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RESUMO

A secagem de refratários monolíticos a base de ligantes hidráulicos é a etapa

mais lenta do seu processo de aplicação. Problemas no controle de tal procedi-

mento resultam em trincas, lascamentos e até, em casos extremos, explosões de

todo o revestimento, o que afeta a operação adequada dos equipamentos indus-

triais. A fim de reduzir o tempo de parada durante sua instalação ou manutenção,

é necessário otimizar tal processo. Como os riscos associados são de elevada

gravidade, os usuários de refratários no ambiente industrial adotam práticas exa-

geradamente conservadoras, pautadas por conhecimento semi-empírico. Nesse

contexto, o presente trabalho teve como objetivo revisar a literatura, identificar

os principais modelos numéricos, compará-los e selecionar aquele mais ade-

quado para esta determinada aplicação. Esta avaliação sistêmica se deu tanto

analiticamente quanto a partir de resultados de simulações de cada modelo em

comparação a experimentos reais. Dado o amplo número de trabalhos encontra-

dos durante o processo de revisão bibliográfica, também foi proposto um estudo

bibliométrico deste campo do conhecimento. O conjunto de informações coleta-

das e analisadas indicaram que a aplicação mais comum de tais modelos é na

simulação de incêndios em estruturas de cimento Portland. Como consequên-

cia, a interação com tais pesquisadores é altamente recomendada. Também

foi encontrado que é possível categorizar tais modelos entre àqueles com apelo

prático e os com detalhada representação dos múltiplos processos físicos que

ocorrem em tais cenários, sendo a principal distinção entre esses a sua com-

plexidade. Por fim, o modelo monofásico apresentou a melhor compatibilidade

com as aplicações tecnológicas e assim se estudou sua convergência numérica

e a sensibilidade dos principais parâmetros de entrada. Baseado nestes resul-

tados, foi proposto e validado com dados experimentais um modelo monofásico

meso-escala de elementos mistos com características inéditas na literatura.

Palavras-chave: Refratários; Método dos Elementos Finitos; Secagem; Concre-

tos; Monolíticos
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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 INTRODUÇÃO

Os materiais refratários são uma classe de produtos naturais ou sintéticos

constituídos por óxidos e/ou não óxidos, sendo estes majoritariamente inorgâni-

cos e não-metálicos capazes de manter sua habilidade funcional mesmo em con-

dições extremas de uso, como elevada temperatura, ataques químicos e abra-

são [1]. Como um exemplo, a Norma C71 12R8 [2] define especificamente que

a temperatura mínima de operação que classifica o material como refratário é de

538°C (1000°F).

Tais materiais podem ser subclassificados a partir de diferentes critérios, como

sua função (estrutural ou para isolamento térmico), nível de controle da micro-

estrutura e dimensão (estrutural ou avançado), seu caráter químico (refratários

ácidos, básicos ou anfóteros) ou ainda a partir de seus principais componentes

constituintes (silicosos, alta alumina, magnesianos, etc) [1].

Dentro da classe de materiais refratários estruturais há ainda uma subdivi-

são adicional, entre aqueles que são conformados ou monolíticos. Os produtos

conformados são aqueles que são fornecidos ao consumidor final em um for-

mato específico com dimensões bem definidas, após já ter passado pelas eta-

pas de moldagem, cura, secagem e queima [1]. Já os refratários monolíticos

são materiais fornecidos pelo produtor sem um formato específico, podendo ter

sua conformação efetuada pelo usuário no local de instalação. Tais materiais

apresentam inúmeras vantagens quando comparados com os conformados, por

exemplo, uma maior facilidade de aplicação (e, consequente possibilidade de ro-

botização), ausência de juntas de expansão, possibilidade de uso como material

de reparo, e conformação 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 aplicação desta

classe de material (especialmente no caso dos monolíticos ligados hidraulica-

mente). Além da dinâmica de riscos entre fornecedor e cliente final, há aspectos

técnicos que dificultam tal etapa. Especificamente, no caso de monolíticos, a

necessidade de se obter um adequado controle reológico para sua conformação
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implica, em alguns casos, no uso de uma maior quantidade de fase líquida (na

maioria dos casos, água), a qual pode participar parcialmente ou totalmente de

reações químicas 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 líquido

inferior) [3].

Considerando ainda os refratários monolíticos, existem aqueles ligados qui-

micamente a partir de reações químicas entre componentes ácidos e básicos

como os refratários fosfatados, e os ligados hidraulicamente, onde reações de

hidratação promovem a precipitação de fases que conferem a sua resistência

mecânica a verde das peças produzidas [1].

Os refratários deste último grupo requerem de um aquecimento inicial cau-

teloso, uma vez que tais hidratos podem sofrer diversas transformações (con-

versão entre fases metaestáveis em compostos mais estáveis) gerando como

subproduto vapor de água, ou ainda, de fato, sofrer desidratação e desidroxila-

ção. Soma-se também a parcela de água que não reagiu com o ligante, estando

apenas fisicamente adsorvida nas partículas, a qual pode passar pelo processo

de evaporação durante aquecimento. Essa geração de gás confinado na porosi-

dade presente na microestrutura do material, aliada a um significativo aumento

da temperatura de todo o meio, pode ocasionar uma intensa pressurização da

microestrutura, caso o gás não encontre caminhos para migrar do interior para a

superfície externa do refratário.

O gradiente desse campo de pressões resulta em um fluxo de massa do

gás e do líquido, 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 física

que descreve o quão fácil ocorre tal transporte é a permeabilidade intrínseca

do material, a qual diminui consideravelmente, ao longo dos avanços recentes

no desenvolvimento de composições dos refratários [1]. Isto se deu a partir da

busca de uma maior resistência mecânica e química com o aumento da den-

sificação da microestrutura, principalmente a partir da otimização do empaco-

tamento dos agregados e das partículas finas dos componentes presentes na
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Figura 1.1: Saída de água líquida na face oposta ao aquecimento de uma placa de
concreto a base de cimento Portland [4].

matriz das composições[3].

Assim, esta pressurização, aliada à gradientes térmicos que ocorrem ao longo

da espessura do revestimento refratário durante seu aquecimento podem gerar

trincas e lascamentos, ou ainda em casos extremos, explosões de todo o mate-

rial cerâmico. A Figura 1.2 apresenta diversos exemplos de acidentes ocorridos

durante a etapa de secagem do revestimento de equipamentos industriais.

É possível observar como grandes porções do refratário foram violentamente

projetadas, possivelmente decorrente de uma alta energia elástica resultante da

deformação térmica diferencial e dos gases pressurizados no interior dos poros

da microestrutura, conforme descrito pelas principais teorias que descrevem o

fenômeno de “explosive spalling” [4, 5].

Como metodologias de prevenção de tais acidentes, lista-se o uso de aditivos

como fibras poliméricas, agentes quelantes e pós metálicos (que aumentam a

permeabilidade do meio a partir de diferentes mecanismos), fibras metálicas (que

promovem uma tenacificação do material), além do controle do aquecimento por

meio de curvas de secagem menos agressivas [3].

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

tamento do material refratário durante seu primeiro aquecimento se torna uma
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Figura 1.2: Casos de explosão de revestimentos refratários monolíticos durante seu
aquecimento inicial em um calcinador de alumina (a), no teto de um forno de alumí-
nio (b), no funil de alimentação de um alto-forno (c), em um duto de gás do alto-forno (d).
Editado de [6].

das principais ferramentas possíveis de garantir o aquecimento seguro e efici-

ente dos revestimentos refratários, principalmente ao se considerar que a escala

laboratorial é ordens de grandeza menor do que as dimensões das estruturas

industriais.

Assim, neste trabalho, dentre os modelos de secagem já existentes, busca-

se encontrar potenciais candidatos, avaliando suas vantagens e desvantagens,

suas hipóteses fundamentais e possibilidades de aplicação tanto no âmbito aca-

dêmico, como principalmente no contexto de aplicação tecnológica.

A maior parte destes modelos foram desenvolvidos para concretos a base de

cimento Portland submetidos a alta temperatura, como as observadas em situ-

ações de incêndios ou acidentes nucleares [7, 8, 9, 10, 11]. As principais dife-

renças entre tais cenários e a secagem dos refratários monolíticos são a taxa de

aquecimento e a possibilidade de controle das mesmas. Dessa forma, é comum

que os escassos trabalhos que objetivaram a aplicação de simulações numéricas
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para o estudo do aquecimento inicial dos monolíticos [5, 12, 13] ainda se base-

aram nos estudos voltados para os concretos desenvolvidos para a construção

civil.

Dessa forma, uma análise crítica de cada opção de modelo existente, de

suas hipóteses básicas e das vantagens e limitações, se faz necessária. Para

tal propósito, uma comparação direta, qualitativa, quantitativa e descritiva das

famílias de modelos presentes na literatura foi proposta no presente trabalho.

Adicionalmente, efetuou-se a implementação destes modelos em ferramen-

tas do tipo open source, as quais são caracterizadas por sua grande flexibili-

dade. Com a visão completa do cenário atual do modelamento de concretos

como meio porosos, também foi possível 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 convergência 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 cenários de maior complexidade como a simulação em meso-escala

de concretos refratários com fibras poliméricas. Os resultados de tal ferramenta

concordaram com os experimentos realizados.
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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 refratários, considerando entre diversos aspectos, o nível de complexi-

dade, o número de parâmetros de entrada e a consistência teórica das hipóteses

e premissas básicas de cada classe de modelo.

2.2 OBJETIVOS ESPECÍFICOS

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

mento:

• Efetuar uma revisão bibliográfica sobre os modelos existentes na literatura;

• Comparação sistêmica dos modelos matemáticos existentes por meio do

estudo e síntese dos principais trabalhos apresentados na literatura e de

uma análise quantitativa de larga escala baseada em bibliografia e datami-

ning;

• Implementação e desenvolvimento de tais modelos (em específico os mo-

delos de Gong - baseado no estudo de Bažant, Fey - baseado no de Ten-

chev e Davie - e Dal Pont) em ferramentas opensource

• Comparações diretas dos principais modelos desenvolvidos entre si e a

partir de resultados experimentais (benchmarking);

• Análises de convergência e de sensibilidade das variáveis envolvidas no

modelo monofásico;

• Expansão do modelo simplificado para uma formulação em elementos mis-

tos para modelos em mesoescala (para simulação de cenários complexos

como análises do efeito da geometria das fibras usadas como aditivos de

secagem nos concretos refratários);
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• Seleção do modelo mais apropriado para a simulação de secagem de con-

cretos monolíticos dentre os apresentados neste trabalho.
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3 REVISÃO DA LITERATURA

3.1 Aquecimento Inicial e Secagem de Refratários Monolíticos

O processo de secagem pode ser definido como a remoção de uma fase

líquida, por exemplo a água, de algum material a partir de diferentes forças mo-

trizes tais como, gradientes de pressão (fluxo de massa capilar), de concentra-

ção (fluxo difusivo) ou ainda, de temperatura (fluxos convectivos ou condutivos)

[14]. Em materiais compostos por diferentes fases e com porosidade conside-

rável, como os concretos a base de cimento Portland e refratários monolíticos,

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.

Figura 3.1: Microestrutura dos materiais refratários monolíticos, adaptado de [1].

No processamento dos concretos refratários com ligações hidráulicas, a seca-

gem se dá após as etapas de mistura, conformação e cura, e precede a queima

do revestimento. A secagem tem sido amplamente estudada, pois é a mais lenta

de toda a aplicação dos refratários monolíticos (limitando uma das principais van-

tagens desta classe de produtos em relação aos conformados) e aquela onde

vários tipos de danos podem ocorrer, como lascamento, trincas e até mesmo,

em casos mais extremos, explosões [5, 3].

Tais explosões são referenciadas na literatura como explosive spalling, e não
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são ainda totalmente compreendidas [11, 5, 15]. Porém, observações experi-

mentais como as das Figura 1.1 e 1.2 indicam que deve haver um mecanismo

(ou o efeito combinado de diferentes fenômenos) que gera uma liberação repen-

tina de energia elástica armazenada que pode fraturar e projetar largas porções

de concreto em diferentes direções.

Adicionalmente, o transporte da água retida na microestrutura do material

tende a ocorrer em ambas as direções (tanto na direção da face quente quanto

na fria), sendo normalmente identificado que, em regiões de menor temperatura,

o vapor de água pode se condensar (reduzindo a permeabilidade e gerando o

efeito chamado de moisture clog) e percorrer os canais intercomunicantes dos

poros e as possíveis trincas, respectivamente.

As teorias mais aceitas que explicam tal fenômeno, tanto para concretos da

construção civil durante incêndios como na secagem de refratários monolíticos,

são a existência de gradientes térmicos intensos em posições próximas da face

quente e da pressurização do gás nos poros do material, o que é agravado e

intensificado devido o fenômeno 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 região tensionada em

compressão devido a restrição da expansão térmica do concreto e da água lí-

quida em seu interior. Acredita-se que este mecanismo é o que fornece a maior

parte de energia elástica que causa a explosão do material, enquanto que a

pressurização nos poros agiria principalmente como um gatilho para o início do

crescimento das trincas [17, 15, 18], porém, tais hipóteses são discutíveis e ainda

não foram comprovadas.

Já a Figura 3.2 (b) apresenta as tensões de tração decorrentes da pressuriza-

ção nos poros. Este efeito pode ser explicado com base na pressão de saturação

descrita pela equação de Antoine, uma equação semi-empírica que indica que a

pressão parcial de um gás cresce exponencialmente com a temperatura em um

reservatório lacrado em equilíbrio com sua fase líquida [3], Equação 3.1.

log10 psat = A − B

C + T (3.1)
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Figura 3.2: Mecanismos responsáveis pelo explosive spalling em estruturas de concreto
sujeitas ao aquecimento. (a) Tensões térmicas devido ao gradiente térmico, (b) efeito da
pressurização do gás no interior dos poros [16], (c) evolução da distribuição de umidade
no corpo, o que resulta no fenômeno de moisture clog [19]

onde, A, B e C são coeficientes experimentais específicos de cada líquido.

Por fim, na Figura 3.2 (c) é mostrado a evolução da distribuição de umidade

que leva ao fenômeno de moisture clog. A umidade se acumula entre a frente de

secagem e a face fria devido a condensação de água líquida nessas regiões de

menores temperaturas, reduzindo a permeabilidade intrínseca do material (con-

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

Estes danos vêm sendo cada vez mais frequentes, tanto em concretos de

construção civil sujeitos a uma condição de incêndio, quanto no primeiro aqueci-

mento de produtos refratários, devido a tendência geral de se desenvolver com-

posições de menor porosidade aberta a partir da otimização do empacotamento

das fases constituintes [3].

Diversos estudos sugeriram possíveis soluções para a otimização da seca-

gem de materiais refratários. Dentre elas destacam-se: (i) o uso de aditivos que

promovam um aumento de permeabilidade, como verificado no caso das fibras

poliméricas (o que embora possa reduzir a resistência mecânica ao aumentar a

porosidade do material, diminui consideravelmente o risco de pressurização do

vapor de água); (ii) a incorporação de fibras metálicas nas composições, as quais

induzem a tenacificação do concreto por meio de diversos mecanismos como

crack-bridging, microcracking e o fenômeno de pullout, aumentando a resistên-

cia ao dano do material, tornando-o mais resistente à propagação de trincas
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associadas a pressurização durante a secagem [3]. Além do efeito mecânico,

o microcracking decorrente dos diferentes coeficientes de expansão da matriz

e das fibras metálicas, pode promover um aumento local da permeabilidade do

material conforme reportado por Li et al. [20].

Uma outra possibilidade para a redução da probabilidade da origem de danos

no material monolítico durante sua secagem é a adequação das curvas de se-

cagem a fim de que taxas mais brandas e patamares de temperatura constante

sejam aplicados nos momentos mais críticos, e taxas mais altas sejam usadas

nos momentos seguros, otimizando a secagem e reduzindo seu consumo ener-

gético e sua duração.

A abordagem de desenvolvimento de composições mais resistentes ao pro-

cesso de secagem a partir do uso de aditivos e adequação de distribuição 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

são considerados como semi-empíricos (onde se usa o conhecimento das faixas

de temperatura onde ocorrem a decomposição de determinadas fases) obtidos a

partir de amostras pequenas, distantes das condições industriais [5, 3].

Assim, o melhor entendimento dos fenômenos físicos pode permitir reduções

dos riscos envolvidos no processo, além de torná-lo mais rápido e eficiente ener-

geticamente.

3.2 Fenômenos Físicos Envolvidos

Embora o aquecimento dos materiais refratários seja efetuado após um curto

período de tempo de cura, enquanto que para os concretos a base de cimento

Portland isso ocorra somente com um evento pontual como um incêndio, 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-

deração suas especificidades). Dentro do escopo do estudo do comportamento

dos concretos em situações de incêndios, diversos pesquisadores realizaram

estudos tomográficos a partir do uso de raios-X [19, 22] e nêutrons [23, 11, 24].

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

Figura 3.3: (a) Tomografia de nêutrons de uma amostra de concreto a base de cimento
Portland durante sua secagem pelo topo [23]. As regiões mais claras correspondem
a agregados, as intermediárias representam a matriz seca e as regiões mais escuras
correspondem a locais mais ricos em umidade, uma vez que as moléculas de água
absorvem os nêutrons. (b-d) Evolução da quantidade de água em uma amostra de
concreto aquecida pelo topo obtida por meio da tomografia de raios-X [22] (em vermelho,
mudanças negativas, i.e. secagem, e em azul, mudanças positivas, i.e. acúmulo de
umidade nos poros). Pode-se ver que há uma larga distribuição de tamanhos de poros,
alguns vazios, outros parcialmente cheios e outros saturados com água líquida.

Verifica-se que a água adicionada à composição não é consumida integral-

mente durante as etapas de hidratação que ocorrem durante a cura. Assim, há

uma quantidade de água fisicamente contida nos poros contidos na microestru-

tura, os quais são decorrentes das falhas de empacotamento. Durante a seca-

gem destes materiais, essa água se move em direção às superfícies do corpo,

tanto em forma de vapor como, em alguns casos, como água líquida. Portanto, os

modelos numéricos precisam partir de hipóteses que reconheçam tais compor-

tamentos, ainda que ao final, simplificações dos mecanismos menos pertinentes

sejam propostas.

Dessa forma é necessário aprofundar a análise da termodinâmica que rege

como essa água livre pode se apresentar na microestrutura do material. Para

tanto, os trabalhos de Bažant et al. [15, 17] servem como um importante ponto

de partida. A Figura 3.4 mostra algumas das configurações na qual a água li-
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vre pode se apresentar nos concretos, em (a) é representado um poro em duas

dimensões como sendo a área compreendida entre três círculos. Na microestru-

tura dos concretos consolidados é esperado encontrar poros preenchidos apenas

por ar seco (com uma quantia insignificante de vapor de água) próximos da su-

perfície, bem como poros onde vapor de água (em azul claro, na Figura 3.4 (c))

coexiste com água capilar (porções líquidas que se estendem na microestrutura

do material, na qual se desenvolve uma interface curva dado às diferenças entre

tensões superficiais entre o líquido, gás e sólido) e água fisicamente adsorvida

(camada aderida à superfície com menor mobilidade que a água capilar). A Fi-

gura 3.4 (c) descreve este último tipo de poro em uma maior resolução, onde a

água adsorvida se divide em duas categorias, a água adsorvida livre e a água

adsorvida impedida.
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Figura 3.4: Descrição das fases distintas na microestrutura dos concretos (refratários
e/ou civil). (a) Possíveis configurações de poro, (b) estado de tensão nas camadas
adsorvidas livres e impedidas, onde, pg é a pressão de gás no poro, pd é a pressão
de separação, e γ é a tensão superficial, com o sobrescrito ′ indicando o valor total,
considerando solicitações externas e o subscrito d indicando as quantidades referentes
a camada adsorvida impedida. (c) Diagrama demonstrando as camadas adsorvidas
livres, impedidas e água capilar, considerando as forças envolvidas (como a pressão
de espalhamento total na camada adsorvida livre, π′a, e na camada impedida, π′d, pd, e
pf , que é a pressão desenvolvida em uma camada adsorvida livre saturada, i.e. com 5
moléculas de espessura), adaptado de [17].

A água adsorvida livre está em contato direto tanto com o vapor de água,

bem como com a água capilar, podendo trocar massa com ambas as fases via

condensação e evaporação de moléculas de água. Esta camada pode ter uma

espessura, δa, de até, aproximadamente, 5 moléculas de água (logo, a distância
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descrita na Figura 3.4 (c) é de 27Å) [15].

A camada adsorvida impedida, por outro lado, não tem contato com a água

capilar nem com o vapor de água. Ela é uma consequência da microestrutura dos

nanoporos que impedem que em determinada região a água adsorvida desen-

volva sua espessura máxima, mesmo com umidades relativas altas o suficiente

para se ter as 5 moléculas de água de espessura, o que provém de uma pressão

de separação, pd.

