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RESUMO

A secagem de refratarios monoliticos a base de ligantes hidraulicos é a etapa
mais lenta do seu processo de aplicacao. Problemas no controle de tal procedi-
mento resultam em trincas, lascamentos e até, em casos extremos, explosdes de
todo o revestimento, o que afeta a operagdo adequada dos equipamentos indus-
triais. A fim de reduzir o tempo de parada durante sua instalacao ou manutencéo,
€ necessario otimizar tal processo. Como 0s riscos associados sao de elevada
gravidade, os usuarios de refratarios no ambiente industrial adotam praticas exa-
geradamente conservadoras, pautadas por conhecimento semi-empirico. Nesse
contexto, o presente trabalho teve como objetivo revisar a literatura, identificar
os principais modelos numéricos, compara-los e selecionar aquele mais ade-
quado para esta determinada aplicagdo. Esta avaliagcdo sistémica se deu tanto
analiticamente quanto a partir de resultados de simula¢gées de cada modelo em
comparacao a experimentos reais. Dado o amplo numero de trabalhos encontra-
dos durante o processo de revisao bibliogréafica, também foi proposto um estudo
bibliométrico deste campo do conhecimento. O conjunto de informacdes coleta-
das e analisadas indicaram que a aplicagdo mais comum de tais modelos € na
simulagao de incéndios em estruturas de cimento Portland. Como consequén-
cia, a interacdo com tais pesquisadores € altamente recomendada. Também
foi encontrado que é possivel categorizar tais modelos entre aqueles com apelo
pratico e os com detalhada representacao dos multiplos processos fisicos que
ocorrem em tais cenarios, sendo a principal distingcdo entre esses a sua com-
plexidade. Por fim, o modelo monofasico apresentou a melhor compatibilidade
com as aplicacdes tecnoldgicas e assim se estudou sua convergéncia numeérica
e a sensibilidade dos principais parametros de entrada. Baseado nestes resul-
tados, foi proposto e validado com dados experimentais um modelo monofésico
meso-escala de elementos mistos com caracteristicas inéditas na literatura.
Palavras-chave: Refratarios; Método dos Elementos Finitos; Secagem; Concre-

tos; Monoliticos
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ABSTRACT
DEVELOPMENT OF NUMERICAL MODELS FOR THE SIMULATION OF THE
DRYING OF REFRACTORY CASTABLES

The drying of hydraulic bonded monolithic refractories is the slowest stage of their
application process. Problems related to the control of such a procedure result
in cracks, spalling and even, in extreme cases, explosions of the entire lining,
and consequently of the industrial equipment. In order to reduce the downtime
required during the first heat-up step, an optimization of the drying process is
necessary. As the risks involved are considerable, the industry adopts overcon-
servative practices, usually guided by semi-empirical knowledge. In this context,
the present work aimed to review the literature, identify the main numerical mo-
dels, compare them and select the most suitable for this application. This syste-
mic evaluation took place both analytically and by simulating the results for each
model comparing them with actual practical experiments. Given the high num-
ber of works found during the literature review process, a bibliometric study of
this field of knowledge was also proposed. The set of information collected and
analyzed indicated that the most common application of such models is for the
simulation of Portland cement structures under fire. As a direct consequence,
interaction with such researchers is highly recommended. It was also realized
that these models could be categorized as those with practical appeal and those
with detailed representation of the multiple physical processes that occur in such
scenarios, with the main distinguishable difference between such classes being
their complexity. Finally, the single-phase model represented the best compati-
bility with the technological applications and thus its numerical convergence was
studied and the sensitivity of the main input parameters was determined. Based
on that, the development of a single-phase mesoscale mixed element model was
proposed and validated with experimental results, which shows features not yet
found in the literature.

Keywords: Refractories; Finite Elemente Method; Dryting; Castable; Monolithic
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1 INTRODUCAO

Os materiais refratarios sdo uma classe de produtos naturais ou sintéticos
constituidos por éxidos e/ou ndo éxidos, sendo estes majoritariamente inorgani-
cos e nao-metélicos capazes de manter sua habilidade funcional mesmo em con-
dicdes extremas de uso, como elevada temperatura, ataques quimicos e abra-
séo [1]. Como um exemplo, a Norma C71 12R8 [2] define especificamente que
a temperatura minima de operacgao que classifica o material como refratario € de
538°C (1000 °F).

Tais materiais podem ser subclassificados a partir de diferentes critérios, como
sua funcao (estrutural ou para isolamento térmico), nivel de controle da micro-
estrutura e dimenséao (estrutural ou avancado), seu carater quimico (refratarios
acidos, basicos ou anféteros) ou ainda a partir de seus principais componentes
constituintes (silicosos, alta alumina, magnesianos, etc) [1].

Dentro da classe de materiais refratarios estruturais ha ainda uma subdivi-
sao adicional, entre aqueles que sao conformados ou monoliticos. Os produtos
conformados sdo aqueles que sao fornecidos ao consumidor final em um for-
mato especifico com dimensdes bem definidas, apos ja ter passado pelas eta-
pas de moldagem, cura, secagem e queima [1]. Ja os refratarios monoliticos
sao materiais fornecidos pelo produtor sem um formato especifico, podendo ter
sua conformacédo efetuada pelo usuario no local de instalagdo. Tais materiais
apresentam inumeras vantagens quando comparados com os conformados, por
exemplo, uma maior facilidade de aplicacao (e, consequente possibilidade de ro-
botizacédo), auséncia de juntas de expansao, possibilidade de uso como material
de reparo, e conformag¢ao em geometrias complexas [3].

Entretanto, a inevitabilidade das etapas de cura, secagem e queima por parte
do consumidor final se torna um dos principais desafios na aplicacdo desta
classe de material (especialmente no caso dos monoliticos ligados hidraulica-
mente). Além da dindmica de riscos entre fornecedor e cliente final, ha aspectos
técnicos que dificultam tal etapa. Especificamente, no caso de monoliticos, a

necessidade de se obter um adequado controle reol6gico para sua conformacao



implica, em alguns casos, no uso de uma maior quantidade de fase liquida (na
maioria dos casos, agua), a qual pode participar parcialmente ou totalmente de
reacbes quimicas com os aditivos ligantes. Dessa forma, a etapa de secagem se
torna crucial e exige um maior cuidado do que quando comparado com a mesma
etapa no contexto de materiais conformados (os quais contém um teor de liquido
inferior) [3].

Considerando ainda os refratarios monoliticos, existem aqueles ligados qui-
micamente a partir de reacées quimicas entre componentes acidos e basicos
como os refratarios fosfatados, e os ligados hidraulicamente, onde reagdes de
hidratacdo promovem a precipitacdo de fases que conferem a sua resisténcia

mecanica a verde das pecas produzidas [1].

Os refratarios deste ultimo grupo requerem de um aquecimento inicial cau-
teloso, uma vez que tais hidratos podem sofrer diversas transformacoes (con-
versdo entre fases metaestaveis em compostos mais estaveis) gerando como
subproduto vapor de dgua, ou ainda, de fato, sofrer desidratagéo e desidroxila-
cao. Soma-se também a parcela de agua que nao reagiu com o ligante, estando
apenas fisicamente adsorvida nas particulas, a qual pode passar pelo processo
de evaporacao durante aquecimento. Essa geracao de gas confinado na porosi-
dade presente na microestrutura do material, aliada a um significativo aumento
da temperatura de todo o meio, pode ocasionar uma intensa pressurizagao da
microestrutura, caso o gas nao encontre caminhos para migrar do interior para a

superficie externa do refratario.

O gradiente desse campo de pressdes resulta em um fluxo de massa do
gas e do liquido, conforme previsto pela lei de Darcy [3] e observado empirica-
mente, como descrito por Palmer et al. [5] e na Figura 1.1. A propriedade fisica
que descreve o quao facil ocorre tal transporte € a permeabilidade intrinseca
do material, a qual diminui consideravelmente, ao longo dos avangos recentes
no desenvolvimento de composi¢des dos refratarios [1]. Isto se deu a partir da
busca de uma maior resisténcia mecanica e quimica com o aumento da den-
sificagdo da microestrutura, principalmente a partir da otimizacao do empaco-

tamento dos agregados e das particulas finas dos componentes presentes na



Figura 1.1: Saida de agua liquida na face oposta ao aquecimento de uma placa de
concreto a base de cimento Portland [4].

matriz das composicoes[3].

Assim, esta pressurizacao, aliada a gradientes térmicos que ocorrem ao longo
da espessura do revestimento refratario durante seu aquecimento podem gerar
trincas e lascamentos, ou ainda em casos extremos, explosdes de todo o mate-
rial ceramico. A Figura 1.2 apresenta diversos exemplos de acidentes ocorridos

durante a etapa de secagem do revestimento de equipamentos industriais.

E possivel observar como grandes porgdes do refratario foram violentamente
projetadas, possivelmente decorrente de uma alta energia eléstica resultante da
deformacgéao térmica diferencial e dos gases pressurizados no interior dos poros
da microestrutura, conforme descrito pelas principais teorias que descrevem o
fendmeno de “explosive spalling” [4, 5].

Como metodologias de prevencao de tais acidentes, lista-se o uso de aditivos
como fibras poliméricas, agentes quelantes e pds metélicos (que aumentam a
permeabilidade do meio a partir de diferentes mecanismos), fibras metalicas (que
promovem uma tenacificagdo do material), além do controle do aquecimento por

meio de curvas de secagem menos agressivas [3].

Nesse contexto, a existéncia de um modelo que possa simular o compor-

tamento do material refratario durante seu primeiro aquecimento se torna uma



Figura 1.2: Casos de explosdo de revestimentos refratarios monoliticos durante seu
aquecimento inicial em um calcinador de alumina (a), no teto de um forno de alumi-
nio (b), no funil de alimentagao de um alto-forno (c), em um duto de gas do alto-forno (d).
Editado de [6].

das principais ferramentas possiveis de garantir o aquecimento seguro e efici-
ente dos revestimentos refratarios, principalmente ao se considerar que a escala
laboratorial é ordens de grandeza menor do que as dimensdes das estruturas

industriais.

Assim, neste trabalho, dentre os modelos de secagem ja existentes, busca-
se encontrar potenciais candidatos, avaliando suas vantagens e desvantagens,
suas hipéteses fundamentais e possibilidades de aplicacao tanto no ambito aca-

démico, como principalmente no contexto de aplicagao tecnologica.

A maior parte destes modelos foram desenvolvidos para concretos a base de
cimento Portland submetidos a alta temperatura, como as observadas em situ-
acoOes de incéndios ou acidentes nucleares [7, 8, 9, 10, 11]. As principais dife-
rencas entre tais cenarios e a secagem dos refratarios monoliticos sao a taxa de
aquecimento e a possibilidade de controle das mesmas. Dessa forma, € comum

que os escassos trabalhos que objetivaram a aplicacao de simulagdes numéricas



para o estudo do aquecimento inicial dos monoliticos [5, 12, 13] ainda se base-
aram nos estudos voltados para os concretos desenvolvidos para a construcao
civil.

Dessa forma, uma analise critica de cada opcdo de modelo existente, de
suas hipbteses basicas e das vantagens e limitagdes, se faz necessaria. Para
tal propdsito, uma comparacgao direta, qualitativa, quantitativa e descritiva das
familias de modelos presentes na literatura foi proposta no presente trabalho.

Adicionalmente, efetuou-se a implementacédo destes modelos em ferramen-
tas do tipo open source, as quais sdo caracterizadas por sua grande flexibili-
dade. Com a visdo completa do cenario atual do modelamento de concretos
como meio porosos, também foi possivel selecionar os modelos que podem ser
utilizados como base para desenvolvimentos futuros, que representem de forma
mais fidedigna a realidade industrial e assim, possibilitar curvas de secagem
mais seguras e eficientes.

