritariamente, blocos de threads unidimensionais. Blocos bidimensionais
ou tridimensionais ndo seriam vantajosos para essa aplicacao devido a metodologia MPF
ser composta de operacdes globais ponto a ponto. Nao hd necessidade de comunicacdo
com pontos de colocagdo vizinhos, 0 mapeamento dos pontos no kernel acontecem pelo

indice global independendo assim da dimensdo do bloco de threads;

* O coédigo MPI CUDA, conforme sera discutido, foi operado em duas placas GPU distintas
com performances discrepantes. Dessa forma, ndo se utilizou memoria compartilhada nos

kernels do cédigo;

* Quando o nimero de threads totais definidos para a execucdo do codigo € inferior a malha
computacional definida, Nz x N, x V., cada thread processa multiplos elementos via a

estratégia grid-stride loop para garantir coalescéncia de memoria.

Mesmo existindo a op¢do de programar o novo cédigo utilizando CUDA Fortran foi esco-
lhida a nova linguagem por esta ter compatibilidade direta com as novas bibliotecas relacionadas

a GPUs e, portanto, ndo necessitarem da criacdo de interfaces.

Os componentes de velocidade foram vetorizados e condensados juntos para que as
operacdes relacionadas a FFT sejam aplicadas de forma tnica, ainda que no contexto de GPU,
elas sejam aplicadas de forma paralela, utilizando a quantidade de threads disponivel na placa de

video.

Entende-se que em um c6digo CUDA, um possivel gargalo na performance do c6digo

desenvolvido € a a passagem de informacao entre o CPU e o GPU ou vice-versa. Como uma
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possivel alternativa tem-se a memoria unificada em que a informacao é mantida tanto no CPU
(host) quanto no GPU (device) entretanto codigos com esse tipo de memdaria tem performances
inferiores aqueles em que mantém-se as duas memorias dos equipamentos separadas. Portanto,

salienta-se que esta estratégia ndo foi adotada no cédigo desenvolvido.

Como o primeiro passo em um novo codigo computacional € sua verificacao, as subse¢des
5.2.1,5.2.2 e 5.2.3 se relacionam, respectivamente, com os resultados em termos de exatiddo das
secoes 5.1.1, 5.1.2 € 5.1.3. Em seguida, o novo algoritmo também foi validado para o0 mesmo

escoamento laminar, subse¢do 5.2.5, em relacdo a subsecdo 5.1.4.

Destaca-se que as simulacdes numérico-computacionais realizadas nessa se¢do, utili-
zando o cédigo IMERSPEC CUDA ou o cédigo IMERSPEC MPI, foram realizadas em um
madquina equipada com um processador Intel Core 17-7700 (4 nucleos fisicos e 8 threads, arqui-
tetura Kaby Lake) e uma placa de video NVIDIA GeForce GTX 1060 com 6 GB de memoria
GDDRS (192-bit bus, 10 Streaming Multiprocessors, 1280 CUDA Cores e arquitetura Pascal). A
fim de verificar a performance e a dependéncia do c6digo IMERSPEC CUDA com a placa GPU
usada, também foi utilizada a placa NVIDIA A100, disponivel no cluster LaMCAD®. A A100
€ baseada na arquitetura Ampere e possui 108 Streaming Multiprocessors (SMs) habilitados.
A placa conta com 80 GB de meméria HBM2e, com largura de banda de até 2039 GB/s, valor
substancialmente superior ao da GTX 1060 (GDDRS, 192-bit bus).

5.2.1 Verificacao MPF

Assim como realizado na subsec¢ado 5.1.1, foram utilizadas as solu¢des manufaturadas
dadas nas Eq. 5.1a, 5.1b, 5.1c e 5.1d no presente processo de verificacdo do cédigo IMERSPEC
CUDA.

A Tabela 6 apresenta os parametros de simulagdo utilizados em que o nimero de Rey-
nolds, Re, € definido como U, L/v para L = 7 [m]. Conforme visto na se¢@o 5.1, no c6digo
IMERSPEC MPI sao utilizados o nimero de processos independentes ou nicleos como forma
de paralelizacdo em contrapartida, a paralelizacdo em GPUs utilizam blocos de Threads para

essa acao.

Sendo assim, para a execu¢ao do cédigo IMERSPEC CUDA sempre deve-se definir
mais dois parametros: a quantidade de threads em cada bloco e a quantidade de blocos totais.
A multiplicacdo entre essas duas varidveis deve ser igual a quantidade de pontos de colocagdo
da malha a serem executadas dentro do cédigo, considerando que cada thread taz uma tinica
operacdo. Dessa forma, adotando o valor da malha numérica como dado de entrada pode-se definir
a quantidade de blocos de threads como uma consequéncia da defini¢do do nimero de threads

por bloco. Inicialmente, adotou-se 64 threads por bloco para as simulacdes computacionais.

Com os parametros definidos, tem-se a curva Ly para os componentes de velocidade e

para a varidvel de pés-processamento p, Fig. 38, onde ao contrario da verificagdo do MPF para o
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Tabela 6 — Propriedades de simulacdo relacionadas a verificacado IMERSPEC CUDA.

L,xL,xL, NyxN,xN, At(s) tg(s) Ux(m/s) Re
2T x 27 x 2r 16 x 16 x 16 10~* 1 1 10

Fonte: Préprio Autor.

IMERSPEC MPI, Fig. 22, nota-se o fendmeno de erro de cancelamento catastréfico. As razdes
por esse erro sdao as mesmas daquelas apresentadas na verificagdo do IMERSPEC MPI com
fronteira imersa coincidente.Observa-se que o erro L, obtido na execu¢cdao em GPU satura em
torno de 1073, uma ordem de grandeza acima do valor observado na execu¢do em CPU (10~14)
Fig. 22. Essa diferencga € consistente com o efeito esperado da reordenagao das operagdes de
soma na reducgdo paralela executada na GPU, uma vez que a adi¢do em ponto flutuante nao é
associativa; a magnitude do desvio observado (uma ordem de grandeza) é compativel com o
comportamento tipico de acumula¢do de erro de arredondamento em dupla precisao IEEE 754,
nao indicando problema de exatiddao da arquitetura em si, mas sim da ordem de acumulagao

empregada.

Apesar do erro numérico de cancelamento catastréfico, nota-se que esse erro € presente
apenas no cdlculo da norma L, e, ainda sim, tem um valor desprezivel que ndo impacta em
quaisquer modelagens. Atesta-se, assim, que a alta exatiddo da metodologia MPF é mantida no
codigo IMERSPEC CUDA ja que resultados tdo exatos sao obtidos para uma malha de apenas

163 pontos de colocago, i.e., a metodologia ainda apresenta exatiddo de erro de maquina.

Figura 38 — Curva de L, para u, v, w e p para a verificacio de MPF em IMERSPEC CUDA.

le—13

Fonte: Préprio autor.

Verificado a exatiddo da metodologia IMERSPEC, analisou-se dois pardmetros, em trés
malhas numéricas diferentes, relacionados a paralelizacdo do c6digo em GPUs: a quantidade de

threads por bloco e a quantidade de operagdes matemadticas por threads. Em relacdo a primeira
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andlise, tem-se que a placa de video utilizada nas simulacdes suporta blocos de até 1024 threads,
assim, variou-se de 16 até 1024 threads por bloco no estudo realizado. Na Figura 39 € apresentada
a relacdo entre quantidade de threads por bloco e o custo computacional adimensionalizado
pelo menor custo computacional do grupo de simulacgdes realizadas para as malhas de 163, 323

e 643 pontos de colocagiio onde nota-se que o melhor resultado para todas as trés malhas € a

configuracao de 32 threads por bloco.

GPUs da NVIDIA se subdividem em um grupo de unidades de processamento que
executam diversos blocos simultaneos denominados por multiprocessadores, do inglés, streaming
Multiprocessors, (SM). Conforme ja mencionado, blocos sdo um conjunto de threads, entretanto,
o processamento fisico de dados dentro dos multiprocessadores ocorre em grupos de apenas 32
threads denominados por warps. Assim, o bloco pode conter um grupo maior de threads mas o
processamento fisico em si acontece em um multiplo de 32 threads, warps. Por fim, tem-se a

unidade thread em si que representa a menor unidade de execucao.

Sendo assim, é recomendado sempre utilizar multiplos de 32 na definicdo do nimero de
threads por bloco a serem executados a fim de evitar threads ociosas e maximizar o paralelismo
dentro do cddigo. Conforme visualiza-se a Fig. 39, em blocos de 32 threads cada bloco apre-
sentard apenas um warp por bloco, simplificando a execugao fisica do cddigo. Assim, infere-se
que essa configuracdo torna mais simples o processo de escalonamento e distribui¢do dos blocos

dentro dos multiprocessadores que compdem essa placa de video.

Figura 39 — Custo computacional por nimero de threads em cada bloco.
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Fonte: Préprio autor.

Outra significante andlise € a quantidade de operacdes matematicas que cada thread
realizard na placa GTX 1060. Para esse estudo se preservou, 0 maximo possivel, acesso coalescido
de memdria dentro do cddigo computacional, i.e., caso mais de uma operacdo seja realizada

dentro de um vetor a préxima operacgado serd realizada em relacao a posicao adjacente da feita
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anteriormente. A Figura 40 ilustra os resultados obtidos para a relacdo entre a quantidade de
operacdes matemadticas por thread e o custo computacional obtido adimensionalizado pelo
menor custo absoluto da rodada de simulagdes realizadas para trés malhas numéricas diferentes.
Verifica-se que operagdes unitarias por thread sdo a melhor escolha nas trés malhas para essa

placa de video. Isso € 16gico quando se observa as caracteristicas fisicas do hardware usado.

A GTX 1060 possui apenas 10 SMs e, por ser baseada na arquitetura Pascal, dispde
de menos registradores e memoria compartilhada por SM, o que limita o nimero de warps
residentes simultaneamente em cada SM. Essa limitacao € relevante porque a capacidade de
manter multiplos warps residentes € o que possibilita 0 mecanismo de latency hiding (esconder a
laténcia). Esse processo atua quando um warp fica ocioso aguardando o retorno de uma operagado
de acesso a memoria global. Assim, o escalonador de warps do SM pode alternar a execugao
para outro warp ja residente e pronto para executar, mantendo as unidades de processamento
ocupadas e atuantes. Com menos warps residentes disponiveis para essa troca, a GTX 1060
satura sua capacidade de esconder laténcia com um nimero menor de blocos por SM. Por esse
motivo, para essa placa, aumentar o paralelismo bruto (mais threads simultaneas, menos trabalho

por thread) tende a ser vantajoso ao longo de toda a faixa testada.

Portanto, mesmo que o refinamento de malha cause maior quantidade de blocos a serem
processados por chamada de kernel para a execucdo completa da operacdo matematica descrita,
essa placa de video ainda é mais eficiente fazendo esse gerenciamento de blocos do que realizando

mais de uma operacao por thread.

Figura 40 — Custo computacional por niimero de operagdes em cada thread.
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Com as andlises realizadas, adotou-se a configuragdo de 32 threads por bloco realizando
operacdes matematicas unitdrias em todas as posteriores simulacdes quando se utilizou a placa
GTX 1060.
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Ap6s a verificacdo do cédigo IMERSPEC CUDA na placa GTX 1060, o cédigo foi
executado junto a placa A100. A exatidao do c6digo se manteve com precisdo de erro de maquina
e de acordo com o ja relatado, Fig. 38. Entretanto, para o novo hardware, tem-se um cendrio de
paralelizacdo diferente. Para esta placa de video ha significativamente maior quantidade de SMs,
108, e, portanto, de CUDA cores. Consequentemente, se torna possivel que cada thread processe

mais de um elemento visto um melhor mecanismo de latency hiding.

Assim, para a A100, tem-se dois parametros de entrada para a paralelizag@o: a quantidade
de threads por bloco e a quantidade maxima de blocos de threads. Destaca-se que hd uma
diferenca fundamental para a execu¢ao do cédigo IMERSPEC CUDA nesta placa de video.

Necessariamente sempre haverd mais de um elemento sendo processado por cada thread.

Nas Figuras 41a e 41b ilustram-se o impacto dos dois parametros na performance do
codigo em relagcdo ao custo computacional adimensionalizado pelo menor valor do grupo de
simulacdes executadas. Os pardmetros da Tab. 6 também foram implementados para esse grupo
de experimentos e destaca-se que para essas anlises se considerou apenas a malha de 643 pontos

de colocacgdo.

Analisando o impacto da quantidade de threads por bloco, Fig. 41a, com a quantidade
de blocos limitada a 32Ng),, em que Ng); € o nimero de SM da A100, observa-se um valor
6timo de 128 threads por bloco. Esse valor difere do observado para a GTX 1060, para a qual o
valor 6timo foi de 32 threads por bloco, e reflete a maior capacidade da arquitetura Ampere de
sustentar warps residentes por SM, viabilizada por sua maior quantidade de registradores e pelos
limites de arquitetura superiores de warps € blocos simultdneos por SM em relagdo a arquitetura

Pascal.

Fixando o valor de 128 threads por bloco, variou-se a limitacdo da quantidade mdxima
de blocos na execucgdo do cddigo para a A100, Fig. 41b, e observou-se um valor 6timo de
64 Ng). Esse resultado explicita o nimero maior de blocos residentes por SM para A100 que
permite um melhor latency hiding, i.e., com mais warps residentes disponiveis, o escalonador
consegue alternar a execugao entre eles enquanto aguarda o retorno de acessos a memoria
global, mantendo as unidades de processamento ocupadas. Esse beneficio comeca a saturar a
partir de 128 Ngys, quando o aumento no nimero de blocos ndo compensa mais o overhead
de escalonamento associado. A GTX 1060, por sua vez, apresenta limites menores de warps
residentes por SM, de modo que sua capacidade de latency hiding ja esta saturada com poucos
blocos por SM, tornando sempre preferivel maximizar o nimero de threads simultaneas em

detrimento do trabalho realizado por cada thread individualmente.

Quando se compara a performance do cédigo para as duas placas de video, nota-se que
a definicdo dos valores 6timos e até da forma como a paralelizacdo na GPU sera feita, com
uma thread processando mais de um elemento ou ndo nos kernels, € restrita ao modelo da
GPU. Assim, para o c6digo IMERSPEC CUDA, nao ha parametros de performance globais ao

contrario da paralelizacdo MPI onde tem-se parametros de paralelizacdo que independem do
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Figura 41 — Andlise de parametros de performance do IMERSPEC CUDA na placa GPU A100.
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modelo das CPUs usadas.