Assim, a única forma da massa ser transportada pela camada adsorvida im-

pedida é através da difusão entre esta e a camada adsorvida livre originada pela

diferença nas pressões de espalhamento, π′a e π′d, em cada camada [17]. Estas

pressões, ao contrário do que a nomenclatura indica, não são medidas em uni-

dades de força por área unitária, mas sim em força por unidade de comprimento.

A Figura 3.4 (b) apresenta os estados de tensão das camadas adsorvidas livres

e impedidas. Focando na porção livre, a tensão trativa longitudinal no sólido

representa a tensão superficial, γ0, enquanto que a tensão compressiva na ca-

mada adsorvida corresponde a pressão de espalhamento. A resultante destas

forças é a chamada tensão superficial entre sólido e líquido, γ (V). Tais tensões

podem ser alteradas por forças externas aplicadas no meio poroso, resultando

nos valores totais de pressão de espalhamento e de tensão superficial, π′ e γ′0,

respectivamente (III).

Considerando a camada impedida, a presença inerente da pressão de sepa-

ração afeta a pressão de espalhamento πd, resultando na pressão total de espa-

lhamento, π′d. Estas teorias são estudadas extensivamente na área de pesquisa

de fluência e contração de concreto para a engenharia civil [17]. Para o pre-

sente estudo, a principal importância de analisar a microestrutura dos concretos

em uma escala tão pequena, sob a ótica da termodinâmica, é que a interpreta-

ção dessas características microestruturais originaram duas linhas de raciocínio

distintas no modelamento de concretos em alta temperatura.

Os modelos monofásicos descritos por Bažant et al. [7] discutidos em mai-

ores detalhes na Seção 3.3, são baseados na hipótese de que os poros capi-

lares (isto é, poros grandes o suficiente para que porções de água líquida com
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interfaces curvas se desenvolvam em seu interior) não são contínuos no mate-

rial consolidado. Assim seu movimento é controlado pelos nanoporos, conforme

apresentado na Figura 3.4 (c), onde a água só pode ser transportada em um es-

tado adsorvido, por meio de difusão. Consequentemente, uma maior dificuldade

para o transporte de massa é observado nessa região quando comparado ao

transporte nas regiões capilares [17, 7].

Dessa forma, partindo de tal hipótese, o fluxo de água adsorvida controlaria

o transporte de umidade nos concretos. Assim, Bažant argumenta que modelos

que separam o transporte de massa em fluxos de fases distintas não são realísti-

cos, além de haver dificuldades práticas associadas às medidas de propriedades

de cada mecanismo isolado [17].

A outra corrente de estudo, liderada nos últimos 20 anos por Gawin e co-

legas, defende que uma descrição completa e individual das fases envolvidas

no transporte de massa e energia é a maneira mais fidedigna de representar

tal fenômeno, tanto do ponto de vista fenomenológico, quanto do ponto de vista

termodinâmico [25]. Além do mais, tal abordagem permite uma identificação da

contribuição de cada mecanismo para o comportamento geral, permitindo con-

clusões mais detalhadas sobre os efeitos observados.

3.3 Modelos Numéricos

A fim de estudar tais fenômenos físicos que ocorrem em concretos à alta

temperatura, diferentes pesquisadores recorreram a modelos numéricos dado a

dificuldade de se obter informações a partir de ensaios laboratoriais [7, 25].

Para concretos, independente de sua natureza química (refratários monolíti-

cos ou a base de cimento Portland), sua microestrutura é composta por diversas

fases, como a matriz, os agregados e os poros preenchidos com gás, conforme

descrito na Figura 3.5.

Portanto, estes podem ser classificadas a partir de sua escala de simulação,

assumindo ser coerente adotar-se as abordagens de simulação de sistemas po-

rosos. O transporte de massa na escala dos poros, em regiões de baixa perme-

abilidade é regido pela equação de Darcy, Equação 3.2 (onde q⃗ é o fluxo, k é a

permeabilidade intrínseca, µ é a viscosidade dinâmica e p a pressão), enquanto
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que em regiões de alta permeabilidade, na escala de escoamento livre, pode-se

aproximar o comportamento real por meio da equação de Stokes [26], Equação

3.3 (onde σ é o tensor de tensão referente a pressão e efeitos viscosos, f⃗ é a

força de volume, ρ é a densidade do fluído e u⃗ é a sua velocidade). Em diversos

casos, como em estudos de reservas de petróleo e de poços artesianos, regiões

de permeabilidades altamente heterogêneas demandam tratamentos matemá-

ticos específicos, 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 equações de Brinkman [26].

q⃗ = −k
µ
∇p (3.2)

∇ ⋅ σ + f⃗ = 0⃗

∂ρ
∂t +∇ ⋅ (ρu⃗) = 0

(3.3)

Em concretos, embora danos termomecânicos e químicos possam aumen-

tar a porosidade e a permeabilidade, modelos baseados na lei de Darcy são a

grande maioria [7, 9, 13, 10, 8, 12], com raras exceções, como o trabalho de

Zhang et al. [27]. Este último foi o único encontrado na presente revisão bi-

bliográfica que aplica um modelo de porosidade dupla em concretos contendo

cimento Portland no transporte de umidade em temperatura ambiente.

Com relação ao tratamento matemático dos concretos como um meio poroso,

outra classificação das estratégias se dá a partir da escala considerada. A maio-

ria dos modelos se baseia em uma estratégia de homogenização do meio com o

uso de operadores de média locais. Uma breve introdução 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, é possível identificar diferentes escalas de tama-

nho. No nível microscópico, os tamanhos dos poros ou dos grãos e a escala da

não-homogeneidade são da mesma ordem de magnitude, como por exemplo a

distância d. Em tal escala, as equações matemáticas se referem a pontos espe-
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Figura 3.5: Meio poroso formado por três constituintes, um sólido, um líquido molhante
(no caso da secagem de concretos refratários, este líquido será a água) e um líquido não
molhante (ar). Apresenta-se um sistema global de coordenadas (com os vetores posição
r⃗ e x⃗ partindo da origem O) onde se define o volume elementar representativo (dv) com
diâmetro D e apresenta-se uma distância típica na escala microscópica (d). Adaptado
de [31].

cíficos de uma única fase separadamente. Este nível de detalhamento pode não

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 representação do

material heterogêneo a partir da consideração de um volume elementar repre-

sentativo (RVE). Na Figura 3.5, tal elemento, dv, é definido por um vetor posição,

x⃗, que fica no centro do RVE, e por seu diâmetro D. Dentro do RVE pode-se de-

finir um elemento de volume na escala microscópica a partir de um vetor posição

r⃗ (definido no sistema de coordenadas global com centro em O) e de tamanho
⃗dvm.

O volume elementar representativo definido na Figura 3.5 permite a definição

de variáveis macroscópicas como pressão, temperatura, porosidade, etc, a partir



20

da média da sua distribuição no RVE. De certa maneira, as fases, que na es-

cala microscópica estavam compreendidas em subdomínios do material, passam

a ocupar toda a dimensão da amostra, sendo uma representação homogênea

que sobrepõe simultaneamente cada uma das fases em questão. Consequen-

temente, os modelos derivados de tal técnica são referidos como “homogenized

continuum models”, isto é, modelos de meio contínuo homogeneizado.

Os detalhes técnicos de como esse procedimento é realizado estão fora do

escopo do presente trabalho podendo ser encontrados nas referências [28, 29,

30, 31, 32]. Em todo caso, a definição do tamanho do RVE se torna um ponto

crucial para o modelamento. Por um lado, tal tamanho não pode ser maior do

que as dimensões do corpo em si, por outro, deve ser grande o suficiente para

que as heterogeneidades microscópicas não se manifestem em uma variável ma-

croscópica. A Figura 3.6 descreve tais limites em função de uma macro-quantia

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

admissível.

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

Uma vez definida a estratégia de como tratar as heterogeneidades e o caráter
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multifásico dos concretos, cada um dos modelos abordados serão descritos re-

sumidamente a seguir, a partir de suas equações diferenciais parciais, variáveis

primárias a hipóteses fundamentais. As equações constitutivas para os modelos

de Gong, Fey e Dal Pont serão apresentadas na Seção 4 (Materiais e Métodos).

3.3.1 Modelo de Luikov

O modelo de Luikov foi o primeiro trabalho a utilizar a termodinâmica de pro-

cessos irreversíveis (CIT) para derivar as equações matemáticas que descrevem

o comportamento de materiais porosos parcialmente saturados. Ao contrário da

termodinâmica tradicional, baseada em fenômenos reversíveis e em sistemas em

equilíbrio, a termodinâmica de processos irreversíveis é capaz de descrever pro-

cessos fora do equilíbrio onde os campos escalares de pressão e temperatura

são não-homogêneos [33], permitindo seu uso para a descrição de processos

que variam no tempo.

De maneira geral, os objetivos da CIT são i) prover um suporte termodinâmico

às equações de transporte clássicas como o transporte de calor (Lei de Fourier),

de massa (Lei de Fick), de momento (equações de Navier-Stokes) e cargas elé-

tricas (Lei de Ohm), ii) propor uma descrição sistemática do acoplamento entre

tais processos e iii) estudar estados dissipativos e estacionários fora do equilí-

brio [33]. Também é importante frisar que a hipótese central da CIT é o equilíbrio

local, o que limita sua aplicação para situações que não estejam tão distantes

desta condição [33].

Conforme descrito anteriormente nas Seções 3.1 e 3.2, durante a secagem

de refratários monolíticos e quando estruturas de concreto a base de cimento

Portland são sujeitas à altas temperaturas, o transporte de energia térmica e de

massa ocorrem de maneira interdependente, e consequentemente, a aplicação

de CIT é uma escolha natural para a obtenção do sistema de equações acopla-

das que descrevem tal fenômeno.

Dessa forma, Luikov propôs um sistema de três equações diferenciais parci-

ais acopladas, as Equações (3.4-3.6), com as variáveis primárias sendo a tem-

peratura, T , a concentração de massa específica, U = m
m0

, e a pressão 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 dimensões suficientemente grandes para

se desenvolver meniscos dado as forças capilares) parcialmente saturado com

água, que pode se apresentar no estado líquido ou gasoso, além da presença de

um gás inerte (ar seco). Na sua forma mais geral, temperaturas abaixo de 0°C

são possíveis e a fase molhante (a água) pode ser encontrada no estado sólido

(gelo).

A Equação 3.4 descreve o balanço de energia do corpo (considerando todas

as fases), com o termo (a.1) representando a taxa de mudança da temperatura

com o tempo, o termo (b.1), que é o divergente do fluxo de calor (Ð→q = −λ∇T ),

que corresponde a energia transportada por condução dentro do corpo, dividido

pela inércia térmica (o produto Cpρs), com aT = λ/(Cpρs) sendo a difusividade

térmica, e o termo (c.1) a energia consumida pela evaporação da água.

∂T

∂t
°
(a .1)

= ∇ ⋅ (aT∇T )
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(b .1)

− ∆Hvap

Cp

∂U

∂t
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(c .1)

(3.4)

∂U

∂t°
(a.2)

= ∇ ⋅ (am∇U
´¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¶

(b.2)

+amχ∇T
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(c .2)

+ χp∇p
²

(d .2)

) (3.5)

∂p

∂t
°
(a.3)

= ∇ ⋅ ( κ

g⃗Caρs
∇p)

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
(b .3)

+ 1

Ca

∂U

∂t
´¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¶

(c .3)

(3.6)

A Equação 3.5 apresenta o balanço de massa da água no meio poroso, que

corresponde quase que totalmente à água líquida uma vez que U = ∑4
i=0, Ui ≈

Ul. O termo (a.2) representa a taxa de mudança da concentração de massa

específica com o tempo, (b.2) é o fluxo de massa devido a difusão, (c.2) é o fluxo

devido ao efeito de Soret (difusão devido gradientes térmicos) e por fim (d.2) é o

fluxo de massa de Darcy (fluxo de massa devido ao gradiente de pressão).

Já a Equação 3.6 apresenta a mudança do potencial de filtragem (a pressão

total) decorrente da conservação de massa do vapor de água e ar (Uv e Ua),

com o termo (a.3) representando a taxa de mudança de pressão com o tempo,

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

A principal contribuição desta formulação é que esta pode ser adimensionali-

zada, o que resulta em números adimensionais que auxiliam na identificação da

importância de cada termo, permitindo a possibilidade do uso de técnicas ana-

líticas para a resolução do sistema de equações em geometrias mais simples,

além de identificar quantidades que podem ser medidas direta ou indiretamente

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

A consideração de tais experimentos, tanto para a caracterização quanto para

a validação do modelo, é também um aspecto bastante importante dos estudos

de Luikov, cujo principal foco era obter medidas confiáveis que garantissem a

aplicabilidade do modelo desenvolvido em diversos casos industriais [38]. Esse

aspecto é extremamente importante uma vez que na revisão bibliográfica nota-

se uma tendência recente de aumento de complexidade dos modelos e um dis-

tanciamento dos aspectos experimentais e dos usuários finais, conforme será

evidenciado na presente dissertação.

Uma outra contribuição de Luikov foi o desenvolvimento de um modelo usando

uma formulação baseada na teoria de similaridade termodinâmica, 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 não será apresentada.

Por fim, nota-se que na área de simulação de concretos em alta tempera-

tura, ambas as abordagens de Luikov deram lugar a outras formulações. Entre-

tanto, Luikov foi o primeiro autor a utilizar argumentos termodinâmicos (basea-

dos na termodinâmica de processos irreversíveis) para desenvolver um sistema

de equações diferenciais parciais a partir do qual todos os outros métodos se

basearam [25]. Assim, embora a implementação do modelo de Luikov não seja

prevista no presente projeto de pesquisa, sua apresentação é fundamental na

reconstrução do conhecimento a cerca da simulação da secagem de materiais

porosos, um objetivo específico do presente projeto de dissertação.
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3.3.2 Modelo de Bažant

Em seguida, apresenta-se o modelo desenvolvido por Bažant e colaborado-

res [7] (aqui referenciado como modelo de Bažant), derivado a partir dos traba-

lhos de Luikov e da teoria da CIT. É um dos modelos mais amplamente utilizados

tanto por empresas de consultoria como as dos autores Palmer [39] e Gong [12],

quanto por órgãos públicos, como usinas nucleares [7]. Sua principal diferença

em relação ao modelo apresentado anteriormente é o fato de que, baseado na

microestrutura dos concretos, Bažant assume o fluxo de uma única fase que

representa todas as fases da água (conforme justificado na Figura 3.4).

Como consequência, algumas equações de estado semi-empíricas, ajusta-

das por meio de experimentos, como as curvas de sorção isotérmicas (que

descrevem a quantidade de água fisicamente ligada disponível para evapora-

ção existente no concreto em determinada condição de temperatura e pressão),

levam a valores de umidade relativa maiores que 100%, o que é considerado

como uma desvantagem de tal abordagem, devido a falta de sentido físico de

tais valores [40].

Por outro lado, Bažant justifica a existência de tal valor a partir de argumentos

termodinâmicos, explicando que devido a presença de uma curvatura Gaussiana

negativa do menisco de água [17], valores de umidade relativa maiores do que

100% são previstos pelas equações de Kelvin (que correlaciona a umidade rela-

tiva, h, com a pressão capilar, pc = pg − pl) e de Laplace (relacionando a pressão

do gás pg, com a pressão do liquido, pl, a tensão superficial do sistema gás e

líquido, γgl e a curvatura média da interface, 1
r ), as Equações 3.7 e 3.8, respec-

tivamente. Além disso, observações experimentais apresentam evidências da

existência de pv ≥ psat o que permite valores de h maiores que 100% [17].

pc = pg − pl = −
RTρl(T )
Mw

ln(h) (3.7)

pg = pl +
2γgl
r

(3.8)

O sistema de equações do modelo resultante é definido pela escolha de va-
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riáveis desconhecidas. Assim, a primeira escolha foi a temperatura, uma vez

que esta tem uma elevada importância no fenômeno, além da facilidade de apli-

car condições de contorno e de sua interpretação física ser direta. A segunda

variável escolhida foi a pressão de vapor, pv.

Para o desenvolvimento do sistema de equações diferenciais parciais, o fluxo

de massa é descrito por uma componente Darciana (J⃗Darcy = −ρv⃗ = −ρKν ∇pv,
onde a permeabilidade intrínseca, K, com unidade de m2, pode ser substituída

pela condutividade hidráulica, κ = Kρg⃗
µ com unidade de m/s) e uma componente

de Soret (J⃗Soret = −κs∇T ). O fluxo de massa na formulação de Bažant pode ser

considerado como a soma das equações de balanço escritas separadamente

para o vapor e a água líquida, além de se ignorar o gás seco no poro, o que de

certa forma, o torna um modelo equivalente aos modelos multifásicos.

Já o fluxo de calor consiste na lei de Fourier (q⃗Fourier = −λ∇T ) e no efeito

de Dufour (q⃗Dufour = −λd∇P ). Baseado em resultados experimentais, as leis de

transporte recíprocas (isto é, os fluxos de Soret e Dufour) são negligenciados [7].

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

equações parciais diferenciais obtidos é descrito nas Equações 3.9 e 3.10.

∂ρ̄e
∂t
°
(a.1)

= ∇ ⋅ (κ
g
∇pv)

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
(b.1)

+ ∂ρ̄d
∂t

±
(c.1)

(3.9)

ρCp
∂T

∂t
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(a.2)

= ∇ ⋅ (λ∇T )
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(b.2)

−Cl
κ

g
∇pv ⋅ ∇T

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
(c.2)

+∆Hs
∂ρ̄e
∂t

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
(d.2)

(3.10)

A Equação 3.9 descreve o balanço de massa da umidade (água líquida e va-

por de água), onde o termo (a.1) representa a taxa de mudança 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 desidratação

das fases hidratadas do cimento (c.1).

A equação de balanço de energia (Equação 3.10) descreve a taxa de variação

de energia térmica em determinado ponto, (a.2) (onde ρCp é o produto densidade



26

e calor específico do material, sem considerar a água fisicamente adsorvida), o

que é igual à energia transportada por condução de ou para determinado ponto,

(b.2), a energia transportada por convecção da água (vapor e/ou líquido), (c.2), e

a entalpia de liberação da água fisicamente adsorvida, a entalpia de dessorção,

(d.2), que é a soma da entalpia de evaporação da água líquida e a entalpia de

adsorção (∆Hs = ∆Hvap +∆Had).

Diversos autores (incluindo o próprio Bažant) fizeram diferentes simplifica-

ções e suposições como: i) negligenciar a entalpia de dessorção [7], (d.2) na

Equação 3.10 (algo que é coerente com o fato de que as partículas em geral

possuem um diâmetro relativamente grande, e portanto menor área superficial

disponível para adsorção); ii) considerar a entalpia de dessorção igual a entalpia

de evaporação da água líquida, ∆Hs = ∆Hvap [12, 39, 41]; iii) usar um termo adi-

cional na Equação 3.10 que considera a energia de desidratação, ∆Hd
∂wd

∂t , [41];

desconsiderar o transporte de energia por convecção, (c.2) na Equação 3.10,

[42].

No modelo original de Bažant et al., [7], as equações constitutivas usadas

foram derivadas semi-empiricamente, aproximando resultados experimentais a

partir de equações baseadas na termodinâmica do processo [40]. Por exemplo,

a curva de sorção isotérmica ρ̄e (que descreve a quantidade de água evaporável

contida na microestrutura do concreto) foi derivada considerando dois regimes

distintos separados por uma região interpolada linearmente. A primeira etapa

representa uma região insaturada (na qual a umidade relativa pode ser calcu-

lada h = pv
psat

< 0.96) onde uma lei de potência (com coeficientes obtidos em-

piricamente) correlaciona a temperatura e pressão com a quantidade de água

evaporável, a quantidade de água para saturação da amostra em temperatura

ambiente e a massa de cimento adicionada na composição. A etapa super satu-

rada sucede a interpolação linear e é caracterizada pela porosidade bem como

pela deformação elástica do concreto.

Assim, a suposição que o transporte de água líquida e gasosa pode ser sim-

plificada em um modelo que considera uma única fase (o que resulta num modelo

com um número menor de parâmetros e mais fácil de se implementar), explica
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porque este se tornou o modelo mais comum adotado para a descrição do com-

portamento de concretos em alta temperatura.

Ainda assim, outros autores afirmam que devido a estas mesmas suposi-

ções, tal abordagem simplifica demasiadamente o processo, além de negligen-

ciar fenômenos físicos importantes associados com transformações observadas

na microestrutura porosa em alta temperatura [25]. Assim, os próximos modelos

apresentados são aqueles que descrevem as fases individualmente.