Estudos numéricos de convergéncia e sensibilidade dos modelos foram tam-
bém realizados e, por fim, o desenvolvimento de um modelo de elementos mistos
resultou em uma ferramenta numericamente mais robusta e capaz de ser apli-
cada em cendrios de maior complexidade como a simulacdo em meso-escala
de concretos refratarios com fibras poliméricas. Os resultados de tal ferramenta

concordaram com o0s experimentos realizados.






2 OBJETIVO
2.1 OBJETIVOS GERAIS

O presente trabalho procura avaliar criticamente os modelos numéricos apre-
sentados na literatura e propor ferramentas capazes de prever a secagem de
concretos refratarios, considerando entre diversos aspectos, o nivel de complexi-
dade, o numero de parametros de entrada e a consisténcia teérica das hipoteses

e premissas basicas de cada classe de modelo.
2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

Para atender os objetivos gerais lista-se as seguintes etapas de desenvolvi-

mento:

» Efetuar uma revisao bibliografica sobre os modelos existentes na literatura;

» Comparacao sistémica dos modelos matematicos existentes por meio do
estudo e sintese dos principais trabalhos apresentados na literatura e de
uma analise quantitativa de larga escala baseada em bibliografia e datami-

ning;

» Implementagéo e desenvolvimento de tais modelos (em especifico os mo-
delos de Gong - baseado no estudo de Bazant, Fey - baseado no de Ten-

chev e Davie - e Dal Pont) em ferramentas opensource

» Comparacdes diretas dos principais modelos desenvolvidos entre si e a

partir de resultados experimentais (benchmarking);

» Analises de convergéncia e de sensibilidade das variaveis envolvidas no

modelo monofasico;

» Expanséo do modelo simplificado para uma formulacdo em elementos mis-
tos para modelos em mesoescala (para simulagdo de cendarios complexos
como andlises do efeito da geometria das fibras usadas como aditivos de

secagem nos concretos refratarios);



» Selegédo do modelo mais apropriado para a simulagéo de secagem de con-

cretos monoliticos dentre os apresentados neste trabalho.



3 REVISAO DA LITERATURA
3.1 Aquecimento Inicial e Secagem de Refratarios Monoliticos

O processo de secagem pode ser definido como a remocdo de uma fase
liquida, por exemplo a agua, de algum material a partir de diferentes forcas mo-
trizes tais como, gradientes de pressao (fluxo de massa capilar), de concentra-
céo (fluxo difusivo) ou ainda, de temperatura (fluxos convectivos ou condutivos)
[14]. Em materiais compostos por diferentes fases e com porosidade conside-
ravel, como os concretos a base de cimento Portland e refratarios monoliticos,
tais fluxos ocorrem através dos poros na matriz e nas interfaces entre os agre-
gados e matriz decorrentes de falhas de empacotamento, conforme apresentado

na Figura 3.1.

Matriz ou
secundarios

Agregados

Ligagoes
promovidas pela
hidratacao do
cimento

Figura 3.1: Microestrutura dos materiais refratarios monoliticos, adaptado de [1].

No processamento dos concretos refratarios com ligagdes hidraulicas, a seca-
gem se da apos as etapas de mistura, conformacéo e cura, e precede a queima
do revestimento. A secagem tem sido amplamente estudada, pois é a mais lenta
de toda a aplicagéo dos refratarios monoliticos (limitando uma das principais van-
tagens desta classe de produtos em relacdo aos conformados) e aquela onde
varios tipos de danos podem ocorrer, como lascamento, trincas e até mesmo,
em casos mais extremos, explosées [5, 3].

Tais explosdes sao referenciadas na literatura como explosive spalling, € nao
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séo ainda totalmente compreendidas [11, 5, 15]. Porém, observagdes experi-
mentais como as das Figura 1.1 e 1.2 indicam que deve haver um mecanismo
(ou o efeito combinado de diferentes fenbmenos) que gera uma liberagcao repen-
tina de energia elastica armazenada que pode fraturar e projetar largas porcoes
de concreto em diferentes dire¢des.

Adicionalmente, o transporte da agua retida na microestrutura do material
tende a ocorrer em ambas as dire¢cdes (tanto na direcdo da face quente quanto
na fria), sendo normalmente identificado que, em regiées de menor temperatura,
0 vapor de agua pode se condensar (reduzindo a permeabilidade e gerando o
efeito chamado de moisture clog) e percorrer 0os canais intercomunicantes dos
poros e as possiveis trincas, respectivamente.

As teorias mais aceitas que explicam tal fenbmeno, tanto para concretos da
construgéao civil durante incéndios como na secagem de refratarios monoliticos,
sao a existéncia de gradientes térmicos intensos em posi¢des proximas da face
guente e da pressurizacao do gas nos poros do material, o que é agravado e
intensificado devido o fenébmeno de moisture clog [5, 4, 16, 15].

A Figura 3.2 ilustra esquematicamente ambos os mecanismos, em (a) o gra-
diente térmico na face quente do revestimento gera uma regiao tensionada em
compressao devido a restricdo da expansao térmica do concreto e da agua li-
quida em seu interior. Acredita-se que este mecanismo € o que fornece a maior
parte de energia elastica que causa a explosdao do material, enquanto que a
pressurizacao nos poros agiria principalmente como um gatilho para o inicio do
crescimento das trincas [17, 15, 18], porém, tais hipoteses sao discutiveis e ainda
nao foram comprovadas.

Ja a Figura 3.2 (b) apresenta as tensdes de tragao decorrentes da pressuriza-
céo nos poros. Este efeito pode ser explicado com base na presséo de saturacao
descrita pela equacgao de Antoine, uma equagao semi-empirica que indica que a
pressao parcial de um gas cresce exponencialmente com a temperatura em um

reservatorio lacrado em equilibrio com sua fase liquida [3], Equacao 3.1.

B
C+T

logo Psat = A- (3.1)
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Temperatura
\

Pressao
de Vapor
(Tragao)

Figura 3.2: Mecanismos responsaveis pelo explosive spalling em estruturas de concreto
sujeitas ao aquecimento. (a) Tensdes térmicas devido ao gradiente térmico, (b) efeito da
pressurizagao do gas no interior dos poros [16], (c) evolugao da distribuigdo de umidade
no corpo, o que resulta no fendmeno de moisture clog [19]

onde, A, B e C sao coeficientes experimentais especificos de cada liquido.

Por fim, na Figura 3.2 (c) € mostrado a evolucéo da distribuicdo de umidade
gue leva ao fenémeno de moisture clog. A umidade se acumula entre a frente de
secagem e a face fria devido a condensacao de agua liquida nessas regides de
menores temperaturas, reduzindo a permeabilidade intrinseca do material (con-

forme observado na Figura 3.3 (b)-(d)).

Estes danos vém sendo cada vez mais frequentes, tanto em concretos de
construgao civil sujeitos a uma condicao de incéndio, quanto no primeiro aqueci-
mento de produtos refratarios, devido a tendéncia geral de se desenvolver com-
posi¢coes de menor porosidade aberta a partir da otimizagdo do empacotamento

das fases constituintes [3].

Diversos estudos sugeriram possiveis solugbes para a otimizagdo da seca-
gem de materiais refratarios. Dentre elas destacam-se: (i) 0 uso de aditivos que
promovam um aumento de permeabilidade, como verificado no caso das fibras
poliméricas (0 que embora possa reduzir a resisténcia mecéanica ao aumentar a
porosidade do material, diminui consideravelmente o risco de pressurizagao do
vapor de 4gua); (ii) a incorporagao de fibras metélicas nas composigdes, as quais
induzem a tenacificagdo do concreto por meio de diversos mecanismos como
crack-bridging, microcracking e o fendébmeno de pullout, aumentando a resistén-

cia ao dano do material, tornando-o mais resistente a propagacao de trincas
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associadas a pressurizagdo durante a secagem [3]. Além do efeito mecénico,
o microcracking decorrente dos diferentes coeficientes de expansdo da matriz
e das fibras metélicas, pode promover um aumento local da permeabilidade do
material conforme reportado por Li et al. [20].

Uma outra possibilidade para a redugao da probabilidade da origem de danos
no material monolitico durante sua secagem é a adequacao das curvas de se-
cagem a fim de que taxas mais brandas e patamares de temperatura constante
sejam aplicados nos momentos mais criticos, e taxas mais altas sejam usadas
nos momentos seguros, otimizando a secagem e reduzindo seu consumo ener-
gético e sua duracao.

A abordagem de desenvolvimento de composi¢cdes mais resistentes ao pro-
cesso de secagem a partir do uso de aditivos e adequacéao de distribuicdo gra-
nulométrica vem sendo amplamente explorada e resultando em novos produtos
comerciais mais condizentes para este fim [21].

Em contrapartida, o desenvolvimento dos procedimentos de secagem ainda
séo considerados como semi-empiricos (onde se usa o0 conhecimento das faixas
de temperatura onde ocorrem a decomposi¢céo de determinadas fases) obtidos a
partir de amostras pequenas, distantes das condi¢des industriais [5, 3].

Assim, o melhor entendimento dos fenémenos fisicos pode permitir reducdes
dos riscos envolvidos no processo, além de torna-lo mais rapido e eficiente ener-

geticamente.
3.2 Fenomenos Fisicos Envolvidos

Embora o aquecimento dos materiais refratarios seja efetuado apds um curto
periodo de tempo de cura, enquanto que para os concretos a base de cimento
Portland isso ocorra somente com um evento pontual como um incéndio, a simi-
laridade microestrutural destes produtos permite o uso de resultados experimen-
tais e numéricos de ambas as classes de materiais (levando sempre em consi-
deracao suas especificidades). Dentro do escopo do estudo do comportamento
dos concretos em situacdes de incéndios, diversos pesquisadores realizaram
estudos tomogréficos a partir do uso de raios-X [19, 22] e néutrons [23, 11, 24].

Destas técnicas é possivel se obter imagens diretas dos concretos durante seu
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aquecimento, conforme apresentado na Figura 3.3

— — —
10 mm 10 mm 10 mm 10 mm

Figura 3.3: (a) Tomografia de néutrons de uma amostra de concreto a base de cimento
Portland durante sua secagem pelo topo [23]. As regides mais claras correspondem
a agregados, as intermediarias representam a matriz seca e as regiées mais escuras
correspondem a locais mais ricos em umidade, uma vez que as moléculas de agua
absorvem os néutrons. (b-d) Evolucdo da quantidade de agua em uma amostra de
concreto aquecida pelo topo obtida por meio da tomografia de raios-X [22] (em vermelho,
mudancgas negativas, i.e. secagem, e em azul, mudancgas positivas, i.e. acumulo de
umidade nos poros). Pode-se ver que ha uma larga distribuicdo de tamanhos de poros,
alguns vazios, outros parcialmente cheios e outros saturados com agua liquida.

Verifica-se que a agua adicionada a composicdo ndo é consumida integral-
mente durante as etapas de hidratacdo que ocorrem durante a cura. Assim, ha
uma quantidade de agua fisicamente contida nos poros contidos na microestru-
tura, os quais sao decorrentes das falhas de empacotamento. Durante a seca-
gem destes materiais, essa dgua se move em direcao as superficies do corpo,
tanto em forma de vapor como, em alguns casos, como agua liquida. Portanto, os
modelos numéricos precisam partir de hipéteses que reconhecam tais compor-
tamentos, ainda que ao final, simplificacbes dos mecanismos menos pertinentes
sejam propostas.