Definidas as melhores configuragcdes para maximizar o paralelismo do c6digo IMERSPEC
CUDA para cada placa. Realizou-se uma comparacio entre os custos computacionais da metodo-
logia IMERSPEC paralelizada em GPU e a paralelizada com a biblioteca MPI para as malhas
computacionais com 163, 323 e 64° pontos de colocagio. Destaca-se que as simulag¢des utilizando
MPI e a placa GTX 1060 foram realizadas com os mesmos parametros e realizados na mesma
mdquina em que o cédigo IMERSPEC MPI foi simulada com 4 nucleos fisicos. Adicionalmente,
o cédigo IMERSPEC CUDA também foi executado com os mesmos parametros das demais

simulacdes junto aos seus respectivas condi¢des de paralelizacdo mais com a placa A100.

Na Tabela 7 apresenta-se os custos computacionais obtidos assim como a relacdo de
ganho computacional dos resultados do cédigo IMERSPEC CUDA em relagdo ao cédigo
IMERSPEC MPI para cada uma das placas de video. E notdvel que, executando os c6digos
em uma maquina relativamente acessivel, a performance do IMERSPEC CUDA € superior em
todas as malhas simuladas e se torna mais expressivo com o refinamento de malha chegando a
um ganho de 8,25 vezes mais rdpido do que a performance do IMERSPEC MPI para a malha
de 643 pontos de colocagdo. Ainda sim, destaca-se que o IMERSPEC MPI pode chegar a um
custo computacional ainda menor de acordo com os resultados de speedup, Fig. 23, caso seja

executado em um cluster ou uma maquina com mais nucleos fisicos.

Em relacdo ao cédigo IMERSPEC CUDA executado na placa A100, percebe-se que os
valores definidos como 6timos sdo vdlidos apenas para malhas computacionais refinadas. Para a
performance do c6digo em uma malha de 162 pontos de colocagio, nota-se um custo computaci-
onal superior a paralelizacdo MPI com 4 ntcleos. Infere-se que para essas malhas, a execu¢do do
codigo deve ser feita com a operacdo de um ponto colocante por thread analogamente ao que se
tem para a placa GTX 1060. Como na presente tese, busca-se a execucao do codigo para malhas
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computacionais considerdveis, os valores 6timos para a performance do c6digo nessa placa se

mantém.

Salienta-se que apesar da diferencas de ganho computacional das duas placas de video
utilizadas, hd uma significativa diferenca de preco na aquisicio de cada uma. A placa GTX 1060
pode ser obtida a partir de qualquer loja de produtos eletronicos e, no momento de escrita dessa
tese, apresenta preco de aproximadamente®, R$ 1.154,01. Por outro lado, a NVIDIA A100 é
uma placa de video utilizada em datacenters e ambientes corporativos, ndo tem a facilidade de

acesso como a GTX 1060 e apresenta um preco de, aproximadamente!®, R$ 150.200,00.

Tabela 7 — Custo computacional, em segundos, da verificacdo de MPF para IMERSPEC MPI e

IMERSPEC CUDA.
Malha MPI GTX 1060 Ganho GTX 1060 A100 Ganho A100
16 x 16 x 16 147,22 24,16 6,09 167,96 0,88
32 x 32 x 32 1048,16 169,52 6,18 170,49 6,15
64 x 64 x 64 11146,13 1351,25 8,25 209,69 53,16

Fonte: Proprio Autor.

5.2.2 \Verificacdo MFI Coincidente

Ap6s as andlises relacionadas apenas ao MPF, foi realizada a verificagdo do IMERSPEC
CUDA com fronteira imersa " coincidente com pontos no dominio 2. Conforme utilizado no
processo de verificagdo descrito na subse¢do 5.1.2, uma casca em formato ctibico com lado igual
a 7 [m] foi posicionado no centro do dominio euleriano, Fig. 24. Salienta-se que a fronteira
imersa impde as velocidades das solu¢do continuas provenientes das Eq. 5.1a, 5.1b e 5.1c através
do MDFM.

A partir dos pardmetros da Tab. 6 aplicados no contexto da verificacdo com a casca cubica
coincidente com o dominio euleriano, tem-se as normas L, definidas no dominio euleriano, ng,
e as determinadas no dominio lagrangiano, L}, para a simula¢do com 16% pontos de colocagdo.
As Figuras 42a e 42b ilustram, respectivamente, as curvas LS e as L) onde é notével a presenca

de erros numéricos causados por cancelamento catastréfico em todas as normas.

Analisando as normas LS} e L} da varidvel de p6s-processamento p, percebe-se um
comportamento altamente oscilativo em ambas as normas conforme também visto na subse¢do
5.1.2. Ainda sim, percebe-se aqui a exatiddo inferior que a GeForce GTX 1060 obtém em
suas operacdes de dupla precisao visto que a ordem de grandeza dos dois tipos de normas sao
inferiores em relac@o as observadas nas Fig. 25a e 25b para todos os componentes de velocidade
e também para a varidvel de pds-processamento p. Ressalta-se, entretanto, que mesmo com a
perda de exatiddao geral, as normas lagrangianas ainda sdao mais exatas do que as eulerianas
conforme esperado de acordo com a metodologia MDFM/MFI e se mantém a exatiddo de erro

de maquina da metodologia IMERSPEC com o tipo de fronteira imersa simulada.
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Figura 42 — Normas L, referentes a verificacdo com fronteira imersa coincidente de IMERSPEC
CUDA.

(a) LY. (b) LY.
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Fonte: Préprio autor.

A fim de se comparar a performance do IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA no
contexto da presente verificacdo com [ e {2 coincidentes realizou-se simulagdes com diferentes
malhas computacionais utilizando os pardmetros da Tab. 6 na mesma maquina. Adicionalmente,
também foram feitas simulacoes com os mesmos parametros para a placa A100 no cluster
LaMCAD. Todas as simulacdes executadas com IMERSPEC MPI foram realizadas com os
quatro ntcleos fisicos disponiveis. A Tabela 8 apresenta os custos computacionais, em segundos,
para todas as simulagdes junto ao ganho relativo da performance de IMERSPEC CUDA sobre o
IMERSPEC MPI para cada placa onde destaca-se o ganho de 24,40 para a simulacdo executada
em GPU com a malha de 1283 pontos de colocagio relativo a GTX1060.

Em relacdo aos custos computacionais do cédigo IMERSPEC CUDA junto a placa A100
apresentados na Tab. 8, nota-se 0 mesmo comportamento visto na Tab. 7. Para malhas com
poucos pontos de colocacdo, a estratégia de gride-stride loop é maléfica, mas a medida que se
tem malhas com maior quantidade de pontos de colocagdo, a performance do c6digo se torna

271,74 vezes superior ao c6digo MPI.

Tabela 8 — Custo computacional, em segundos, da verificacdo com fronteira imersa coincidente
para IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA.

Malha MPI GTX 1060 Ganho GTX 1060 A100  Ganho A100
16 x 16 x 16 121,50 26,19 4,64 450,96 0,27
32 X 32 x 32 1123,39 177,04 6,35 460,00 2,44
64 x 64 x 64 13728,23 1408,69 9,75 518,54 26,47
128 x 128 x 128 287547,41 11786,61 24,40 1058,19 271,74

Fonte: Proprio Autor.

Analisando a Tab. 8, nota-se 0 mesmo comportamento da Tab. 7, i.e., a performance do

codigo do IMERSPEC CUDA ¢ superior para todas as malhas numéricas em relacdo ao c6digo
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IMERSPEC MPI para a placa GTX 1060 e a placa A100 se torna o destaque da disparidade
dos custos computacionais entre os codigos assim que as malhas simuladas se tornam mais

proeminentes.

5.2.3 \Verificagdo MFI Nao Coincidente

A tultima verificagdo numérica do cédigo IMERSPEC CUDA a ser realizada € a ve-
rificacdo do MPF junto a uma fronteira imersa I' ndo coincidente. Assim como descrito na
subsec¢do 5.1.3, a fronteira imersa nao coincidente utilizada é uma casca esférica de didametro
7 [m] centralizada no dominio euleriano, Fig. 27. A malha lagrangiana adotada é ndo uniforme e
criada externamente ao c6digo IMERSPEC CUDA através do software livre SALOME.

A fim de analisar a exatiddo do IMERSPEC CUDA com essa condi¢do de contorno
implementada, utilizou-se os parametros de simulacio da Tab. 6. A partir da simulagdo realizada,
obteve-se curvas Ly dos dominios €2 e I' para os componentes de velocidade e a varidvel de
pOs-processamento p iguais as curvas obtidas na verificacdo do cédigo IMERSPEC MPI. A
Figura 43a ilustra as curvas L$! para o componente u da velocidade ao longo do tempo fisico

simulado e a Fig. 43b apresenta as curvas L} para o componente w de velocidade.

Salienta-se que em nenhuma das normas das Fig. 43a e 43b sdo observados indicios de
erro de cancelamento catastréfico. Como os resultados numérico-computacionais e as solugdes
continuas nao sao tdo proximas da ordem de erro de maquina, esse fendmeno numérico nao
ocorre no calculo das normas. Outro ponto de destaque € a exata correspondéncia entre as curvas
das normas, o que indica que apesar de GPUs ndo serem tio exatas quanto um CPU em operacdes
de dupla precisdo, elas apenas apresentam resultados aquéns em operagdes de exatidao de erro

de méquina.

Figura 43 — Comparagao de curvas Ly de IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA
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Ap6s a comprovacdo dos mesmos resultados numéricos para a malha com 163 pontos de
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colocagdo para os cédigos IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA, realizou-se novas simulag¢des
com os pardmetros da Tab. 6 para malhas computacionais com 323, 64% e 128> pontos de
colocacao a fim de comprovar a ordem de convergéncia esperada nas normas L eulerianas e

lagrangianas.

S@o mostradas as curvas de convergéncia das normas eulerianas para os componentes de
velocidade e pressao, Fig. 44a, obtidos para o presente cddigo e aquelas obtidas na verificagao
do cédigo IMERSPEC MPI, subsecdo 5.1.3. Nota-se exata correspondéncia entre os resultados e,
conforme esperado, a metodologia IMERSPEC associada a uma fronteira imersa ndo coincidente

apresenta quarta ordem de convergéncia.

Em relagdo as curvas de convergéncia das normas Lagrangianas (Fig. 44b), sdo feitas
as mesmas comparacoes entre os cddigos. Conclui-se que as normas Lagrangianas convergem

seguindo uma curva de segunda ordem, conforme esperado.

Figura 44 — Comparacao de curvas de convergéncia de IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA.
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Ap0s as andlises relacionadas a exatiddo da fronteira imersa nao coincidente no c6digo
IMERSPEC CUDA foram realizadas comparag¢des da performance dos dois cédigos desenvolvi-
dos na presente pesquisa. Novamente, o IMERSPEC MPI foi executado sempre paralelizado
com quatro processos. Essa configuracio € vantajosa para esse c6digo com a configuragdo de
verificacdo analisada visto que, de acordo com a Fig. 30, é a maior quantidade de processos em

que o speedup do cédigo € coincidente com o seu respectivo comportamento tedrico.

Os custos computacionais obtidos para cada malha computacional simulada em cada um
dos cddigos e sdo apresentados na Tab. 9 junto ao ganho de performance do c6digo IMERSPEC
CUDA para cada GPU em relacdo ao IMERSPEC MPI. A paralelizacdo da metodologia
IMERSPEC com GPU resulta em um performance de até 20 vezes superior a sua paraleli-
zagdo usando MPI para a placa GTX 1060 enquanto pode chegar a um custo computacional
243,28 vezes menor para a placa A100. No IMERSPEC CUDA, o impacto da aplicacdo do
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MDFM/MFI em pontos lagrangianos localizados em regides especificas do dominio euleri-
ano ndo causa a perda de paralelizacdo tao expressiva observada na paralelizacdo do cédigo
IMERSPEC MPI, Fig. 30.

Salienta-se que o ganho da placa A100 € positivo mesmo para a menor malha simulada
devido a paralelizacao dos processos de interpolac¢ao/distribui¢ao. Outro aspecto significativo é
de que a paralelizacao por GPU obteve ganhos bem proximos aos obtidos na subse¢ao anterior, ao
contrario da paralelizacdo MPI que tem performances do c6digo IMERSPEC bem discrepantes
para esses dois tipos de simulagdes. Nota-se assim, mais uma vantagem para o IMERSPEC

CUDA executado em qualquer GPU testado.

Tabela 9 — Custo computacional, em segundos, da verificagdo com fronteira imersa nao coinci-
dente para IMERSPEC MPI e IMERSPEC CUDA.

Malha MPI  GTX 1060 Ganho GTX 1060 A100 Ganho A100
16 x 16 x 16 724,79 212,99 3,40 522,76 1,39
32x32x32  3963,67 641,17 6,18 548,07 7.23
64x 64 x 64 3174580  3615,52 8,78 662,22 47,94
128 x 128 x 128 257926,31 1276247 20,21 1060,19 243,28

Fonte: Préprio Autor.

Assim, considerando os resultados provenientes da Fig. 44a e da Tab. 9, pode-se afirmar
que a paralelizacado do IMERSPEC CUDA € superior para esse tipo de fronteira imersa ja que
mesmo empregando mais processos, por exemplo, em um cluster, a performance do IMERSPEC
MPI seria inferior pela limitagdo do MDFM/MFI em regides especificas do dominio 2. Indicando

assim, um possivel ganho ainda mais expressivo do que os j4 identificados na Tab. 9.

5.2.4 \Verificagcao MIED/MFI

Conforme mencionado na subse¢do 4.1.3, na presente tese foi proposta uma nova metodo-
logia para a modelagem de uma fronteira imersa ndo coincidente exclusivamente no IMERSPEC
CUDA. Essa nova metodologia foi implementada apenas no c6digo CUDA por dependéncia de
operacdo em GPU da biblioteca NUFFT.

A verificagdo de MIED foi realizada de forma andloga a realizada nas subsecoes 5.1.3
e 5.2.3. Assim, a fronteira ndo coincidente em I' também é uma casca em formato esférico
posicionado no meio de €2, Fig. 27, em que as suas malhas foram feitas no software livre externo
SALOME. Os parametros de simulacdo apresentados na Tab. 6 também foram utilizados no

primeiro experimento virtual.

A Figura 45a apresenta o campo de velocidade v /U, resultante da simulacdo realizada
com a metodologia MIED em uma malha de 163 pontos de coloca¢io em um plano 7z emy = L.