3.3.3 Modelo de Tenchev

Tenchev et al. [8] propuseram um modelo multifásico (referenciado aqui como

Modelo de Tenchev) como uma maneira de superar os aspectos negativos dos

desenvolvimentos de Bažant e Luikov, principalmente o fato de que considerando

tais implementações, os mecanismos de transporte de massa são combinados,

podendo mascarar características individuais de cada fenômeno e dificultar a

avaliação da sensibilidade das variáveis do modelo. Assim, o modelo de Tenchev

considera o ar seco, o vapor de água e a água líquida como fases distintas.

As principais hipóteses feitas por Tenchev e colegas foram: i) todas as fases

dentro de um volume de controle infinitesimal estão em equilíbrio termodinâmico

(uma hipótese também feita pelos modelos anteriormente apresentados), ii) as

fases gasosas são consideradas como gases ideais, iii) o efeito de Soret, o fluxo

de massa devido o gradiente de temperatura, é negligenciável (conforme assu-

mido por Bažant), iv) não há difusão de água fisicamente ligada, uma vez que

esta é transportada apenas após evaporação, e v) a pressão do gás é igual a

pressão do líquido, i.e., os efeitos de tensão superficial são desconsiderados

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

As variáveis primárias selecionadas são a temperatura, T , a pressão do gás,

pg, e a densidade do vapor de água, ρ̃v (onde o símbolo ˜ acima das variáveis in-

dica a massa de determinado constituinte do gás por metro cúbico de mistura de

gás). O sistema de equações parciais diferenciais é apresentado nas Equações

3.11 - 3.13.
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∂ (εgρ̃a)
dt´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(a.1)

= −∇ ⋅ J⃗a
´¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¶

(b.1)

(3.11)

∂ (εgρ̃v)
∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(a.2)

+ ∂ρ̄l
∂t°

(b.2)

− ∂ρ̄d
∂t±

(c.2)

= −∇ ⋅ (J⃗v + J⃗l)
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(d.2)

(3.12)

(ρCp)
∂T

∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
(a.3)

−∆Hvap
∂ρ̄l
∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(b.3)

+(∆Hd +∆Hvap)
∂ρ̄d
∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(c.3)

= ∇(λ∇T )
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(d.3)

+

+∆Hvap∇ ⋅ J⃗l
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(e.3)

−(ρCpv⃗)∇T
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(f.3)

(3.13)

A Equação 3.11 representa a conservação de massa para o ar seco, onde

a.1 corresponde à taxa de mudança de massa de ar em um volume unitário

(onde εg é a fração volumétrica do gás e ρ̃a é a densidade do ar seco - massa

de ar por metro cúbico de mistura gasosa), e b.1 é a massa transportada de, ou

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

considera o fluxo convectivo de acordo com a lei de Darcy (v⃗g = −KKg

µg
∇pg, onde

K é a permeabilidade intrínseca e Kg é a permeabilidade relativa da fase gasosa

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

J⃗a = εgρ̃av⃗g − εgρ̃gDAV∇( ρ̃a
ρ̃g

) (3.14)

Em seguida, a Equação 3.12 descreve o balanço de massa da água (líquida

e vapor), onde a.2 representa a taxa de variação de massa de vapor de água em

um volume de controle, b.2 é a taxa de mudança de massa de água líquida (onde

a barra acima dos símbolos, ¯, indica a massa de uma fase específica por metro

cúbico de concreto, nesse caso ρ̄l é a massa de água líquida), e c.2 é a taxa de

variação da massa decorrente da desidratação. A soma desses parâmetros é

igual a massa de vapor e líquido transportado de, ou para, o volume de controle,

d.2, conforme descrito pelas Equações 3.15, que considera os fluxos de Darcy e

difusivo do vapor de água, e 3.16, que descreve o fluxo de Darcy da água líquida,

v⃗l = −KKl

µl
∇pl. Novamente deve ser reforçado que é assumido a igualdade entre
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a pressão de gás e do líquido, pg = pl, (ver suposição (v)).

J⃗v = εgρ̃vv⃗g − εgρ̃gDAV∇( ρ̃v
ρ̃g

) (3.15)

J⃗l = ρ̄lv⃗l (3.16)

Por último, a Equação 3.13 descreve o balanço de energia térmica, com a.3

sendo sua taxa de variação em um volume unitário (com (ρCp) = ρsCs + ρ̄LCl +
εgρ̃vCv + εgρ̃aCa, a inércia térmica efetiva do concreto), b.3, e.3, e c.3 as energias

utilizadas para evaporação de água líquida e de desidratação, d.3 é a energia

transportada por condução, e f.3 é a energia transportada por convecção (onde

ρCpv⃗ = ρ̄lClv⃗l + (ρ̃vCv + ρ̃aCa) εgv⃗g), que foi descartada na implementação de Ten-

chev devido a problemas numéricos [8].

Este modelo foi expandido por Davie et al. [43], onde a consideração de efei-

tos capilares e o transporte de água adsorvida foi realizada. Tais hipóteses são

implementadas ao mudar a descrição do fluxo de massa de água líquida (Equa-

ção 3.16), adicionando um termo que incorpora a difusão de água adsorvida (e

uma função condicional que descreve a saturação com água adsorvida do sis-

tema) e ao levar em conta a pressão do líquido a partir da equação de Kelvin, Eq.

3.7, [43]. Em tal estudo foi constatado que a simplificação de ignorar a pressão

capilar poderia ser feita sem influenciar os valores de pressão do poro em testes

envolvendo altas taxas de aquecimento. Em todo caso, outras discussões refe-

rentes a inconsistências termodinâmicas foram apontadas por Gawin et al. [44]

e reconhecidas por Tenchev [45].

Por fim, o modelo descrito não considera os aspectos mecânicos do fenô-

meno de explosive spalling, podendo somente indicar o comportamento geral da

pressurização dos gases nos poros durante o aquecimento, fornecendo apenas

informações gerais referentes aos mecanismos que transportam a água no meio

poroso.

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

os efeitos termomecânicos nas simulações, considerando o modelo constitu-
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tivo de concreto de Ortiz [47], e o acoplando de forma fraca com seu modelo

termo-hídrico [8]. Consequentemente as pressões nos poros computadas pelas

equações de balanço de massa e calor resultam em forças de corpo na análise

termomecânica, conforme descrito pela Equação 3.17, onde b é o coeficiente de

Biot e considerando b = 1 por Tenchev et al. [46].

Fx = b
∂pg
∂x

; Fy = b
∂pg
∂y

; Fz = b
∂pg
∂z

(3.17)

O acoplamento entre os modelos é considerado fraco, pois, os danos compu-

tados pela análise termomecânica não afetam a permeabilidade do concreto, o

que na prática ocorre mediante o 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 distribuído independente da taxa para a matriz e

considerando o concreto como um compósito (ao considerar a teoria de mistu-

ras) [47]. Por meio de tal teoria a evolução de trincas paralelas a direção de

carregamento pode ser explicada a partir da distribuição desigual de tensões en-

tre a matriz e os agregados, e, como o explosive spalling é um efeito decorrente

de tensões compressivas (ver a Seção 3.1), um modelo mecânico que engloba

tais efeitos é de grande interesse, pois, este pode reproduzir o comportamento

observado no concreto em altas temperaturas [46]. Outra vantagem do modelo

de Ortiz é que este pode ser facilmente implementado em códigos de elementos

finitos [47]. Em contrapartida, algumas das propriedade mecânicas em função

da temperatura precisaram ser ajustadas a partir de resultados experimentais

de compressão uni e biaxiais em altas temperaturas [46], o que pode dificultar

a aplicação desta metodologia para materiais que não possuem dados de tais

experimentos em altas temperaturas.

De maneira geral é possível observar que a consideração de aspectos mecâ-

nicos permite resultados com interpretações precisas de comportamentos obser-

vados experimentalmente. Além disso, tais considerações permitem visualizar

efetivamente o dano causado pelas altas temperaturas nos materiais. Assim, a
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próxima seção apresenta dois modelos que avançaram ainda mais o desenvol-

vimento da representação termo-hidromecânica de concretos em altas tempe-

raturas, o primeiro apresentando um sistema totalmente acoplado (considerado

um avanço sobre o modelo de Tenchev) e o segundo considerando aspectos em

multiescala (como a presença 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-hídricos com a análise termomecânica ao levar em conta que os

danos previstos influenciam a permeabilidade do concreto. Este modelamento

será 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 híbrida (conforme descrito na Figura 3.6). Esta metodologia

permite a descrição de um sistema multifásico (como o meio poroso parcialmente

saturado) por uma metodologia de cálculo 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 utilizá-la para materiais de construção civil (concretos com

cimento Portland).

A principal diferença quando comparado com a formulação proposta por Ten-

chev está na seleção da variável primária que descreve o estado hídrico do ma-

terial. Gawin et al. [25], escolheram a pressão capilar, pc, ao invés da densidade

do vapor de água usada por Tenchev, ρ̄v.

Esta escolha foi pautada por justificativas termodinâmicas que defendiam que

a consideração da pressão capilar enquanto quantidade física tinha sentido físico

em todos os cenários da secagem. Isto é, tanto para situações onde a saturação

com água líquida era alta, quanto para aquelas onde esta saturação era pequena

(e normalmente não seria possível definir uma pressão capilar) [48], ou ainda em

temperaturas acima da temperatura crítica da água (374.15°C), onde seu sentido

físico mudava apropriadamente entre pressão capilar e o potencial hídrico.

Por outro lado, na definição de Tenchev, a densidade do vapor de água para

regiões totalmente saturadas com água líquida não possui sentido físico, o que
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torna o modelo de Gawin mais consistente com a teoria. Uma outra caracterís-

tica importante, e um incremento em relação aos modelos previamente apresen-

tados, é que Gawin permite a descrição de equações da cinética de desidratação

e dos danos químicos dos materiais.

Como os demais modelos, sua formulação consiste num sistema acoplado de

equações diferenciais parciais que descrevem a conservação de massa, energia,

e agora, de momento de Cauchy. Suas variáveis primárias são a temperatura,

T , a pressão capilar, pc, a pressão do gás, pg, o vetor de deslocamentos, u⃗ e três

parâmetros internos que descrevem a evolução de desidratação e deterioração

do concreto: o grau de desidratação, Γd, o parâmetro de danos químicos, V e o

parâmetro de dano mecânico, d. As Equações 3.18 - 3.21 descrevem o sistema

de equações do modelo.

A Equação 3.18 apresenta o balanço de massa do ar seco e contém a mu-

dança do grau de saturação de água líquida, a.1, da densidade do ar, d.1, a

evolução da porosidade causada pelo aumento de temperatura, b.1, a deforma-

ção elástica do sólido, c.1, o processo de desidratação, e.1, e a consequente

variação da densidade do sólido, f.1. Por fim, fluxos difusivos e advectivos são

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

−φ∂Sw
∂t

²
(a.1)

−βs(1 − φ)Sg
∂T

∂t
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(b.1)

+Sg∇ ⋅ v⃗s
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

(c.1)

+ Sgφ
ρ̃a

∂ρ̃a
∂t

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
(d.1)

− ṁdSg
ρs

²
(e.1)

−

− (1 − φ)Sg
ρs

∂ρs
∂Γd

∂Γd
∂t

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
f.1

+ 1

ρ̃a
∇ ⋅ J⃗a

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
g.1

+ 1

ρ̃a
∇ ⋅ (φSgρ̃av⃗g)

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
h.1

= 0 (3.18)

Em seguida, o balanço de massa da água líquida e gasosa é dado pela Equa-

ção 3.19. Nela, se considera a mudança da saturação com água líquida, a.2, a

variação da densidade do sólido devido as deformações elásticas, b.2, devido a

desidratação, i.2, e a evolução da porosidade com a temperatura, c.2, e o estado

de desidratação em si, j.2. A evolução da densidade do vapor de água e da água

líquida são descritos pelos termos d.2 e e.2, respectivamente. Os fluxos são
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considerados como a difusão e convecção de vapor (f.2 e g.2) e a convecção da

água líquida, h.2. Também se considera um termo fonte referente a vaporização

da água, k.2

φ (ρ̄l − ρ̃v)
∂Sl
∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

a.2

+(ρ̄lSl + ρ̃vSg)∇ ⋅ v⃗s
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

b.2

−βslg
∂T

∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¶
c.2

+

+Sgφ
∂ρ̃v
∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

d.2

+Slφ
∂ρ̄l
∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¶

e.2

+ ∇ ⋅ J⃗v
²

f.2

+∇ ⋅ (φSgρ̃vv⃗g)
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
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+

+∇ ⋅ (φSlρ̄lv⃗l)
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

h.2

−(ρ̄lSl + ρ̃vSg)
(1 − φ)
ρs

∂ρs
∂Γd

∂Γd
∂t
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i.2

−

− ṁd

ρs
(ρ̄lSl + ρ̃vSg)

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
j.2

= − ṁd°
k .2

(3.19)

Já a Equação 3.20 se refere ao balanço 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 (c.3) e o

calor consumido pelas mudanças de fase, a evaporação e desidratação, d.3 e

e.3, respectivamente.

(ρCp)
∂T

∂t´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
a.3

+(ρ̄lClv⃗l + ρ̃gCgv⃗g) ⋅ ∇T
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

b.3

−∇ ⋅ (λ∇T )
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

c.3

= − ṁvap∆Hvap

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
d.3

+ ṁd∆Hd

´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶
e.3

(3.20)

Adicionalmente, considerando os fenômenos termomecânicos, a Equação

3.21 descreve a conservação de momento linear de Cauchy, nela se ignora as

forças inerciais, considerando apenas o tensor total de tensões, a.4, que en-

globa as contribuições de solicitações externas e o efeito da pressão exercida

pelos fluídos nos poros do material. Também se considera a força gravitacional

pelo termo b.4.
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∇ ⋅ (tTotal)
´¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¸¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¹¶

a.4

+ ρg⃗
b̄.4

= 0 (3.21)

O modelo completo é composto por 11 relações constitutivas distintas e 3

equações de evolução que descrevem o comportamento das variáveis internas

Γd, V e d, resultando no modelo mais complexo (e completo) disponível na lite-

ratura para a simulação 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 parâmetros de

entrada e os desafios numéricos de se considerar um problema multi-físico tão

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 (o mesmo objetivo de Gawin e seu grupo [25]) é a simulação

em nanoescala [49, 50, 51, 52, 53, 54], onde a consideração do problema em

uma escala tão pequena desconsidera as propriedades efetivas e permite enten-

dimentos mais detalhados das interações entre as microestruturas, a umidade e

a temperatura.

Por fim, o último modelo apresentado na presente seção descreve uma abor-

dagem meso-escala. Esta pode ter grande vantagem quando compara com os

modelos do meio contínuo homogeneizado (i.e. todos os modelos apresentados

até este ponto do presente projeto de dissertação), uma vez que é possível si-

mular a interação de estruturas não porosas em contato direto ou no interior de

corpos de concreto, como treliças metálicas, sistemas de ancoragem de refra-

tários ou ainda agregados com diferentes tamanhos médios e distribuições de

tamanho.

O modelo descrito por Dal Pont et al. (referido como modelo de Dal Pont), [55]

é baseado na mesma abordagem utilizada por Gawin et al. onde uma formula-

ção termo-hidromecânica é proposta com as variáveis primárias sendo a tempe-
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ratura, T , a pressão do gás, pg, a pressão capilar, pc e o vetor de deslocamentos,

u⃗, para descrever o comportamento da matriz do concreto. Os agregados são

considerados como um subdomínio composto por sólidos impermeáveis, regidos

apenas pelas equações de balanço térmico (ignorando os termos relacionados

com os fluxos de massa) e do balanço de momento linear [55]. É importante

salientar que a zona de transição interfacial entre a matriz e os agregados não é

considerada.

Esta separação dos materiais permite uma melhor descrição dos efeitos ter-

momecânicos uma vez que cada componente individual é representado por seu

coeficiente de expansão térmica individual. No caso de concretos, o coefici-

ente de expansão térmica efetivo é regido de forma majoritária pelo comporta-

mento expansivo monotônico dos agregados (uma vez que é o componente de

maior concentração da composição), mascarando o comportamento da matriz

que passa por sucessivos regimes de expansão e contração [55].

Por meio desta ferramenta de simulação foi possível descrever as observa-

ções feitas pelo ensaio de tomografia de nêutrons ao se avaliar o efeito de um

agregado grande (metade do diâmetro da amostra cilíndrica) que acelerou a

frente de secagem quando comparado com a amostra sem este. Também, foi

possível propor explicações para tal comportamento observado, uma vez que o

efeito de aceleração da frente de secagem só foi observado na simulação que

considerou o dano termomecânico, 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 formulações mais recentes para a simu-

lação de concretos à alta temperatura, e suas principais contribuições são: i) o

seu caráter mesoescala, que abre uma nova frente de pesquisa (inviável com os

modelos pré-existentes), e ii) o uso em conjunto de técnicas de observação di-

reta, como a tomografia de nêutrons e raios X e a ressonância nuclear magnética

com modelos computacionais, o que facilita a obtenção de propriedades efetivas

dos materiais.

Estes experimentos não afetam nenhuma propriedade do material, diferente

dos testes onde se mede a pressão e a temperatura a partir de sensores embu-
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tidos nas amostras (PTM), os quais geram resultados não confiáveis, que ainda

são a principal metodologia empregada para validação dos modelos [24]. Como

contraponto, as técnicas de observação experimental direta ainda são restritas à

geometrias muito pequenas (cilindros de 30mm de diâmetro e 60mm de altura).

De toda forma, abordagens integradas como a utilizada por Dal Pont et al.

são fundamentais para inovações, tanto para o avanço do entendimento teórico

do fenômeno, como para propor ferramentas de grande apelo tecnológico para

aplicação em processos industriais. Além disso, estes procedimentos permitem

sanar a principal crítica feita aos modelos termo-hidromecânicos do estado da

arte, que é a sua complexidade e dificuldade em se obter parâmetros de entrada

confiáveis [25].

3.3.5 Síntese dos Modelos

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

quadro resumo é apresentado na Figura 3.7.
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Figura 3.7: Resumo dos sistemas de equações e variáveis primárias dos modelos de
Bažant (monofásico), Tenchev (multifásico que desconsidera a pressão capilar) e Gawin
(multifásico que considera a pressão capilar). Em azul, as variáveis primárias são apre-
sentadas.
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3.4 Datamining da Bibliografia

A bibliometria consiste no estudo quantitativo de produções acadêmicas e

patentes a fim de se obter informações sobre o estado de uma determinada

área de estudo, colocando em perspectiva países em relação ao mundo, uma

instituição em comparação com aqueles de seu país ou ainda contextualizando

determinados autores ou grupo de autores em relação a toda a comunidade

referente a tal campo de atuação [56, 57].

O principal produto do trabalho científico se traduz em produções literárias

como artigos em revistas científicas, resumos em congressos e livros, o que

permite a difusão de descobertas, correções e contrapropostas, além de efeti-

vamente documentar conclusões cientificamente fundamentadas [56]. Conse-

quentemente, o uso de bases de dados para o estudo de uma comunidade pode

ser de papel fundamental para se traçar não só um panorama da situação atual,

como também obter tendências futuras [57].

Nesse contexto, a base de dados bibliográfica multidisciplinar Scopus [58]

acaba sendo uma ferramenta importante. A possibilidade de se realizar buscas

em seu acervo de aproximadamente 69 milhões de trabalhos científicos permite

a obtenção de buscas abrangentes sobre determinados tópicos. Tais pesquisas

podem levar em consideração a busca por termos presentes nos títulos, resumos

e key-words, além de ser possível especificar o intervalo de tempo desejado,

áreas específicas da ciência e o tipo do registro bibliográfico.

Recorrendo às linguagens de programação orientadas ao objeto, como Python

[59], é possível preparar gráficos da evolução do uso de determinadas key-words,

presença dos trabalhos em certos journals além de estabelecer grafos entre as

key-words conforme descrito na Seção 4.6.

Esta ferramenta foi empregada no presente trabalho, visando complementar

a revisão bibliográfica efetuada e para traçar panoramas sobre o estado da arte

do tema de estudos de secagem de concretos refratários a partir de modelos

computacionais.

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

de qualificação e a redação da presente dissertação, foram encontrados novos
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estudos de destaque nesta área do conhecimento, nominalmente, i) estudos bus-

cando o desenvolvimento de sensores de umidade para materiais refratários, ii)

novos ensaios realizados utilizando tomografia de nêutrons e iii) estudos que

acoplam CFD e FEM.

O projeto CUBISM é um projeto europeu que visa o aumento da competitivi-

dade das indústrias consumidoras de materiais refratários por meio do desenvol-

vimento de sensores de ondas acústicas superficiais para a aquisição de pressão

e umidade relativa em materiais porosos até a temperatura de 500°C [60, 61].

Além de aspectos experimentais o projeto também tem envolvido simulações ba-

seadas no método de elementos discretos [62], entretanto, deve-se notar que o

modelo desenvolvido não contempla o transporte mássico, capturando apenas

os efeitos termomecânicos. Estes estudos podem ser promissores e devem ser

acompanhados por todos os pesquisadores e usuários de materiais refratários

monolíticos.