Dessa forma € necessario aprofundar a andalise da termodinamica que rege
como essa agua livre pode se apresentar na microestrutura do material. Para
tanto, os trabalhos de Bazant et al. [15, 17] servem como um importante ponto

de partida. A Figura 3.4 mostra algumas das configuracdes na qual a agua li-
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vre pode se apresentar nos concretos, em (a) é representado um poro em duas
dimensdes como sendo a area compreendida entre trés circulos. Na microestru-
tura dos concretos consolidados é esperado encontrar poros preenchidos apenas
por ar seco (com uma quantia insignificante de vapor de agua) proximos da su-
perficie, bem como poros onde vapor de agua (em azul claro, na Figura 3.4 (c))
coexiste com agua capilar (porcdes liquidas que se estendem na microestrutura
do material, na qual se desenvolve uma interface curva dado as diferengas entre
tensbes superficiais entre o liquido, gas e solido) e agua fisicamente adsorvida
(camada aderida a superficie com menor mobilidade que a agua capilar). A Fi-
gura 3.4 (c) descreve este ultimo tipo de poro em uma maior resolucéo, onde a
agua adsorvida se divide em duas categorias, a agua adsorvida livre e a agua

adsorvida impedida.
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Figura 3.4: Descricdo das fases distintas na microestrutura dos concretos (refratarios
e/ou civil). (a) Possiveis configuragbes de poro, (b) estado de tensdo nas camadas
adsorvidas livres e impedidas, onde, p, € a pressdo de gas no poro, py € a pressao
de separagdo, e v é a tensdo superficial, com o sobrescrito ’ indicando o valor total,
considerando solicitagdes externas e o subscrito 4 indicando as quantidades referentes
a camada adsorvida impedida. (c) Diagrama demonstrando as camadas adsorvidas
livres, impedidas e agua capilar, considerando as forcas envolvidas (como a pressao
de espalhamento total na camada adsorvida livre, 7;,, € na camada impedida, 7}, p4, €
pf, que € a pressio desenvolvida em uma camada adsorvida livre saturada, i.e. com 5
moléculas de espessura), adaptado de [17].

A &gua adsorvida livre estd em contato direto tanto com o vapor de agua,
bem como com a agua capilar, podendo trocar massa com ambas as fases via
condensacgao e evaporagao de moléculas de agua. Esta camada pode ter uma

espessura, d,, de até, aproximadamente, 5 moléculas de agua (logo, a distancia
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descrita na Figura 3.4 (c) é de 27A) [15].

A camada adsorvida impedida, por outro lado, ndo tem contato com a agua
capilar nem com o vapor de agua. Ela é uma consequéncia da microestrutura dos
nanoporos que impedem que em determinada regido a agua adsorvida desen-
volva sua espessura maxima, mesmo com umidades relativas altas o suficiente
para se ter as 5 moléculas de dgua de espessura, 0 que provém de uma pressao
de separacgao, p,.

Assim, a Unica forma da massa ser transportada pela camada adsorvida im-
pedida é através da difusdo entre esta e a camada adsorvida livre originada pela
diferenca nas pressdes de espalhamento, 7/, e 7/, em cada camada [17]. Estas
pressodes, ao contrario do que a nomenclatura indica, ndo sdo medidas em uni-
dades de forca por area unitaria, mas sim em forga por unidade de comprimento.
A Figura 3.4 (b) apresenta os estados de tens&do das camadas adsorvidas livres
e impedidas. Focando na porgéo livre, a tens&o trativa longitudinal no sélido
representa a tensao superficial, vy, enquanto que a tensao compressiva na ca-
mada adsorvida corresponde a pressdo de espalhamento. A resultante destas
forcas € a chamada tensao superficial entre sélido e liquido, v (V). Tais tensdes
podem ser alteradas por forcas externas aplicadas no meio poroso, resultando
nos valores totais de pressdo de espalhamento e de tensdo superficial, 7’ e 7,

respectivamente (ll1).

Considerando a camada impedida, a presenca inerente da pressao de sepa-
racao afeta a pressao de espalhamento n,, resultando na presséo total de espa-
lhamento, 7/,. Estas teorias sdo estudadas extensivamente na area de pesquisa
de fluéncia e contragdo de concreto para a engenharia civil [17]. Para o pre-
sente estudo, a principal importancia de analisar a microestrutura dos concretos
em uma escala tdo pequena, sob a 6tica da termodinamica, é que a interpreta-
céo dessas caracteristicas microestruturais originaram duas linhas de raciocinio

distintas no modelamento de concretos em alta temperatura.
Os modelos monofésicos descritos por Bazant et al. [7] discutidos em mai-
ores detalhes na Secéo 3.3, sdo baseados na hipétese de que os poros capi-

lares (isto €, poros grandes o suficiente para que porcoes de agua liquida com
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interfaces curvas se desenvolvam em seu interior) ndo sado continuos no mate-
rial consolidado. Assim seu movimento é controlado pelos nanoporos, conforme
apresentado na Figura 3.4 (c), onde a agua s6 pode ser transportada em um es-
tado adsorvido, por meio de difusdo. Consequentemente, uma maior dificuldade
para o transporte de massa é observado nessa regido quando comparado ao
transporte nas regides capilares [17, 7].

Dessa forma, partindo de tal hipétese, o fluxo de agua adsorvida controlaria
o transporte de umidade nos concretos. Assim, Bazant argumenta que modelos
gue separam o transporte de massa em fluxos de fases distintas nao séao realisti-
cos, além de haver dificuldades praticas associadas as medidas de propriedades
de cada mecanismo isolado [17].

A outra corrente de estudo, liderada nos ultimos 20 anos por Gawin e co-
legas, defende que uma descricdo completa e individual das fases envolvidas
no transporte de massa e energia é a maneira mais fidedigna de representar
tal fenbmeno, tanto do ponto de vista fenomenol6gico, quanto do ponto de vista
termodinamico [25]. Além do mais, tal abordagem permite uma identificacdo da
contribuicdo de cada mecanismo para o comportamento geral, permitindo con-

clusdes mais detalhadas sobre os efeitos observados.
3.3 Modelos Numéricos

A fim de estudar tais fendmenos fisicos que ocorrem em concretos a alta
temperatura, diferentes pesquisadores recorreram a modelos numéricos dado a
dificuldade de se obter informacdes a partir de ensaios laboratoriais [7, 25].

Para concretos, independente de sua natureza quimica (refratarios monoliti-
cos ou a base de cimento Portland), sua microestrutura € composta por diversas
fases, como a matriz, os agregados e os poros preenchidos com gas, conforme
descrito na Figura 3.5.

Portanto, estes podem ser classificadas a partir de sua escala de simulagao,
assumindo ser coerente adotar-se as abordagens de simulagao de sistemas po-
rosos. O transporte de massa na escala dos poros, em regides de baixa perme-
abilidade € regido pela equacao de Darcy, Equacéo 3.2 (onde ¢ € o fluxo, k é a

permeabilidade intrinseca, 1 € a viscosidade dindmica e p a pressao), enquanto
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que em regides de alta permeabilidade, na escala de escoamento livre, pode-se
aproximar o comportamento real por meio da equacgéo de Stokes [26], Equacao
3.3 (onde ¢ é o tensor de tensdo referente a pressdo e efeitos viscosos, f é a
forga de volume, p € a densidade do fluido e @ € a sua velocidade). Em diversos
casos, como em estudos de reservas de petrdleo e de pogos artesianos, regides
de permeabilidades altamente heterogéneas demandam tratamentos matema-
ticos especificos, como modelos de porosidade dupla, ou ainda o acoplamento
entre escoamento livre (seguindo a lei de Stokes) e em meio poroso (lei de Darcy)

por meio das equacgdes de Brinkman [26].

V-a+f (3.3)

0

% +V-(pu) =0

Em concretos, embora danos termomecanicos e quimicos possam aumen-
tar a porosidade e a permeabilidade, modelos baseados na lei de Darcy sao a
grande maioria [7, 9, 13, 10, 8, 12], com raras exceg¢des, como o trabalho de
Zhang et al. [27]. Este ultimo foi o Unico encontrado na presente revisao bi-
bliografica que aplica um modelo de porosidade dupla em concretos contendo
cimento Portland no transporte de umidade em temperatura ambiente.

Com relagdo ao tratamento matematico dos concretos como um meio poroso,
outra classificagdo das estratégias se da a partir da escala considerada. A maio-
ria dos modelos se baseia em uma estratégia de homogeniza¢do do meio com o
uso de operadores de média locais. Uma breve introducédo desta metodologia é
feita a seguir, uma vez que todos os modelos a serem abordados no presente tra-
balho se baseiam em tal estratégia. Para maiores detalhes o leitor é referenciado
ao trabalhos de Hassanizadeh e colaboradores [28, 29, 30].

Considerando a Figura 3.5, € possivel identificar diferentes escalas de tama-
nho. No nivel microscépico, os tamanhos dos poros ou dos gréos e a escala da
ndo-homogeneidade sdo da mesma ordem de magnitude, como por exemplo a

distancia d. Em tal escala, as equacées matematicas se referem a pontos espe-
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Fluido
nao-molhante

Fluido
Molhante

Figura 3.5: Meio poroso formado por trés constituintes, um sélido, um liquido molhante
(no caso da secagem de concretos refratérios, este liquido sera a 4gua) e um liquido néo
molhante (ar). Apresenta-se um sistema global de coordenadas (com os vetores posicao
7 e Z partindo da origem O) onde se define o volume elementar representativo (dv) com
didmetro D e apresenta-se uma distancia tipica na escala microscopica (d). Adaptado
de [31].

cificos de uma unica fase separadamente. Este nivel de detalhamento pode néao
ser vantajoso por diversos motivos, dos quais se destacam, a dificuldade de se
obter as propriedades individuais de cada fase, de conduzir experimentos que
comprovem tais modelos, além do custo computacional para simular grandes
estruturas [31].

Uma vez que tal abordagem traz desvantagens, adota-se a representacao do
material heterogéneo a partir da consideracao de um volume elementar repre-
sentativo (RVE). Na Figura 3.5, tal elemento, dv, é definido por um vetor posicao,
Z, que fica no centro do RVE, e por seu didmetro D. Dentro do RVE pode-se de-
finir um elemento de volume na escala microscépica a partir de um vetor posicao
7 (definido no sistema de coordenadas global com centro em O) e de tamanho
Ay,

O volume elementar representativo definido na Figura 3.5 permite a definicdo

de variaveis macroscoépicas como pressao, temperatura, porosidade, etc, a partir
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da média da sua distribuicdo no RVE. De certa maneira, as fases, que na es-
cala microscépica estavam compreendidas em subdominios do material, passam
a ocupar toda a dimensado da amostra, sendo uma representacdo homogénea
que sobrepde simultaneamente cada uma das fases em questao. Consequen-
temente, os modelos derivados de tal técnica séo referidos como “homogenized
continuum models”, isto é, modelos de meio continuo homogeneizado.

Os detalhes técnicos de como esse procedimento € realizado estao fora do
escopo do presente trabalho podendo ser encontrados nas referéncias [28, 29,
30, 31, 32]. Em todo caso, a definicdo do tamanho do RVE se torna um ponto
crucial para o modelamento. Por um lado, tal tamanho n&o pode ser maior do
que as dimensdes do corpo em si, por outro, deve ser grande o suficiente para
gue as heterogeneidades microscopicas ndo se manifestem em uma variavel ma-
croscépica. A Figura 3.6 descreve tais limites em funcdo de uma macro-quantia

qualquer ¢, considerando-se o tamanho do RVE, dv e apresentando seu intervalo

admissivel.
Dominio de nao Dominio de nao
homogeneidade homogeneidade
microscopica macroscopica
A
Meio
s nao homogéneo
[}
.c
Qo [ .
= | Meio
N A
= Va. or/es ) homogéneo
o admissiveis
)
= 5 de dv _
> < >
dv,,m dv,, dv

Figura 3.6: Valor médio de ¢ em funcao do tamanho do RVE, dv. Adaptado de [31].