Nota-se visiveis inexatiddes na regido euleriana em que se implementou a casca esférica. Isso
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demonstra, qualitativamente, que a metodologia proposta ndo apresenta uma exatidao tao grande
quanto o MDFM.

Outro aspecto significativo relativos aos resultados numérico-computacionais obtidos
segundo essa metodologia estd relacionado a varidvel de pds-processamento p. A pressdo até
entdo sempre foi determinada, apds a solugao da Eq. 4.32, pela Eq. 4.37, entretanto, utilizando
a metodologia MIED obtém-se a pressao com significativas inconsisténcias conforme visto na
Fig. 45b. Nota-se significativos valores absolutos de pressdo nas “quinas” do dominio euleriano,

comportamento ndo esperado.

Figura 45 — Resultados Computacionais para MIED com 16 pontos de colocagao.
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Fonte: Préprio autor.

A partir dos resultados observados para a malha com 16 pontos de colocagio, realizou-
se novas simula¢des com a metodologia proposta em malhas com 323, 643 e 128 pontos de

colocacgdo a fim de se determinar as suas curvas de convergéncia para a norma L.

As curvas de convergéncia das normas L, obtidas para os componentes da velocidade
para MIED e MDFM em () sdo apresentadas na Fig. 46a. Observa-se que tanto as normas
de MIED quanto de MDFM possuem quarta ordem de convergéncia numérica, entretanto, é
explicito o quanto o MDFM € mais exato do que o MIED em que o grupo de curvas das normas

MIED se distanciam em cerca de duas ordens de grandeza do grupo de normas MDFM.

Quanto a comparagao da convergéncia das normas L, de I', Fig. 46b, verifica-se que
as normas associadas ao MIED convergem, aproximadamente, seguindo uma tendéncia linear
(primeira ordem) enquanto as do MDFM exibem convergéncia de segunda ordem, na maior parte
do refinamento de malha. Destaca-se que também sdo observada uma diferenca de trés ordens de

grandeza entre os dois conjuntos de retas convergentes.

Apds examinar a exatiddo da metodologia MIED em comparagao com a MDFM, analisou-
se os custos computacionais das duas metodologias aplicadas no IMERSPEC CUDA. A Tabela 10
apresenta os custos computacionais das malhas simuladas aplicando MIED e MDFM. Reconhece-
se que MIED apresenta menor custo computacional em todas as malhas simuladas, entretanto, o

ganho computacional deste método tende a reduzir a medida que ocorre o refinamento de malha.
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Figura 46 — Comparagao de curvas de convergéncia de MDFM e MIED
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A metodologia MIED ¢é baseada no uso da biblioteca NUFFT que realiza transformadas
répidas de Fourier ndo uniformes através da convolucao do sinal ndo uniforme com fungdes de
dominio compacto. Pelos resultados da Tab. 10 percebe-se que a convolugdo continua sendo uma
operacdo matematica de alto custo mesmo com o seu dominio compacto e a medida que a malha

fica mais grosseira as operagdes envolvidas nas transformadas ndo uniformes se tornam ainda
mais significantes.

Tabela 10 — Comparativo de MDFM e MIED em relacdo aos seus custos computacionais, em
segundos.

Malha MDFM MIED  Ganho
16 x 16 x 16 212,99 90,31 2,36
32 x 32 x 32 641,17 288,79 2,22
64 x 64 x 64 3615,52  2052,93 1,76
128 x 128 x 128 12762,47 16267,39 0,78

Fonte: Préprio Autor.

O processo de interpolagdo e distribuicao é comum tanto na abordagem segundo MIED
quanto MDFM mas esses processos ocorrem globalmente em MIED e localmente em MDFM.
Buscou-se exatiddo espectral e um menor custo computacional com o uso da NUFFT junto ao
IMERSPEC, entretanto, o processo de interpolagdo e distribuicdo globais resultaram em solucdes
numérico-computacionais significativamente mais inexatas € com um custo computacional
proximo ao método consolidado no IMERSPEC. Assim, entende-se que o MDFM continua
sendo a abordagem mais indicada para a modelagem da fronteira imersa nao coincidente para

o cendrio avaliado, a partir dos resultados da formulagdo MIED testada com os parametros de
NUFFT adotados.
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5.2.5 Escoamento Laminar sobre um Degrau

O processo de validagdo do cédigo IMERSPEC CUDA foi andlogo ao discutido para
o codigo IMERSPEC MPI, subsecao 5.1.4. Entretanto, ndo foi necessario realizar as mesmas
andlises de malha pseudo tridimensionais. Como o objetivo desta subsecao € apenas validar o
codigo através desse escoamento laminar. Simulou-se a malha computacional de 32 x 64 x 2048
pontos de colocagd@o com o novo codigo nas duas GPUs disponiveis, GTX 1060 e A100 a fim de
se determinar se a exatiddo da metodologia se mantém a mesma e se houve redugdo de custo
computacional com a nova implementacao da técnica de paralelizacao.

As Figuras 47a e 47b ilustram, respectivamente, a comparagao de perfis verticais em z =
14 H para os dois cédigos IMERSPEC MPI e CUDA para a modelagem do escoamento laminar
sobre o degrau com Re = 400 assim como o resultado do trabalho material de referéncia'® e
a distribui¢do do coeficiente de atrito C'y da parede inferior para os dois codigos. As figuras
demonstram que a exatiddo € a mesma para os dois codigos. Destaca-se que € apresentado apenas
um resultado relativo ao cédigo IMERSPEC CUDA mesmo que o cddigo tenha sido executado

em duas placas de video visto que os seus resultados também foram idénticos.

Figura 47 — Comparagdo da exatidao dos cdédigos IMERSPEC MPI e CUDA

(a) Perfis verticais em 14H.

(b) Distribui¢do de C'y na parede inferior.
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Fonte: Préprio autor.

Em relacdo ao custo computacional dos diferentes codigos, relembra-se conforme apre-
sentado na subsecao 5.1.4 que a malha computacional havia sido simulada com 64 processos e
foi obtido um custo computacional de 5 dias e 22 min. O c6digo IMERSPEC CUDA modelando
o mesmo fendmeno pelo mesmo tempo fisico apresentou custo computacional igual a: 2 dias,
16 h e 8 min para a execugdo na placa GTX 1060 e 4 h e 8 min na placa A100. Esses custos

computacionais representam um ganho de, respectivamente, 1,88 e 29,12 vezes para cada placa.

Salienta-se que nessa modelagem nao sao necessarios processos de interpolacao e dis-
tribuicdo visto que I' e €2 s@o coincidentes, i.e., a paralelizacdo MPI apresenta a sua melhor
performance e ainda foram usados 64 processos. Mesmo nesse cendrio a paralelizagio hetero-
génea do IMERSPEC CUDA teve uma performance superior enquanto proporciona a mesma

exatiddo dos resultados computacionais. Portanto, apds a verificacdo e validacao dos dois cédi-
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gos, continuou-se os desenvolvimentos da presente tese apenas com o IMERSPEC CUDA que

apresenta mesma exatiddo numérica e melhor performance.

Nesse capitulo foi realizado os processos de verificagdo numérica e validagdo fisica da
metodologia IMERSPEC para os dois c6digos, com técnicas de paralelizacio distintas, escritos
na presente pesquisa. Notou-se que a paralelizacdo MPI apresenta ligeira exatidao superior
quando os resultados estdao na ordem de erro de maquina entretanto na verificacdo do caso
extremo de MFI com () e I" ndo coincidentes, a propria paralelizacdo MPI perde sua eficacia
devido aos processos de interpolagdo/distribuicao locais na malha computacional. A validacao
fisica para o c6digo IMERSPEC MPI ainda demonstrou que mesmo a paralelizagao sendo feita
em apenas duas das trés dimensdes do escoamento, hd impacto na performance da malha e ainda

atestou-se a exatiddo espectral da abordagem IMERSPEC em um benchmark classico.

Em seguida foi verificado e validado o c6digo IMERSPEC CUDA onde descobriu-se que
a execugdo do codigo deve ser calibrada particularmente a cada GPU, nio ha uma configuracio
global de paralelizac@o deste caso. Ainda sim, para as duas placas de video utilizadas, notou-se

exatiddo comparavel ao c6digo MPI e performance geral superior.

Adicionalmente, foi testado o método MFI MIED para substituir o MDFM na esperanca
de tornar todo a metodologia espectral em que os resultados provaram que a melhor alternativa
de exatiddo e performance continua sendo o MDFM. Ao final do capitulo, se concluiu que a
modelagem de escoamentos turbulentos seria explorada apenas no c6digo IMERSPEC CUDA e

este serd o tema a ser explorado no préximo capitulo.
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6 RESULTADOS: MODELAGEM DE ES-
COAMENTOS TURBULENTOS

Neste capitulo serdo explorados os resultados da presente tese relacionados a modelagem
de escoamentos turbulentos. Conforme discutido no capitulo 3, na presente tese foi utilizada a
abordagem LES. Essa abordagem foi utilizada na modelagem do escoamento turbulento sobre o
degrau. Na primeira parte do capitulo sdo discutidos alteracdes na estrutura do cédigo realizadas
devido a modelagem de interesse. Em seguida, sdo analisadas as condi¢des de topo do dominio
fisico, necessdrias para a correta representacio do caso de referéncia. Por fim, sdo discutidos
exclusivamente os modelos de fechamento funcionais submalha utilizados: Smagorinsky cldssico

com fungdes de Van Driest, WALE e Dinamico de Germano-Lilly'-2.

6.1 Trabalhos de Referéncia

Novamente escolheu-se o escoamento sobre um degrau para o caso de referéncia. Essa
escolha foi feita devido a complexidade desse tipo de escoamento. Apesar de possuir uma geo-
metria simples de modelagem, esse fendmeno fisico apresentam caracteristicas de escoamentos
cisalhantes livres e parietais. Fendmenos como deslocamento e recolamento da camada limite e
interacao dessas regides com estruturas turbilhonares estdo presentes para esse cldssico caso de

referéncia.

O trabalho de referéncia material utilizado na modelagem do escoamento turbulento
sobre degrau foi desenvolvido por Jovic; Driver!® em um tinel de vento de circuito aberto com
nimero de Reynolds definido a partir da altura do degrau, Rey = 5000. Os dados materiais do
estudo, velocidades médias e flutuacdes, foram obtidos por meio de velocimetria a laser Doppler
de dois feixes com dois componentes de fibra Optica, do inglés Laser Doppler Velocimetry (LDV)
com exatiddo de +2% para a velocidade média e +15% para as flutuagdes. Os coeficientes de
atrito, C'y, foram quantificados através de um interferometro a laser de escoamento de dleo,
do inglés Oil-Flow Laser Interferometer em que a incerteza de medicoes dessa varidvel foi
+0,0005.

O esquema do experimento material € visto na Fig. 48. Nota-se que o escoamento é
alinhado e ordenado pela regido da contragcdo da entrada do tinel de vento onde ha a colmeia
e as trés telas. Na secdo de desenvolvimento, a intensidade da turbuléncia na corrente livre é
inferior a 1% e utiliza-se fios pr6ximos as paredes inferior e superior para perturbar a camada
limite a fim de simular uma camada limite turbulenta no experimento material. Apds a se¢do de
desenvolvimento, tem-se a expansdo brusca caracteristica do escoamento modelado com razao

de expansao, F, = 1,2.
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Figura 48 — Esquema do Experimento Material.
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Fonte: Adaptado de Jovic; Driver!®.

Destaca-se que, no experimento material, o escoamento sobre o degrau foi feito em
um canal com paredes levementes inclinadas para evitar o efeito de blocagem causado pelo
desenvolvimento das camadas limites. Destaca-se também o fato de que o degrau simulado
materialmente tem forma simétrica, i.e., ele € modelado na parede inferior e superior da secdo de

teste com as mesmas condigoes.

Alternativamente ao trabalho material, Le; Moin; Kim!’, através de uma simulagio
numérica direta (DNS), modelaram o mesmo caso do experimento material discutido com
algumas modificacdes. Neste trabalho, os autores nao modelaram toda a sec¢do de teste, conforme
visto na Fig. 48, e sim apenas a metade da se¢do, modelando apenas um degrau. Com essa
alteracdo, foi implementado a condi¢@o de simetria no topo do dominio computacional e adotou-
se Rey = 5100. Assim, o dominio computacional usado pelos autores foi de 30H x 6 H x 4H
em que o desenvolvimento do escoamento ocorreu na direcdo x e o degrau foi posicionado apds
10H do inlet do dominio.

O DNS foi realizado a partir de um algoritmo com malha deslocada, na qual a pressao é
definida no centro da célula computacional e as componentes de velocidade nas faces da célula.
Espagcamentos de malha uniformes foram adotados nas dire¢des do escoamento () e na sua
dire¢do homogénea (z). Um total de 768 células computacionais foram utilizadas na diregio
x e 64 células na direcdo z. Na direcdo vertical, perpendicular a parede, uma distribui¢ao de
malha ndo uniforme foi empregada, com espacamentos refinados préximos a parede inferior
e ao degrau. O ntimero total de células computacionais na dire¢do vertical é 192, das quais 70
estdo posicionadas dentro do degrau (y < h). Os espagcamentos de malha nas trés direcdes, em
unidades de parede, sdo Azt ~ 10, Ay, ~ 0,3, Ay~ 31 e Azt ~ 15, respectivamente,

baseados na velocidade de atrito da camada limite de entrada, w.,.

Le; Moin; Kim'” validaram seus resultados computacionais com os dados materiais do
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trabalho de Jovic; Driver!®. Dessa forma, ao longo do presente capitulo, serdo utilizados dados
de ambos os estudos para analisar a modelagem LES, utilizando o c6digo IMERSPEC CUDA,

do fendmeno fisico turbulento.

6.2 Modelagem Turbulenta e a Metodologia IMERSPEC

Um dos principais resultados do capitulo 5 foi a implementag¢do de uma forma antissi-
métrica para o termo difusivo, esperava-se com isso a eliminacio das ondas 24 na modelagem
laminar do degrau, o que ocorreu, mas acima de tudo que essa forma fosse o suficiente para
a modelagem de um fendmeno fisico turbulento sem a presenca de erros relativos a aliasing.
Entretanto, infelizmente, a forma antissimétrica do termo difusivo ndo foi capaz de eliminar a
contaminacao dos nimeros de onda devido ao fendmeno de aliasing, embora houvesse a sua
minimizag¢do, ao longo do tempo fisico modelado a contaminagdo ocorria e toda a simulacao se

tornava ruidosa sem qualquer reprodutibilidade de fendmeno turbulento de interesse.