Além dos trabalhos desenvolvidos no projeto CUBISM, Tengatinni et al. [63]

apresentaram um novo estudo buscando aprimorar o arranjo experimental para

a realização de tomografia de nêutrons a fim de evitar o fluxo mássico na dire-

ção radial das amostras cilíndricas, o que somado ao efeito de beam hardening

(isto é, efeito de filtragem dos feixes de nêutrons menos energéticos, havendo

uma maior detecção dos nêutrons mais velozes) inviabiliza análises quantitati-

vas sobre a quantidade de água no interior da amostra [11, 23]. Para tanto,

revestimentos de quartzo e titânio foram testados, resultando em uma redução,

porém ainda incompleta do fluxo radial. Além destas análises, 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 água liquida, que resultou em trincamentos e explosões.

Tais testes representam avanços e abrem novas portas para futuras aborda-

gens, como a execução de um projeto de seleção de materiais para revestir as

amostras e impedir o fluxo radial de maneira apropriada, analisar por meio de

uma maior resolução espacial o efeito das fibras como canais para a remoção da

água, e com a diminuição do tempo de aquisição das tomografias, uma análise
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tomográfica do explosive spalling.

Por fim, Bernardi et al [64] apresentaram uma metodologia combinada de uti-

lização de simulação por fluidodinâmica computacional e elementos finitos para

a avaliação de túneis sob incêndios. Tais modelos são de elevado custo compu-

tacional e de grande complexidade envolvendo simulações de meios fluídos e só-

lidos, mas que trazem vantagens em relação ao ensaios propostos no presente

mestrado, como a possibilidade de simular o aquecimento convectivo conside-

rando a geometria da peça (uma vez que, por exemplo, a secagem de um canal

de corrida é significativamente distinta de uma panela siderúrgica), e a possibili-

dade de aplicar fluxos térmicos não homogêneos nas interfaces sólidos-fluído.

Para estudos futuros, a estratégia de simular o aquecimento de todo um equi-

pamento refratário de forma virtual, podendo verificar parâmetros como efeito

da mistura de gases para a combustão, localização da chama, e o próprio pro-

cedimento de secagem, simbolizam e sintetizam a essência da Indústria 4.0,

tão necessária para a otimização dos processos industriais e a competitividade

econômica das empresas envolvidas.
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4 MATERIAIS E MÉTODOS

O presente trabalho buscou alcançar o objetivo proposto de avaliar os dife-

rentes modelos passíveis de serem utilizados para a previsão do comportamento

durante a secagem de refratários monolíticos (ver Seção 2) a partir de duas es-

tratégias principais: (i) revisão sistemática da literatura por meio de ferramentas

bibliométricas e (ii) comparação direta dos modelos implementados em elemen-

tos finitos usando a plataforma FEniCS [65].

Dessa forma, esta seção apresenta a metodologia usada para a implemen-

tação dos modelos e a abordagem empregada no estudo da bibliografia relaci-

onada ao tema. Inicialmente, parte-se de uma breve introdução da metodolo-

gia numérica de elementos finitos e em seguida se apresenta a estrutura geral

do modelo. A implementação dos modelos mono ou multifásicos seguem uma

mesma lógica, porém a fim de manter a presente dissertação concisa, maiores

detalhes poderão ser encontrados nas referencias originais. A metodologia de

pós-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 Equações de Conservação

As equações que regem o modelo em escala macroscópica são originadas

a partir das leis de conservação de massa e de energia considerando um ele-

mento de volume infinitesimal de um meio contínuo homogenizado (uma vez que

o problema é multifásico devido a microestrutura dos concretos). Em modelos

nos quais se considera as tensões mecânicas, uma terceira lei é considerada,

a de conservação de momento. O resultado é um sistema de equações parci-

ais diferenciais e um conjunto de condições de contorno, e, devido sua natureza

transiente (i.e. há evolução temporal das quantidades de interesse), um con-

junto de condições iniciais. Para a solução deste sistema utiliza-se o método dos

elementos finitos na discretização espacial e diferenças finitas na discretização

temporal.

Retomando as equações do modelo de Bažant, 3.9 e 3.10, se tem uma equa-
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ção decorrente do balanço de massa e outra decorrente do balanço de energia.

As variáveis primárias são a pressão, P , e a temperatura, T . Antes de prosseguir

para as discretizações, uma revisão da lógica por trás do método dos elementos

finitos é apresentada.

4.1.2 Método dos Elementos Finitos

A presente seção busca introduzir alguns dos importantes conceitos referen-

tes ao Método dos Elementos Finitos (FEM). Busca-se balancear a exposição de

conceitos fundamentais com uma maneira sintética de expor tais ideias de modo

a ser conciso e ainda manter a didática. Para maiores informações refere-se ao

livro-texto de Langtangen et al. [66], de onde a estrutura da presente seção foi

baseada.

O procedimento padrão para a modelagem matemática de fenômenos físicos

parte de Leis Fundamentais da física (como as leis de conservação de massa,

M, momento, P, e energia interna,H) e de relações características entre estímu-

los e respostas representadas por equações constitutivas (como a Lei de Hooke

em elasticidade linear e a Lei de Fourier em transferência de energia térmica).

Este trabalho envolverá, no caso do modelo de Gong, a resolução de siste-

mas de equações diferenciais parciais resultantes de duas equações de conser-

vação (são elas, conservação de massa,M, e de energia interna, H) e diversas

equações de estado, entre elas, as curvas de sorção isotérmicas, φ = f(P,T ), a

Lei de Fourier para a descrição do fluxo de calor, q⃗H = −k∇T e a Lei de Darcy

para a descrição do fluxo de massa, q⃗M = −κµ∇P .

As equações diferenciais são os objetos matemáticos mais importantes para

a representação matemática de fenômenos físicos inclusive existindo casos de

desenvolvimentos matemáticos (em termos de terminologia e técnicas de reso-

lução) resultantes de estudos de problemas físicos [67]. A descrição de taxas

temporais ou de gradientes espaciais levam em consideração a ideia do efeito

que um pequeno diferencial em uma variável independente (tempo, dimensão

em x, y, ou z) tem em uma variável dependente (seja um campo escalar, como

a temperatura, ou campos vetoriais, como os campos elétricos, campos magné-

ticos, tensões mecânicas, etc.), com isso permitindo a descrição de fenômenos
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no tempo e espaço (por exemplo, como varia a temperatura T em um pequeno

diferencial ∂x).

Tais equações podem ser classificadas em equações diferencias ordinárias

(ODE) quando se tem apenas funções de uma única variável independente e

suas derivadas, ou em equações diferencias parciais (PDE) quando se tem fun-

ções de várias variáveis independentes e suas respectivas derivadas parciais.

No geral, as ODE’s lineares podem ser resolvidas analiticamente, isto é, é

possível obter sua solução em uma forma fechada (uma expressão matemática

que pode ser avaliada em um número finito de operações algébricas). Por outro

lado, as PDE’s muitas vezes exigem procedimentos de solução mais comple-

xos, fazendo uso de expansões em séries, análises de similaridade e análises

assintóticas [68]. Uma grande complicação de tais métodos é que, em geral, fun-

cionam apenas para geometrias e condições de contorno tão simplificadas ao

ponto de se distanciar consideravelmente da realidade (como análises feitas em

placas infinitas ou semi-infinitas) de certas aplicações.

Como alternativa a tais métodos, e devido ao avanço da capacidade com-

putacional, os métodos numéricos alcançaram uma elevada relevância [69]. O

desenvolvimento de softwares comerciais permitiram que tais métodos fossem

popularizados mesmo entre usuários que não possuem extenso conhecimento

dos detalhes da implementação de tais metodologias. Naturalmente tais softwa-

res se especializaram em análises mais usuais, como, por exemplo, cálculos de

análises estruturais, análises térmicas e fluído-dinâmicas. Dessa forma, casos

mais específicos onde se tem o acoplamento de vários fenômenos (como o aco-

plamento do transporte de massa e de energia necessárias ao presente trabalho)

não são implementados.

Assim, justifica-se o desenvolvimento de um modelo baseado na metodologia

dos elementos finitos, uma das mais comuns estratégias de solução de PDE’s e

ODE’s por meio do uso de uma malha para representar domínios com geometrias

complexas. Para tanto, será utilizado a plataforma FEniCS [65] disponível na

linguagem Python [59].
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4.1.3 Métodos de aproximação de funções

A lógica por trás do FEM, é uma metodologia de aproximação já estabelecida

que permite a representação de funções aproximadas de uma maneira sistemá-

tica por meio de funções de forma sobre uma malha. Considerando maiores

detalhes, pode-se resumir o método como:

Definição 4.1.1: Método dos Elementos Finitos (resumo)

1. Discretização do domínio em elementos finitos

2. Derivação de equações sobre cada elemento da malha seguindo uma

metodologia de aproximação

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

tema global de equações (lineares ou não)

4. Imposição de condições de contorno (ajustes nas matrizes e vetores

do sistema de equações lineares resultantes)

5. Solução numérica destas equações

6. Pós-processamento dos resultados

O software FEniCS [65] automatiza a grande maioria das etapas listadas, per-

mitindo que o foco seja nas análises dos resultados e suas respectivas interpre-

tações. Assim, a presente seção não abordará aspectos fundamentais (como a

abordagem de acoplamento do sistema global ou as metodologias de resolução

numérica do sistema), mas automatizados, dando maior enfoque para aspectos

que ilustrem os conceitos lógicos por trás da metodologia (como as metodologias

de aproximação, algumas funções de elementos finitos e as formulações varia-

cionais). Com tal introdução será possível justificar a escolha de parâmetros do

modelo como o tipo de elemento, a malha utilizada, a formulação utilizada, entre

outros.

Inicialmente será apresentado e descrito a ideia por trás das metodologias de

aproximação, em especial do Método de Galerkin, para poder derivar as equa-

ções locais de cada elemento. Existem inúmeras variações de tal metodologia,
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com alterações pontuais, recebendo nomes distintos. Porém, no presente traba-

lho foi utilizada a estratégia padrão aqui apresentada.

Antes de introduzir a abordagem para a obtenção de soluções numéricas de

equações diferenciais, serão definidos entidades matemáticas a partir da aproxi-

mação via método de Galerkin para vetores (de fato, funções podem ser encara-

das como vetores que residem em um espaço de dimensões infinitas e, portanto,

a aproximação de funções equivale à aproximação de vetores). Isso tornará o

procedimento mais fácil de se compreender.

4.1.4 Construção da Aproximação

Para ilustrar a metodologia utilizaremos a aproximação de uma equação tri-

vial:

u = v (4.1)

Tal equação representa a busca pela melhor aproximação do vetor v, que re-

side no espaço vetorial V , por meio do vetor u existente em U , um subespaço

de V . Existem duas abordagens para encontrar o melhor vetor u motivadas por

conceitos da álgebra linear que nos permitem formalizar algoritmos para a reso-

lução dessa tarefa. Algumas delas são a metodologia dos mínimos quadrados e

a da projeção. Estas são descritas nas Definições 4.1.2 e 4.1.3.

Definição 4.1.2: Metodologia dos Mínimos Quadrados

A melhor aproximação de um vetor, v se dá quando o vetor erro e = v − u

(isto é, a diferença entre o vetor v e a aproximação u) possui a menor

norma (a partir da métrica definida no espaço vetorial em questão) possí-

vel, isto é:
∂e

∂ci
= 0

para cada coeficiente ci de cada vetor base do subespaço do espaço veto-

rial V que abriga u.
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Definição 4.1.3: Metodologia da Projeção

A melhor aproximação de um vetor, v, se dá quando seu erro, o vetor

e = v−u é perpendicular (o termo mais geral seria ortogonal) ao subespaço

ao qual o vetor u reside, isto é :

e ⋅ u = 0

A metodologia proposta na Definição 4.1.2 é bastante intuitiva, porém, a Me-

todologia da Projeção pode ser mais complicada de se visualizar. Para tanto, na

Figura 4.1 é possível observar como o menor erro entre v e u se dá quando o

erro e é perpendicular ao espaço onde u existe. Observe que a aproximação da

figura representa a aproximação de dois vetores bidimensionais existentes em

um espaço Euclidiano representado em coordenadas Cartesianas, o que poderá

ser generalizado para vetores definidos em espaços de maiores, ou ainda, de in-

finitas dimensões. Nesse contexto, como funções são vetores, pode-se garantir

que ambas metodologias acima definidas também resultarão em metodologias

de aproximação de funções (que são vetores, afinal).
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Figura 4.1: Representação da aproximação de vetores bidimensionais em coordenadas
Cartesianas.

É evidente que a melhor aproximação uoptimum resulta no erro de menor

norma Euclidiana (comprimento do vetor, seguindo a definição de uma norma

em um espaço vetorial Euclidiano), entretanto observe também que o erro ótimo,

eoptimum, é perpendicular a reta onde procuramos o vetor u que melhor aproxima

v. Lembrando-se da Geometria Analítica, quando dois vetores são perpendicu-

lares seu produto interno é nulo e assim, busca-se u tal que e ⋅ u = 0.

O matemático russo Boris Galerkin usou deste mesmo princípio para obter

a solução de equações diferenciais, definindo o método de Galerkin [70]. É im-

portante notar que, seja na aproximação de vetores euclidianos em 2D, vetores

gerais ou funções, ambas metodologias (dos mínimos quadrados e da projeção)

são equivalentes, resultando nos coeficientes que formam a combinação linear

que gera a melhor aproximação possível de um vetor em um determinado subes-

paço.
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Observe também que um caso especial se dá quando a função que busca-

mos aproximar reside no mesmo subespaço de busca. Isto é, se ao invés de

procurarmos a melhor aproximação de v na reta f(x) = x, mas em todo espaço

bidimensional, encontraríamos o próprio vetor v como sua própria melhor apro-

ximação, obtendo um erro nulo. Este cenário é bastante raro, e no caso do FEM,

impossível, uma vez que a solução é procurada num espaço discreto, enquanto

a solução exata reside num espaço contínuo. Ainda assim, existem teoremas e

provas matemáticas que garantem que problemas bem colocados em FEM con-

vergem para a solução exata, quanto mais refinada for a malha (refinamento h)

ou quanto maior for a ordem do polinômio usado como função base (refinamento

P ) [66].

4.1.5 Funções de forma

Como visto anteriormente nos exemplos de vetores de duas dimensões no

espaço Euclidiano, as aproximações de determinado vetor podem ser represen-

tadas por intermédio de combinações lineares de coeficientes e vetores bases

que definem o espaço vetorial. O que as metodologias de aproximação fornecem

são algoritmos que permitem encontrar o conjunto de coeficientes que formam

a combinação linear dos vetores base, cujo erro é o menor possível, segundo a

Definição 4.1.2, ou que o erro seja ortogonal ao subespaço onde se procura a

aproximação, segundo a Definição 4.1.3.

Assim, é evidente que a escolha do espaço de aproximação e de seus vetores

base é primordial para que o processo de aproximação seja o mais prático e

eficiente possível. Dentre as várias possibilidades, é comum a busca por vetores

ortogonais e isso pode ser mostrado pelo apelo que certas funções ortogonais

apresentam, como as funções trigonométricas seno e cosseno, que são as bases

das aproximações de Fourier.

No caso de tais funções trigonométricas seu domínio é o mesmo que todo o

domínio ao qual a função a ser aproximada se estende. Porém, uma estratégia

consiste no uso de funções base com suporte compacto, isto é, aquelas que

são não nulas apenas em uma porção do domínio, e zero em todo o resto do

domínio, essas funções bases são as funções de elemento finito, usadas em
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FEM. Além disso, uma outra característica vantajosa destas funções é o fato de

que elas apresentam a propriedade de serem uma partição da unidade, isto é,

a soma delas resulta em 1 em todo o domínio. Esta característica implica em

uma equivalência dos graus de liberdade com os valores dos campos escalares

(ou vetoriais) físicos aproximados pelo método, conferindo maior praticidade ao

método.

A Figura 4.2 ilustra uma função base de elementos finitos definida por partes

e linear (referenciada no presente trabalho como P1 [71]). Cada nó é associado

com uma função desse tipo.

Figura 4.2: Representação de duas funções do tipo P1, ϕ2 e ϕ3, em uma malha unidi-
mensional com 5 elementos Ω(i). Adaptado de [66].

Tais funções são excelentes motivações para a divisão do domínio em uma

malha, pois, em cada elemento de determinada malha tem-se funções de forma

que são não nulas apenas nessa região do domínio. A vantagem é que se pode

definir domínios complexos de uma maneira sistemática, onde a convergência

é obtida conforme a malha se torna mais refinada (isto é, com maior número

de elementos representando o domínio). Além disso, pode-se obter matrizes

que são diagonais durante a resolução numérica, o que facilita tal processo (do

ponto de vista do custo computacional).

4.1.6 Malha

A malha é uma partição do domínio em elementos cuja intersecção é nula e

cuja união resulta exatamente no domínio. O conceito mais generalizado de um
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elemento finito é apresentado na Definição 4.1.4.

Definição 4.1.4: Definição Geral de Elemento Finito

• Um elemento finito é uma célula em um sistema de coordenadas lo-

cais de referência cujos limites são chamados de vértices;

• Em cada célula se define um conjunto de funções base do tipo de

elementos finitos e um conjunto de graus de liberdade, isto é, quan-

tidades que se busca calcular (por exemplo, a temperatura em deter-

minados pontos ao se resolver a equação de calor);

• Finalmente define-se um mapa entre os graus de liberdade locais (de

dentro do elemento) e os globais (definidos em todo domínio). Tal

mapa serve para organizar os resultados obtidos após o cálculo;

• Define-se um mapa geométrico entre a célula e o domínio físico (qual

posição no sistema de coordenadas locais corresponde a determi-

nado ponto nas coordenadas globais).

A princípio pode-se parecer que tais definições acabem tornando o método

apenas mais complexo e abstrato. Porém, tal abstração garante que a metodo-

logia de resolução no elemento seja feita individualmente, elemento a elemento

(inclusive usando as mesmas equações, pois usa-se o mesmo elemento de co-

ordenadas de referência em todas as células da malha), sem considerar as es-

pecificidades referentes a geometria.

Isto facilita a generalização do método e, aliada a facilidade de implementa-

ção computacional, justifica a maior popularidade de FEM em relação a outros

métodos como os métodos de diferenças finitas, FDM, e volumes finitos, FVM

(também verificado na Figura 5.2 (c)). Após o cálculo em cada um dos elemen-

tos se realiza o processo de assembly (montagem) onde se une as informações

de cada elemento obtendo os graus de liberdade em toda a malha, e por meio

de interpolações, de todo o domínio.

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

problema físico a ser resolvido. No caso da plataforma FEniCS, uma vez definido
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a malha, o subespaço de funções onde se buscará a melhor aproximação, e os

elementos a serem utilizados, a resolução do sistema de equações pode ser

montada a partir da forma variacional do problema físico.

4.1.7 Forma variacional

Todo problema matemático onde se busca encontrar uma função que satis-

faça uma equação diferencial (ou um sistema de equações diferenciais) pode ser

apresentado de três maneiras distintas. A primeira forma é a forma diferencial,

que é a maneira mais tradicional de representar um problema. A segunda, é a

partir da consideração da estratégia de aproximação via Galerkin, onde se usa

a propriedade da ortogonalidade do erro mínimo com o subespaço para buscar

a melhor aproximação para definir o problema (a forma variacional). Por fim, há

ainda a formulação extremal, na qual procura-se minimizar um funcional, isto é,

uma função que tem como argumento uma função e retorna um escalar.

Para poder utilizar o método de Galerkin o problema precisa ser reformulado

de uma maneira específica, chamada de "Forma Fraca"ou "Forma Variacional".

Esta reformulação é necessária para poder resolver um problema definido em

um espaço com dimensões infinitas (o espaço do problema físico em si, definido

por meio das leis fundamentais e equações de estado em um domínio contínuo)

em um espaço de dimensões finitas (o subespaço discretizado onde se buscará

a solução).

Há também uma motivação referente ao fato de que as funções de elemento

finito (em especial as funções polinomiais por partes da família P) são apenas

funções de classe C0, isto é, suas derivadas não são diferenciáveis. Dessa ma-

neira, a representação de operadores laplacianos (∇2) por meio dessas funções

seria problemático (uma vez que operadores laplacianos envolvem segundas de-

rivadas, que em funções C0 não existem). Assim, ao utilizar a identidade de

Green (integração por partes em múltiplas dimensões) em um termo laplaciano,

uma das derivadas é “transferida” para a função teste, requirindo apenas a pri-

meira derivada das variáveis primárias (aproximadas pelas funções de elemento

finitos de classe C0).