Uma vez definida a estratégia de como tratar as heterogeneidades e o carater
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multifasico dos concretos, cada um dos modelos abordados serdo descritos re-
sumidamente a seqguir, a partir de suas equacoes diferenciais parciais, variaveis
primarias a hip6teses fundamentais. As equacdes constitutivas para os modelos

de Gong, Fey e Dal Pont serdo apresentadas na Secéo 4 (Materiais e Métodos).
3.3.1 Modelo de Luikov

O modelo de Luikov foi o primeiro trabalho a utilizar a termodinadmica de pro-
cessos irreversiveis (CIT) para derivar as equagdes matematicas que descrevem
o comportamento de materiais porosos parcialmente saturados. Ao contrario da
termodinamica tradicional, baseada em fendmenos reversiveis e em sistemas em
equilibrio, a termodindmica de processos irreversiveis é capaz de descrever pro-
cessos fora do equilibrio onde os campos escalares de pressao e temperatura
sdo ndao-homogéneos [33], permitindo seu uso para a descricdo de processos
que variam no tempo.

De maneira geral, os objetivos da CIT s&o i) prover um suporte termodinamico
as equacoes de transporte classicas como o transporte de calor (Lei de Fourier),
de massa (Lei de Fick), de momento (equagdes de Navier-Stokes) e cargas elé-
tricas (Lei de Ohm), ii) propor uma descricao sistematica do acoplamento entre
tais processos e iii) estudar estados dissipativos e estacionarios fora do equili-
brio [33]. Também & importante frisar que a hipdtese central da CIT é o equilibrio
local, o que limita sua aplicacdo para situagcdées que nao estejam téo distantes
desta condicao [33].

Conforme descrito anteriormente nas Sec¢des 3.1 e 3.2, durante a secagem
de refratarios monoliticos e quando estruturas de concreto a base de cimento
Portland séo sujeitas a altas temperaturas, o transporte de energia térmica e de
massa ocorrem de maneira interdependente, e consequentemente, a aplicacao
de CIT é uma escolha natural para a obtengédo do sistema de equacdes acopla-
das que descrevem tal fenémeno.

Dessa forma, Luikov propés um sistema de trés equacodes diferenciais parci-
ais acopladas, as Equacoes (3.4-3.6), com as variaveis primarias sendo a tem-
peratura, 7', a concentragao de massa especifica, U = -, e a pressao total, p.

Tal modelamento é derivado de um sistema composto de um material com poro-
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sidade capilar (isto é, com poros com dimensdes suficientemente grandes para
se desenvolver meniscos dado as forcas capilares) parcialmente saturado com
agua, que pode se apresentar no estado liquido ou gasoso, além da presenca de
um gas inerte (ar seco). Na sua forma mais geral, temperaturas abaixo de 0°C
séo possiveis e a fase molhante (a agua) pode ser encontrada no estado sélido
(gelo).

A Equacéo 3.4 descreve o balango de energia do corpo (considerando todas
as fases), com o termo (a.1) representando a taxa de mudanga da temperatura
com o tempo, o termo (b.1), que é o divergente do fluxo de calor (¢ = -AVT),
gue corresponde a energia transportada por condugéo dentro do corpo, dividido
pela inércia térmica (o produto C,p,), com ar = A\/(C,ps) sendo a difusividade

térmica, e o termo (c.1) a energia consumida pela evaporacao da agua.

oT AH,qp OU

— =V (arvT) - 4
ot V- (arvT) c, ot (3.4)
—— -~
(a.1) (b.1) (c.1)
oU
o - V (@, VU +apmxVT + X, VD) (3.5)
—— —— — ) ~—
(a.2) (b.2) (c.2) (d.2)
dp K 1 0U
5 =V ERrTS 3.6
o Y (gcapsvp)+ca ot (3.6)
N—— N—— —
(a.3) (b .3) (c.3)

A Equacéao 3.5 apresenta o balanco de massa da agua no meio poroso, que
corresponde quase que totalmente & agua liquida uma vez que U = Y1, U; »
U,. O termo (a.2) representa a taxa de mudanga da concentracdo de massa
especifica com o tempo, (b.2) é o fluxo de massa devido a difuséo, (c.2) é o fluxo
devido ao efeito de Soret (difusdo devido gradientes térmicos) e por fim (d.2) € o
fluxo de massa de Darcy (fluxo de massa devido ao gradiente de presséo).

Ja a Equacao 3.6 apresenta a mudanca do potencial de filtragem (a pressao
total) decorrente da conservagcdo de massa do vapor de agua e ar (U, e U,),
com o termo (a.3) representando a taxa de mudancga de pressao com o tempo,

o (b.3) sendo o divergente do gradiente de pressao, indicando o fluxo de massa
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do vapor e (c.3) sendo o termo fonte que acopla as Equagdes 3.5 e 3.6.

A principal contribuicdo desta formulacao € que esta pode ser adimensionali-
zada, o que resulta em numeros adimensionais que auxiliam na identificacdo da
importancia de cada termo, permitindo a possibilidade do uso de técnicas ana-
liticas para a resolucdo do sistema de equacdes em geometrias mais simples,
além de identificar quantidades que podem ser medidas direta ou indiretamente

via experimentos [34, 35, 36, 37].

A consideracao de tais experimentos, tanto para a caracterizagao quanto para
a validacado do modelo, é também um aspecto bastante importante dos estudos
de Luikov, cujo principal foco era obter medidas confiaveis que garantissem a
aplicabilidade do modelo desenvolvido em diversos casos industriais [38]. Esse
aspecto & extremamente importante uma vez que na revisao bibliografica nota-
se uma tendéncia recente de aumento de complexidade dos modelos € um dis-
tanciamento dos aspectos experimentais e dos usuarios finais, conforme sera

evidenciado na presente dissertacao.

Uma outra contribuicédo de Luikov foi o desenvolvimento de um modelo usando
uma formulacdo baseada na teoria de similaridade termodinamica, na qual se
definiu um potencial de transporte de massa, uma quantidade simétrica ao po-
tencial de transporte de energia térmica (a temperatura) [38]. A fim de manter o

presente trabalho conciso, tal abordagem nao sera apresentada.

Por fim, nota-se que na area de simulagcdo de concretos em alta tempera-
tura, ambas as abordagens de Luikov deram lugar a outras formula¢ées. Entre-
tanto, Luikov foi o primeiro autor a utilizar argumentos termodinamicos (basea-
dos na termodinamica de processos irreversiveis) para desenvolver um sistema
de equacgdes diferenciais parciais a partir do qual todos os outros métodos se
basearam [25]. Assim, embora a implementagcdo do modelo de Luikov ndo seja
prevista no presente projeto de pesquisa, sua apresentacao é fundamental na
reconstrugdo do conhecimento a cerca da simulacdo da secagem de materiais

porosos, um objetivo especifico do presente projeto de dissertacao.
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3.3.2 Modelo de Bazant

Em seguida, apresenta-se o modelo desenvolvido por Bazant e colaborado-
res [7] (aqui referenciado como modelo de Bazant), derivado a partir dos traba-
lhos de Luikov e da teoria da CIT. E um dos modelos mais amplamente utilizados
tanto por empresas de consultoria como as dos autores Palmer [39] e Gong [12],
quanto por 6rgaos publicos, como usinas nucleares [7]. Sua principal diferenca
em relagdo ao modelo apresentado anteriormente é o fato de que, baseado na
microestrutura dos concretos, Bazant assume o fluxo de uma Unica fase que
representa todas as fases da agua (conforme justificado na Figura 3.4).

Como consequéncia, algumas equacgdes de estado semi-empiricas, ajusta-
das por meio de experimentos, como as curvas de sor¢ao isotérmicas (que
descrevem a quantidade de agua fisicamente ligada disponivel para evapora-
cao existente no concreto em determinada condicdo de temperatura e pressao),
levam a valores de umidade relativa maiores que 100%, o que é considerado
como uma desvantagem de tal abordagem, devido a falta de sentido fisico de
tais valores [40].

Por outro lado, Bazant justifica a existéncia de tal valor a partir de argumentos
termodinémicos, explicando que devido a presenca de uma curvatura Gaussiana
negativa do menisco de agua [17], valores de umidade relativa maiores do que
100% sao previstos pelas equagdes de Kelvin (que correlaciona a umidade rela-
tiva, h, com a presséo capilar, p. = p, - p;) € de Laplace (relacionando a pressao
do gas p,, com a pressdo do liquido, p;, a tensé@o superficial do sistema gas e
liquido, v, e a curvatura média da interface, 1), as Equagdes 3.7 e 3.8, respec-
tivamente. Além disso, observacdes experimentais apresentam evidéncias da

existéncia de p, > ps.: 0 que permite valores de h maiores que 100% [17].

RT pi (T
Pe=Dg—Di = ——]\/;( ) In(h) (3.7)
2
py=pir (3.8)

O sistema de equacdes do modelo resultante é definido pela escolha de va-
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ridveis desconhecidas. Assim, a primeira escolha foi a temperatura, uma vez
gue esta tem uma elevada importancia no fenémeno, além da facilidade de apli-
car condicdes de contorno e de sua interpretacao fisica ser direta. A segunda

variavel escolhida foi a pressao de vapor, p,.

Para o desenvolvimento do sistema de equacgdes diferenciais parciais, o fluxo
de massa é descrito por uma componente Darciana (JDmy = —pU = —p%va,
onde a permeabilidade intrinseca, K, com unidade de m?, pode ser substituida
pela condutividade hidraulica, x = % com unidade de m/s) e uma componente
de Soret (Jsoret = —ksVT). O fluxo de massa na formulagéo de Bazant pode ser
considerado como a soma das equacgdes de balanco escritas separadamente
para o vapor e a agua liquida, além de se ignorar o gas seco no poro, o que de
certa forma, o torna um modelo equivalente aos modelos multifasicos.

Ja o fluxo de calor consiste na lei de Fourier (Grourier = —AVT) € no efeito
de Dufour (gourour = —AaVFP). Baseado em resultados experimentais, as leis de
transporte reciprocas (isto €, os fluxos de Soret e Dufour) sdo negligenciados [7].

Assim, considerando o balangco de massa e de energia térmica, o sistema de

equacoes parciais diferenciais obtidos € descrito nas Equacgdes 3.9 e 3.10.

aﬁe K aﬁd
= v . —v v + — 39
o (g Po)+ = (3.9)
N—— —— — ——
(a.1) (b.1) (c.1)
aT K ap
C,— =V -(A\WT)-C,—Vp, - VT + ANH,—= 3.10
—— —
(a.2) (b.2) (c.2) (d.2)

A Equacéo 3.9 descreve o balango de massa da umidade (agua liquida e va-
por de agua), onde o termo (a.1) representa a taxa de mudanga de umidade com
o tempo em um determinado ponto. Essa quantidade é igual a massa transpor-
tada para, ou deste ponto, na forma do fluxo de Darcy (b.1), ou da desidratacao

das fases hidratadas do cimento (c.1).

A equacéo de balango de energia (Equacao 3.10) descreve a taxa de variagédo

de energia térmica em determinado ponto, (a.2) (onde pC, é o produto densidade
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e calor especifico do material, sem considerar a agua fisicamente adsorvida), o
gue é igual a energia transportada por conducao de ou para determinado ponto,
(b.2), a energia transportada por conveccao da agua (vapor e/ou liquido), (¢.2), e
a entalpia de liberacdo da agua fisicamente adsorvida, a entalpia de dessorcao,
(d.2), que é a soma da entalpia de evaporagédo da agua liquida e a entalpia de
adsorgéo (AH, = AH,,, + AH,).

Diversos autores (incluindo o proprio Bazant) fizeram diferentes simplifica-
cOes e suposicbes como: i) negligenciar a entalpia de dessorcéo [7], (d.2) na
Equacédo 3.10 (algo que é coerente com o fato de que as particulas em geral
possuem um diametro relativamente grande, e portanto menor area superficial
disponivel para adsorcao); ii) considerar a entalpia de dessorcao igual a entalpia
de evaporacdo da agua liquida, AH, = AH,,, [12, 39, 41]; iii) usar um termo adi-
cional na Equacéo 3.10 que considera a energia de desidratagao, AHd%, [41];
desconsiderar o transporte de energia por convecgao, (c.2) na Equacao 3.10,
[42].