Sendo assim, a forma antissimétrica do termo difusivo foi descartada e adotou-se a forma
do termo difusivo usual da metodologia IMERSPEC, Eq. 4.50. A forma antissimétrica do termo
advectivo, por outro lado, embora reduza o erro de aliasing e conserve energia discreta®®, mostrou-
se insuficiente para evitar o fendmeno de aliasing para escoamentos turbulentos. Conforme
observado durante o desenvolvimento do cédigo IMERSPEC-GPU, simulagdes com Re ~
5100 apresentaram instabilidade numérica associada ao aliasing, cujo espectro de energia
préximo ao nimero de onda de corte k. é ndo desprezivel nesse regime. Esse comportamento €
consistente com a anilise de Boyd®*, que demonstra que produtos de fun¢des contém frequéncias
superiores as de cada termo isolado, exigindo, em teoria, uma malha duas vezes mais refinada
em cada direc@o para sua representacdo completa. A ado¢do do procedimento de dealiasing por
truncamento espectral, em cada produto de duas funcdes, tornou-se, portanto, necessdria para

garantir a estabilidade e a acurdcia das simulagdes em regimes turbulentos mais intensos.

Adicionalmente, determinou-se, que as ondas 2h, presentes na modelagem do escoa-
mento laminar sobre o degrau, surgiam devido a imposi¢do da zona de forcagem justaposta a
implementacdo das paredes pelo MDFM. Assim, apesar de amplamente utilizacdo da zona de
forcagem para aumentar a exatidao da condi¢do de entrada do dominio fisico na modelagem
IMERSPEC3238606! ' este artificio computacional foi descartado na modelagem do presente

fenOmeno fisico turbulento.

Assim, sem a zona de forcagem, precisava-se de uma forma de aumentar a exatidao da
condi¢ao de entrada sem o MDFM. A alternativa adotada foi o acoplamento total da zona de
buffer no método de avanco temporal de Runge-Kutta de 4* Ordem com 6 passos. Em trabalho
anteriores, conforme explicitado no fluxograma da Fig. 20, a zona de buffer € imposta apenas
uma vez por avango temporal. Na nova implementa¢do computacional adotada, para cada avanco

temporal, essa corregdo € feita 6 vezes conforme explicitado e destacado em vermelho na Fig.
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49.

Figura 49 — Fluxograma atualizado da metodologia IMERSPEC para modelagem de escoamen-

tos turbulentos.
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Para que esse acoplamento seja valido, deve-se calibrar o coeficiente de amortecimento
¥ de modo que este resulte em um termo fonte f; ndo desprezivel durante o avango temporal.
Schlatter; Adams; Kleiser!’! demonstrou, por anélise de estabilidade linear temporal, que a
condicdo V¥, At < 2,78 deve ser satisfeita para esquemas de Runge-Kutta de 4* ordem.
Considerando esse limite, adotou-se U™ = W0,1/At, valor que garante exatiddo na imposi¢ao
da condicdo de entrada do dominio fisico e, a0 mesmo tempo, evita que o coeficiente de
amortecimento da zona buffer seja excessivamente elevado, o que introduziria descontinuidades

numéricas e o consequente fendmeno de Gibbs na solu¢cdo computacional.

Com o fluxograma do IMERSPEC atualizado, foi definido um esquema para a modela-
gem do escoamento turbulento sobre o degrau com a definicdo da zona de buffer, condi¢des de
contorno impostas via MDFM, e regides sem modelagem imposta a fim de preservar as condicoes

de periodicidade inerentes ao uso de cuFFT presentes na fronteira do dominio computacional.

Na Figura 50 € ilustrado o esquema para a modelagem proposta. As condi¢cdes impostas
via MDFM sio destacadas pela linha com traco e ponto, a linha tracejada indica onde as condi¢des
de periodicidade estdo presentes. Destaca-se que o degrau € imposto via uma casca entre a zona
de buffer e o dominio fisico, isto € feito para que a turbuléncia sintética inserida na zona de

buffer via ruido possa se desenvolver, um comportamento andlogo a sec@o de desenvolvimento
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no experimento material, Fig. 48. A regido listrada corresponde a essa zona de desenvolvimento

da turbuléncia sintética.

Destaca-se que as condi¢gdes dessa modelagem, impostas na fronteira imersa, sdo do
tipo I' e {2 coincidentes e foram implementadas de acordo com o fluxograma da Fig. 9. Para as
condig¢des de ndo deslizamento, U/M = 0 e as demais condi¢des sdo determinadas de acordo

com a sua respectiva representagdo matematica.

Conforme discutido, para modelar o escoamento turbulento é necessario a inser¢ao de
ruido numérico. A verificacao numérica do cédigo, subse¢ao 5.2.2, demonstrou a significativa
exatiddo do cédigo. Dessa forama, caso ndo haja a imposic¢ao de ruido numérico, o escoamento
modelado € ainda perturbado pelo degrau geométrico mas as instabilidades de Kelvin-Helmholtz
ndo se tridimensionalizam devido a auséncia de perturbagdes que, por exemplo, na modelagem de
volumes finitos, estdo inerentemente presentes visto a exatidao numérico-computacional menor
desse método quando comparado ao MPFE. As perturbacdes comentadas aqui estao presentes
mesmo em experimentos materiais, como os desenvolvidos por Jovic; Driver!'®, estas sdo um
efeito combinado sobre a simulag¢do material de fendmenos como: escoamento desalinhado por
sujidades nas colmeias e telas, vibragdo estrutural do tiinel de vento devido a rotacdo do motor
do ventilador, ruido da rede elétrica inserido nas respostas dos equipamentos de instrumentacao,
erros aleatdrios devido a variagdes de propriedades do fluido provindas das variacdes locais
de temperatura e umidade, pertubacdes devido as rugosidades das paredes do tinel de vento,
posicionamento irregular dos instrumentos de medida (variagdo nos angulos de posicionamento

do laser), entre outras.

Figura 50 — Esquema de modelagem do Escoamento Turbulento.
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Fonte: Proprio autor.

Assim, no IMERSPEC ¢ necesséria a insercao de ruido numérico e para isso adotou-se o
ruido de Smirnov; Shi; Celik*® denominado por Random Flow Generation (RFG). Adotou-se
esse ruido pelos resultados satisfatorios obtidos com esse algoritmo na metodologia IMERSPEC
no trabalho de Moreira®, a sua facilidade de implementacdo e migragdo para a linguagem
CUDA C e baixo custo computacional quando comparado com outros métodos de geracao de
turbuléncia sintética. O ruido foi implementado utilizando N, = 500 modos de Fourier. As

escalas de comprimento de turbuléncia adotadas para as dire¢des z, y e z sdo 0,3H, 0,1H e
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0,6 H, com tempo caracteristico de 0,6 H/U.

O ruido € imposto exclusivamente na regido acima do degrau, para 1H < y < 1,5H,
através de uma func¢do de amortecimento linear que garante transicdo suave entre a regiao
de ruido e o escoamento livre, no limite superior da regido de imposi¢do. As flutuagdes sao
adicionadas ao campo de velocidade forcados na zona de buffer com fatores de escalonamento
adimensionais distintos por componente de velocidade, 0,6, 0,5 e 1,0 para as componentes u’, v’
e w', respectivamente, de modo a reproduzir a anisotropia das flutuagdes turbulentas esperadas

na regido de entrada do escoamento sobre o degrau.

Salienta-se que esse escalonamento por componente de velocidade € independente da
intensidade turbulenta global I;,,;, adotada como 3% da velocidade de referéncia U,,. As
flutuacdes do ruido sdo sobrepostas aos valores médios dos perfis de velocidade obtidos da
DNS de Le; Moin; Kim!7 usados como condi¢io de entrada do dominio fisico. Os pardmetros
relacionados a insercao de ruido foram adotados em todas as simulag¢des do presente capitulo e
seus valores foram determinados empiricamente durante o processo de modelagem, buscando
reproduzir a anisotropia das intensidades turbulentas reportadas por Jovic; Driver'® e Le; Moin;

Kim!” na regidio de entrada do dominio.

Além da inser¢do de ruido, a Tab. 11 explicita alguns dos pardmetros adotados para os
experimentos virtuais do capitulo. Esclarece-se que, ao contrario do trabalho DNS de referéncia,
a direcdo z foi adotada como a dire¢ao homogénea e a direcdo 2 como a dire¢ao de desenvol-
vimento do escoamento. L, L, e L, sdo os tamanhos do dominio computacional total em que
nota-se que todos eles s@o multiplos de 2. Esse parametro € um resultado implicito da escolha
de pontos de colocacdo, também multiplos de 2, escolhidos para que a cuFFT tenha a melhor
performance computacional possivel. A condi¢c@o de estabilidade de Courant-Friedrichs-Lewy €
representada por CFL. O tempo fisico adimensional simulado é definido como ¢, = 450U,/ H
enquanto o tempo adimensional para inicio do célculo de estatisticas foi determinado como
ts = 150U /H. O niimero de Reynolds, Rey, é definido como Rey = % emque H éa
altura do degrau, U, € a velocidade caracteristica do escoamento e v a viscosidade molecular
do fluido newtoniano. Por fim, o critério de parada do MDFM para os experimentos virtuais é

representado como € na Tab. 11.

Tabela 11 — Propriedades das simulagdes do escoamento sobre degrau.

L,xL,xL, CFL t, t; Reg Ux(m/s) € H (m)
4H x 8H x 32H 0,4 900 300 5100 1 10~ 0,5

Fonte: Préprio Autor.

Duas malhas computacionais uniformes e distintas foram usadas ao longo das andlises
no presente capitulo: 32 x 128 x 256 pontos de colocagdo com Azx™ = 30,9, Ay™ = 155¢
Azt = 30,9 e 64 x 256 x 512 pontos de coloca¢io com Azt = 15,5, Ayt =7,7e Azt = 15,5.
Nota-se que os pardmetros Ax™, dire¢do homogénea, e Az", dire¢do do desenvolvimento
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do escoamento, da malha mais refinada sdo préximos aos valores respectivos do trabalho

computacional de referéncia!” enquanto Ay* é maior.

Ap6s a apresentacao dos parametros gerais adotados nas simulagdes, € necessério definir
qual a forma de dealising a ser aplicado no IMERSPEC esquematizado na Fig. 49. Conforme
descrito na subsecdo 4.3.4, foram testados duas formas distintas de dealising, a regra cldssica de

2/3 que corresponde a um filtro passa baixa e um filtro exponencial.

Considerando o modelo funcional de fechamento submalha WALE, Fig. 50, condi¢des
de contorno no topo do dominio fisico iguais as condi¢des de simetria adotadas por Le; Moin;
Kim!” e, ainda, uma malha computacional 32 x 128 x 256 pontos de colocagdo, realizou-se duas
simulagdes. Nessa andlise, variou-se apenas o processo de dealising aplicado. As densidades
espectrais de energia cinética especifica turbulenta, £(x;,f), determinadas através de uma sonda
em (2H, H,10H ), sdo exibidas na Fig. 51.

Figura 51 — E(x;,f) para os distintos processos de dealising.
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Fonte: Préprio autor.

Nota-se que a regra cldssica de 2/3 apresenta uma queda mais sdbita no espectro, en-
quanto o processo de dealiasing realizado pelo filtro exponencial ocorre de forma mais suave.
Sabendo que o fendmeno de Gibbs, um erro espectral severo, surge de variacdes abruptas e
descontinuidades no dominio de Fourier, optou-se pelo processo de dealiasing via filtro expo-
nencial para as demais andlises da presente tese. Admite-se, contudo, que essa escolha acarreta
uma ligeira atenuacao das estruturas turbilhonares de comprimento caracteristico intermedidrio,
uma vez que o decaimento suave do filtro avanga sobre a regido inercial do espectro de energia,

conforme visto na Fig. 51.

Destaca-se que ao utilizar o procedimento de dealising, que € um processo de filtragem

especifico, o termo advectivo modelado na abordagem LES resultante € u,;u; € ndo, apenas u;u;
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conforme visto na formulacdo matematica da abordagem LES, capitulo 3, e isso € uma limitagdo

computacional a fim de preservar a estabilidade computacional das simulacdes.

6.3 Condicdes de Topo

As condig¢des de topo do dominio fisico, linhas tracejadas na Fig. 50 também devem ser
discutidas. Considerando o trabalho de Le; Moin; Kim!?, tem-se a op¢o de utilizar condigdes de
simetria nessa casca a fim de modelar o fendmeno fisico. Outra op¢do pode ser explorada dentro
do IMERSPEC € a condic¢do de transpiragdo explorada na modelagem satisfatéria de uma camada
limite laminar bidimensional através da metodologia IMERSPEC no trabalho de de Freitas; da
Silveira Neto; Mariano®. A condi¢do de transpiracio ¢ similar a condi¢do de simetria em dois
dos 3 componentes de velocidade que apresentam derivada perpendicular nula, entretanto ao
invés de utilizar v = 0 conforme a condi¢do de simetria, na condi¢do de transpiracdo € aplicada
a expressao Um% em que (0*) é a espessura média de deslocamento da camada limite do
escoamento. Ressalta-se que a inclinacdo das paredes da se¢do de teste para evitar a blocagem
no experimento material realizadas por Jovic; Driver!® possuem o mesmo efeito no experimento

material que a condicao de transpiragdo para v no experimento virtual.

Outra possivel forma de modelagem do escoamento turbulento sobre o degrau pelo
IMERSPEC ¢ a simulacdo do canal completo ao invés de meia regido explicitada na Fig. 50,
para esse caso tem-se uma canal simétrico com o degrau implementado onde as condicdes de
topo do dominio fisico também sdo condicdes de ndo deslizamento. Destaca-se que para essa
modelagem, o Ly assumiu o valor de 164 e o dominio fisico tem altura igual 14, mantendo a
mesma quantidade de pontos das malhas apresentadas na se¢do passada, tem-se um Ay ™ igual a

metade do incremento adimensional anterior para uma malha, necessariamente, uniforme.

Assim, as trés possibilidades de condi¢des de topo do dominio fisico podem ser resumidas
pela Tab. 12 em que a condi¢ao “canal” representa a modelagem do canal simétrico completo.
Considerando uma malha de 32 x 128 x 256 pontos de colocacao, foi simulada cada uma
das condicdes de contorno do dominio fisico discutidas com o modelo funcional submalha
Smagorinsky dinamico. Considerou-se esse modelo de fechamento pela expectativa de maior

exatiddo numérico-computacional.