Para ilustrar tal conceito será apresentado um exemplo com a equação de
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Poisson ∇ ⋅ (k∇u)) = f(x), conforme Cummings propõe [72] (o leitor é referen-

ciado a tal trabalho para maiores detalhes, como a solução em si). Este é um

problema de valor sobre um contorno e portanto deve-se considerar um conjunto

de condições de contorno. Para simplificar será assumido que o domínio do

problema é unidimensional e que o termo laplaciano é negativo. Também será

considerado que o contorno do problema (Γ) se divide em uma porção cujo valor

da derivada da variável u é fixo (condição de Neumann), ΓN , e outra porção onde

o valor da variável u é fixo (condição de Dirichlet), ΓD. Assim, tem-se o seguinte

problema:

Problema 4.1.1: Forma Diferencial

Encontre u ∈ U tal que u = gD em ΓD, k du
dx = gN em ΓN e que satisfaça:

− d

dx
(k du

dx
) = f(x) em Ω (4.2)

A equação 4.2 e as condições de contorno propostas compõe a formulação

diferencial, também chamada de forma forte do problema (observe a existên-

cia de uma derivada de segunda ordem da variável primária u). Para aplicar

a metodologia dos elementos finitos é necessário postular o problema em sua

forma variacional (também chamada de forma fraca). Para tanto a Equação 4.2

é multiplicada por uma função teste ψ, definida no subespaço onde se busca a

aproximação, e integrada ao longo de todo domínio Ω ∈ (0, l):

−∫
Ω

d

dx
(k du

dx
) ψdΩ = ∫

Ω
f(x) ψdΩ (4.3)

Aplicando a identidade de Green ao termo do lado esquerdo, chegamos na

formulação variacional.

Problema 4.1.2: Forma Variacional

Encontre u ∈ V tal que u = gD em ΓD, k du
dx = gN em ΓN e que satisfaça:

∫
Ω
k
du

dx

dψ

dx
dΩ − [k ψ du

dn
]
l

0

= ∫
Ω
f ψ dΩ (4.4)

Essa formulação é “enfraquecida” no sentido de que as condições de conti-
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nuidade para a aproximação é menor do que a continuidade da solução exata,

facilitando, assim, o uso de funções de elementos finitos para sua aproximação.

Além disso, no processo de obtenção da forma fraca, os termos laplacianos de

ordem reduzida a partir da identidade de Green, fornecem uma maneira fácil de

se aplicar as condições de contorno de Neumann (também conhecidas como

condições Naturais, uma vez que surgem naturalmente na forma variacional).

Isto facilita a implementação computacional.

Também observe que levando todos os termos do Problema 5.1.2 para o lado

esquerdo (obtendo o que se chama de resíduo, R = 0), e considerando a integral

do produto da equação diferencial com a função teste (ψ) como uma genera-

lização do produto interno entre vetores cartesianos, estaria sendo resolvido o

mesmo problema de aproximação da Metodologia de Projeção apresentada na

Definição 4.1.3

Uma vez munido de tal formulação, é possível implementar o problema na

plataforma FEniCS. Para tanto, pode-se seguir o fluxograma representado na

Figura 4.3, onde a introdução da forma variacional é feita a partir da definição do

resíduo.

Considerando as etapas descritas na Figura 4.3, inicialmente se define a ma-

lha de elementos finitos. Esta pode ser construída por meio de funções próprias

da biblioteca FEniCS, recorrendo à biblioteca mshr, (um dos componente inte-

grante do FEniCS), ou sendo importada de ferramentas especializadas como

Gmsh [73] ou softwares comerciais como Abaqus [74].

Em seguida, define-se contornos por meio de marcações na malha. Tal estra-

tégia é de grande importância, pois, assim pode-se definir múltiplas condições de

contorno independentes. Para tanto, utiliza-se uma função que atribui um valor

para cada elemento pertencente para cada porção do contorno.

Uma vez escolhido os domínios, subdomínios e os contornos, define-se medi-

das (os infinitesimais - dx, por exemplo - usados nas integrais são generalizados

como medidas de Lebesgue [75], portanto, a nomenclatura adotada por FEniCS),

que serão fundamentais para definir as integrais (os diferenciais dx e ds, que re-

presentam uma porção infinitesimal de volume e de superfície quando se trata
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Definição da malha

Marcação dos contornos

Definição das medidas dx e ds considerando a malha e seu contorno

Definição do tipo de elemento

Definição do subespaço V sobre a malha com tais elementos

Definição da função teste, ψ a partir do subespaço V

Definição das condições iniciais no subespaço V

Definição das condições de contorno de Dirichlet

Definição do resíduo

Definição da Matriz Jacobiana

Definição do problema não-linear

Definição do solver não linear de Newton

Solução do problema dentro do loop temporal

Gravação dos resultados e fim

Figura 4.3: Fluxograma de um modelo em elementos finitos implementado em um script
em FEniCS.

de um domínio tridimensional, respectivamente).
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Uma vez completada as etapas referentes a geometria do problema (caixas

azuis no fluxograma da Figura 4.3), define-se o subespaço de funções onde será

procurado a solução numérica do problema (caixas verdes). Para tanto, se es-

colhe o tipo de elemento, é fornecida a malha para a criação do subespaço, se

determina a(s) função(ões) teste(s), condições iniciais e as condições de Dirich-

let.

Em seguida para a construção e resolução do sistema de equações lineares

(caixas vermelhas), define-se o resíduo, a partir da formulação variacional. Para

a aplicação do método de Newton para a solução de problemas não-lineares,

se computa a matriz Jacobiana associada a tal resíduo. O problema não-linear

é especificado considerando a forma variacional, as variáveis independentes, a

matriz Jacobiana e as condições de contorno do tipo Dirichlet. A última etapa é

a declaração do objeto solver que de fato montará e resolverá o sistema linear

resultante.

Caso o problema seja transiente, um laço temporal é definido, onde se re-

solve o problema a cada passo de tempo, conforme descrito na caixa laranja do

fluxograma. Por fim, os resultados obtidos são gravados para futura visualização

e etapas de pós-processamento (a caixa branca).

4.1.8 Formulação com Elementos Mistos

O método apresentado na seção anterior descreve a metodologia de aproxi-

mação de elementos finitos para uma única função. O método pode ser expan-

dido para a busca de mais de uma função e dois espaços de função, como é

feito no caso do modelo monofásico, onde se busca uma função que descreve

a distribuição da temperatura e outro que descreve a pressão do vapor. Nesse

caso ambos os espaços são escalares.

Uma outra forma matemática de se colocar o problema da secagem de con-

cretos refratários pode ser efetuada a partir da adição da velocidade como uma

variável vetorial primária de maneira explícita. Dessa forma, o problema numé-

rico passa a envolver campos escalares (temperatura e pressão) e um campo

vetorial (velocidade), necessitando então que sejam utilizados uma mescla de

elementos finitos de diferentes tipos [70].
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Análises funcionais (campo da matemática que considera o estudo dos es-

paços de funções) preveem, porém, que nem toda combinação de tipos de ele-

mentos finitos resulta em um problema bem-posto, assim, existem certas combi-

nações propostas por diferentes pesquisadores que são reconhecidamente ro-

bustas e capazes de serem utilizadas para a resolução de um problema em

sua formulação mista [76]. Um exemplo notável é o conjunto de elementos de

Raviart-Thomas, o qual foi aplicado para a descrição do modelo de Gong em

sua formulação mista. As Equações 4.5 - 4.7 descrevem o novo sistema de

equações:

∂ρ̄e
∂t

= −∇ ⋅ u⃗ + ∂ρ̄d
∂t

(4.5)

u⃗ = −κ
g
∇pv (4.6)

ρCp
∂T

∂t
= ∇ ⋅ (λ∇T ) +Cl u⃗ ⋅ ∇T +∆Hs

∂ρ̄e
∂t

(4.7)

A fim de manter o presente trabalho conciso, a presente seção não descre-

verá os pormenores da metodologia, como a seleção dos elementos e os ajustes

nas condições de contorno. Para maiores detalhes o leitor é referenciado para o

artigo submetido por Moreira et al. [77].

A principal vantagem desta abordagem é que a sua utilização é localmente

conservativa (por definição), sendo neste aspecto equivalente ao método dos

volumes finitos. A formulação tradicional de elementos finitos, por outro lado, não

apresenta este aspecto, podendo prever oscilações espúrias na massa de um

determinado elemento. Este aspecto, em condições extremas (elevada taxa de

aquecimento, alto grau de não linearidade dos parâmetros, descontinuidades nos

domínios, entre outros) pode comprometer a convergência numérica do modelo

ou ainda inutilizar os resultados.

Dessa forma, no presente trabalho, esta metodologia foi utilizada para simular

o caso de um acidente durante a secagem de um concreto refratário, onde a

curva de aquecimento não obedeceu ao protocolo previamente definido, gerando

um rápido aquecimento (seguindo a curva de incêndio definida pela ISO 834
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[78]), em concretos apresentando fibras poliméricas como aditivos.

4.2 Equações Constitutivas, Condições Iniciais e de Contorno de Gong

As equações constitutivas utilizadas para a validação do modelo monofásico

proposto são baseadas nos parâmetros de um material refratário apresentado

por Gong [79], o qual possui a curva de sorção e a permeabilidade referenciadas

do trabalho de Bažant [7] (ajustados para um material refratário) e as outras pro-

priedades constantes em função da pressão e temperatura (uma simplificação,

que facilitava a implementação numérica). As explicações físicas por trás de tais

parâmetros está além do escopo da presente dissertação. Dessa forma, para

maiores detalhes das suposições semi-empíricas propostas por Bažant et al. é

sugerido ao leitor os seguintes trabalhos [7, 17]. Os parâmetros com valores

constantes podem ser encontrados na Tabela 4.1.

Tabela 4.1: Parâmetros utilizados no benchmark de Gong et al. [79], equações constitu-
tivas, condições iniciais e de contorno.

Parâmetros Valores

Condutividade térmica do concreto, λ 1,67 W/(m K)
Densidade do concreto, ρ 2000 Kg/m3

Calor específico do concreto, Cp,c 1100 J/(Kg K)
Calor específico da água, Cp,w 4100 J/(Kg K)
Entalpia de desidratação, ∆Hd 0 J/Kg

Aceleração da gravidade, g 9,81 m/s2

Permeabilidade inicial, κ 1x10−12, m/s
Quantidade de cimento na composição, wc 300 kg/m3

Saturação com água líquida em CNTP, w0 100 kg/m3

As propriedades dependentes das variáveis primárias são apresentadas a

seguir. A curva de sorção se dá por meio de relações semi-empíricas obtidas

por Bažant como uma função definida em dois regimes distintos, a região na

qual o concreto está insaturado de água (umidade relativa menor que 100%,

h(P,T ) ≤ 0,96) e a região super saturada (h(P,T ) ≥ 1.04), além disso define-se
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uma região de intervalo que interpola linearmente tais valores:

w(pv, T ) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

wc (w0

wc
h(pv, T ))

1
m(T ) h(pv, T ) ≤ 0,96

w0,96 + (h(pv, T ) − 0,96) (w1,04−w0,96)
(1,04−0,96) 0,96 < h(pv, T ) < 1,04

wc [0.037(h − 0,96) + 0,3335 (1 − T 2

3,6 105 ))] 1,04 ≤ h(pv, T )
(4.8)

onde na região insaturada (h(pv, T ) ≤ 0.96), wc é a quantidade de cimento em

kg/m3 de concreto, w0 é a quantidade inicial de água em kg/m3 de concreto e 1
m(T )

é uma correlação empírica que envolve a dependência da tensão superficial da

água com a temperatura, bem como quaisquer erros experimentais das medidas

e das simplificações realizadas.

Segundo Bažant, tal correlação foi obtida a partir de considerações termo-

dinâmicas em um modelo simplificado de um concreto com poros de geometria

constante e quantidade de água adsorvida negligenciável. Tal modelo indicou

que a variação da quantidade de água livre nos concretos insaturados segue

uma lei de potências até o ponto de saturação.

Na definição das curvas de sorção, no intervalo de saturação, w0,96 e w1,04

são funções da temperatura dos valores de água livre no sistema em umidades

relativas, h(pv, T ), iguais a 0,96 e 1,04, respectivamente. Observe que tal cor-

relação garante apenas uma continuidade por partes das derivadas da curva de

sorção. Tal ponto é abordado por outros autores que desenvolveram formas de

forçar tanto a continuidade das curvas de sorção bem como de suas derivadas

[8, 43, 13].

Por fim, na região super saturada, Gong et al. assume uma simplificação em

relação à equação original de Bažant, utilizando parâmetros experimentais cujo

sentido físico não é descrito em seus trabalhos, apenas sendo citado uma tese

de doutorado [79]. Considerando a abordagem de Bažant, tal propriedade deve

ser relacionada com a porosidade do material e a densidade de água [7].

Com relação a permeabilidade do concreto, Bažant a descreve a partir da

condutividade hidráulica, que em baixas temperaturas (abaixo de 95°C) é con-

trolada pela energia de ativação para o fluxo de massa nas camadas de água
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adsorvida na região de empescoçamento (f2(T )) e o próprio transporte de umi-

dade nessa região (f1(h)), conforme apresentado na Equação 4.9.

K(P,T ) =
⎧⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎩

K0f1(h)f2(T ) T ≤ 95°C

K0f2(95)f3(T ) T > 95°C
(4.9)

onde,

f1(p, T ) =
⎧⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎩

1.28929−0.013571T
1+[4(1−φ(p,T )]4 + 0.013571T − 0.28929 (φ(p, T ) < 1)

1 (φ(p, T ) ⩾ 1)
(4.10)

e as constantes numéricas foram obtidas empiricamente e representam a largura

das regiões de empescoçamento. Além disso, define-se f2(T ) como uma equa-

ção do tipo Arhenius, com a energia de ativação Q = 22437 J/mol e R a constante

universal dos gases (8,314J/(mol K)):

f2(T ) = exp [Q
R

( 1

T0

− 1

T
)] (4.11)

Em temperaturas superiores a 95°C, ainda considera-se o efeito da energia

de ativação (para a temperatura de 95°C, isto é, o termo f2(95°C) na Equa-

ção 4.9) e uma função que resulte no aumento de duas ordens de grandeza na

permeabilidade, decorrente da transição do regime comandado pela energia de

ativação do transporte de água adsorvida na região do pescoço, para um con-

trolado pela viscosidade da mistura de água líquida e vapor de água conforme

descreve f3(T ):
f3(T ) = exp( T − 95

0.881 + 0.214 (T − 95)) (4.12)

onde as constantes numéricas foram determinadas pela interpolação de dados

experimentais.

Em seguida, a massa de água liberada pela decomposição dos hidratos (a

água quimicamente ligada) é representada pela Equação 4.13, a qual foi obtida

a partir da interpolação de resultados experimentais de termogravimetria de uma

amostra de concreto previamente seca. Os valores dos coeficientes são descri-
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tos na Tabela 4.2.

wd(T ) = A1 + (A2 −A1)/(1 + exp((T − T0)/dT )) +A3 T (4.13)

Tabela 4.2: Coeficientes usados para a interpolação da água de desidratação wd, i.e.
Equação 4.13.

A1 A2 A3 T0 dT

18.49 -0.57 0.0073 267.85 17.34

Por último, a entalpia de evaporação da água que só possui sentido físico até

a temperatura crítica da água, 374.15°C é descrita pela Equação 4.14

∆He(T ) =
⎧⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎩

3.5 × 105(374.15 − T )1/3 (T ≤ 374.15°C)

0 T > 374.15°C
(4.14)

As condições iniciais utilizadas são temperatura inicial ambiente de 25°C e

pressão de vapor inicial de 2850 Pa, equivalente à assumir uma umidade relativa

de 90% no interior da amostra.

Por fim, as condições de contorno variam entre cada um dos quatro casos

reproduzidos e são listadas na Tabela 4.3.

Tabela 4.3: Condições de contorno dos 4 casos apresentados propostos por Gong et al.
[79].

Face Quente Face fria

Caso Condição de
Contorno de Massa

Condição de
Contorno de Massa

Condição de
Contorno de
Temperatura

1 Impermeável Permeável Convecção
2 Permeável Impermeável Convecção
3 Permeável Impermeável Adiabático
4 Permeável Permeável Convecção

Sendo que impermeável e adiabático correspondem às Equações 4.15 e

4.16, respectivamente. Já os casos “permeável” e “convecção natural” são re-

presentados pelas Equações 4.17 e 4.18. Considerando que em todos os casos

a face quente é sujeita a curva de aquecimento descrita por Gong e colegas [79],
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onde se tem três regimes sucessivos, um primeiro com taxa de aquecimento de

30°C/h durante 5.83h, o segundo, sendo um patamar de 10h sem aquecimento

e o terceiro um aquecimento de 30°C/h durante 14.17h. Em todas as condições

escolhidas os coeficientes de película de temperatura e massa são α = 1 W/(m2

K) e β = 10-6 s/m, respectivamente.

−κ
g
∇pv ⋅ n = 0 em ΓI (4.15)

−λ∇T ⋅ n = 0 em ΓA (4.16)

−κ
g
∇pv ⋅ n = β (pv − pv,∞) em ΓP (4.17)

−λ∇T ⋅ n = α (T − T∞) em ΓC (4.18)

O domínio simulado é um intervalo unidimensional, com 20cm de compri-

mento e discretizado com 200 elementos. A implementação utilizando a ferra-

menta FEniCS considerou elementos lineares do tipo P1. O intervalo de tempo

para descritização temporal usado foi de 30s.

4.3 Equações Constitutivas, Condições Iniciais e de Contorno de Fey

A presente seção tem como objetivo apresentar as principais equações cons-

titutivas e condições iniciais e de contorno do modelo descrito por Fey. Devido ao

grande número de propriedades consideradas nesse modelo, apenas as descri-

ções das principais propriedades do concreto refratário reportado por Fey serão

apresentadas. Para os parâmetros físicos amplamente conhecidos (como a den-

sidade da água em função da temperatura, seu calor específico, viscosidade,

entre outras), o leitor é referenciado ao trabalho original [13]. Esta estratégia

também será adotada na seção a seguir, na descrição das equações constituti-

vas do modelo de Dal Pont.

O modelo de Fey é multifásico e, portanto, a fase gasosa é descrita expli-

citamente como uma mistura entre ar seco e vapor de água. Ambos são con-
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siderados gases perfeitos, correlacionando assim sua densidade com a pressão

parcial de cada fase. O transporte desta mistura de gases se dá tanto por difusão

(seguindo a lei de De Groot) quanto ao gradiente de pressão (a lei de Darcy).

Para este último mecanismo, a permeabilidade efetiva da fase gasosa é dada

por três componentes, a permeabilidade intrínseca (dependente apenas da tem-

peratura e com unidade de m2), a permeabilidade relativa ao gás (uma função

da temperatura e da saturação com água líquida, adimensional, variando entre 0

e 1) e o fator de correção de Klickenberg.

No trabalho de Fey et al. [13], dois concretos refratários são apresentados,

um concreto fictício chamado de “Concreto R” e um concreto real que foi par-

cialmente caracterizado, referenciado como “Concreto A”. No presente trabalho,

a fim de validar a implementação do modelo de Fey, apenas o Concreto R será

implementado e, portanto, as propriedades apresentadas se referem a este ma-

terial. A permeabilidade intrínseca é descrita na Equação 4.19 e a relativa ao

gás na 4.20.

K(T ) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

K1, se T < 185°C

K1 + K2−K1

250−185 K1 (T − 185), se 185°C ≤ T ≤ 250°C

(K1 + (K2 −K1) K1) + K3−K2

300−250 K2 (T − 250), se T > 250°C
(4.19)

onde K1 = 4,5 x 10-17 m2, K2 = 2,5x 10-16 m2 e K3 = 8 x 10-16 m2 e a temperatura

é dada em graus Celsius.

Krg(T, pv) = (1 − Sl(T, pv))n ⋅ (1 − Sl(T, pv)1/m)2m
(4.20)

onde os parâmetros adimensionais usados foram m = 0,56 e n = 5,5.

Já o fator de correção de Klickenberg é apresentado na Equação 4.21, com o

parâmetro b = 0,156MPa.

Kk(pv, pa) = (1 + b

pg(pv, pa)
) (4.21)

O transporte por líquido é definido por dois mecanismos, o transporte pelo
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gradiente de pressão e a partir da difusão de água na camada adsorvida (dada

a partir do gradiente da saturação de água adsorvida). Para o fluxo Darciniano,

a permeabilidade segue uma formulação similar ao do gás, substituindo-se a

permeabilidade relativa do gás pela do líquido, apresentada na Equação 4.22 e

com os mesmos parâmetros adimensionais m e n.