No modelo original de Bazant et al., [7], as equacdes constitutivas usadas
foram derivadas semi-empiricamente, aproximando resultados experimentais a
partir de equacdes baseadas na termodinamica do processo [40]. Por exemplo,
a curva de sorcao isotérmica p. (qQue descreve a quantidade de dgua evaporavel
contida na microestrutura do concreto) foi derivada considerando dois regimes
distintos separados por uma regiao interpolada linearmente. A primeira etapa
representa uma regido insaturada (na qual a umidade relativa pode ser calcu-
lada h = th < 0.96) onde uma lei de poténcia (com coeficientes obtidos em-
piricamente) correlaciona a temperatura e pressao com a quantidade de agua
evaporavel, a quantidade de agua para saturagdo da amostra em temperatura
ambiente e a massa de cimento adicionada na composicao. A etapa super satu-
rada sucede a interpolacao linear e € caracterizada pela porosidade bem como

pela deformacéao elastica do concreto.

Assim, a suposicao que o transporte de agua liquida e gasosa pode ser sim-
plificada em um modelo que considera uma Unica fase (0 que resulta num modelo

com um numero menor de parametros e mais facil de se implementar), explica
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porque este se tornou o modelo mais comum adotado para a descricao do com-

portamento de concretos em alta temperatura.

Ainda assim, outros autores afirmam que devido a estas mesmas suposi-
coes, tal abordagem simplifica demasiadamente o processo, além de negligen-
ciar fendmenos fisicos importantes associados com transformacdes observadas
na microestrutura porosa em alta temperatura [25]. Assim, os proximos modelos

apresentados sdo aqueles que descrevem as fases individualmente.
3.3.3 Modelo de Tenchev

Tenchev et al. [8] propuseram um modelo multifasico (referenciado aqui como
Modelo de Tenchev) como uma maneira de superar 0s aspectos negativos dos
desenvolvimentos de Bazant e Luikov, principalmente o fato de que considerando
tais implementagdes, os mecanismos de transporte de massa sao combinados,
podendo mascarar caracteristicas individuais de cada fenébmeno e dificultar a
avaliacao da sensibilidade das varidveis do modelo. Assim, o modelo de Tenchev

considera o ar seco, 0 vapor de agua e a agua liquida como fases distintas.

As principais hipoteses feitas por Tenchev e colegas foram: i) todas as fases
dentro de um volume de controle infinitesimal estdo em equilibrio termodinamico
(uma hipétese também feita pelos modelos anteriormente apresentados), ii) as
fases gasosas séo consideradas como gases ideais, iii) o efeito de Soret, o fluxo
de massa devido o gradiente de temperatura, é negligenciavel (conforme assu-
mido por Bazant), iv) ndo ha difusdo de agua fisicamente ligada, uma vez que
esta € transportada apenas apos evaporacao, e v) a pressdo do gas € igual a
pressado do liquido, i.e., os efeitos de tensdo superficial sdo desconsiderados

(veja a Equacao 3.8 e assuma uma curvatura Gaussiana média infinita).

As variaveis primarias selecionadas séao a temperatura, 7', a pressédo do gas,
dica a massa de determinado constituinte do gas por metro cubico de mistura de
gas). O sistema de equacgbes parciais diferenciais é apresentado nas Equagdes
3.11 - 3.13.
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A Equacédo 3.11 representa a conservagdo de massa para o ar seco, onde
a.1 corresponde a taxa de mudanca de massa de ar em um volume unitario
(onde ¢, é a fragdo volumetrica do gas e p, € a densidade do ar seco - massa
de ar por metro cubico de mistura gasosa), e b.1 € a massa transportada de, ou

para, o volume de controle, com o fluxo de ar seco dado pela Equacéo 3.14, que

KK,
Hg

considera o fluxo convectivo de acordo com a lei de Darcy (¢, = -——2Vp,, onde
K é a permeabilidade intrinseca e K, € a permeabilidade relativa da fase gasosa

no concreto seco) e o fluxo difusivo seguindo a lei de de Groot (segundo termo).

Lz%m@—%@DMw(@) (3.14)

g

Em seguida, a Equacao 3.12 descreve o balanco de massa da agua (liquida
e vapor), onde a.2 representa a taxa de variagdo de massa de vapor de agua em
um volume de controle, b.2 é a taxa de mudancga de massa de agua liquida (onde
cubico de concreto, nesse caso p; € a massa de agua liquida), e ¢.2 é a taxa de
variagdo da massa decorrente da desidratagdo. A soma desses parametros é
igual a massa de vapor e liquido transportado de, ou para, o volume de controle,
d.2, conforme descrito pelas Equagbes 3.15, que considera os fluxos de Darcy e
difusivo do vapor de agua, e 3.16, que descreve o fluxo de Darcy da agua liquida,

U = —Klffl vp. Novamente deve ser reforcado que € assumido a igualdade entre
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a presséo de gas e do liquido, p, = p;, (ver suposicdo (v)).

Ty = €gpuly — €opyDav'¥ (%) (3.15)

g

Ji = piiy (3.16)

Por ultimo, a Equacao 3.13 descreve o balanco de energia térmica, com a.3
sendo sua taxa de variacdo em um volume unitario (com (pC,) = p,C; + pLC; +
€,0,Cy + €40.C4, @ iNércia térmica efetiva do concreto), b.3, e.3, e ¢.3 as energias
utilizadas para evaporacao de agua liquida e de desidratacao, d.3 é a energia
transportada por conducao, e f.3 é a energia transportada por conveccao (onde
@ = piC1oy + (puCy + paCa) €4U4), que foi descartada na implementagéo de Ten-
chev devido a problemas numéricos [8].

Este modelo foi expandido por Davie et al. [43], onde a consideracdo de efei-
tos capilares e o transporte de agua adsorvida foi realizada. Tais hipdteses sao
implementadas ao mudar a descricao do fluxo de massa de agua liquida (Equa-
cao 3.16), adicionando um termo que incorpora a difusdo de agua adsorvida (e
uma funcéo condicional que descreve a saturagdo com agua adsorvida do sis-
tema) e ao levar em conta a pressao do liquido a partir da equacgao de Kelvin, Eq.
3.7, [43]. Em tal estudo foi constatado que a simplificacdo de ignorar a pressao
capilar poderia ser feita sem influenciar os valores de pressao do poro em testes
envolvendo altas taxas de aquecimento. Em todo caso, outras discussodes refe-
rentes a inconsisténcias termodinamicas foram apontadas por Gawin et al. [44]
e reconhecidas por Tenchev [45].

Por fim, o modelo descrito ndo considera os aspectos mecanicos do fené-
meno de explosive spalling, podendo somente indicar o comportamento geral da
pressurizacdo dos gases nos poros durante o aquecimento, fornecendo apenas
informacdes gerais referentes aos mecanismos que transportam a dgua no meio
pOroso.

Um outro trabalho de Tenchev et al. [46] foi desenvolvido para considerar

os efeitos termomecanicos nas simulagdes, considerando o modelo constitu-
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tivo de concreto de Ortiz [47], e 0 acoplando de forma fraca com seu modelo
termo-hidrico [8]. Consequentemente as pressdes nos poros computadas pelas
equacoes de balanco de massa e calor resultam em forcas de corpo na analise
termomecanica, conforme descrito pela Equacgéo 3.17, onde b € o coeficiente de
Biot e considerando b = 1 por Tenchev et al. [46].

(9p
= Fo=p=4 3.17
Iz ) y 9y ) z ( )

0z

O acoplamento entre os modelos € considerado fraco, pois, 0os danos compu-
tados pela analise termomecénica ndo afetam a permeabilidade do concreto, 0
gue na pratica ocorre mediante 0 aumento de permeabilidade do material devido
ao crescimento de trincas, o que facilita o transporte de massa pela microestru-
tura.

O modelo constitutivo de Ortiz reporta que a inelasticidade do concreto a
partir de um modelo de dano distribuido independente da taxa para a matriz e
considerando o concreto como um compdsito (ao considerar a teoria de mistu-
ras) [47]. Por meio de tal teoria a evolucdo de trincas paralelas a direcao de
carregamento pode ser explicada a partir da distribuicao desigual de tensdes en-
tre a matriz e os agregados, e, como o explosive spalling € um efeito decorrente
de tensbes compressivas (ver a Secao 3.1), um modelo mecéanico que engloba
tais efeitos € de grande interesse, pois, este pode reproduzir o0 comportamento
observado no concreto em altas temperaturas [46]. Outra vantagem do modelo
de Ortiz é que este pode ser facilmente implementado em cédigos de elementos
finitos [47]. Em contrapartida, algumas das propriedade mecéanicas em funcao
da temperatura precisaram ser ajustadas a partir de resultados experimentais
de compressao uni e biaxiais em altas temperaturas [46], o que pode dificultar
a aplicacao desta metodologia para materiais que ndo possuem dados de tais
experimentos em altas temperaturas.

De maneira geral é possivel observar que a consideracao de aspectos meca-
nicos permite resultados com interpretacdes precisas de comportamentos obser-
vados experimentalmente. Além disso, tais consideracées permitem visualizar

efetivamente o dano causado pelas altas temperaturas nos materiais. Assim, a
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proxima sec¢ao apresenta dois modelos que avangaram ainda mais o desenvol-
vimento da representacao termo-hidromecanica de concretos em altas tempe-
raturas, o primeiro apresentando um sistema totalmente acoplado (considerado
um avanco sobre o modelo de Tenchev) e o segundo considerando aspectos em

multiescala (como a presencga e o efeito de agregados).
3.3.4 Modelos de Gawin e de Dal Pont

Gawin et al. [25] desenvolveram um modelo que acopla totalmente os as-
pectos termo-hidricos com a analise termomecénica ao levar em conta que os
danos previstos influenciam a permeabilidade do concreto. Este modelamento
sera referenciado no presente trabalho como Modelo de Gawin.

Como os outros modelos, Gawin parte das premissas das teorias de CIT e
da teoria da mistura hibrida (conforme descrito na Figura 3.6). Esta metodologia
permite a descricdo de um sistema multifasico (como o meio poroso parcialmente
saturado) por uma metodologia de calculo de médias de quantidades nos volu-
mes representativos. Tal metodologia foi inicialmente proposta por Hassanizadeh
e Gray [28, 29, 30]. Aplicando-a em geo-materiais, Lewis et al. [31] inspiraram
Gawin et al. [9] a utiliza-la para materiais de construgao civil (concretos com
cimento Portland).

A principal diferenca quando comparado com a formulagao proposta por Ten-
chev esta na selecao da variavel primaria que descreve o estado hidrico do ma-
terial. Gawin et al. [25], escolheram a pressao capilar, p., ao invés da densidade
do vapor de agua usada por Tenchey, p,.

Esta escolha foi pautada por justificativas termodinamicas que defendiam que
a consideracao da presséao capilar enquanto quantidade fisica tinha sentido fisico
em todos os cenarios da secagem. Isto €, tanto para situacdes onde a saturacao
com agua liquida era alta, quanto para aquelas onde esta saturacao era pequena
(e normalmente nao seria possivel definir uma presséao capilar) [48], ou ainda em
temperaturas acima da temperatura critica da agua (374.15°C), onde seu sentido
fisico mudava apropriadamente entre pressao capilar e o potencial hidrico.

Por outro lado, na definicdo de Tenchev, a densidade do vapor de agua para

regides totalmente saturadas com agua liquida ndo possui sentido fisico, o que
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torna o0 modelo de Gawin mais consistente com a teoria. Uma outra caracteris-
tica importante, e um incremento em relagdo aos modelos previamente apresen-
tados, é que Gawin permite a descricao de equacgdes da cinética de desidratacao

e dos danos quimicos dos materiais.

Como os demais modelos, sua formulagao consiste num sistema acoplado de
equacdes diferenciais parciais que descrevem a conservacao de massa, energia,
e agora, de momento de Cauchy. Suas variaveis primarias sao a temperatura,
T, a presséo capilar, p., a pressdo do gas, p,, 0 vetor de deslocamentos, u e trés
parametros internos que descrevem a evolucao de desidratacao e deterioracéao
do concreto: o grau de desidratacao, I';, 0 pardmetro de danos quimicos, V e o
parametro de dano mecanico, d. As Equacgdes 3.18 - 3.21 descrevem o sistema

de equagdes do modelo.