Tabela 12 — Possiveis condi¢cdes de contorno no topo do dominio fisico.

u v
C. Simetria g—“ =0 0 g—“’ =0
Y e Y
C. Transpirag¢do %Z =0 Uoo% %—Z’ =0
Canal 0 0 0

Fonte: Préprio Autor.
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A fim de determinar qual estratégia de modelagem € a mais adequada para a reproduti-
bilidade do fendmeno fisico, analisam-se perfis verticais em x = 2H e z = 6 da velocidade
média (w/U,,), Fig. 52a, e da intensidade turbulenta w? /U2, Fig. 52b, comparados com o0s
dados de referéncia. Os perfis de velocidade média apresentam um gradiente abrupto para as
condig¢des de contorno do tipo simetria e transpiracao proximo a y = 6/, altura do dominio
fisico, enquanto a modelagem do canal completo mantém um comportamento suave nessa regiao,
embora sem concordancia com os dados experimentais ou com a simulagdo DNS, provavelmente
em decorréncia do espacamento de malha Ay grosseiro. Destaca-se que as discrepancias intro-
duzidas pelas condi¢Oes de simetria e transpiragdo parecem restritas a sua regido de aplicagdo,

nao se propagando para o restante do perfil.

Por outro lado, ainda analisando a Fig. 52a, nota-se ainda discrepancias entre as trés
alternativas de modelagem na regido préxima a parede, y < H, em que as condicdes de contorno
do tipo simetria e transpira¢ao proporcionam valores mais proximos dos resultados materiais
enquanto a modelagem do canal completo apresentou resultados proximos a simulacdo de
Le; Moin; Kim!”. De toda forma, todos os valores computacionais se distanciam do perfil de

velocidade médio material na regido inercial do escoamento, y > 2H.

Figura 52 — Perfis Verticaisem x = 2H e z = 6H.

=12 2
@) (w/Us). (b) (W2/U2).
6| —— C. Simetria A E. Material | 6
Canal --- DNS ? {
5 C. Transpiracdo ’ 5 :I
{
{
4 Al 4 A
|
{ |
= | s |
= 3 A:I = 3 ?
N A
2 A/A/’ 2 i\
A
ATSST
1 1 - L\ —— C. Simetria A E.Material
_ ,/&”N Canal --- DNS
0 M ol - = C. Transpiragio
0,0 02 0,4 0,6 0,8 1,0 0,00 0,02 0,04 0,06 0,08 0,10 0,12
(w/Us) (@"/U,)

Fonte: Préprio autor.

Analisando a intensidade turbulenta (w'?/UZ2 ), Fig. 52b, nota-se que a condi¢do de
simetria foi a que apresentou melhor aproximac¢do com os dados de referéncia enquanto a
modelagem do “canal” apresentou os piores resultados locais. A condi¢ao de transpiracdo embora
apresente resultados intermedidrios para y < 2H, apresenta uma discrepancia significativa da

intensidade turbulenta na altura do dominio fisico.

Considerando os perfis verticais para as duas grandezas ilustrados nas Fig. 52, conclui-se
que a melhor condicio de contorno para a modelagem do escoamento turbulento sobre o degrau
€ a condi¢do de simetria. Embora esta introduza gradiente abrupto localmente em y = 6, as

discrepancias ndo se propagam para o restante do perfil. Destaca-se ainda que, dada a altura do
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dominio fisico, ndo hé risco de reflexdao de estruturas turbilhonares decorrentes da condi¢do de

simetria.

Em relacdo a modelagem do canal completo, embora apresente comportamento suave na
regido y = 6H, deve-se considerar que o dominio computacional teve sua altura total dobrada,
aspecto critico no contexto do IMERSPEC, onde parte do dominio ja € inerentemente perdida
devido as restricdes de periodicidade da cuFFT. Nessa abordagem, simula-se um dominio
computacional maior para que apenas uma fracdo tenha validade fisica para o fendmeno de
interesse, comprometendo a fidelidade da modelagem pela resolucao de malha efetivamente
disponivel para o dominio fisico, enquanto grande parte do dominio simulado nio contribui para

a representacao do fendmeno fisico.

Dessa forma, a partir dessa comparacao, utilizou-se apenas as condi¢des de simetria
no topo do dominio fisico, considerando um dominio computacional de 4H x 8 H x 32H, na

andlise dos modelos de fechamento funcionais submalha analisados na presente tese.

6.4 Modelo Submalha de Smagorinsky Classico com Van
Driest

Definidos os aspectos relacionados a modelagem do fendmeno fisico, convém analisar
o resultados computacionais do modelo de fechamento de Smagorinsky cldssico junto com
as fung¢des ad-hoc de Van Driest, implementado na metodologia IMERSPEC. O escoamento
turbulento sobre o degrau modelado € apresentado na Fig. 53 para a malha computacional de 64 x
256 x 512 pontos de colocacdo em £, = 900 com as estruturas turbilhonares representadas pelo
critério Q com isovalor igual a 2,75 e coloridas pela magnitude da velocidade. O desenvolvimento
temporal da Fig. 53 para o modelo submalha Smagorinsky com Van Driest € apresentado no
video MP4_SMGK.mp4'%?.

Através da Fig. 53 € visto o desenvolvimento do escoamento turbulento ao longo do
dominio fisico. Na regido imediatamente a montante do degrau, z < 0, observa-se a perturbacdo
introduzida pelo ruido sintético RFG, que desencadeia as instabilidades de Kelvin-Helmholtz na
camada cisalhante separada, 0 < z < 4H. Essas estruturas bidimensionais sofrem instabilidades
secunddrias que promovem a tridimensionalizacdo do escoamento, 4H < z < 8 H, culminando
no surgimento de estruturas do tipo grampo de cabelo (hairpin vortices) tipicas de escoamentos
turbulentos com parede, 8H < z < 14H. Para z > 14H, o escoamento apresenta turbuléncia
em desenvolvimento, com estruturas de multiplas escalas distribuidas de forma progressivamente
mais homogénea, evidenciando o processo de recuperacdo do escoamento apds o recolamento.
A regido de baixa atividade turbulenta proxima a parede inferior para 2 < 6 corresponde a

zona de recirculacao caracteristica do escoamento sobre degrau.

A vista lateral dos campos da magnitude da vorticidade, ||J|| e da viscosidade efetiva
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Figura 53 — Critério Q (2,75) em ¢, = 900 para malha de 64 x 256 x 512 pontos de colocagio
com o modelo submalha de Smagorinsky com Van Driest.
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Fonte: Préprio autor.

adimensionalizada, z/eﬁc/ v, sdo apresentados na Fig. 54 em ¢, = 900 para a malha de 64 x 256 X
512 pontos de colocagdo. A analise qualitativa de ||| indicam que a escolha das condi¢oes de
contorno do topo do dominio fisico como as condicdes de simetria ndo causaram a reflexao de
estruturas turbilhonares na modelagem do fenomeno fisico visto que as estruturas se desenvolvem

apenas em regides proximas as paredes ou intermedidrias no dominio computacional, y < 3H.

Em relagdo ao campo v/, também apresentado na Fig. 54, notam-se linhas verticais
com amortecimento maximo em z ~ H e z ~ 21H. Essas linhas originam-se de gradientes
abruptos na tensdo de cisalhamento na parede 7,,, decorrentes da imposi¢ao das condi¢des de
contorno pelo MDFM. Caso 7, fosse calculado a partir da derivada espectral global do campo de
velocidade, o campo de viscosidade adimensional apresentaria um nimero ainda maior de linhas
verticais, uma vez que a derivada espectral € um operador global, sensivel a todas as frequéncias

do dominio, incluindo as descontinuidades introduzidas pelo MDFM nas fronteiras imersas.

Para contornar esse problema, utilizou-se a aproximagao por diferengas finitas de segunda
ordem na determinagdo de 7,,, necessdrio para o célculo de y* da Eq. 3.15. Diferentemente da
derivada espectral, o operador de diferencas finitas € local, utiliza apenas os pontos vizinhos ime-
diatos, sendo, portanto, menos sensivel as oscilacdes ndo fisicas provenientes de outras regides
do dominio. Dessa forma, o valor de 7,, calculado por diferencas finitas € mais representativo
do comportamento fisico local da tensao de cisalhamento na parede, reduzindo a ocorréncia de

linhas verticais esptirias no campo v,z/v.

O cédigo IMERSPEC CUDA foi estruturado para o processamento de ponto a ponto em
operagdes globais devido a sua resolugdo espectral. O cdlculo de 7, através de diferencas finitas,
for¢a que uma parte desse modelo submalha atue localmente. Com base nisso, para os kernels

relacionados a essa implementacao utilizou-se blocos de threads bidimensionais com o valor
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Figura 54 — Vista lateral dos campos de ||| (a) e v,4/v (b) relativos ao modelo de fechamento
submalha de Smagorinsky com Fun¢des de amortecimento de Van Driest em ¢, =
900 com 64 x 256 x 512 pontos de colocagdo.
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Fonte: Préprio autor.

otimo de threads previamente definido para cada placa de video. Salienta-se, entretanto, que
mais otimizacdes relacionadas a implementacdes de processos locais podem ser necessarios caso

mais kernels similares sejam utilizados em outras modelagens.

Ainda considerando a vista lateral de v,4/,,, Fig. 54, percebe-se o efeito do amortecimento
global das funcdes de Van Driest, h4 um amortecimento abrupto e artificial na regido préxima a
parede y < 0,5H onde ha uma significativa redug@o dos valores de v,4. Esse comportamento

qualitativo evidencia o carater ad-hoc desse amortecimento.

Perfis verticais das diferentes malhas computacionais referente a velocidade média na
direcdo do desenvolvimento do escoamento ao longo de x = 2H sdo apresentados em 3 posicdes
z distintas: 4, 6 e 10H na Fig. 55 junto aos respectivos perfis de referéncia. Para os perfis das
malhas computacionais, observa-se, em geral, boa aproximagcao dos resultados com os trabalhos

de referéncia, sobretudo ao trabalho DNS de Le; Moin; Kim!’.

Entretanto, os resultados computacionais das duas malhas simuladas, para esse modelo
de fechamento, ainda ndo apresentam recolamento da camada limite em 6/ conforme os

resultados materias. Adicionalmente, identifica-se que o refinamento de malha na regido de
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Figura 55 — Perfis verticais de (w/U,,) para o modelo de Smagorinsky com fun¢des de Van
Driest.
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Fonte: Préprio autor.

0,5H <y < 1,5H no perfil vertical referente a 10 piorou o perfil computado em relagcdo aos

resultados de Jovic; Driver!'®.

A componente vertical média, perpendicular as paredes das simulagdes, também ¢é
analisada nas mesmas posicdes, conforme visto na Fig. 56. Embora seja necessario destacar
que o valor dessa componente de velocidade média € duas ordens de grandeza menor do que
(w/Uy), é explicito que os valores dos perfis de velocidade provenientes dos ensaios materiais
nao sdao os mesmos do trabalho virtual, dito DNS, especialmente para o perfil de vertical em
z=10H.

Ainda assim, analisando os resultados computacionais das duas malhas utilizadas nas
simulagdes, tem-se resultados com tendéncia a convergéncia dos resultados numéricos de re-
feréncia a medida que ha o refinamento global da malha simulada. As regides imprecisas dos
perfis médios ocorrem em y < 1,5H e se tornam mais significativas a medida que caminham a
jusante do degrau. Destaca-se que essas regides sdo as regioes proximas onde as fungdes ad-hoc

de Van Driest ndo sdo despreziveis.

Ap6s a andlise dos perfis verticais médios da velocidade, tem-se, para as duas malhas
computacionais, os perfis da componente do tensor de Boussinesq-Reynolds, w'2/U2,, corres-
pondente a tensdo normal na dire¢@o 2 das estruturas turbilhonares resolvidas, e sdo comparados
com os dados de referéncia de Le; Moin; Kim!” e Jovic; Driver!®, Fig. 57. Novamente, os perfis
demonstram um efeito acumulativo de imprecisao a medida que as posi¢des se afastam do degrau,

evidenciando erros devido ao carater ad-hoc de C.

O refinamento de malha ainda proporciona uma melhor reprodutibilidade do fen6meno

fisico e destaca-se aregido 1H <y < 2H em que os perfis 2 = 4H e z = 6 evidenciam uma
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Figura 56 — Perfis Verticais de (7/U,) para o modelo de Smagorinsky com fung¢des de Van
Driest.
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Fonte: Préprio autor.

tendéncia a aproximacao maior dos resultados do IMERSPEC com abordagem LES em relacdo

aos resultados de Jovic; Driver!® do que os resultados numéricos de Le; Moin; Kim!”.

Figura 57 — Componente (w'?/U2) do tensor de Boussinesq-Reynolds para o modelo de Sma-
gorinsky com fun¢des de Van Driest.
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Fonte: Préprio autor.

Analogamente a Fig. 56, os perfis da componente do tensor de Boussinesq-Reynolds,
v2 /U2, correspondente a tensdo normal na direcdo y das estruturas turbilhonares resolvidas
sdo apresentados, para as malhas computadas, na Fig. 58. A figura evidencia uma tendéncia aos
resultados de referéncia, mas também apresenta uma significativa diferenca entre os resultados

computados para as duas malhas a quaisquer resultados dos trabalhos consultados.
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Torna-se claro, através da andlise da Fig. 58, que um efeito mais anisotrépico na direcio
y durante a inser¢ao do ruido numérico pode tornar os resultados computacionais mais proximos

aos trabalhos de referéncia para esse modelo funcional de fechamento submalha.

Figura 58 — Componente (v'?/UZ2) do tensor de Boussinesq-Reynolds para o modelo de Smago-
rinsky com fung¢des de Van Driest.
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Fonte: Préprio autor.

A determinagao do ponto de recolamento da camada limite do escoamento modelado
pode ser feita a partir da distribui¢do do coeficiente de atrito médio, (C'y). As distribui¢des dessa
grandeza para as diferentes malhas computacionais e os valores referentes ao trabalho material
sdo apresentadas na Fig. 59. Destaca-se que a distribuicdo desse coeficiente médio foi feita em pos
processamento, a partir dos campos médios de velocidade. Nenhuma das malhas computacionais
apresentam distribui¢cdes de (C'y) exatamente iguais aos valores materiais, entretanto, nota-se

uma tendéncia a convergéncia dos valores materiais para refinamentos sucessivos de malha.