Krl(T, pv) = (Sl(T, pv))n ⋅ (1 − (1 − Sl(T, pv)1/m)m)2
(4.22)

A curva de sorção isotérmica descrita por Fey também é dada como uma

função da temperatura e umidade relativa, porém, diferentemente da abordagem

adotada por Bažant et al, esta não é definida para valores de umidade relativa

maior do que 100%. A sua forma matemática é dada pela Equação 4.23.

w(pv, T ) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

(A h3 +B h2 +C h) ⋅ φ(T )∗ρl(T )
183,6 se h(pv, T ) ≤ 0,90

Transição Contínua se 0,90 < h(pv, T ) < 1,00

0,99 ⋅ φ(T ) ⋅ ρl(T ) se h(pv, T ) = 1,00

(4.23)

onde A = 2,42x10−4, B = −3,0x10−2 e C = 1,45 e a “Transição Contínua” é a solu-

ção de um sistema linear de 4 equações originadas pela imposição de igualdade

dos valores da função e de sua derivada nos extremos (h = 0,9 e h = 1,0) por

meio de um polinômio de terceiro grau a fim de garantir que a função da sorção

seja contínua e apresente derivadas também contínuas.

A condutividade térmica usada é definida a partir da saturação do meio com

água líquida e é descrita pela Equação 4.24.

λ(pv, T ) =

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

3 se Sl(pv, T ) ≤ 0,05

9−3
0,475−0,05 (Sl(Pv,T ) − 0,05) se 0,90 < Sl(pv, T ) < 1,00

9 se Sl(pv, T ) > 0,475

(4.24)

A densidade do material é variável e dependente da porosidade. Esta, por

sua vez, está relacionada à massa de desidratação do material. Todas estas
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correlações estão detalhadas no trabalho original de Fey [13]. Dessa forma, em

seguida é apresentado as condições inicias e de contorno.

Uma vez que as variáveis independentes do modelo de Fey são a tempera-

tura, a pressão de vapor e a pressão do ar, as condições iniciais e de contorno

estão relacionadas a estas grandezas. Para o caso da simulação de Fey do Con-

creto R, a temperatura inicial é de 20°C, e a pressão parcial de vapor é 2254 Pa (o

equivalente para resultar em uma quantidade de água evaporável de 60 Kg/m3)

e a pressão parcial de ar seco igual a (101325 - 2254) Pa, isto é, o complementar

para que a pressão de gás inicial no concreto refratário seja equivalente a uma

atmosfera.

Na simulação do Concreto R, o domínio é unidimensional com 15cm de com-

primento, e na face esquerda, a temperatura é imposta de acordo com uma curva

de secagem com uma taxa de aquecimento de 20°C por hora durante 24h e um

patamar de uma hora em 500°C. Na face fria, o material é resfriado por convec-

ção natural, conforme descrito pela equação 4.18.

Em ambas as bordas, condições de contorno impostas (do tipo de Dirichlet)

são aplicadas para a pressão de vapor e do ar. O valor fixado de pressão de

vapor é escolhido a fim de se ter uma umidade relativa de 70% na face, e a

pressão do ar seco é o complementar do valor da pressão de vapor a fim de

garantir uma atmosfera de pressão de gás nas bordas da amostra.

O caso simulado era composto por 600 elementos lineares do tipo P1, e a

discretização temporal empregava intervalos de tempo de 30s.

4.4 Equações Constitutivas, Condições Iniciais e de Contorno de Dal Pont

O modelo de Dal Pont aplicado para a simulação do resultado experimental

de Kalifa et al. [80] considera a permeabilidade intrínseca do material como

dependente da pressão de gás e da temperatura, conforme descrito na Equação

4.25.

K =K0 ⋅ 10AT (T−T0) ( pg
patm

)
Ap

(4.25)
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onde K0 = 1x10-20 m2 é a permeabilidade intrínseca em condições ambiente, T0 =
20°C, Patm = 101325 Pa, e AT = 0.005 e Ap = 0.368 são constantes determinadas

empiricamente.

Na versão que engloba os aspectos termomecânicos, um termo adicional

referente ao aumento da permeabilidade com o dano é adicionado. As equações

de permeabilidade relativa ao gás e líquido são descritas pelas Equações 4.20 e

4.22, com os parâmetros m = 0.6 e n = 0.5.

A curva de saturação de Dal Pont não é descrita de maneira implícita, isto

é, sua descrição se dá a partir da saturação de líquido, Sl, multiplicada pela

porosidade do material, φ, e pela densidade da água ρl. A saturação de líquido

do concreto é descrita pelas curvas de retenção medidas experimentalmente

da mesma maneira que as curvas de sorção. Matematicamente, as curvas de

retenção e de sorção isotérmica são relacionadas pela Equação 4.26.

w(pv, T ) = φ(T )ρl(T )Sl(pv, T ) (4.26)

Para o caso da simulação do concreto avaliado por Kalifa, as curvas de re-

tenção são semi-empíricas e modeladas pela Equação 4.27.

Sl =
⎛
⎝
(E(T )
a(T ) pc)

b
b−1

+ 1
⎞
⎠

−1/b

(4.27)

onde E(T ) representa a influência da temperatura na tensão superficial e é apre-

sentado na Equação 4.28 e a(T ) as mudanças na microestrutura do material com

seu aquecimento, Equação 4.29, e b = 2.27 é um parâmetro obtido experimental-

mente.

E(T ) =
⎧⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎩

[Tcrit−T0
Tcrit−T ]N se T < 374.15°C

N
z E0T + [E0 − N

z E0 (Tcrit − z)] se T ≥ 374.15°C
(4.28)
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com N = 1.2, z = 5 e E0 = 1 constantes adimensionais empíricas.

a(T ) =
⎧⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎩

a0 se T < 100°C

(a0 − a1) (1 + 2 ( T−100
Tcr−100

)3 − 3 ( T−100
Tcr−100

)2) se T ≥ 100°C
(4.29)

onde a0 = 18.62MPa e a1 = 7MPa valores determinados experimentalmente.

A condutividade térmica do material é definida como uma função da tempe-

ratura e da saturação, conforme apresentado na Equação 4.30.

λ(pv, T ) = λT (T )(1 + 4
Sl(pv, T )φ(T )ρl(T )
(1 − φ(T ))ρs(T ) ) (4.30)

onde a dependência com a temperatura é descrita a partir da Equação 4.31.

λT (T ) = λ0 [1 +Aλ (T − T0)] (4.31)

Outros parâmetros como a difusividade, as equações que descrevem a de-

sidratação em função da temperatura, a porosidade do material são claramente

descritas no trabalho original de Dauti et al. [11]. Considerando as condições

iniciais para a reprodução do ensaio realizado por Kalifa, a temperatura inicial

é de 20°C, enquanto que a pressão do gás é 101325 Pa e a pressão capilar é

escolhida a fim de que a umidade relativa no interior do material seja de 50%.

Com relação às condições de contorno, o modelo unidimensional contempla

um aquecimento por radiação e convecção com a temperatura da fonte quente

dependente do tempo conforme descrito na Equação 4.32. A condição de con-

torno é dada pela Equação 4.33

Trad(t) =
⎧⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎩

t (460−400
130

) + 400 se t ≤ 130min

460 se t > 130min
(4.32)

onde a temperatura é dada em graus Celsius e o tempo em minutos.

λ∇T ⋅ n = −hT (T − T∞) − εσ (T 4 − T 4
∞) em Γhot (4.33)

A face fria da amostra é resfriada por convecção natural e também é descrita
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pela Equação 4.18. A pressão do gás em ambas as faces é fixada por meio da

imposição do valor de 101325 Pa, utilizando a condição de Dirichlet.

Por fim, na equação de conservação de massa de umidade, se aplica a condi-

ção de contorno referente a pressão capilar (a terceira e última variável primária

do modelo de Dal Pont). Neste caso, a fim de se utilizar uma grandeza física com

claro sentido físico (uma vez que não é possível atribuir sentido físico à pressão

capilar na atmosfera ambiente), a condição ambiente é definida por meio da den-

sidade do vapor de água, conforme apresentado na Equação 4.34

−mvvv−s ⋅n = q̄v − hg (ρv − ρ∞v ) em Γperm. (4.34)

O domínio simulado foi aproximado por um intervalo unidimensional de 12cm

com 240 elementos lineares do tipo P1. O intervalo de tempo usado foi de 30s.

4.5 Visualização dos Resultados

A visualização dos resultados foi feita por meio de duas ferramentas. Para

geometrias unidimensionais ou bidimensionais muito simples, scripts em Python

[59] foram elaborados para a geração das figuras. Em se tratando de geometrias

bidimensionais mais complexas ou ainda tridimensionais, a ferramenta Paraview

foi empregada [81].

Focando no caso unidimensional, que é o mais simples possível, cabe se

discutir sobre as possibilidades de apresentação dos resultados. A forma mais

comum na literatura consiste em apresentar gráficos mostrando os perfis de tem-

peratura e pressão em diferentes instantes de tempo. Entretanto, essa represen-

tação dos resultados pode perder momentos cruciais onde pressões máximas

não são observadas, pois, escolheu-se traçar perfis antes e/ou após estes mo-

mentos. Essa natureza decorre do fato de que o problema é transiente e mesmo

que unidimensional no espaço, seu resultado é também dependente do tempo,

além de se ter um campo de temperatura e outro de pressão.

Assim, outra possível maneira de apresentação utilizada foi a partir de grá-

ficos de evolução temporal em posições específicas. Nesse caso, perde-se a

resolução espacial em favor da resolução temporal (o contrário do que ocorre ao
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se apresentar os perfis em diferentes tempos fixos).

Há ainda a possibilidade de se mostrar a evolução temporal da pressão má-

xima dentro do material (independentemente da posição onde esta ocorre). Tal

procedimento pode ser importante para comparar o aspecto de solicitação mecâ-

nica da estrutura como um todo, ou ainda analisar os diferentes casos simulados

(como curvas de secagem distintas ou materiais com propriedades diferentes).

Adicionalmente, gráficos de contorno e mapas de calor (cores representando

o campo escalar - temperatura ou pressão - e os dois eixos cartesianos relaci-

onados com posição e tempo), gráficos tridimensionais (não escolhidos no pre-

sente trabalho dado a dificuldade de interpretação de tais figuras), e animações,

amplamente utilizadas em meios digitais (como na defesa desta dissertação) são

outras formas de se apresentar os dados obtidos nas simulações.

Por fim, todas essas estratégias podem ser utilizadas para reportar não só os

campos escalares das variáveis independentes como também ilustrar quantias

intermediárias como a curva de sorção (quantidade de água evaporável presente

no sistema), permeabilidade (caso dependa de pressão e temperatura), campos

vetoriais dos fluxos, curvas de massa liberada por desidratação, entre outros.

Assim, destaca-se o cuidado em se avaliar o presente fenômeno. Mesmo no

caso mais simples (geometria unidimensional), múltiplas formas de visualização

de vários parâmetros podem ser adotadas e a análise precisa ser pautada por di-

versos gráficos distintos, cuidadosamente selecionados, uma vez que o excesso

de informação também dificulta interpretações claras dos resultados obtidos.

4.6 Data Mining

A revisão sistêmica da literatura pode ser dividida em duas partes distintas.

A primeira, usada para a redação da seção Revisão Bibliográfica (Seção 3) do

presente projeto de dissertação, é a revisão individual de trabalhos relevantes.

Esta etapa foi contínua e foi efetuada até o final do mestrado. Para tanto, as

buscas de artigos científicos foram realizadas a partir de termos chave, bem

como por citações dos artigos já realizados pelo grupo de pesquisa GEMM na

área de secagem.

Além disso, durante toda a duração do mestrado, um alerta automático do Go-
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ogle Scholar foi criado a partir de uma busca dos termos relevantes, bem como

citações e novas publicações dos autores mais proeminentes de tal área. O ob-

jetivo desta etapa da revisão da literatura é o mesmo do proposto em qualquer

dissertação de mestrado, ou seja, descrever o estado da arte sobre determinado

tópico, identificar potenciais avanços e certificar que a proposta do projeto de dis-

sertação atende uma demanda científica de determinada área do conhecimento.

Já a segunda etapa da revisão sistêmica se deu a partir do uso de ferramen-

tas de bibliometria para poder avaliar um número de trabalhos que seria impossí-

vel de ser analisado sem o auxílio de ferramentas computacionais. Para tanto, foi

proposto um estudo de data mining com o objetivo de auxiliar no entendimento

do estado da arte, bem como traçar tendências futuras da área de simulação

de concretos (refratários ou civil, uma vez que trabalhos relacionados a ambos

foram encontrados).

Assim, a primeira etapa consistiu em coletar as informações bibliográficas dos

trabalhos encontrados a partir de uma busca na plataforma Scopus [58]. O termo

de busca é apresentado no Código 1 e os resultados obtidos foram exportados

para documentos .csv para o pós-processamento por meio da linguagem de pro-

gramação Python [59] e da ferramenta Gephi para a visualização dos grafos [82].

A identificação de sub-comunidades a partir da análise de modularidade (con-

forme descrito em Moreira et al. [83]) foi realizada, usando, também, o Gephi.

((TITLE-ABS (concrete)

OR TITLE-ABS-KEY (refractory)

OR TITLE-ABS-KEY (castable))

AND

(TITLE-ABS-KEY (model*)

OR TITLE-ABS-KEY (simulation))

AND

(TITLE-ABS-KEY (spalling)

OR TITLE-ABS-KEY (explosion)

OR TITLE-ABS-KEY (fire)

OR TITLE-ABS-KEY (heat*)

OR TITLE-ABS-KEY (dry*)))

Código 1: Busca usada na plataforma Scopus.

O objetivo deste termo de busca foi obter documentos científicos indexados
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pela plataforma Scopus que apresentassem os modelos de simulação (segundo

bloco da busca) de concretos refratários ou de construção civil (primeiro bloco)

sujeitos a incêndios, secagem, explosões e lascamentos (terceiro bloco).

A pesquisa retornou um total de 10.411 documentos com 47 colunas de infor-

mações bibliográficas como título, autores, afiliações, referências e etc. A maior

parte das análises se concentrou nos resultados dos últimos 25 anos, uma vez

que estes representavam 90% do banco de dados, facilitando a avaliação e ga-

rantindo que tais resultados ainda fossem relevantes.
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5 RESULTADOS E DISCUSSÃO

5.1 Datamining da bibliografia

A presente seção apresenta os resultados da análise bibliométrica realizada

por meio do datamining da plataforma Scopus. O objetivo foi identificar tendên-

cias recentes, relações entre palavras-chaves, e criar um panorama para pesqui-

sadores iniciantes nessa área, evidenciando o que já foi feito e quais aspectos

precisam de maior atenção.

Uma tendência geral das publicações científicas é o seu crescimento anual

exponencial [83]. Isso, de fato, foi observado no comportamento da base de

dados obtidas pela busca apresentada no Código 1, conforme evidenciado pela

Figura 5.1 (a). Ainda assim, observou-se que alguns anos apresentaram uma

queda no número de publicações.

A Figura 5.1 (b) apresenta a distribuição de tipos de documento encontrados

na literatura. As categorias mais comuns são artigos e anais de congressos, que

chegam a ser cinco vezes mais comuns do que os livros e capítulos de livros. Tal

resultado é comum nas diversas áreas do conhecimento, uma vez que o principal

produto do trabalho científico são artigos e os bancos de dados científicos são

menos abrangentes em relação aos livros [84]. Entretanto, essa diferença tão

evidente pode sugerir que essa área do conhecimento ainda não está totalmente

consolidada, sendo ainda desenvolvida.

Outra informação relevante é a distribuição dos artigos científicos nos diferen-

tes periódicos, uma vez que estes possuem diferentes objetivos e, consequen-

temente, diferentes públicos. A tendência geral observada é que a maioria dos

periódicos são relacionados à construção civil ou a fenômenos de transporte.

Jornais específicos voltados à pesquisa de incêndios sugerem que esta seja a

aplicação mais comum.

Uma outra forma de avaliar os resultados é por meio da evolução da ocorrên-

cia de determinadas palavras-chave escolhidas pelos autores, conforme apre-

sentado na Figura 5.2.

A Figura 5.2 (a) mostra os termos referentes às possíveis aplicação dos mo-
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Figura 5.1: Panorama geral do banco de dados obtido a partir da busca descrita na Lista
1. A evolução no número de documentos por ano, e seu tipo são apresentados em (a)
e (b), respectivamente. Em (c), lista-se as frequências relativas entre cada um dos doze
principais periódicos.

delos. A palavra mais comum foi “Fire”, o que reforça a interpretação de que esta

é a aplicação mais comum, especialmente ao se considerar que dos quatro mo-

delos apresentados neste trabalho, três foram desenvolvidos para a simulação de

concretos em cenários de incêndios. Os termos “dry” e “nuclear” seguem nesta

ordem, demonstrando que o foco continua na simulação de incêndios. Entretanto

é notável uma tendência crescente no uso do termo “dry” como palavra-chave.

Um outro aspecto importante é a complexidade do modelo (conforme discu-

tido nas Seções 3.3 e 5.2), o que é diretamente relacionado com os fenômenos

físicos considerados ou não nas simulações. A Figura 5.2 (b) indica que os as-

pectos térmicos são os mais comumente abordados, provavelmente dado sua

simplicidade, tanto do ponto de vista de implementação numérica, quanto do

ponto de vista de ensaios experimentais por meio do uso de termopares. Logo
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em seguida, os aspectos mecânicos seguem como o segundo mais conside-

rado, enquanto que os aspectos hídricos (relacionados ao transporte de massa

de água) é o menos comum, o que pode ser explicado pelo elevado número de

parâmetros de entrada necessários para sua simulação (ver Tabela 5.1).
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Figura 5.2: Evolução da ocorrência de grupos de palavras-chaves, (a), termos relacio-
nados com a aplicação dos modelos, (b) com os fenômenos físicos considerados, (c),
o modelamento numérico empregado, (d) os experimentos realizados ou referenciados,
(e) propriedades do material, e (f) os ensaios utilizados. A ocorrência relativa é obtida
pela razão entre o número de publicações com tal termo e o número total de publicações
de cada ano.

A Figura 5.2 (c) também indica que os modelamentos são em sua maioria

desenvolvidos a partir da metodologia de elementos finitos, com poucos casos

apresentando o uso do método dos volumes e diferenças finitas. A existência de
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diversos softwares para o desenvolvimento de simulações de FEM, aliado com

motivações técnicas podem justificar tamanha discrepância.

A fim de avaliar os aspectos experimentais de tais trabalhos, a Figura 5.2

(d) apresenta termos relacionados com os experimentos. A ocorrência de tais

termos é consideravelmente menor do que os outros grupos de palavras relaci-

onadas com a simulação em si. Isto pode ser explicado pelos termos de busca

empregado (i.e. o segundo bloco do Código 1). Ainda assim, a existência de tais

termos mostram a importância de se mensurar de forma confiável e prática os

parâmetros de entrada e a realização das metodologias de validação experimen-

tal.

Os parâmetros mais importantes resultantes de diversas análises de sensibi-

lidade [85, 13, 12] são a condutividade térmica e a permeabilidade intrínseca do

material. O número de estudos com palavras relacionadas a este último, porém,

flutuou e atualmente é consideravelmente menor do que o primeiro, conforme

apresentado na Figura 5.2 (e). As curvas de sorção isotérmica, que são um dos

parâmetros de medida mais complexo, permaneceu constantemente com uma

ocorrência relativa em torno de 2 %. Além disso, a popularidade do termo “heat

capacity” pode ser explicado devido a presença de estudos de concreto massivo,

o que será melhor explicado a seguir.

Finalmente, na Figura 5.2 (f) se apresenta os testes usados para avaliar o

comportamento dos concretos e/ou refratários em altas temperaturas. O uso de

sensores como termopares e transdutores de pressão foram comumente apli-

cados nas últimas duas décadas, dentro do ensaio PTM (aquecimento de pris-

mas de concreto por uma de suas faces, onde se mede a pressão, temperatura

e massa da amostra). É possível avaliar um pico de trabalhos usando termo-

gravimetria (TGA) por volta dos anos 2000. Além disso, nos últimos 10 anos,

estudos tomográficos começaram a ser empregados neste escopo, usando múl-

tiplas técnicas distintas como Tomografia de Nêutrons [55, 24], de raios X [19] e

ressonância magnética nuclear [19, 86, 87, 88].

Assim, de forma geral, pode-se concluir que, examinando a evolução da

ocorrência dos termos chave, a aplicação mais comum destes modelos é na si-
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mulação de incêndios, considerando principalmente aspectos termomecânicos,

usando a técnica de FEM. Dessa forma, a comunidade de refratários, buscando

estudar o comportamento da secagem de refratários monolíticos, pode se bene-

ficiar de interações com pesquisadores da engenharia civil que modelam concre-

tos a base de cimento Portland em altas temperaturas, dado o grande volume de

trabalhos desse grupo e sua comprovada experiência em tal âmbito.

Adicionalmente, maiores esforços considerando os aspectos experimentais,

tanto na caracterização quanto na validação dos modelos, são necessários, con-

siderando o ponto de vista científico (fornecendo maiores detalhes nos mecanis-

mos atuantes no processo de secagem) ou o prático (resolvendo desafios reais

de parceiros industriais).