A Equacédo 3.18 apresenta o balan¢co de massa do ar seco e contém a mu-
danca do grau de saturacdo de agua liquida, a.1, da densidade do ar, d.1, a
evolucéo da porosidade causada pelo aumento de temperatura, b.1, a deforma-
cao elastica do soélido, ¢.1, o processo de desidratacao, e.1, e a consequente
variacao da densidade do soélido, f.1. Por fim, fluxos difusivos e advectivos sao

representados pelos termos g.1 e h.1, respectivamente.

S oT . S,00p, maS
—p—2-B(1=)Sy— + S,V - Uy + — e _ 9 _
—— —_— — — —
(a.1) (b.1) (c.1) (d.1) (e.1)

(1 B ¢)Sg 8,05 3Fd 1 - 1 .
B =V-dat —V- - 1
ps 0Ty Ot +ﬁav ‘]a+ﬁav (¢Sypaty) =0 (3.18)
—_—
f1 g1 h.1

Em seguida, o balangco de massa da agua liquida e gasosa é dado pela Equa-
cao 3.19. Nela, se considera a mudancga da saturagdo com agua liquida, a.2, a
variacao da densidade do solido devido as deformacgdes elasticas, b.2, devido a
desidratacao, i.2, e a evolucao da porosidade com a temperatura, ¢.2, e o estado
de desidratagdo em si, j.2. A evolugéo da densidade do vapor de agua e da agua

liquida sdo descritos pelos termos d.2 e e.2, respectivamente. Os fluxos séo
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considerados como a difusédo e convecgao de vapor (f.2 e ¢g.2) e a convecgao da
agua liquida, h.2. Também se considera um termo fonte referente a vaporizacao

da agua, k.2

205 . . oT
(b (ﬁl - pv) E)_tl + (PZSZ + vag) V- Vs _ﬁslga +
S————

a.2 b.2 c.2
0Py ap, = -
+Sg¢g +Sz¢a—tl + V- Jy + V- (¢Sgputy) +

—_——— — Y ~——
d.2 e.2 f.2 g.2

Sg) (1 B ¢) aps 8Fd _

+V - (@Sip10r) — (1St + po

Ps GFd ot
h.2 i.2
- (BiS)+ 5,S,) = - g (3.19)
: Wz

j.2

Ja a Equacéao 3.20 se refere ao balango de energia térmica e considera os
mesmos termos do modelo de Tenchev, considerando a energia térmica acumu-
lada no material, a.3, os fluxos de calor convectivos (b.3) e condutivos (¢.3) e o
calor consumido pelas mudancgas de fase, a evaporacao e desidratacado, d.3 e

e.3, respectivamente.

—\ 0T o
(0Cy) 2" (D1Cyy + pyCyy) - VT =V - (AVT)
a3 b.3 o3
= = MyapAHyap + g AHg (3.20)
d.3 3
. e.

Adicionalmente, considerando os fenbmenos termomecanicos, a Equagao
3.21 descreve a conservagdao de momento linear de Cauchy, nela se ignora as
forcas inerciais, considerando apenas o tensor total de tensdes, a.4, que en-
globa as contribuicées de solicitacdes externas e o efeito da pressao exercida
pelos fluidos nos poros do material. Também se considera a forga gravitacional

pelo termo b.4.
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v . (tTota|) + pg = 0 (3.21)
—_— O
a.4 b.4

O modelo completo é composto por 11 relagdes constitutivas distintas e 3
equacoes de evolugcdo que descrevem o comportamento das variaveis internas
'y, V e d, resultando no modelo mais complexo (e completo) disponivel na lite-
ratura para a simulagéo do desempenho de concretos em altas temperaturas.

Esta complexidade pode ser interpretada como a maior desvantagem do uso
deste tipo de modelo, uma vez que sua aplicabilidade é limitada, dadas a sua
elevada complexidade, as dificuldades em se mensurar todos os parametros de
entrada e os desafios numéricos de se considerar um problema multi-fisico tao
complexo [17].

Uma outra abordagem utilizada por grupos de pesquisa que buscam enten-
der os mecanismos fundamentais que regem o comportamento de concretos em
alta temperatura (0 mesmo objetivo de Gawin e seu grupo [25]) é a simulagéao
em nanoescala [49, 50, 51, 52, 53, 54], onde a consideracao do problema em
uma escala tdo pequena desconsidera as propriedades efetivas e permite enten-
dimentos mais detalhados das interacdes entre as microestruturas, a umidade e
a temperatura.

Por fim, o ultimo modelo apresentado na presente secdo descreve uma abor-
dagem meso-escala. Esta pode ter grande vantagem quando compara com 0s
modelos do meio continuo homogeneizado (i.e. todos os modelos apresentados
até este ponto do presente projeto de dissertacdo), uma vez que é possivel si-
mular a interagdo de estruturas ndo porosas em contato direto ou no interior de
corpos de concreto, como trelicas metalicas, sistemas de ancoragem de refra-
tarios ou ainda agregados com diferentes tamanhos médios e distribuicbes de
tamanho.

O modelo descrito por Dal Pont et al. (referido como modelo de Dal Pont), [55]
€ baseado na mesma abordagem utilizada por Gawin et al. onde uma formula-

cao termo-hidromecanica é proposta com as variaveis primarias sendo a tempe-
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ratura, T', a pressdo do gas, p,, a pressdo capilar, p. e o vetor de deslocamentos,
u, para descrever o comportamento da matriz do concreto. Os agregados sao
considerados como um subdominio composto por sélidos impermeaveis, regidos
apenas pelas equacdes de balanco térmico (ignorando os termos relacionados
com os fluxos de massa) e do balango de momento linear [55]. E importante
salientar que a zona de transicao interfacial entre a matriz e os agregados nao é

considerada.

Esta separacao dos materiais permite uma melhor descricdo dos efeitos ter-
momecanicos uma vez que cada componente individual é representado por seu
coeficiente de expansao térmica individual. No caso de concretos, o coefici-
ente de expansédo térmica efetivo é regido de forma majoritéria pelo comporta-
mento expansivo monoténico dos agregados (uma vez que € o componente de
maior concentracdo da composicdo), mascarando o comportamento da matriz

que passa por sucessivos regimes de expansao e contracao [55].

Por meio desta ferramenta de simulacéo foi possivel descrever as observa-
cOes feitas pelo ensaio de tomografia de néutrons ao se avaliar o efeito de um
agregado grande (metade do didmetro da amostra cilindrica) que acelerou a
frente de secagem quando comparado com a amostra sem este. Também, foi
possivel propor explicagdes para tal comportamento observado, uma vez que o
efeito de aceleracdo da frente de secagem so foi observado na simulacéo que
considerou o dano termomecanico, o que indica que é justamente esse dano que

amplia a permeabilidade na interface e acelera a secagem do material [55].

Tal abordagem representa uma das formulagdes mais recentes para a simu-
lacdo de concretos a alta temperatura, e suas principais contribuicées sao: i) o
seu carater mesoescala, que abre uma nova frente de pesquisa (invidvel com os
modelos pré-existentes), e ii) 0 uso em conjunto de técnicas de observacao di-
reta, como a tomografia de néutrons e raios X e a ressonancia nuclear magnética
com modelos computacionais, o que facilita a obtencao de propriedades efetivas

dos materiais.

Estes experimentos ndo afetam nenhuma propriedade do material, diferente

dos testes onde se mede a pressao e a temperatura a partir de sensores embu-
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tidos nas amostras (PTM), os quais geram resultados n&o confiaveis, que ainda
séo a principal metodologia empregada para validacao dos modelos [24]. Como
contraponto, as técnicas de observacao experimental direta ainda sao restritas a
geometrias muito pequenas (cilindros de 30mm de diametro e 60mm de altura).
De toda forma, abordagens integradas como a utilizada por Dal Pont et al.
sao fundamentais para inovagoes, tanto para o avanco do entendimento teérico
do fenbmeno, como para propor ferramentas de grande apelo tecnol6gico para
aplicacdo em processos industriais. Além disso, estes procedimentos permitem
sanar a principal critica feita aos modelos termo-hidromecéanicos do estado da
arte, que é a sua complexidade e dificuldade em se obter parametros de entrada
confiaveis [25].
3.3.5 Sintese dos Modelos

A fim de resumir os modelos e apresenta-los de maneira comparativa um

guadro resumo é apresentado na Figura 3.7.
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Modelo de Bazant

Sistema de Equagoes: Equacgoes Intermediarias::
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Figura 3.7: Resumo dos sistemas de equagdes e variaveis primarias dos modelos de
Bazant (monofésico), Tenchev (multifasico que desconsidera a pressao capilar) e Gawin
(multifasico que considera a pressao capilar). Em azul, as variaveis priméarias sao apre-
sentadas.
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3.4 Datamining da Bibliografia

A bibliometria consiste no estudo quantitativo de producdes académicas e
patentes a fim de se obter informacdes sobre 0 estado de uma determinada
area de estudo, colocando em perspectiva paises em relagdo ao mundo, uma
instituicdo em comparagdo com aqueles de seu pais ou ainda contextualizando
determinados autores ou grupo de autores em relagcdao a toda a comunidade
referente a tal campo de atuacgao [56, 57].

O principal produto do trabalho cientifico se traduz em produgdes literarias
como artigos em revistas cientificas, resumos em congressos e livros, 0 que
permite a difusdo de descobertas, correcdes e contrapropostas, além de efeti-
vamente documentar conclusdes cientificamente fundamentadas [56]. Conse-
guentemente, o uso de bases de dados para o estudo de uma comunidade pode
ser de papel fundamental para se tragar nao s6 um panorama da situacao atual,
como também obter tendéncias futuras [57].

Nesse contexto, a base de dados bibliografica multidisciplinar Scopus [58]
acaba sendo uma ferramenta importante. A possibilidade de se realizar buscas
em seu acervo de aproximadamente 69 milhdes de trabalhos cientificos permite
a obtencdo de buscas abrangentes sobre determinados tépicos. Tais pesquisas
podem levar em consideragao a busca por termos presentes nos titulos, resumos
e key-words, além de ser possivel especificar o intervalo de tempo desejado,
areas especificas da ciéncia e o tipo do registro bibliografico.

Recorrendo as linguagens de programagao orientadas ao objeto, como Python
[59], é possivel preparar graficos da evolucao do uso de determinadas key-words,
presenca dos trabalhos em certos journals além de estabelecer grafos entre as
key-words conforme descrito na Segéo 4.6.

Esta ferramenta foi empregada no presente trabalho, visando complementar
a revisao bibliogréafica efetuada e para tragcar panoramas sobre o estado da arte
do tema de estudos de secagem de concretos refratarios a partir de modelos
computacionais.

Por fim, no intervalo entre a escrita do projeto de mestrado para o exame

de qualificacao e a redacao da presente dissertacdo, foram encontrados novos
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estudos de destaque nesta area do conhecimento, nominalmente, i) estudos bus-
cando o desenvolvimento de sensores de umidade para materiais refratarios, ii)
novos ensaios realizados utilizando tomografia de néutrons e iii) estudos que
acoplam CFD e FEM.

O projeto CUBISM é um projeto europeu que visa o aumento da competitivi-
dade das industrias consumidoras de materiais refratarios por meio do desenvol-
vimento de sensores de ondas acusticas superficiais para a aquisicao de pressao
e umidade relativa em materiais porosos até a temperatura de 500°C [60, 61].
Além de aspectos experimentais o projeto também tem envolvido simula¢des ba-
seadas no método de elementos discretos [62], entretanto, deve-se notar que o
modelo desenvolvido ndo contempla o transporte méssico, capturando apenas
os efeitos termomecanicos. Estes estudos podem ser promissores e devem ser
acompanhados por todos os pesquisadores e usuarios de materiais refratarios

monoliticos.