Quanto ao ponto de recolamento da camada limite, os dados materiais demonstram um
ponto igual a 6/1 enquanto os valores computacionais obtidos indicam um ponto igual a 6,561 e
6,78 H, respectivamente, para a malha de 32 X 128 x 256 e 64 x x256 x 512 pontos de colocagdo.
Assim, tem-se um aumento de, aproximadamente, 9% para 13% de erro na determinagio do
ponto de recolamento em relag@o ao refinamento global de malha. Isso indica uma tendéncia
a convergéncia de um valor diferente do resultado material, causada provavelmente devido a
hipétese usada para a defini¢ao do invariante utilizado no modelo submalha, e a0 mesmo tempo,

o fato do coeficiente C ser estdtico ao longo do experimento virtual.

A fim de avaliar a qualidade fisica das simulagdes e o efeito do refinamento de malha
na resolucdo das estruturas turbilhonares, foram determinadas as densidades espectrais de
energia cinética turbulenta F(z;, f) no ponto (2H, H, 10H) para as duas malhas computacionais,
com frequéncias de amostragem de 37 Hz e 45 Hz para 32 x 128 x 256 e 64 x 256 x 512,
respectivamente. Os espectros obtidos sao apresentados na Fig. 60.
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Figura 59 — (C'y) para o modelo de Smagorinsky com fung¢des de Van Driest.
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Fonte: Préprio autor.

Ambas as malhas apresentam regido inercial com decaimento compativel com a lei de
Kolmogorov®!, confirmando que o escoamento modelado reproduz as caracteristicas fisicas
esperadas de turbuléncia desenvolvida. O efeito do refinamento de malha € evidente: a malha
com 64 x 256 x 512 pontos de colocacio apresenta regido inercial mais extensa, com frequéncia
de corte deslocada de f ~ 2 Hz para f ~ 4 Hz, corroborando a expectativa de que malhas mais
refinadas em LES resolvem diretamente mais estruturas turbilhonares € modelam menos pelo
SGS.

Nas altas frequéncias, o decaimento abrupto além da regido inercial evidencia a atuacio
do modelo SGS e do processo de dealiasing na transformacgdo viscosas das estruturas nao
resolvidas. A malha mais refinada apresenta esse decaimento em frequéncias significativamente
mais altas, confirmando que a abordagem LES se deslocou para a direita, conforme esperado.
Adicionalmente, a malha de 64 x 256 x 512 pontos de colocacdo apresenta menor nivel energético
nas baixas frequéncias, indicando menor acimulo de energia nas grandes estruturas e melhor

resolucao da cascata energética em comparacao a malha mais grosseira.

Destaca-se, por fim, que o custo computacional da malha mais refinada executada na GPU
A100 foi de, aproximadamente, 66 i e 15 min para a modelagem do fendmeno fisico utilizando
o modelo funcional de fechamento submalha de Smagorinsky com fun¢des de amortecimento de
Van Driest.

6.5 Modelo Submalha WALE

Os resultados das duas malhas computacionais, 32 X 128 x 256 e 64 x 256 x 512 pontos

de colocagdo, referentes ao modelo submalha WALE sao considerados nesta se¢do. A Figura 61
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Figura 60 — Espectros com Modelo Cléassico de Smagorinsky.
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Fonte: Préprio autor.

ilustra as vistas laterais dos campos da magnitude de vorticidade, |||, e a viscosidade efetiva

adimensionalizada, v.4/v, em t, = 900 para o modelo de fechamento de turbuléncia em anélise.

O desenvolvimento temporal da simulagdo com o modelo WALE e a malha com
64 x 256 x 512 pontos de colocagdo representado pelo critério Q com isovalor de 2,75 co-
lorido pela magnitude da velocidade é apresentado através do video MP4_WALE.mp4'. A
analise qualitativa do video mostra um comportamento similar ao apresentado para o modelo
de Smagorisnky cldssico abordado na secio 6.4, entretanto, as estruturas turbilhonares parecem

estar mais definidas do que o modelo submalha anterior.

Em relac@o a magnitude da vorticidade instantanea vista na Fig. 61, pode-se afirmar que
qualitativamente o0 modelo WALE mantém o comportamento esperado de uma simulagdo LES,
originando um escoamento com estruturas turbilhonares similar ao obtido com o modelo da

secdo anterior.

O campo lateral de v,4/v apresentado na Fig. 61 difere significativamente do mesmo
campo observado na Fig. 54 para o modelo de Smagorinsky com amortecimento de Van Driest.
O modelo WALE apresenta vsgs mais intensa, com valor maximo aproximadamente 2,6 vezes
superior ao obtido com o0 modelo de Smagorinsky cldssico. Comparando os campos de vorticidade
e de viscosidade adimensional, nota-se que o modelo submalha apresenta maior atividade nas
regides de intensa interacio entre deformacao e rotagao, (tensor ij), correspondentes ao cerne

t28

das estruturas turbilhonares. Isso estd em acordo com Sagaut® que afirma que vggs — 0 quando

0 escoamento € bidimensional.

Destaca-se ainda que, préximo a parede, a viscosidade adimensional apresenta v,5/v = 1,

confirmando que vsgs — 0 nessa regido, comportamento assintético O((y™)?) correto do modelo
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Figura 61 — Vista lateral de ||J|| (a) e v,/ (b) relativos ao modelo de fechamento submalha
WALE em ¢, = 900 com 64 x 256 x 512 pontos de colocagdo.
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Fonte: Préprio autor.

WALE, obtido sem necessidade de fun¢gdes de amortecimento empiricas ou procedimentos
dindmicos®.

Quando se analisa os perfis verticais médios de velocidade, (w/U), dos resultados
computacionais em relagdo aos respectivos resultados materiais e numéricos de referéncia
emxy =2H ez =4H, 2 = 6H e z = 10H, Fig. 62, constata-se que os resultados gerais
sdo visualmente similares aos do modelo de Smagorinsky com uma significativa diferenca
em z = 6H, nenhuma das malhas simuladas apresenta recirculagdo nessa regido, similar as

referéncias.

Apés a andlise do componente da velocidade média na direcdo do escoamento, analisa-se
a componente média perpendicular a parede, (v/U,,), nas mesmas condigdes, Fig. 63. Através
da figura, nota-se uma concordancia substancial entre os valores das duas malhas com os valores
do trabalho dito DNS.

Em contrapartida, os perfis verticais de ((7/U..) das malhas executadas se diferem dos
resultados de referéncia em 2 = 6 e z = 10/ ainda que pode-se falar que chegou-se a valores
préximos, principalmente tendo em conta que os valores dos graficos sao multiplicados por uma
fator de 100.

Na Figura 64 apresenta-se os perfis verticais do componente (w'?/U2 ) do tensor médio
de Bussinesq-Reynolds nas regides de andlisadas. Nota-se aqui mais uma vez a superioridade dos
resultados desse modelo submalha em relagdo ao modelo de Smagorinsky. Os perfis da malha

mais refinada, 64 x 256 x 512 pontos de colocagdo, estdo expressivamente € mais proximos aos
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Figura 62 — Perfis Verticais de (w/U,,) para o modelo WALE.
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Fonte: Proprio autor.

Figura 63 — Perfis Verticais de (7/U,) para o modelo WALE.
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Fonte: Préprio autor.
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trabalhos de referéncias em dois dos trés perfis, z = 4H e z = 10H.

Para o perfil médio em 6 H, nota-se que o refinamento de malha proporcionou resultados
subestimados em relagdo as referéncias. Destaca-se que essa € a situacao oposta aos resultados do
modelo considerado na se¢d@o anterior, Fig. 57, onde a malha mais refinada apresentou resultados

superestimados na regido H <y < 1,5H.
Figura 64 — Perfis verticais de (w'?/U2) para o modelo WALE.
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Fonte: Préprio autor.

Os resultados para os perfis médios do componente (v'?/UZ2) do tensor de Bussinesq-
Reynolds sdo vistos na Fig. 65 para as malhas simuladas com o modelo WALE. Os resultados para
as trés posicoes z tem um mesmo comportamento de resultados superdimensionados anteriores
em relacdo as referéncias com uma aproximac¢ao melhor com o refinamento de malha global.
Salienta-se, entretanto, que os valores apresentados para o modelo submalha considerado estdo
mais préximos das referéncias dos que os resultados do modelo de Smagorinsky, mais uma vez

destacando os resultados melhores do modelo WALE.

Em relagdo a determinagio do ponto de recolamento da camada limite em cada malha
simulada, isso pode ser feito a partir das distribui¢des do coeficiente médio de atrito, (Cy). A
Figura 66 ilustra as distribuicdes de cada malha simulada junto aos resultados materiais. Nota-se
em ambas as malhas simuladas, pontos de recolamento préximos ao valor material. A malha
de 32 x 128 x 256 pontos de colocacdo apresentou um ponto de recolamento igual a 5,94 H
enquanto a malha mais refinada de 64 x 256 x 512 pontos de colocacdo teve o recolamento em
6,03H.

Considerando o valor proveniente da malha mais refinada, tem-se um erro de 0,5%. Mais
uma vez nota-se a significativa exatiddo desse modelo submalha com fendmenos relacionados a

presenca de parede no escoamento turbulento considerado.

O comportamento LES nas duas malhas simuladas pode ser confirmado através das
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Figura 65 — Perfis verticais de (v'2/U2 ) para o modelo WALE.
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Figura 66 — Distribui¢des de (C'y) para o modelo WALE.
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densidades espectrais de energia cinética turbulenta E(x;, f), Fig. 67, determinadas a partir de
uma sonda no ponto (2H, H, 10H ) com frequéncias de amostragem de 47,1 Hz e 45,0 Hz para,

respectivamente, as malhas 32 x 128 x 256 e 64 x 256 x 512 pontos de colocagdo.

Ambas as simulacdes com malhas distintas apresentam o mesmo nivel energético nas
baixas frequéncias, comportamento esperado em LES, onde as grandes estruturas sdo resolvidas
diretamente e independem do modelo SGS adotado. Ambos 0s espectros apresentam regiao
inercial com decaimento compativel com a lei de Kolmogorov E(f) oc f~°/3, confirmando o
cardter fisico das simulacdes. O efeito do refinamento de malha € evidente: a malha 64 x 256 x 512
apresenta regido inercial mais extensa, com frequéncia de corte deslocada para frequéncias mais
altas em relagdo a malha 32 x 128 x 256, confirmando que o filtro LES estd associado ao
espacamento de malha A, e ndo ao modelo SGS, e que a malha mais refinada resolve diretamente

uma faixa mais ampla da cascata energética.

Figura 67 — E(x;,f) para as diferentes malhas computacionais com modelo WALE.
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Fonte: Préprio autor.

Em relacao ao custo computacional do modelo WALE na malha mais refinada consi-
derando a sua execu¢do na GPU A100, obteve-se um valor igual a 39 i e 54 min. Esse valor é
inferior ao modelo classico de Smagorinsky, portanto, o modelo WALE apresenta maior exatidao

com um custo computacional inferior.

6.6 Modelo Submalha Dinamico de Germano-Lilly

Nesta secdo serdo avaliados os resultados relacionados ao modelo funcional de fecha-
mento submalha dinAmico Germano-Lilly, proposto por Germano et al.! e Lilly?. O primeiro

destaque desse modelo submalha € a escolha da natureza do filtro teste. Em métodos pseudo-
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espectrais com dealiasing, o filtro de truncamento corresponde ao corte espectral de Fourier, e

nesse caso o filtro regular e o filtro de truncamento comutam exatamente Vinckelmans2001,

Seguindo essa consideracgao, foi adotado inicialmente o filtro exponencial com A = 2A
como filtro teste. Essa escolha, no entanto, gerou um campo de viscosidade efetiva v, ruidoso,
associado as oscilagdes numéricas decorrentes do corte abrupto do filtro exponencial proximo ao

ndmero de onda de corte.

Embora Sagaut®® recomende que os filtros sejam da mesma natureza no procedimento
dindmico, a caracteristica particular da combinacio pseudoespectral com MDFM no IMERSPEC
exigiu a adog¢do do filtro gaussiano como filtro teste. O filtro gaussiano, com A =2A, apresenta
decaimento suave no espago espectral, G (k) = exp(—kZA2 /24), sem corte abrupto, evitando
oscilagdes numéricas associadas ao filtro exponencial®®. Embora essa escolha constitua uma
aproximacgdo ao procedimento dindmico estrito, sua validade € confirmada a posteriori pelos

resultados apresentados nesta se¢do.

Com os parametros de simulagdo, Tab. 11, a condic¢do de topo de simetria, o processo de
dealising por filtragem exponencial simulou-se as duas malhas computacionais, 32 x 128 x 256
e 64 x 256 x 512 pontos de colocagdo, para o modelo dindmico de Germano. A vista lateral
da magnitude da vorticidade, ||cJ||, coeficiente dindmico do modelo, Cj e a viscosidade efetiva
adimensionalizada, v,;/v sdo apresentadas na Fig 68 para a malha mais refinada no tempo fisico

adimensional igual a 900.

Analisando a magnitude da vorticidade dos resultados computacionais, tem-se um resul-
tado qualitativo proximo aos obtido para os demais modelos submalha. O desenvolvimento tem-
poral da simulacdo com o modelo dindmico de Germano-Lilly para a malha com 64 x 256 x 512
pontos de colocagdo representado pelo critério Q com isovalor de 2,75 colorido pela magnitude

da velocidade € apresentado através do video MP4_DynSMGK.mp4'?

. A analise qualitativa do
video mostra novamente um comportamento similar ao apresentado para os modelos submalhas
anteriores com destaque para estruturas turbilhonares mais definidas do que os observados para

o modelo submalha de Smagorinsky classico.

Por outro lado, quando se analisa o campo bidimensional Cj; nota-se uma variacao do
coeficiente do modelo submalha de acordo com a fisica do escoamento modelado, comportamento
dindmico, ndo visto para o modelo de Smagorinsky ou WALE. Destaca-se que o campo Cjy
¢ bidimensional por uma consequéncia direta dos processos de média realizados na direcao

homogénea do escoamento, i.e., direcao z a fim de se ter estabilidade computacional.

O coeficiente dindmico C,; apresenta oscilagcdes em duas regides distintas do dominio
fisico: adjacente a zona de buffer e proximo a condi¢do de contorno de topo. Esse comportamento

oscilatorio decorre de dois mecanismos relacionados.