Além da evolução temporal da ocorrência de cada palavra-chave individual,

uma outra fonte de informação fundamental é a conexão entre cada uma delas,

o que pode identificar comunidades que utilizam determinada terminologia em

comum, possíveis novas interações que ainda não estão sendo realizadas, e as

aplicações específicas de tais modelos.

A análise foi realizada em todos os documentos da categoria “Article” e o

campo “Author Key-Words” foi convertido em vetores contendo combinações de

cada par de palavra-chave apresentada em determinado artigo. Isto gerou uma

lista de arestas, i.e. conexões entre os termos chave, que são os nós do grafo

resultante. Uma lista de palavras sem sentido semântico foi feita para filtragem,

bem como foram retirados termos como “temperature”, “concrete” e “modelling”

a fim de favorecer a análise a partir de terminologia com um conteúdo mais pro-

fundo.

A Figura 5.3 apresenta o grafo resultante, exibindo somente palavras que

possuíam pelo menos 72 conexões para facilitar a interpretação. Por meio do

uso da análise de modularidade do grafo, foi possível identificar 5 comunidades

distintas.

A maior comunidade é a classe “Modularity Class 1”, representada em azul,

onde a palavra mais comum é FEM (termos equivalentes como “Finite Element

Method”, “Finite Element Analysis” e outros, foram combinados neste único nó).
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Legenda

Figura 5.3: Grafo de palavras-chave conectadas com ao menos 72 outros termos. As
cores representam a classe de modularidade, os tamanhos são referentes ao número de
conexões.

Essa comunidade apresenta termos relacionados à fenômenos altamente dinâ-

micos, como explosões, choques com projéteis, e possíveis maneiras de au-

mentar a resistência de materiais sujeitos a tais cenários, como por exemplo os

termos “Strengthening"e “FRC” (concreto reforçado com fibra). A conexão com

FEM pode sugerir que os métodos numéricos estão sendo aplicados como forma

de se otimizar o desempenho dessa classe de materiais. “Spalling”, “Fire test”

e “Fire resistance” também foram termos presentes nessa comunidade, confir-

mando as observações da Figura 5.2 (c) que indicava que FEM é o método mais

comum para a simulação dos materiais porosos em alta temperatura.

A segunda maior comunidade é a classe “Modularity Class 2”, apresentada

em vermelho. Esta comunidade apresenta os trabalhos relacionados com a ca-

racterização mecânica dos concretos, conforme indicado pelos termos “Mecha-

nical properties”, “Compressive Strength”, “Tensile Strength”, “Creep” e “Shrin-

kage”. Isto é consequência da importância de tais parâmetros no desempenho
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dos concretos (ou refratários) em altas temperaturas

A terceira comunidade mais volumosa é apresentada em verde, a classe “Mo-

dularity Class 3”. Ela descreve dois diferentes fenômenos físicos, a corrosão de

concreto e a secagem. Entretanto, deve ser salientado que há dois contextos

distintos relacionados à secagem. O primeiro, é associado com tal processo em

temperatura ambiente de concretos de construção civil (evidenciado por termos

como “Hydration” e “Diffusion”), enquanto o segundo contexto é relacionado com

a secagem de concretos refratários em seu primeiro aquecimento (indicado pelo

termo “Refractory”). Como este termo é compartilhado em ambas as classes de

materiais, essa comunidade engloba ambas as subáreas.

As últimas duas comunidades poderiam ser unidas, pois apresentam termos

relacionados ao concreto do tipo “Mass Concrete” (concreto massivo), que é uma

categoria de estruturas de concreto definida por suas dimensões muito grandes,

onde o efeito do calor de hidratação requer medidas específicas [89]. Tais termos

são “Hydration heat”, “Temperature field” e “Thermal stress”. A capacidade de

simular a transferência de calor nesse contexto pode fornecer informações rele-

vantes para a definição de estratégias de como processar e evitar danos em tais

estruturas. Como a influência do transporte de massa no transporte de energia

térmica é menor do que o efeito contrário, modelos mais simples de transferência

de calor podem ser usados.

Dessa forma, conclui-se que há uma grande variabilidade na área de simu-

lação de estruturas de concreto (ou refratários) em altas temperaturas, apresen-

tando diversas sub-comunidades, onde diferentes aplicações, desafios e neces-

sidades são observadas.

Por consequência, considerando o caso específico da secagem de concretos

refratários, a interação com outras áreas de maior experiência na caracteriza-

ção do material, na realização de ensaios experimentais e em modelamento é

de importância enorme para o desenvolvimento de soluções realmente inova-

doras baseadas em conhecimento teórico e com grande aplicabilidade no setor

industrial.

Assim, a necessidade de se estudar os fenômenos de transporte envolvi-
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dos na secagem dos concretos refratários e a pequena quantidade de trabalhos

encontrados especificamente nesta área justificam novas investidas a fim de pro-

por avanços científicos e inovações tecnológicas, considerando e tirando proveito

das pesquisas já realizadas na área de construção civil e adaptando o modelo

que melhor satisfaz a necessidade do presente estudo.

5.2 Análise Crítica dos Modelos Matemáticos

A fim de se realizar uma análise crítica dos modelos matemáticos descritos

na Seção 3.3, a presente seção apresenta o resultado da comparação das di-

ferentes hipóteses assumidas por cada autor, suas vantagens, desvantagens,

principais contribuições para esta área do conhecimento e as maiores discor-

dâncias entre si. Isto se faz necessário uma vez que cada um deles apresenta

diferentes níveis de complexidade, robustez teórica e possíveis resultados a se-

rem avaliados.

Inicialmente, considera-se o modelo desenvolvido por Luikov et al [38] que foi

baseado principalmente em metodologias de resolução analítica e de adimen-

sionalização do sistema de equações, resultando em números adimensionais

que poderiam ser medidos sistematicamente para diferentes casos de secagem.

Assim, considerando as limitações referentes às metodologias de resolução ana-

lítica das equações, apenas geometrias simplificadas (como linhas unidimensio-

nais, plano semi-infinitos ou cilindros infinitos) e condições de contorno restritas

poderiam ser consideradas em tal modelamento.

A principal contribuição deste trabalho, entretanto, foi prover uma fundamen-

tação teórica para os modelos futuros, sendo um desenvolvimento inovador uma

vez que aplicava teorias termodinâmicas ainda recentes (a CIT, que ainda estava

sendo consolidada) para o problema de secagem de materiais porosos parcial-

mente saturados.

Por fim, foi fundamental a percepção da importância das metodologias ex-

perimentais para garantir a aplicabilidade do modelo resultante, considerando

as limitações das medidas práticas, e como tais restrições impactavam o mo-

delo. Entretanto, durante muito tempo, na área de modelamento de concretos

(ou refratários) em alta temperatura, este aspecto foi desconsiderado, até que
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finalmente novas metodologias como tomografia de nêutrons e simulações com-

putacionais fossem novamente consideradas de maneira completa por um único

grupo de pesquisa [55].

Já avaliando as contribuições de Bažant et al., seu modelo de fase única é,

ainda hoje, uma das metodologias mais comumente empregadas [25], devido a

suas hipóteses que simplificam o transporte de massa como sendo uma única

fase. Ainda assim, este necessita de relações constitutivas semi-empíricas, mas

consegue reproduzir resultados de testes experimentais e fornecer a pressão

máxima no poro com certa confiabilidade, o que é uma informação crucial para

desenvolver o aquecimento inicial de refratários monolíticos, por exemplo.

Maiores informações relacionadas aos diversos mecanismos de transporte de

massa e energia das múltiplas fases não podem ser obtidos por este modelo, li-

mitando e até evitando seu uso para o entendimento de detalhes dos fenômenos

físicos envolvidos. Por fim, o impacto de medidas imprecisas na caracterização

do material de interesse pode ter um efeito mais pronunciado do que nos mode-

los multifásicos, uma vez que este depende de um menor número de parâmetros

de entrada. Portanto, seu uso deve ser aliado com as melhores medidas possí-

veis, principalmente dos parâmetros de maior sensibilidade.

O modelo de Tenchev [8], que foi publicado após as contribuições de Gawin

et al, [9], pode ser visto (fora da ordem cronológica) como uma ponte entre os

modelos monofásicos e os termohigromecânicos multifásicos. Ele descreve a

umidade por mais de uma fase, o que melhora sua acurácia da representação

da física do problema. Ainda assim, sem as contribuições de Davie - que tor-

naram o modelamento mais robusto - [43], este ainda apresenta inconsistências

termodinâmicas.

Em todo caso, ele é um modelo que foi validado com resultados experimentais

que descreve os perfis de pressão no interior do material de maneira satisfatória

(aqui deve-se ressaltar que Tenchev et al. não consideravam os possíveis erros

de medida dos ensaios de PTM, conforme reportado por Dauti et al. [24]) [8, 45].

Este modelo ainda pode ser expandido a fim de englobar os aspectos termome-

cânicos [46], reproduzindo comportamentos experimentais observados que não
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eram previstos por outros modelos do estado da arte (como trincas paralelas à

direção de solicitação compressiva).

Adicionalmente, o modelo termohigromecânico desenvolvido por Gawin et al

[25] tem uma melhor interpretação física de cada um de seus múltiplos parâ-

metros, podendo ser visto como o desenvolvimento matemático mais completo

apresentado até agora. Este considera eventos complexos como a queda da

rigidez decorrente da degradação térmica. Consequentemente, o número de pa-

râmetros necessários é o maior, o que pode dificultar ou ainda inviabilizar sua

aplicação tecnológica (ver Tabela 5.1).

Por fim, o modelo promissor em multiescala proposto por Dal Pont [11] pode

ser de grande importância para o caso de estruturas com múltiplos componentes

como agregados grandes, estruturas metálicas (concretos de construção civil)

ou âncoras (refratários monolíticos), proporcionando uma ferramenta que pode

ser adaptada em duas ou três dimensões. Por outro lado, o entendimento das

e interfaces entre os corpos ainda é um trabalho em andamento tanto experi-

mentalmente quanto teoricamente, e futuros desenvolvimentos irão fornecer um

melhor entendimento e descrições mais apropriadas dos fenômenos físicos en-

volvidos.

A fim de delinear a complexidade de cada modelo, a Tabela 5.1 resume as

variáveis primárias e o número de quantidades físicas conhecidas (como propri-

edades tabuladas da água, do ar seco e do vapor de água) e parâmetros dos

materiais (i.e. condutividade térmica de um concreto em específico, sua permea-

bilidade intrínseca, porosidade e propriedades similares) necessárias como input

do modelo numérico.

É evidente que com o total de 9 parâmetros de entrada, o modelo de Bažant é

o mais simples, uma consequência direta de se considerar o transporte de todas

as fases como uma única fase representativa chamada de umidade. A maior

parte dos parâmetros são relacionados ao transporte de massa (uma tendência

também compartilhada pelos outros modelos), e apenas 6 deles são específicos

ao material sendo simulado e necessitam ser caracterizadas. Isto revela seu

apelo tecnológico uma vez que sua etapa de caracterização é mais simples.
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Tabela 5.1: Resumo dos parâmetros de entrada e as variáveis primárias dos modelos
numéricos. Termos marcados com * são considerados como quantidades físicas conhe-
cidas e possíveis de serem encontradas na literatura. Os outros itens são parâmetros
dos materiais que necessitam ser mensurados para cada material simulado.

Luikov [38] Bažant [7] Tenchev [8] Gawin [25] Dal Pont [55]
Propriedades Térmicas

Condutividade térmica efetiva do concreto 3 3 3 3 3

Condutividade térmica do agregado 3

Calor específico efetivo do concreto 3 3 3 3 3

Calor específico do agregado 3

Densidade do concreto 3 3 3 3 3

Densidade dos agregados 3

Densidade da água líquida * 3 3 3

Calor específico da água líquida * 3 3 3 3 3

Calor específico do vapor de água * 3 3 3

Calor específico do ar * 3 3 3

Entalpia de evaporação 3 3 3 3 3

Entalpia de desidratação 3 3 3

Quantidades físicas conhecidas 2 2 5 5 5
Parâmetros dos materiais 3 3 4 4 7

Propriedades Hídricas
Permeabilidade intrínseca 3 3 3 3 3

Permeabilidade relativa ao gás 3 3 3

Permeabilidade relativa ao líquido 3 3 3

Difusividade mássica 3

Coeficiente de difusão do ar seco no vapor * 3 3 3

Coeficiente do gradiente térmico 3

Coeficiente do gradiente de filtração 3

Sorção isotérmica 3 3 3 3

Massa de água de desidratação 3 3 3 3

Coeficiente de difusão da água adsorvida 3

Viscosidade dinâmica da água líquida * 3 3 3

Viscosidade dinâmica do vapor de água * 3 3 3

Viscosidade dinâmica do ar seco * 3 3 3

Peso molecular da água * 3 3 3

Peso molecular do ar * 3 3 3

Porosidade 3 3 3

Quantidades físicas conhecidas 0 0 4 5 5
Parâmetros dos materiais 4 3 7 8 7

Propriedades Mecânicas
Módulo de Young 3 3

Tensão térmica transiente normalizada 3

Tensões termoquímicas 3

Dano termoquímico 3

Coeficiente de expansão linear efetivo 3

Resistência mecânica em compressão 3

Resistência mecânica em tração 3

Módulo volumétrico do meio poroso 3 3

Coeficiente de expansão linear da matriz 3

Coeficiente de expansão linear dos agregados 3

Coeficiente de expansão linear da água * 3

Aceleração da gravidade * 3 3 3 3

Quantidades físicas conhecidas 1 1 0 2 1
Parâmetros dos materiais 0 0 0 8 4

Resumo
Total de quantidades físicas conhecidas 3 3 10 12 11
Total de parâmetros dos materiais 7 6 11 17 18
Variáveis Primárias T , p, U T , p T , Pg, ρ̃v T , pg, pc, u⃗ T , pg, pc, u⃗

Entretanto, deve ser notado que a complexidade de tais medidas ainda é

grande, especialmente para as curvas de sorção isotérmica e a permeabilidade
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intrínseca em altas temperaturas, e que testes de sensibilidade podem ser efe-

tuados para identificar a importância relativa de cada propriedade e quais parâ-

metros devem ser medidos, e quais podem ser referenciados da literatura.

Em contrapartida, os modelos mais completos e precisos teoricamente, de

Gawin e de Dal Pont, demandam o maior número de parâmetros de entrada,

necessitando de 29 propriedades, das quais 12 (ou 11, dependendo se é o mo-

delo do contínuo homogenizado ou o modelo multiescala, respectivamente) são

necessárias medições para caracterizar o material que estiver sendo avaliado

(enquanto as outras 17 são quantidades físicas já conhecidas). Por fim, a Tabela

5.2, apresenta um resumo da comparação teórica entre os modelos.

Tabela 5.2: Resumo da comparação teórica entre os modelos de concretos em altas
temperaturas.

Modelo Aspectos Positivos Aspectos Negativos

Luikov [38] ● Forneceu bases para a simu-
lação usando a CIT

● Limitado a geometrias sim-
ples

● Considerou grupos adimen-
sionais a fim de facilitar a apli-
cação tecnológica

● Poucos trabalhos recentes
utilizam tal modelamento

Bažant [7] ● Modelo mais simples com
meno número de parâmetros
a serem medidos

● Não considera mudanças de
fase de maneira explícita

● Grande número de trabalhos
e aplicações tecnológicas

● Algumas propriedades físi-
cas não possuem um claro
sentido físico

Tenchev [8] ● Modelo multifásico de com-
plexidade intermediária

● Apresenta inconsistências
teóricas ao não considerar o
efeito da pressão capilar

● Pode considerar aspectos
termomecânicos

Gawin [25] e ● Modelo multifásico que con-
sidera o efeito da pressão ca-
pilar

● Demanda elevado número
de propriedades dos materiais

Dal Pont [55] ● Melhor representação dos
fenômenos que ocorrem du-
rante a secagem

● Difícil implementação
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5.3 Benchmark dos Modelos com os Trabalhos Originais

A presente seção tem como objetivo comparar as implementações do modelo

de Gong (equivalente ao modelo de Bažant, apresentado na Seção 3.3.2), de Fey

(similar ao do Tenchev, descrito na Seção 3.3.3, porém considerando o fluxo de

massa de água adsorvida) e de Dal Pont (desprezando os efeitos termomecâni-

cos do modelo abordado na Seção 3.3.4) a partir dos resultados apresentados

nas publicações originais.

5.3.1 Trabalho de Gong

A Figura 5.4 apresenta os perfis de pressão em diferentes tempos ao longo da

simulação. A figura foi obtida a partir da sobreposição dos resultados apresenta-

dos em [79] e daqueles obtidos com o modelo em FEniCS. É possível observar

que, em geral, nas primeiras 6 horas a concordância entre os resultados é ele-

vada. A partir de então, diferenças de no máximo 30°C podem ser observadas,

enquanto que nos melhores casos e momentos, esta diferença não ultrapassa

3°C.

Dado a curva de aquecimento aplicada, a qual apresenta um patamar entre

5.83h e 15.83h, pode-se propor que a diferença obtida decorre da condição de

contorno térmico na face fria (Equação 4.18), que se difere da aplicada por Gong

devido o termo referente a perda de energia térmica pelo transporte de massa

(∆He β(pv − pv,∞)). Este último termo foi ignorado uma vez que na literatura

não foi encontrado uma explicação clara de seu sentido físico, e principalmente

porque ao considerá-lo os resultados diferiram significativamente daqueles apre-

sentados por Gong e colegas. Outra possível fonte da variação entre os valores

obtidos no presente trabalho se dá a partir do método numérico empregado. Os

autores de [79] utilizaram um método previsor-corretor com tolerâncias de 0.005.

Já o método aqui implementado em FEniCS é baseado no método de Newton-

Raphson com tolerâncias de 10-8.

Por fim, a Figura 5.5 traz os resultados dos perfis de pressão em diferentes

momentos. É possível observar a mesma tendência vista nos resultados para

temperatura, onde a concordância nas primeiras horas foi satisfatória. Como
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Figura 5.4: Perfis de temperatura ao longo da parede unidimensional em diferentes mo-
mentos. Os resultados em preto são os resultados apresentados em [79]. As condições
de simulação apresentadas são (a) face quente impermeável e face fria permeável e con-
vectiva, (b) face quente permeável e face fria impermeável e convectiva, (c) face quente
permeável e face fria impermeável e adiabática e (d) face fria e quente permeável com
face fria convectiva.

as equações são acopladas por meio da equação de estado (as curvas de sor-

ção isotérmicas), tais resultados podem ser uma consequência direta dos per-

fis distintos de temperatura. Dos casos considerados, o quarto (todas as faces

permeáveis com convecção natural na face fria) foi o que apresentou a melhor

comparação.

Novamente a hipótese da condição de contorno ser responsável por tais dife-
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Figura 5.5: Perfis de pressão ao longo da parede unidimensional em diferentes momen-
tos. Os resultados em preto são os resultados apresentados em [79]. As condições de
simulação apresentadas são (a) face quente impermeável e face fria permeável e con-
vectiva, (b) face quente permeável e face fria impermeável e convectiva, (c) face quente
permeável e face fria impermeável e adiabática e (d) face fria e quente permeável com
face fria convectiva.

renças se faz razoável. Observando o termo considerado por Gong e omitido no

presente trabalho (∆He β(pv − pv,∞)) é possível compreender que este termo é

controlado pela diferença de pressão entre o ambiente e a face fria da amostra.

Como o caso 4 é o que resulta na menor pressão (a água pode sair do corpo em

ambos os lados), o efeito desta condição de contorno é menor e, portanto, os

resultados do presente trabalho se aproximam daqueles apresentados em [79].



87

Dessa forma, acredita-se que a principal diferença não é decorrente de ne-

nhum erro de implementação, mas sim de uma condição de contorno distinta,

além do uso de uma metodologia numérica diferente.

5.3.2 Trabalho de Fey

A implementação do modelo de Fey et al. na plataforma FEniCS foi checada

a partir da comparação dos resultados obtidos na simulação desenvolvida no

presente projeto de mestrado com aqueles apresentados em [13].

Figura 5.6: Comparação dos resultados obtidos pela implementação utilizando a plata-
forma FEniCS e aqueles reportados por Fey et al. [13]. Evolução da temperatura (a),
evolução da pressão do gás no material, (b), e evolução da pressão de ar seco.
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É possível observar total equivalência dos valores obtidos em termos da evo-

lução de temperatura conforme descrito na Figura 5.6 (a), demonstrando que as

propriedades térmicas e o modelamento do balanço de energia foram devida-

mente implementados.