Além dos trabalhos desenvolvidos no projeto CUBISM, Tengatinni et al. [63]
apresentaram um novo estudo buscando aprimorar 0 arranjo experimental para
a realizacdo de tomografia de néutrons a fim de evitar o fluxo massico na dire-
céo radial das amostras cilindricas, o que somado ao efeito de beam hardening
(isto é, efeito de filtragem dos feixes de néutrons menos energéticos, havendo
uma maior deteccao dos néutrons mais velozes) inviabiliza analises quantitati-
vas sobre a quantidade de agua no interior da amostra [11, 23]. Para tanto,
revestimentos de quartzo e titdnio foram testados, resultando em uma reducéo,
porém ainda incompleta do fluxo radial. Além destas analises, o efeito das fibras
poliméricas foi examinado, identificando que estas reduzem consideravelmente o
tempo para a secagem das amostras, bem como o efeito de saturar as amostras

com 4gua liquida, que resultou em trincamentos e explosoes.

Tais testes representam avangos e abrem novas portas para futuras aborda-
gens, como a execucgao de um projeto de selegcao de materiais para revestir as
amostras e impedir o fluxo radial de maneira apropriada, analisar por meio de
uma maior resolugéo espacial o efeito das fibras como canais para a remog¢ao da

agua, e com a diminui¢do do tempo de aquisicdo das tomografias, uma analise
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tomografica do explosive spalling.

Por fim, Bernardi et al [64] apresentaram uma metodologia combinada de uti-
lizagdo de simulagéo por fluidodindmica computacional e elementos finitos para
a avaliacao de tuneis sob incéndios. Tais modelos sao de elevado custo compu-
tacional e de grande complexidade envolvendo simula¢des de meios fluidos e s6-
lidos, mas que trazem vantagens em relagdo ao ensaios propostos no presente
mestrado, como a possibilidade de simular o aquecimento convectivo conside-
rando a geometria da peca (uma vez que, por exemplo, a secagem de um canal
de corrida é significativamente distinta de uma panela siderurgica), e a possibili-
dade de aplicar fluxos térmicos ndo homogéneos nas interfaces sélidos-fluido.

Para estudos futuros, a estratégia de simular o aquecimento de todo um equi-
pamento refratario de forma virtual, podendo verificar parametros como efeito
da mistura de gases para a combustao, localizacao da chama, e o préprio pro-
cedimento de secagem, simbolizam e sintetizam a esséncia da Industria 4.0,
tdo necessaria para a otimizacao dos processos industriais e a competitividade

econOGmica das empresas envolvidas.
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4 MATERIAIS E METODOS

O presente trabalho buscou alcangar o objetivo proposto de avaliar os dife-
rentes modelos passiveis de serem utilizados para a previsdo do comportamento
durante a secagem de refratarios monoliticos (ver Secao 2) a partir de duas es-
tratégias principais: (i) revisdo sistematica da literatura por meio de ferramentas
bibliométricas e (ii) comparacao direta dos modelos implementados em elemen-
tos finitos usando a plataforma FEniCS [65].

Dessa forma, esta secao apresenta a metodologia usada para a implemen-
tacdo dos modelos e a abordagem empregada no estudo da bibliografia relaci-
onada ao tema. Inicialmente, parte-se de uma breve introducdo da metodolo-
gia numérica de elementos finitos e em seguida se apresenta a estrutura geral
do modelo. A implementagdo dos modelos mono ou multifasicos seguem uma
mesma légica, porém a fim de manter a presente dissertacado concisa, maiores
detalhes poderao ser encontrados nas referencias originais. A metodologia de
pds-processamento também é descrita e por fim a estratégia desenvolvida para

efetuar o data mining da literatura é apresentada.
4.1 Modelos Numéricos
4.1.1 Equacoes de Conservacao

As equacodes que regem o modelo em escala macroscoépica sao originadas
a partir das leis de conservagdo de massa e de energia considerando um ele-
mento de volume infinitesimal de um meio continuo homogenizado (uma vez que
o problema & multifdsico devido a microestrutura dos concretos). Em modelos
nos quais se considera as tensdées mecanicas, uma terceira lei € considerada,
a de conservacgao de momento. O resultado é um sistema de equagdes parci-
ais diferenciais e um conjunto de condi¢des de contorno, e, devido sua natureza
transiente (i.e. ha evolucao temporal das quantidades de interesse), um con-
junto de condigdes iniciais. Para a solugdo deste sistema utiliza-se o método dos
elementos finitos na discretizacdo espacial e diferencas finitas na discretizacao
temporal.

Retomando as equacdes do modelo de Bazant, 3.9 e 3.10, se tem uma equa-
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cao decorrente do balanco de massa e outra decorrente do balango de energia.
As variaveis primarias sao a pressao, P, e a temperatura, 7. Antes de prosseguir
para as discretizacdes, uma revisao da légica por tras do método dos elementos

finitos é apresentada.
4.1.2 Método dos Elementos Finitos

A presente sec¢do busca introduzir alguns dos importantes conceitos referen-
tes ao Método dos Elementos Finitos (FEM). Busca-se balancear a exposicao de
conceitos fundamentais com uma maneira sintética de expor tais ideias de modo
a ser conciso e ainda manter a didatica. Para maiores informacdes refere-se ao
livro-texto de Langtangen et al. [66], de onde a estrutura da presente secao foi
baseada.

O procedimento padrao para a modelagem matematica de fenémenos fisicos
parte de Leis Fundamentais da fisica (como as leis de conservagao de massa,
M, momento, P, e energia interna, H) e de relagdes caracteristicas entre estimu-
los e respostas representadas por equagdes constitutivas (como a Lei de Hooke
em elasticidade linear e a Lei de Fourier em transferéncia de energia térmica).

Este trabalho envolvera, no caso do modelo de Gong, a resolucao de siste-
mas de equacdes diferenciais parciais resultantes de duas equacdes de conser-
vacao (sdo elas, conservagcdo de massa, M, e de energia interna, H) e diversas
equacgoes de estado, entre elas, as curvas de sor¢ao isotérmicas, ¢ = f(P,T), a
Lei de Fourier para a descricao do fluxo de calor, gy = -kVT e a Lei de Darcy
para a descricao do fluxo de massa, g = —AVP.

As equacdes diferenciais sdo os objetos matematicos mais importantes para
a representacdo matematica de fendmenos fisicos inclusive existindo casos de
desenvolvimentos matematicos (em termos de terminologia e técnicas de reso-
lucédo) resultantes de estudos de problemas fisicos [67]. A descricdo de taxas
temporais ou de gradientes espaciais levam em consideracdo a ideia do efeito
que um pequeno diferencial em uma variavel independente (tempo, dimensao
em z, y, ou z) tem em uma variavel dependente (seja um campo escalar, como
a temperatura, ou campos vetoriais, como 0s campos elétricos, campos magné-

ticos, tensdes mecanicas, etc.), com isso permitindo a descricdo de fendmenos
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no tempo e espago (por exemplo, como varia a temperatura 7 em um pequeno

diferencial 0x).

Tais equacdes podem ser classificadas em equagdes diferencias ordinarias
(ODE) quando se tem apenas fungdes de uma unica variavel independente e
suas derivadas, ou em equacdes diferencias parciais (PDE) quando se tem fun-

cOes de varias variaveis independentes e suas respectivas derivadas parciais.

No geral, as ODE’s lineares podem ser resolvidas analiticamente, isto €, €
possivel obter sua solucdo em uma forma fechada (uma expressdo matematica
qgue pode ser avaliada em um numero finito de operacdes algébricas). Por outro
lado, as PDE’s muitas vezes exigem procedimentos de solu¢cdo mais comple-
xos, fazendo uso de expansdes em séries, analises de similaridade e andlises
assintoticas [68]. Uma grande complicacao de tais métodos é que, em geral, fun-
cionam apenas para geometrias e condicbes de contorno tao simplificadas ao
ponto de se distanciar consideravelmente da realidade (como analises feitas em

placas infinitas ou semi-infinitas) de certas aplicacoes.

Como alternativa a tais métodos, e devido ao avanco da capacidade com-
putacional, os métodos numéricos alcancaram uma elevada relevancia [69]. O
desenvolvimento de softwares comerciais permitiram que tais métodos fossem
popularizados mesmo entre usuarios que nao possuem extenso conhecimento
dos detalhes da implementacao de tais metodologias. Naturalmente tais softwa-
res se especializaram em andlises mais usuais, como, por exemplo, calculos de
analises estruturais, andlises térmicas e fluido-dindmicas. Dessa forma, casos
mais especificos onde se tem o acoplamento de varios fendmenos (como o aco-
plamento do transporte de massa e de energia necessarias ao presente trabalho)

nao sao implementados.

Assim, justifica-se o desenvolvimento de um modelo baseado na metodologia
dos elementos finitos, uma das mais comuns estratégias de solugdo de PDE’s e
ODE’s por meio do uso de uma malha para representar dominios com geometrias
complexas. Para tanto, serd utilizado a plataforma FEniCS [65] disponivel na

linguagem Python [59].
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4.1.3 Métodos de aproximacao de funcoes

A l6gica por tras do FEM, € uma metodologia de aproximacéo ja estabelecida
gue permite a representacao de fungdes aproximadas de uma maneira sistema-
tica por meio de fungbes de forma sobre uma malha. Considerando maiores

detalhes, pode-se resumir o método como:

Definicao 4.1.1: Método dos Elementos Finitos (resumo)

1. Discretizagdo do dominio em elementos finitos

2. Derivacdo de equagodes sobre cada elemento da malha seguindo uma

metodologia de aproximagao

3. Acoplamento das equacgdes locais dos elementos resultando num sis-

tema global de equacdes (lineares ou nao)

4. Imposicao de condigdes de contorno (ajustes nas matrizes e vetores

do sistema de equagdes lineares resultantes)
5. Solugao numérica destas equacoes

6. Pds-processamento dos resultados

O software FEniCS [65] automatiza a grande maioria das etapas listadas, per-
mitindo que o foco seja nas andlises dos resultados e suas respectivas interpre-
tacbes. Assim, a presente secdo nao abordara aspectos fundamentais (como a
abordagem de acoplamento do sistema global ou as metodologias de resolucéao
numeérica do sistema), mas automatizados, dando maior enfoque para aspectos
gue ilustrem os conceitos l6gicos por tras da metodologia (como as metodologias
de aproximacao, algumas fungdes de elementos finitos e as formulagdes varia-
cionais). Com tal introducéo sera possivel justificar a escolha de parametros do
modelo como o tipo de elemento, a malha utilizada, a formulagéo utilizada, entre
outros.

Inicialmente sera apresentado e descrito a ideia por tras das metodologias de
aproximacao, em especial do Método de Galerkin, para poder derivar as equa-

cOes locais de cada elemento. Existem inUmeras variagdes de tal metodologia,
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com alteragdes pontuais, recebendo nomes distintos. Porém, no presente traba-

lho foi utilizada a estratégia padrao aqui apresentada.

Antes de introduzir a abordagem para a obtencéo de solugdes numéricas de
equagoes diferenciais, serao definidos entidades matematicas a partir da aproxi-
macao via método de Galerkin para vetores (de fato, fungdes podem ser encara-
das como vetores que residem em um espaco de dimensdes infinitas e, portanto,
a aproximacgao de funcbes equivale a aproximacao de vetores). Isso tornara o

procedimento mais facil de se compreender.

4.1.4 Construcao da Aproximacao

Para ilustrar a metodologia utilizaremos a aproximacédo de uma equacao tri-
vial:
u=v (4.1)

Tal equacéo representa a busca pela melhor aproximagao do vetor v, que re-
side no espaco vetorial V, por meio do vetor u existente em U, um subespaco
de V. Existem duas abordagens para encontrar o melhor vetor u motivadas por
conceitos da algebra linear que nos permitem formalizar algoritmos para a reso-
lucdo dessa tarefa. Algumas delas sdo a metodologia dos minimos quadrados e

a da projecao. Estas sao descritas nas Definicbes 4.1.2 € 4.1.3.