O primeiro esta associado aos gradientes abruptos de velocidade introduzidos nessas

regioes, pelo termo fonte do buffer na direcao z e pela condicao de simetria no topo do dominio,
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que geram energia em altos nimeros de onda no espectro. O segundo mecanismo estd relacionado
ao filtro teste gaussiano, aplicado globalmente no espago espectral: ao filtrar o campo sobre
regides com gradientes abruptos , naturalmente, o C; calculado nessas interfaces torna-se também

ruidoso.

Destaca-se que a média nas direcdes homogéneas, empregada na estabiliza¢do do coefi-
ciente dinAmico?, ndo elimina completamente essas oscilagdes nas fronteiras do dominio, onde a
homogeneidade estatistica € localmente comprometida pela imposic¢ao das condi¢des de contorno.
Entretanto, as oscilagdes permanecem restritas as regides de fronteira, como evidenciado na
Fig. 68. Através da figura, é claro que o campo de C, na regido de interesse do escoamento
turbulento sobre o degrau (y < 3H, 2H < z < 22H), se comporta conforme o esperado para a

modelagem da fisica envolvida.

Salienta-se que realizando uma média espacial do campo bidimensional Cj, chega-se
a um valor, aproximadamente, igual a 0,0087. Sabendo-se que os coeficientes dinamicos do
presente modelo de fechamento e o coeficiente estatico do modelo de Smagorinsky cldssico se
relacionam por uma poténcia de 2, i.e., Cy = C?2. O valor médio de C}; equivale a um valor de C|
igual, a aproximadamente, 0,093. Um valor muito préximo ao adotado para o modelo cldssico

de Smagorinsky com func¢des de Van Driest explorado na secdo 6.4.

Ap6s a andlise do campo de C, tem-se a viscosidade efetiva adimensionalizada, v.z/v,
também presente na Fig. 68. Apenas nas regioes onde existe significativa vorticidade ha valores
de v.4 diferentes de v. Isso pode causar divida, visto que o campo de C; apresenta valores
oscilatdrios proximos as regioes em que se aplica condi¢des de contorno e valores diferentes de
zero em regioes inerciais do escoamento. Entretanto, deve-se lembrar que o modelo dindmico
de Germano modela vgsg a partir do produto do comprimento caracteristico da malha, Cy e a
magnitude do tensor taxa de deformacgdo. Nas regides inerciais do escoamento ou aquelas onde
notou-se comportamento oscilatério de Cy, tem-se vsgs desprezivel devido a ||S|| desprezivel.
Mais uma vez, destaca-se que embora ndo desejavel, o comportamento oscilatdrio visto para Cy

nesse modelo submalha, ndo compromete a modelagem fisica do fend6meno.

Perfis verticais da velocidade média (w/U,) para as diferentes malhas computacionais
simuladas em z = 2H juntos aos perfis de referéncia sdo vistosna Fig. 69em 2z = 4H, z =6H e
z = 10H. Os resultados computacionais, em geral, mostram boa concordancia com os resultados
de referéncia nos 3 perfis verticais e, acima de tudo, para ambas as malhas simuladas. Porém,
observa-se uma tendéncia a aproximagdo dos resultados numéricos de Le; Moin; Kim'” maior

do que os materiais de Jovic; Driver!®,

A Figura 70 € analisada em seguida, apresentando os perfis médios (/U ), nas mesmas
posicOes consideradas para a Fig. 69. As trés posi¢oes indicam concordancia do refinamento de

malha para com os resultados ditos DNS, especialmente para a regido y > H.

Por outro lado, para as regides com y < H, principalmente em z = 4H e z = 6H tem-se
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Figura 68 — Vista lateral de ||J]| (a), Cy (b) e v4/v (c) relativos ao modelo de fechamento
submalha de Smagorinsky dinamico em ¢, = 900 com 64 x 256 x 512 pontos de
colocacdo.
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Fonte: Préprio autor.

uma tendéncia a resultados superestimados em relagio aos resultados de Le; Moin; Kim!7. A
partir desse comportamento e as vistas laterais da Fig. 68, infere-se que esse modelo submalha
dindmico apresenta melhor exatiddo quando ja ocorreu o recolamento da camada limite, ou seja,
z > 06H.

Ap6s a andlise dos componentes da velocidade média, tem-se os perfis verticais da
componente do tensor de Boussinesq-Reynolds (w'?/UZ2 ). Nota-se, em geral, ligeira melhor
concordancia dos resultados computacionais com o modelo dindmico de Germano do que os
respectivos perfis apresentados na Fig. 57 para o modelo de Smagorinsky, mas ndo tdo bons

quanto os resultado do modelo WALE.

De toda forma, os efeitos de refinamento de malha para a intensidade turbulenta na
direcdo z sao visualmente proximos aos obtidos utilizando o modelo de Smagorinsky classico,

mesmo que esse resultado computacional tenha sido obtido com um custo computacional superior
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Figura 69 — Perfis Verticais de (w/U,,) para o modelo dindmico de Smagorinsky.
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Fonte: Proprio autor.

Figura 70 — Perfis Verticais de (7/U..) para o modelo dindmico de Smagorinsky.
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ao modelo classico.

Figura 71 — Perfis verticais de (w'?/UZ ) para o modelo dindmico de Smagorinsky.
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Fonte: Préprio autor.

Considerando o componente médio do tensor de Boussinesq-Reynolds (v?/U2 ) para os
mesmos perfis verticais, tem-se a Fig. 72. Os componentes obtidos computacionalmente ainda
sdo bem discrepantes em relacdo a qualquer dos resultados de referéncia. Salienta-se, entretanto,
que a malha grosseira, apresenta resultados mais atenuados do que a sua contraparte para o

modelo de Smagorinsky classico, Fig. 58, e piores do que o modelo WALE, Fig. 65.
Figura 72 — Perfis verticais de (v"?/UZ ) para o modelo dindmico de Smagorinsky.
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Fonte: Préprio autor.

Novamente, o ponto de recolamento de cada uma das malhas simuladas para o presente

modelo de fechamento da turbuléncia é determinado através da distribui¢do do coeficiente médio
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de atrito, (Cy). A distribuicdo dessa grandeza média para as diferentes malhas simulas e a
distribui¢do dos resultados materiais sdo apresentados na Fig. 73. Nota-se que mesmo com o
refinamento de malha, os resultados computacionais ndo sao exatamente iguais aos materiais,

comportamento andlogo ao visto nas Fig. 59 e 66.

Quanto ao ponto de recolamento, identifica-se os valores de 5.94H e 6,66 H para, respec-
tivamente, a malha de 32 x 128 x 256 e 64 x 256 x 512 pontos de colocacdo. Quando se compara
os resultados numéricos com o material de 6 H, identifica-se um aumento do erro para 11% a
medida que houve o refinamento de malha. Sugere-se novamente uma tendéncia para um valor
do ponto de recolamento de camada limite diferente do material a partir convergéncia de malha.
Entretanto, vale salientar que o modelo funcional de fechamento submalha de Smagorinsky
dindmico consegue reduzir a porcentagem do erro em relagdo ao modelo cldssico mesmo que

ndo seja tdo exato quanto o modelo WALE que apresentou erro de 0,5%.

Essa reduc¢do de erro em relacdo ao modelo submalha de Smagorinsky € uma conse-
quéncia direta do procedimento dindmico do modelo visto que os coeficientes sao determinados
para o comportamento local do escoamento. Ainda sim, ndo se obteve o valor material através
das simulacdes. Infere-se que a ndo modelagem do backscatter, aliados a clipagem e médias na
direcdo homogénea limitou ao potencial teérico maximo desse modelo submalha mesmo que

essas acOes foram realizadas para tornar o modelo computacional possivel.

Figura 73 — Distribui¢des de (Cy) para o modelo de Smagorinsky dindmico.
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Fonte: Préprio autor.

Novamente, foram determinadas a distribuicdo das densidades espectrais de energia
cinética turbulenta, F(z;,f), a partir de uma sonda em (2H, H,10H) para as duas malhas
computacionais simuladas com o modelo dindmico de Germano-Lilly, Fig. 74. As frequéncias

de amostragem de cada malha foram, respectivamente, 43,9 e 45,5 Hz.

Andloga aos espectros para o modelo de Smagorinsky classico e WALE, as regides iner-
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ciais seguindo a lei de Kolmogorov também sdo vistas na Fig. 74 em que a malha mais refinada
apresenta regido inercial maior visto que resolve mais estruturas turbilhonares. Diferentemente
do efeito de refinamento de malha da se¢do 6.4, a malha mais grosseira e a refinada apresentam
o0 mesmo nivel energético nas baixas frequéncias indicando que nao ha acimulo de energia nas

grandes estruturas.

Figura 74 — E(x;,f) para as diferentes malhas computacionais com Modelagem Dinamica de
Smagorinsky.
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Fonte: Préprio autor.

Por outro lado, quando se compara a densidade espectral de energia cinética turbulenta
dos modelos de fechamento implementados no presente trabalho, a partir da sonda na mesma

posicdo e considerando a malha 64 x 256 x 512 pontos de colocacdo, obtém-se a Fig. 75.

Os trés espectros sao praticamente equivalentes nas baixas e médias frequéncias, resul-
tado que merece atencdo sob duas perspectivas. Do ponto de vista da malha, a equivaléncia
dos espectros confirma que o filtro LES é determinado pelo espacamento de malha A, e ndo
pelo modelo SGS, uma vez que os trés modelos apresentam frequéncia de corte idéntica. Isso
¢ fisicamente consistente com a teoria LES, onde a malha define a separagdo entre escalas

resolvidas e modeladas?®.

Do ponto de vista dos modelos, a equivaléncia espectral indica que, na regido de es-
coamento analisada, os trés modelos produzem niveis de transformagdo viscosa de submalha
comparaveis nas frequéncias energeticamente dominantes. Para o0 modelo de Smagorinsky clés-
sico, esse comportamento € esperado quando a constante C estd adequadamente calibrada, de
modo que C; calculado pelo procedimento de Germano-Lilly converge para valores préximos a
C? fato verificado pela comparagio do valor médio espacial de C; com C| visto anteriormente

nessa secao.
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Figura 75 — Comparagdo de E(x;,f) utilizando a malha com 64 x 256 x 512 pontos de colocagdo
para os modelos submalha implementados.
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Fonte: Préprio autor.

Diferencas entre os modelos tornam-se visiveis nas altas frequéncias (f > 5 Hz). O
modelo WALE apresenta o decaimento mais abrupto nessa regido, indicando maior transformagao
viscosa submalha nas frequéncias préximas ao corte espectral, comportamento consistente com a
maior atividade de vggg nas regides de intensa interacao entre deformacao e rotacdo, capturadas
pelo tensor Qfg O modelo dinadmico de Germano-Lilly apresenta decaimento ligeiramente mais
pronunciado do que o Smagorinsky cldssico, consistente com o ajuste local de C'; em regides de

maior atividade turbulenta.

A equivaléncia espectral na regido de altas frequéncias, combinada com as diferencgas
observadas no ponto de recolamento (zg/H = 6,78, 6,66 e 6,03 para Smagorinsky cldssico,
dinamico de Germano-Lilly e WALE, respectivamente), sugere que a distin¢g@o entre os modelos
manifesta-se principalmente na dindmica da camada cisalhante separada préxima ao degrau,
regido sensivel ao comportamento do modelo SGS na parede, e ndo na estrutura espectral do
escoamento desenvolvido a jusante. Nesse contexto, o resultado do modelo WALE (zz/H =
6,03) é significativo pela proximidade ao valor material de referéncia zr/H = 6,0, demonstrando
a vantagem do comportamento assintético correto O(y+3) desse modelo na predigdo da dinAmica

de separagdo e recolamento.

O comportamento semelhante nas baixas frequéncias explicitado na Fig. 75 para os
modelos submalha WALE e dindmico de Germano-Lilly pode ser visto qualitativamente na Fig.
76. Nessas figuras sao representados os dois escoamentos através do critério Q com isovalor igual
a 2,75, coloridas pela magnitude da velocidade dos respectivos escoamentos, e calcluladas para
a malha de 64 x 256 x 512 pontos de coloca¢do em t, = 900. Apesar de ndo se ter resultados

exatamente iguais, os escoamentos modelados sao turbulentos, percebe-se que os dois campos de
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velocidade sdo semelhantes com estruturas turbilhonares mais bem definidas do que as estruturas

da Fig. 53 para o modelo submalha de Smagorinsky com fungdes de Van Driest.

Figura 76 — Critério Q (2,75) em t, = 900 de dois modelos submalha com a malha de 64 x
256 x 512 pontos de colocagao.

(2) WALE (b) Dindmico Germano-Lilly.
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Fonte: Préprio autor.

Considerando a execucdo do cédigo IMERSPEC CUDA na GPU A100, teve-se um
custo computacional igual a 71 h e 45 min para o modelo submalha dindmico de Germano-Lilly.
Assim, esse modelo apresentou um custo computacional 8% maior do que o modelo cldssico de
Smagorinsky apresentando resultados computacionais comparaveis e piores do que o modelo

WALE que apresentou o menor custo computacional dos modelos implementados.

No presente capitulo foi apresentado as modificacdes necessarias ao c6digo para a correta
modelagem de escoamentos turbulentos pela abordagem LES junto a metodologia IMERSPEC e
os respectivos resultados das implementacdes de modelos funcionais de fechamento submalha
no codigo IMERSPEC CUDA. Constatou-se que a forma de discretizagdo antissimétrica do
termo difusivo nao foi suficiente para a eliminacdo de fendmeno de aliasing em modelagens de
escoamentos turbulentos e assim foi necessario a introdugdo de processos de dealising em todo o
cddigo computacional. Constatou-se que entre a regra cldssica de 2/3 e um processo de dealising
por filtragem exponencial, esta ultima alternativa proporcionaria os melhores resultados por ser

uma filtragem mais suave, desejavel em um contexto de uso do MPF.

Adicionalmente, analisou-se qual seria a melhor condi¢cdo de topo do dominio fisico para
proporcionar a melhor reprodutibilidade de fendmeno fisico turbulento. A condi¢@o de simetria
foi a que apresentou o melhor custo beneficio das condigdes alternativas. Em seguida, foi feita as
analises e discussOes do modelos submalha implementados: Smagorinsky cldssico com func¢des

de amortecimento, WALE e dindmico de Germano-Lilly.