Definicao 4.1.2: Metodologia dos Minimos Quadrados

A melhor aproximacao de um vetor, v se da quando o vetor erroe = v —u
(isto €, a diferenca entre o vetor v e a aproximagao u) possui a menor
norma (a partir da métrica definida no espaco vetorial em questédo) possi-

vel, isto é:
Oe B
661‘

0

para cada coeficiente ¢; de cada vetor base do subespaco do espaco veto-

rial V' que abriga u.
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Definicao 4.1.3: Metodologia da Projecao

A melhor aproximagdo de um vetor, v, se d4 quando seu erro, 0 vetor
e = v—u é perpendicular (o termo mais geral seria ortogonal) ao subespaco

ao qual o vetor u reside, isto é :

e-u=0

A metodologia proposta na Definicdo 4.1.2 é bastante intuitiva, porém, a Me-
todologia da Projecédo pode ser mais complicada de se visualizar. Para tanto, na
Figura 4.1 é possivel observar como o menor erro entre v e u se da quando o
erro e é perpendicular ao espaco onde u existe. Observe que a aproximagao da
figura representa a aproximagédo de dois vetores bidimensionais existentes em
um espaco Euclidiano representado em coordenadas Cartesianas, o que podera
ser generalizado para vetores definidos em espacgos de maiores, ou ainda, de in-
finitas dimensdes. Nesse contexto, como func¢des séo vetores, pode-se garantir
gue ambas metodologias acima definidas também resultardo em metodologias

de aproximacgao de fungdes (que sao vetores, afinal).
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Figura 4.1: Representacdo da aproximagao de vetores bidimensionais em coordenadas
Cartesianas.

E evidente que a melhor aproximagao Uoptimum F€SUItA NO erro de menor
norma Euclidiana (comprimento do vetor, seguindo a definicdo de uma norma
em um espaco vetorial Euclidiano), entretanto observe também que o erro 6timo,
eoptimum, € PErpendicular a reta onde procuramos o vetor u que melhor aproxima
v. Lembrando-se da Geometria Analitica, quando dois vetores sao perpendicu-
lares seu produto interno é nulo e assim, busca-se u tal que e-u = 0.

O matematico russo Boris Galerkin usou deste mesmo principio para obter
a solucdo de equacdes diferenciais, definindo o método de Galerkin [70]. E im-
portante notar que, seja na aproximacgao de vetores euclidianos em 2D, vetores
gerais ou funcdes, ambas metodologias (dos minimos quadrados e da projecao)
sdo equivalentes, resultando nos coeficientes que formam a combinacéo linear

qgue gera a melhor aproximacao possivel de um vetor em um determinado subes-

paco.
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Observe também que um caso especial se da quando a fungdo que busca-
mos aproximar reside no mesmo subespaco de busca. Isto €, se ao invés de
procurarmos a melhor aproximagéo de v na reta f(z) = z, mas em todo espaco
bidimensional, encontrariamos o proprio vetor v.como sua prépria melhor apro-
ximacao, obtendo um erro nulo. Este cenario € bastante raro, e no caso do FEM,
impossivel, uma vez que a solugéo é procurada num espaco discreto, enquanto
a solucao exata reside num espaco continuo. Ainda assim, existem teoremas e
provas matematicas que garantem que problemas bem colocados em FEM con-
vergem para a solucao exata, quanto mais refinada for a malha (refinamento h)
ou quanto maior for a ordem do polindmio usado como funcao base (refinamento
P) [66].

4.1.5 Funcoes de forma

Como visto anteriormente nos exemplos de vetores de duas dimensdes no
espaco Euclidiano, as aproximacgdes de determinado vetor podem ser represen-
tadas por intermédio de combinacgdes lineares de coeficientes e vetores bases
gue definem o espaco vetorial. O que as metodologias de aproximagao fornecem
sao algoritmos que permitem encontrar o conjunto de coeficientes que formam
a combinacao linear dos vetores base, cujo erro € o menor possivel, segundo a
Definicdo 4.1.2, ou que o erro seja ortogonal ao subespaco onde se procura a
aproximacao, segundo a Definigdo 4.1.3.

Assim, é evidente que a escolha do espaco de aproximacao e de seus vetores
base é primordial para que o0 processo de aproximagao seja 0 mais pratico e
eficiente possivel. Dentre as varias possibilidades, € comum a busca por vetores
ortogonais e isso pode ser mostrado pelo apelo que certas fungdes ortogonais
apresentam, como as fungdes trigopnométricas seno e cosseno, que sao as bases
das aproximacoes de Fourier.

No caso de tais fungdes trigonométricas seu dominio € o mesmo que todo o
dominio ao qual a fungéo a ser aproximada se estende. Porém, uma estratégia
consiste no uso de funcdes base com suporte compacto, isto é, aquelas que
s&0 nado nulas apenas em uma por¢dao do dominio, e zero em todo o resto do

dominio, essas fungdes bases sdo as fungdes de elemento finito, usadas em
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FEM. Além disso, uma outra caracteristica vantajosa destas funcdes é o fato de
qgue elas apresentam a propriedade de serem uma particdo da unidade, isto é,
a soma delas resulta em 1 em todo o dominio. Esta caracteristica implica em
uma equivaléncia dos graus de liberdade com os valores dos campos escalares
(ou vetoriais) fisicos aproximados pelo método, conferindo maior praticidade ao
método.

A Figura 4.2 ilustra uma funcao base de elementos finitos definida por partes
e linear (referenciada no presente trabalho como P, [71]). Cada nd € associado

com uma fungéo desse tipo.

Figura 4.2: Representagcédo de duas fungdes do tipo Pi, 2 € 3, em uma malha unidi-
mensional com 5 elementos Q). Adaptado de [66].

Tais fungdes sao excelentes motivagbes para a divisao do dominio em uma
malha, pois, em cada elemento de determinada malha tem-se fun¢des de forma
gue sao nao nulas apenas nessa regiao do dominio. A vantagem é que se pode
definir dominios complexos de uma maneira sistematica, onde a convergéncia
€ obtida conforme a malha se torna mais refinada (isto €, com maior nimero
de elementos representando o dominio). Além disso, pode-se obter matrizes
gue sao diagonais durante a resolu¢cao numérica, o que facilita tal processo (do

ponto de vista do custo computacional).
4.1.6 Malha

A malha é uma particdo do dominio em elementos cuja intersecgéo é nula e

cuja unido resulta exatamente no dominio. O conceito mais generalizado de um
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elemento finito é apresentado na Definicao 4.1.4.

Definicao 4.1.4: Definicao Geral de Elemento Finito

* Um elemento finito € uma célula em um sistema de coordenadas lo-

cais de referéncia cujos limites sdo chamados de vértices;

* Em cada célula se define um conjunto de fungdes base do tipo de
elementos finitos e um conjunto de graus de liberdade, isto €, quan-
tidades que se busca calcular (por exemplo, a temperatura em deter-

minados pontos ao se resolver a equagao de calor);

» Finalmente define-se um mapa entre os graus de liberdade locais (de
dentro do elemento) e os globais (definidos em todo dominio). Tal

mapa serve para organizar os resultados obtidos apds o célculo;

 Define-se um mapa geométrico entre a célula e o dominio fisico (qual
posicdo no sistema de coordenadas locais corresponde a determi-

nado ponto nas coordenadas globais).

A principio pode-se parecer que tais definicbes acabem tornando o método
apenas mais complexo e abstrato. Porém, tal abstracdo garante que a metodo-
logia de resolucao no elemento seja feita individualmente, elemento a elemento
(inclusive usando as mesmas equagdes, pois usa-se 0 mesmo elemento de co-
ordenadas de referéncia em todas as células da malha), sem considerar as es-
pecificidades referentes a geometria.

Isto facilita a generalizacdo do método e, aliada a facilidade de implementa-
cao computacional, justifica a maior popularidade de FEM em relacdo a outros
métodos como os métodos de diferencas finitas, FDM, e volumes finitos, FVM
(também verificado na Figura 5.2 (c)). Ap6s o calculo em cada um dos elemen-
tos se realiza o processo de assembly (montagem) onde se une as informagdes
de cada elemento obtendo os graus de liberdade em toda a malha, e por meio
de interpolacées, de todo o dominio.

Assim, é possivel definir a malha e os elementos, independentemente do

problema fisico a ser resolvido. No caso da plataforma FEniCS, uma vez definido
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a malha, o subespacgo de fun¢des onde se buscara a melhor aproximagéo, e 0s
elementos a serem utilizados, a resolucdo do sistema de equacgdes pode ser

montada a partir da forma variacional do problema fisico.
4.1.7 Forma variacional

Todo problema matematico onde se busca encontrar uma funcao que satis-
faca uma equacao diferencial (ou um sistema de equacdes diferenciais) pode ser
apresentado de trés maneiras distintas. A primeira forma é a forma diferencial,
gue é a maneira mais tradicional de representar um problema. A segunda, é a
partir da consideracao da estratégia de aproximacgao via Galerkin, onde se usa
a propriedade da ortogonalidade do erro minimo com o subespaco para buscar
a melhor aproximagéao para definir o problema (a forma variacional). Por fim, ha
ainda a formulagéo extremal, na qual procura-se minimizar um funcional, isto é,
uma fungdo que tem como argumento uma fungéo e retorna um escalar.

Para poder utilizar o método de Galerkin o problema precisa ser reformulado
de uma maneira especifica, chamada de "Forma Fraca"ou "Forma Variacional".
Esta reformulacdo € necessaria para poder resolver um problema definido em
um espago com dimensdes infinitas (o espaco do problema fisico em si, definido
por meio das leis fundamentais e equacdes de estado em um dominio continuo)
em um espaco de dimensdes finitas (0 subespaco discretizado onde se buscara
a solugao).

Ha também uma motivacao referente ao fato de que as funcdes de elemento
finito (em especial as funcdes polinomiais por partes da familia P) sdo apenas
funcoes de classe (Y, isto é, suas derivadas nao sao diferenciaveis. Dessa ma-
neira, a representacdo de operadores laplacianos (Vv?) por meio dessas funcdes
seria problematico (uma vez que operadores laplacianos envolvem segundas de-
rivadas, que em fungbes C° ndo existem). Assim, ao utilizar a identidade de
Green (integragé@o por partes em multiplas dimensdes) em um termo laplaciano,
uma das derivadas é “transferida” para a fungéo teste, requirindo apenas a pri-
meira derivada das variaveis primarias (aproximadas pelas fungdes de elemento
finitos de classe C9).

Para ilustrar tal conceito sera apresentado um exemplo com a equacgéo de
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Poisson v - (kvu)) = f(x), conforme Cummings propde [72] (o leitor é referen-
ciado a tal trabalho para maiores detalhes, como a solugcao em si). Este € um
problema de valor sobre um contorno e portanto deve-se considerar um conjunto
de condicdes de contorno. Para simplificar sera assumido que o dominio do
problema é unidimensional e que o termo laplaciano € negativo. Também sera
considerado que o contorno do problema (I') se divide em uma porgao cujo valor
da derivada da variavel u é fixo (condicao de Neumann), Iy, e outra porcéo onde
o valor da variavel u € fixo (condi¢&o de Dirichlet), I'p,. Assim, tem-se o0 seguinte

problema:

Problema 4.1.1: Forma Diferencial

Encontre u e U tal que u=gp em I'p, k j—g =gy em I'y e que satisfaca:

_%(/@ Z_Z) - f(z) em ©Q (4.2)

A equacéao 4.2 e as condi¢cdes de contorno propostas compde a formulagéao
diferencial, também chamada de forma forte do problema (observe a existén-
cia de uma derivada de segunda ordem da variavel primaria ). Para aplicar
a metodologia dos elementos finitos € necessario postular 