Ao analisar os resultados dos dois modelos com trabalhos de referéncia, material e
DNS, para os modelos implementados, constatou-se que o modelo WALE € uma alternativa
melhor. Este modelo apresentou os resultados computacionais mais exatos em relagdo aos outros
modelo com menor custo computacional. Ao final do capitulo, nota-se que apesar de ndo se ter
correspondéncia dos resultados computacionais com os trabalhos de referéncia, principalmente

os materias, a metodologia IMERSPEC foi capaz de reproduzir com significativa fidelidade um
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escoamento complexo como o escoamento turbulento sobre o degrau, o primeiro escoamento
turbulento tridimensional com a presenca de paredes a ser modelado por essa metodologia. No

proximo capitulo, serdo exploradas as conclusdes da presente tese.



135

7 CONCLUSOES

O presente trabalho teve como objetivo geral melhorar a funcionalidade e a performance
da metodologia IMERSPEC tridimensional, a0 mesmo tempo que se propos a modelagem de
escoamentos tridimensionais, laminares e turbulentos, com a presenga de paredes. Assim, apds
a apresentacdo e discussdo dos resultados, pode-se afirmar que o objetivo geral foi alcancado.
Um escoamento complexo como o escoamento sobre um degrau foi adequadamente modelado
com uma metodologia de alta ordem. Em termos de performance, para a modelagem laminar
utilizando uma paralelizagdo GPGPU, conseguiu-se uma redu¢io no custo computacional de,
aproximadamente, vinte e nove vezes menor em relagdo a um codigo paralelizado por MPI em
duas das trés direcdes com 64 processos concomitantes. A performance do codigo IMERSPEC
CUDA fica ainda mais expressiva ao se considerar um custo computacional de 71 h e 45 min
referente a uma malha computacional de 64 x 256 x 512 pontos colocantes executada na GPU
A100 para modelagem de 450 s fisicos por uma abordagem LES empregando-se um modelo
funcional de fechamento de turbuléncia submalha complexo como o dindmico de Germano-Lilly.
Em outras palavras, obtém-se resultados de uma simulagdo de alta ordem com uma abordagem

LES em menos de 3 dias.

Por meio do objetivo geral, portanto, foi possivel responder afirmativamente ao questiona-
mento sobre se 0o IMERSPEC seria capaz de modelar escoamentos turbulentos e tridimensionais
na presenca de paredes. A presente tese vai além ao demonstrar um custo computacional infe-
rior a trés dias para a modelagem do benchmark turbulento, para todos os modelos submalha

apresentados.

Entretanto, para que o objetivo geral fosse alcancado, os objetivos especificos foram
vitais. Conseguiu-se, satisfatoriamente, desenvolver dois c6digos computacionais com distintas
formas de paralelizacdao. O IMERSPEC MPI foi desenvolvido explorando a paralelizacdo através
da biblioteca MPI que distribui a carga computacional entre nicleos com memoria independentes
entre si. Por outro lado, o IMERSPEC CUDA foi criado sob a perspectiva da paralelizacio hete-
rogénica entre CPU e GPU com os célculos computacionais sendo realizados exclusivamente na

placa de video em threads, aproveitando assim o ambiente massivamente paralelo do dispositivo.

Ambos os cédigos computacionais foram verificados computacionalmente através do
método de solu¢des manufaturadas. O IMERSPEC MPI apresentou exatidao espectral na ve-
rificacdo pura do MPF e na do MPF/fronteira imersa coincidente, mesmo que nessa ultima
verificagd@o tenha sido constatada erros de cancelamento catastréfico devido a alta exatiddao numé-
rica do IMERSPEC. Em relag@o as mesmas verificagdes numéricas realizadas com o IMERSPEC
CUDA identificou-se uma exatiddo ainda espectral com precisdo de erro de maquina, entretanto,

menor quando comparada com os resultados do cédigo IMERSPEC MPI devido a limitacdes
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de operacdes de dupla precisdo realizadas na placa de video utilizada. A limitacao da placa de

video s6 € identificada para resultados com precisdo de erro de maquina.

Adicionalmente, identificou-se que o cédigo IMERSPEC-GPU requer parametros es-
pecificos de configuracao, nimero de threads por bloco e nimero de pontos processados por
thread, dependentes da arquitetura de cada GPU utilizada, ndo sendo portdveis entre diferentes
modelos de hardware. Por exemplo, a GPU GTX 1060 apresentou configuracido 6tima de 32
threads por bloco com processamento de um ponto por thread, enquanto a GPU A100 obteve
melhor desempenho com 64 Ngj, threads totais, onde Ng,; € o numero de SM da GPU, organi-
zados em blocos de 128 threads para essa placa. Constatou-se ainda que essa diferenca entre as
configuracdes 6timas de cada GPU estd associada a quantidade de SMs de cada hardware, aliada
ao fendmeno de ocultagdo de laténcia (latency hiding), que favorece configuracdes com maior

numero de threads ativas em GPUs com maior paralelismo de hardware.

Comparando os custos computacionais dos dois c6digos para as verificacdes comentadas,
notou-se uma performance superior do IMERSPEC CUDA, entretanto, reconheceu-se um
possivel potencial maximizador da performance do IMERSPEC MPI em um cluster com dezenas

de processos.

Em relagdo a verificagdo numérica para fronteira ndo coincidente, ambos os c6digos
apresentaram a mesma exatidao, quarta ordem de convergéncia. Em relacdo aos custos com-
putacionais, nota-se que a posi¢ao dos pontos lagrangianos limita a paralelizacdo do cédigo
IMERSPEC MPI enquanto tal limitacao nao € vista no cédigo IMERSPEC CUDA. O Cédigo
que utiliza GPU apresenta uma ligeira perda de performance por necessitar de comunicagao
entre threads para realizacdo da interpolacao/distribui¢ao inerentes ao MDFM/MFI mas ainda
sim performa melhor que o IMERSPEC MPI em todas as malhas simuladas com tendéncia a
ter ganhos de velocidade computacional ainda maiores a medida que malhas com mais pontos

colocantes sao utilizadas.

A modelagem do escoamento laminar sobre o degrau, um benchmark cléssico, foi
implementada como forma de validacao fisica nos dois c6digos computacionais. No contexto
MPI, as simulacdes do escoamento laminar sobre degrau, inicialmente sob uma perspectiva
pseudo-3D, foram comparadas com um trabalho material onde determinou-se a malha com
4 x 64 x 2048 pontos colocantes como aquela com melhor custo beneficio. Essa malha apresentou
custo computacional razodvel quando comparado a um refinamento de malha global posterior
e um erro significativo de 13,7%. Ao se estender a malha para um estudo 3D identificou-se
exatamente a mesma exatidao dos resultados da malha pseudo-3D, indicando que a dire¢ao

homogénea do escoamento e ndo paralelizada ndo impacta negativamente o IMERSPEC MPL.

No contexto da validagdo IMERSPEC CUDA, analisou-se o custo computacional de
uma malha de 32 x 64 x 2048 pontos colocantes para os dois codigos escritos na presente
tese, notou-se a superior performance da paralelizacio GPGPU mantendo a mesma exatiddo na

reprodutibilidade do fendmeno fisico.
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Nessas modelagens teve-se que modelar a interacao do escoamento com superficies
sOlidas. Esse tipo de interagdo apresentava, até entdo, ondas oscilantes indesejadas periddicas a
essas superficies. Esse fendmeno numérico foi identificado e pareceu ser solucionado através de
uma nova forma de discretizac¢do do termo difusivo que minimizou o problema de aliasing. Sendo
assim, ao final da andlise de verificacdo e validagcdo dos dois cédigos, a técnica de paralelizacdo
MPI em duas das trés direcdes do escoamento foi descartada e posteriores desenvolvimentos

para a modelagem turbulenta se concentraram no cédigo com paralelizacao CPU/GPU.

Exclusivamente para o IMERSPEC CUDA, foi proposta uma metodologia alternativa
ao MDFM, o MIED. Nessa abordagem buscava-se uma exatidao espectral na modelagem de
malhas lagrangianas ndo coincidentes com as eulerianas através da realizagdo dos processos de
interpolacdo e distribuicao realizados com a transformada de Fourier ndo uniforme (NUFFT).
Os resultados numérico-computacionais indicam uma exatiddo ainda menor e uma performance
proxima a do MDFM com uma tendéncia a se igualarem a medida que ocorre sucessivos

refinamentos de malha.

A nova forma de discretizagdo do termo difusivo foi eficaz na modelagem dos escoa-
mentos laminares mas ineficiente em um contexto turbulento com abordagem LES. A forma
antissimétrica ndo elimina completamente o fendmeno numérico de aliasing, ela apenas o
minimiza. Os altos nimeros de onda ndo sdo despreziveis em um escoamento turbulento, e
assim, mesmo minimizados os demais nimeros de onda sdo contaminados. Com esse resultado e
considerando que a nova forma proposta teve maior custo computacional, retornou-se a forma

do termo difusivo adotada previamente no IMERSPEC.

Em relacdo a eliminacdo de aliasing, no IMERSPEC aplicou-se processos de dealising,
filtragem, ao longo de todo produto entre duas func¢des ao longo de todo o algoritmo. Isso impacta
diretamente a abordagem LES por que traduz na computagdo equivalente do termo advectivo

filtrado como ;u; ao invés de @;u; conforme proposto por Germano®.

Comparou-se dois processos de dealising distintos, a filtragem pela regra cldssica de 2/3
e por um filtro exponencial. No contexto do MPF presente no IMERSPEC que pode apresentar o
fendmeno de Gibbs caso haja mudancas bruscas no escoamento modelado, optou-se pelo filtro

exponencial em sucessivas andlises.

Também foi descoberto que as ondas 2h eram formadas a partir do contato préximo da
zona de forcagem do dominio complementar com as condi¢des de contorno de ndo deslizamento.
Logo, se reestruturou o dominio complementar tornando obsoleta a zona de forcagem na
modelagem do fendmeno. Isso foi feito acoplando diretamente a zona de forcagem dentro

do RK46 com o ajuste dos valores maximos de W mas mantendo a sua forma.

As condig¢des de topo do dominio fisico também foram analisadas. Examinou-se trés tipos
de condig¢des distintas: a condicdo de simetria adotada no trabalho computacional de referéncia;

a condic¢do de transpiragdo adota com sucesso na modelagem da camada limite bidimensional
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junto a metodologia IMERSPEC; e a condi¢do de ndo deslizamento que exigiu a modelagem de
todo o canal relativo ao trabalho experimental material de referéncia. Das trés possibilidades,
comparando os seus respectivos perfis de velocidade média e de intensidade turbulenta na dire¢ao
de desenvolvimento do escoamento, a condi¢do de simetria foi aquela que apresentou melhor

custo beneficio e por isso foi utilizada nas anélises subsequentes.

Por fim, os modelos submalha implementados: Smagorinsky cldssico, WALE e Dinamico
de Germano-Lilly foram analisados. Destaca-se que o modelo de Smagorinsky cldssico necessi-
tou de uma modificacdo ad-hoc devida a sua inexatidao préximo as paredes do escoamento, as

funcdes de amortecimento de Van Driest.

Duas malhas computacionais foram executadas para cada modelo, 32 x 128 x 256 e
64 x 256 x 512 pontos colocantes, em que notou-se significativa exatiddo dos valores de (w/U,)
e parcial para w'?/UZ%. Os componentes (v/U,,) se aproximaram dos resultados numéricos,
ditos DNS mas sem total congruéncia com os resultados materiais, mas foram discrepantes dos
resultados materiais, sobretudo em z = 10H. O componente médio do tensor de Boussinesq-
Reynolds para v’ 2 /U2, apresentou uma tendéncia de convergéncia aos valores de referéncia mas

se mantiveram superestimados.

De forma geral, os modelos submalha de Smagorinsky e Dindmico de Germano-Lilly
apresentaram resultados computacionais proximos, entretanto, o modelo submalha dindmico
apresentou exatidao ligeiramente melhor. Os melhores resultados computacionais para as duas
malhas, foram obtidos com o modelo WALE. O ponto de recolamento para a malha mais refinada
€ um exemplo disso. O modelo de Smagorinsky cldssico com Van Driest apresentou um erro
de 13%, o modelo de dindmico estimou o ponto de recolamento para a mesma malha com
um erro de 11% enquanto o modelo WALE teve um erro de 0,5%. Com o contexto de que o
modelo submalha dindmico apresenta um custo computacional maior e ndo apresenta os melhores
resultados, constatou-se que o0 modelo WALE € a melhor escolha para o escoamento modelado
junto a metodologia IMERSPEC visto que apresenta o menor custo computacional dos trés com

a melhor exatiddo.

Salienta-se, entretanto, que o comportamento computacional préximo entre os modelos
de Smagorinky e dindmico de Germano-Lilly € justificado principalmente pelo coeficiente

dinamico médio que € equivalente ao valor ad-hoc utilizado no modelo de Smagorinsky cléssico.

7.1 Futuros Trabalhos

A partir dos resultados da presente tese, espera-se continuar o desenvolvimento da
metodologia IMERSPEC. Em termos de performance, o préximo passo € a jun¢do da filosofia
de paralelizacdo MPI junto com a paralelizacdo GPU/CPU. Isso pode ser feito adapatando o
codigo IMERSPEC CUDA para o uso de MPI CUDA-aware em que a computacao do cédigo e
distribuida entre GPUs.
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Outro possivel avango na metodologia do c6digo é a modelagem da equacdo da energia
no novo codigo. Trabalhos anteriores j4 realizaram essa implementacdo em um abordagem do
IMERSPEC 2D’} mas ainda ndo se implementou de forma tridimensional. Espera-se que com
essa implementacdo o cddigo torne-se uma ferramenta computacional mais completa para a

modelagem de fendmenos fisicos menos idealizados.

Seguindo a mesma légica, pretende-se incluir modelos de interag¢do fluido-estrutura na
formulag@o tridimensional do IMERSPEC desenvolvido no presente trabalho. Esse modelos ja
foram também implementado em um contexto 2D e pretende-se agora a completa tridimensiona-

lizacdo de sua modelagem.

Por fim, outro ponto de melhoria a ser explorado em futuros trabalhos € a fronteira
imersa. Enquanto o MPF que compde o IMERSPEC apresenta exatidao de erro de maquina, o
MFI/MDFM € um método de baixa ordem. Esperou-se que tornando toda a metodologia hibrida
IMERSPEC em um espectral, MIED, a exatiddao global fosse melhorada mas isso ndo ocorreu.
Assim, deve-se buscar uma nova forma de melhoria da exatiddo desse método. A fronteira
imersa por interface discreta pode ser uma alternativa e sao necessdrios testes para verificar sua

compatibilidade com o MPF.
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