A evolução da pressão de gás revela um comportamento significativamente

similar àquele reportado por Fey et al., tanto em termos de valor da pressão

máxima, como no momento no qual tais picos ocorrem, como visto na a Figura

5.6 (b). A maior diferença (de aproximadamente 0.2 MPa) ocorre na posição de

12cm distante da face quente, enquanto que na posição de 15cm (face fria) a

pressão é constante e igual a pressão ambiente.

Por fim, na Figura 5.6 (c) o comportamento da pressão de ar seco é avaliado,

nela pode-se observar uma boa concordância dos resultados até o instante 21h,

a partir do qual a implementação em FEniCS prevê um aumento mais intenso

nos valores de pressão.

É importante salientar que no trabalho original [13], as equações matemáti-

cas resultantes foram resolvidas a partir do método de diferenças finitas (usando

o esquema upwind), enquanto que no presente trabalho usou-se o método dos

elementos finitos. Embora tais metodologias possam ser equivalentes para de-

terminadas condições específicas (malhas simples, elementos lineares do tipo

P1, diferentes do tipo P2 utilizado nesta pesquisa), esta estratégia de solução

numérica diferente pode ser responsável pelas discrepâncias nos resultados fi-

nais. Além disso, possíveis erros das propriedades relatadas também podem ser

cruciais para tais distinções, principalmente considerando que o trabalho origi-

nal apresenta dois materiais distintos e numerosos parâmetros dependentes da

temperatura [13].

Um exemplo deste tipo de problema é o caso da curva de sorção cuja des-

crição matemática discorda do gráfico apresentado no trabalho (comparando a

Figura B31 e a Equação B17 do artigo original [13] é possível concluir que o limite

superior da curva de sorção é 0,95 e não o valor dado na Equação B17, de 0,9).

Em comunicações privadas com o autor correspondente alguns destes proble-

mas foram resolvidos - como a utilização da permeabilidade correta (a Equação
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4.19 não corresponde ao valor apresentado em Fey et al. [13]) - resultando nas

curvas apresentadas na Figura 5.6.

Assim, pode-se concluir que as pequenas variações entre os resultados apre-

sentados não estão relacionadas a erros conceituais na implementação do mo-

delo na plataforma FEniCS, sendo estes explicados pela adoção de uma estra-

tégia de resolução numérica distinta e possíveis falhas na publicação original,

estando a presente implementação apropriada para as comparações diretas re-

alizadas nas seções a seguir.

5.3.3 Trabalho de Dal Pont

Por fim, o modelo termohídrico proposto por Dal Pont et al. foi verificado a

partir da comparação dos resultados obtidos pelo código utilizando a plataforma

FEniCS e os valores presentes na publicação original, os quais representam o

ensaio de pressão, temperatura e massa (PTM), de um concreto de construção

civil reportado por Kalifa et al [80].

Figura 5.7: Comparação dos resultados obtidos pela implementação utilizando a plata-
forma FEniCS e os resultados reportados por Dauti et al. [11]. Evolução da temperatura
(a) e evolução da pressão do gás no material, (b).

É possível observar na Figura 5.7 que os resultados concordam de maneira

satisfatória tanto na temperatura quanto nos perfis de pressão de gás. As pe-

quenas diferenças podem ser explicadas pelo uso de diferentes ferramentas de

elementos finitos (Dauti e colaboradores utilizaram o software Cast3M). Outra

possível fonte de erros são as casas decimais utilizadas para a descrição de

certas propriedades críticas como a permeabilidade, curvas de retenção, e con-

dutividade térmica.
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Considerando a concordância dos resultados, conclui-se que todos os mode-

los foram devidamente implementados usando a plataforma open source FEniCS

e as comparações entre as abordagens é representativa.

5.4 Comparação Direta Entre os Modelos com Resultados Experimentais

A presente seção tem como objetivo apresentar a comparação direta en-

tre os três modelos selecionados, aqui referenciados como modelo monofásico

(modelo de Bažant, introduzido na Seção 3.3.2), modelo multifásico desconsi-

derando a pressão capilar - DPC - (modelo de Fey, descrito na Seção 3.3.3 e

considerando o fluxo de massa por difusão na camada adsorvida) e o modelo

multifásico que considera a pressão capilar - CPC (modelo de Dal Pont, apre-

sentado na Seção 3.3.4).

Esta comparação será realizada utilizando dois ensaios experimentais distin-

tos, o de PTM e o de tomografia de nêutrons, ambos realizados em concretos

de construção civil. Espera-se que a validade das conclusões aqui encontra-

das sejam as mesmas para os materiais refratários, uma vez que do ponto de

vista fenomenológico, ambos são referentes ao transporte de massa devido ao

aquecimento de meios porosos parcialmente saturados. Os parâmetros utiliza-

dos foram baseados no trabalho de Dauti [11] que utilizava o modelo multifásico

CPC, e, portanto, a concordância dos resultados deste modelo com os experi-

mentos já é esperada. A fim de avaliar apenas o efeito das diferentes hipóteses

básicas dos modelos, o mesmo conjunto de propriedades será utilizado em todos

os modelos. As equações constitutivas não serão apresentadas a fim de manter

a presente dissertação concisa e todas as informações podem ser encontradas

no trabalho de Dauti et al. [11].

5.4.1 Ensaios PTM

A Figura 5.8 apresenta a comparação entre a evolução da temperatura ex-

perimental e os valores previstos pelos modelos monofásico, multifásico despre-

zando a pressão capilar (DPC) e multifásico completo (CPC), em (a), (b) e (c),

respectivamente. Os testes foram feitos em malhas unidimensionais de 12cm de

comprimento, discretizadas em 240 elementos lineares do tipo P1 com intervalos
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de tempo de 30s.

Figura 5.8: Comparação da evolução da temperatura prevista pelos modelos com os
resultados experimentais do ensaio PTM descritos em [80]. Em (a) apresenta-se o mo-
delo monofásico descrito na Seção 3.3.2, em (b) o modelo multifásico DPC se refere
ao modelo que desconsidera a pressão capilar, conforme descrito na Seção 3.3.3, e em
(c) o modelo multifásico CPC, equivale ao modelo completo que considera os efeitos de
capilaridade, conforme apresentado na Seção 3.3.4.

Foi possível observar que o aumento da temperatura na face quente con-

corda com os valores previsto por todos os três modelos. Nas posições interiores

(10mm, 20mm, 30mm, and 40mm) o formato da evolução é bem representado,

sendo que a maior diferença ocorreu no final do experimento (após 240 minu-

tos) e foi de aproximadamente 15°C. A posição mais interna (50mm) é a que

apresenta a maior diferença de temperatura (35°C). O modelo que melhor repre-

sentou os experimentos em termos do comportamento térmico foi o multifásico

que desconsidera a pressão capilar, cuja maior diferença foi de aproximadamente

20°C.

Na Figura 5.10 (a) é apresentada a evolução de temperatura de todos os

modelos em um mesmo gráfico. A comparação revelou que as previsões são

equivalentes, havendo a diferença de que o modelo multifásico DCP resultar em

menores valores desta propriedade.

Considerando a evolução da pressão do gás, a Figura 5.9 apresenta a com-

paração entre os valores computados pela simulação e os resultados medidos

experimentalmente. Cabe notar que como o modelo monofásico não considera

a contribuição da pressão do ar seco de maneira explicita, o valor relatado neste



92

gráfico é a soma da pressão do vapor com a pressão atmosférica (101325 Pa).

Baseado na Figura 5.9 (a) foi possível concluir que a evolução de pressão pre-

vista nos instantes iniciais (início do pico) concorda com os valores mensurados

para as posições mais próximas da face quente (10mm, 20mm and 30mm).

Figura 5.9: Comparação da evolução da pressão de gás prevista pelos modelos com
os resultados experimentais do ensaio PTM descritos em [80]. Em (a) apresenta-se o
modelo monofásico descrito na Seção 3.3.2, em (b) o modelo multifásico DPC se refere
ao modelo que desconsidera a pressão capilar, conforme descrito na Seção 3.3.3, e em
(c) o modelo multifásico CPC, equivale ao modelo completo que considera os efeitos de
capilaridade, conforme apresentado na Seção 3.3.4.

Entretanto, observou-se que o pico de pressão calculado foi menor do que o

obtido experimentalmente e, além disso, a queda da pressão após o pico não

foi tão pronunciada quanto os valores medidos. Isto pode ser explicado pelo

fato de que o efeito de aumento de permeabilidade devido aos danos mecânicos

não é considerado [90, 11, 91]. Por fim, o momento no qual ocorre os picos de

pressão é previsto de maneira satisfatória, apresentando apenas uma diferença

para a posição de 50mm. Outra diferença se dá na evolução medida pelo sensor

posicionado a 30mm da face quente, onde os valores experimentais são menores

do que os previstos pelos modelos. Isto pode ser justificado devido a problemas

neste sensor, conforme relatado por Kalifa et al. [80].

Considerando o modelo multifásico que desconsidera a pressão capilar, apre-

sentado na Figura 5.9 (b), foi verificado novamente que os valores dos picos de

pressão computados foram menores do que os medidos. A única a exceção foi

no caso dos resultados referentes à posição 30mm, que possui dados experi-
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mentais não confiáveis devido a problemas no sensor desta posição. Por fim,

notou-se também que durante os primeiros minutos, maiores valores foram pre-

vistos do que aqueles mensurados.

Finalmente, o modelo multifásico completo é o que melhor representou os

valores experimentais, considerando tanto a posição do pico quanto o seu valor.

Isto pode ser explicado uma vez que as propriedades utilizadas para este caso

foram obtidas do trabalho de Dauti et al. [11], o qual usou o mesmo modelo mul-

tifásico CPC. Portanto, estes parâmetros foram previamente calibrados para este

modelo e justificam seu melhor desempenho, além das possíveis explicações

relacionadas à maior consistência teórica deste modelamento.

Comparando-se a evolução da pressão de gás de todos os modelos (Figura

5.10), observou-se que as diferenças entre os resultados foram menores do que

20% nos picos de pressão, indicando que embora as hipóteses básicas dos mo-

delos diferirem consideravelmente, os resultados finais são próximos. Isto tam-

bém pode ser visto na evolução da pressão máxima de gás.

Uma das possíveis explicações para estas diferença está na consideração da

pressão do ar seco, uma vez que esta quantidade é desconsiderada no modelo

monofásico, é uma variável primária no modelo multifásico DPC e uma quantia

intermediária no modelo multifásico CPC. Além disso, a pressão de gás é dada

pela soma das pressões de ar seco e de vapor (pg = pa + pv). Assim, a fim de

checar uma quantia calculada em todos os modelos, a Figura 5.11 apresenta a

evolução da pressão de vapor.

A maior diferença ocorre nas posições próximas da face quente (10mm e

20mm) em momentos posteriores (após 40 minutos), onde já ocorreu a secagem

do material e onde espera-se que o efeito da pressão capilar seja maior devido

aos meniscos nas interfaces gás-líquido. Em outras posições e momentos, a

diferença entre os modelos é desprezível.

Do ponto de vista de aplicação tecnológica (contexto ao qual o presente mes-

trado se insere), estas especificidades de cada modelo podem ser consideradas

incapazes de justificar o uso de um de maior complexidade, principalmente ao se

considerar que o número de propriedades de difícil caracterização necessárias
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Figura 5.10: Resumo da comparação entre os três modelos para o caso de Kalifa, con-
siderando a evolução da temperatura (a), do gás (b) e da pressão máxima.

para a aplicação de tais modelos é muito maior.

Levando em conta ainda as limitações dos ensaios PTM, a próxima seção

visa realizar a comparação dos modelos usando os resultados dos campos de

umidade no material os quais foram obtidos pela técnica de tomografia de nêu-

trons.
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Figura 5.11: Evolução da pressão de vapor prevista pelos modelos no caso de Kalifa.

5.4.2 Tomografia de Nêutrons

No ensaio de tomografia de nêutrons, apenas a quantidade de água na exten-

são da amostra é possível de ser obtida a partir da diferença de contraste entre

zonas ricas e pobres em água. Entretanto, a evolução da temperatura na amostra

pôde ser mensurada por meio do uso de termopares posicionados em diferentes

regiões. A fim de não ter a influência destes sensores, os testes são realizados

em amostras distintas, sendo que uma amostra é específica para a obtenção da

evolução térmica e outra amostra sem termopares é utilizada para a avaliação

da quantidade de água, conforme descrito por Dauti et al. [23, 11, 55]. As si-

mulações realizadas consideraram uma malha bidimensional com as dimensões

idênticas ao cilindro (6cm de diâmetro e 6 cm de altura) e com 20 elementos na

direção radial e 40 na direção axial. Os elementos utilizados eram triangulares

da classe P2. O passo de tempo utilizado foi 30s. A comparação dos valores

previstos nas simulações com os dados experimentais é apresentada na Figura

5.12.

Foi possível observar que todas as três abordagens previram um mesmo

comportamento geral, onde se detectou uma boa concordância nos primeiros

15 minutos para a posição de 3mm. No entanto, após este período, os modelos

passaram a subestimar as temperaturas. A principal diferença ocorreu ao final

do ensaio, onde se pode notar uma variação de aproximadamente 12°C entre
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Figura 5.12: Comparação da evolução da temperatura prevista pelos modelos e dos
dados experimentais obtidos com a amostra de tomografia de nêutrons relatados por
Dauti et al. [11]. Em (a) apresenta-se o modelo monofásico descrito na Seção 3.3.2, em
(b) o modelo multifásico DPC se refere ao modelo que desconsidera a pressão capilar,
conforme descrito na Seção 3.3.3, e em (c) o modelo multifásico CPC, equivale ao mo-
delo completo que considera os efeitos de capilaridade, conforme apresentado na Seção
3.3.4.

os valores medidos e calculados. Já a evolução nas posições 10mm e 20mm

apresentou um comportamento oposto, no qual a correspondência entre os da-

dos estimados e observados experimentalmente é melhor nos instantes finais do

ensaio. Considerando este e os resultados anteriores da simulação do ensaio de

PTM (Seção 5.4.1), é possível concluir que todas as três abordagens apresentam

resultados térmicos equivalentes.

No trabalho apresentado por Dauti et al. [55, 11], foi concluído que o fenô-

meno de beam hardening (atuação da amostra como um filtro de seleção de fei-

xes de nêutrons mais energéticos - para mais detalhes ver [23]) devido ao fluxo

radial de massa afetava a obtenção da quantidade de água na amostra. Esfor-

ços para minimizar este efeito tem sido estudados recentemente [63], porém, até

o presente momento, esta ainda é uma limitação desta técnica. Consequente-

mente, a comparação entre os modelos e os resultados será feita apenas de

forma qualitativa. Para estudos quantitativos, novos ensaios nos quais seja pos-

sível impedir o fluxo radial de umidade (e assim, o efeito do beam hardening)

necessitam ser realizados.

A Figura 5.13 apresenta a comparação da mudança relativa de quantidade

de água prevista pelos modelos e a observada nos ensaios tomográficos. Esta

quantidade é calculada utilizando-se as Equações 5.1 e 5.2, onde φ é a porosi-
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dade do concreto, Sl é a sua saturação com água líquida, ρl é a densidade da

fase líquida da água, mdehyd é a massa de água liberada por desidratação e wi é

o teor inicial de água (para esta composição de concreto, wi = 189.1Kg/m3)

wchange = (φSlρl)0 − (φSlρl)t +∆mdehyd (5.1)

ŵchange =
wi −wchange

wi
(5.2)

É possível observar que a frente de secagem possui a mesma velocidade

(compare a posição da fronteira curva azul) para todos os três modelos, e que

estes concordam com os resultados experimentais observados. Os resultados

monofásicos e multifásicos DPC são bastante similares, sendo a única diferença

a secagem na face quente prevista pelo primeiro modelo, a qual foi mais intensa.

A abordagem multifásica que contempla os efeitos capilares possui uma frente

de secagem mais ingrime, tendo uma secagem lateral mais intensa do que o ob-

servado nos outros modelos, sendo tal comportamento explicado pelo efeito de

capilaridade.

No geral, todos os três modelos resultaram em previsões equivalentes, e que

concordam com o comportamento do concreto observado pela tomografia de

nêutrons. Para análises quantitativas, o esquema experimental precisa ser ainda

aprimorado, conforme descrito por Tengattini et al [63], assim, o presente trabalho

não considerará tais aspectos.

Um outro ponto importante que deve ser avaliado é a sensibilidade dos mo-

delos com relação a determinadas propriedades. Conforme será descrito nas

seções futuras, observou-se que para o modelo monofásico a permeabilidade

era a variável de maior importância. Esta também foi a conclusão de Fey et al.

para o modelo multifásico DPC [13]. Assim, foi avaliado o efeito de ser usado

diferentes permeabilidade intrínsecas iniciais, K0, distintas, sendo K0 = 10-19 m2,

K0 = 10-20 m2 (o valor usado inicialmente) e K0 = 10-21 m2. Os resultados são

apresentados na Figura 5.14.

É possível observar que a redução da permeabilidade intrínseca inicial reduz
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Figura 5.13: Comparação da mudança de quantidade de água relativa previsto pelos
modelos com os resultados experimentais de tomografia de nêutrons reportados por
[11].

a velocidade da frente de secagem (resultados na última fileira, K0 = 10-21 m2),

enquanto que quando maiores valores deste parâmetro são empregados nos

cálculos, maior a velocidade de remoção de água (resultados da primeira fileira,

K0 = 10-19 m2). Essa tendência é compartilhada por todos os três modelos. Tam-

bém é possível concluir que a permeabilidade intrínseca igual a 10-20 m2 é a que

melhor representa os valores experimentais para este conjunto de parâmetros
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empregados.

Figura 5.14: Comparação da sensibilidade dos modelos com relação a permeabilidade
intrínseca inicial após 58 minutos de aquecimento, os resultados de tomografia de nêu-
trons reportados em [11] também são apresentados para comparação.

Comparando os modelos entre si, é possível observar novamente que os mo-

delos monofásico e multifásico DPC são análogos, ambos com pequenas dife-

renças no acúmulo de água nas regiões mais frias da amostra entre os diferentes

valores de permeabilidade. Isto é consideravelmente distinto do que é previsto

pelo modelo multifásico CPC, no qual há um grande efeito da permeabilidade no
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acúmulo de água em regiões posteriores à frente de secagem.

Por fim, uma última comparação foi feita utilizando uma malha em três di-

mensões simulando o mesmo caso da tomografia de nêutrons. O objetivo foi

avaliar o custo computacional de tais abordagens em situações que demandam

maior processamento, como no caso de uma malha tridimensional com 12.879

elementos tetraédricos e 2811 vértices, conforme apresentado na Figura 5.15.

Figura 5.15: Malha usada nas simulações em 3D.

A Figura 5.16 apresenta os resultados da quantidade de água em três dimen-

sões ao final da simulação. Os valores são equivalentes às análises bidimensi-

onais (Figura 5.13), sendo observado os mesmos comportamentos. Além disso,

as diferenças entre as abordagens são as mesmas também.

A Tabela 5.3 apresenta o custo computacional (tempo de CPU) para cada

simulação. Para estes testes foi utilizado um computador equipado com proces-

sador Intel Xeon E3-1225 (3.30GHz) e 16Gb RAM. Foi possível concluir que o

modelo monofásico foi mais que três vezes mais rápido do que as outras abor-

dagens. Este resultado era esperado uma vez que este contempla um menor

número de graus de liberdade quando comparado com os multifásicos (dois ter-

ços do total), uma vez que apenas duas variáveis primárias são utilizadas ao

invés da três. Com relação a diferença entre a consideração ou não do efeito da

pressão capilar, é possível observar que não há vantagens referentes a eficiên-

cia numérica ao desconsiderar tal efeito, de fato, ao negligenciar tal contribuição,
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Figura 5.16: Quantidade de água ao final da simulação do ensaio tomográfico em três
dimensões.

o modelo foi 10% mais lento.

Tabela 5.3: Comparação do custo computacional considerando o tempo de CPU para
realizar as simulações tridimensionais do ensaio de tomografia de nêutrons. Todos os
testes foram realizados com um computador equipado com um processador Intel Xeon
E3-1225 (3.30GHz) e 16Gb RAM.

Monofásico Multifásico DPC Multifásico CPC

Tempo de CPU 00:12:23.37 00:46:20.14 00:42:07.25

Consequentemente, no caso do uso destes modelos para a otimização de

curvas de secagem, onde um grande número de simulações deve ser realizado

(especialmente se forem utilizadas metodologias algorítmicas de otimização), o

modelo monofásico pode ser de grande interesse, reafirmando a sua relação

com a aplicação tecnológica. Como exemplo de procedimento, uma primeira

filtragem poderia ser realizada com o modelo monofásico mais rápido, e as me-

lhores curvas candidatas poderiam ser simuladas usando o modelo multifásico

para se ter um maior nível de detalhamento dos mecanismos de transporte atu-

ante em tais casos. Tal abordagem, porém, necessitaria do conhecimento de

todas as propriedades necessárias para o modelo multifásico.
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5.5 Convergência Numérica do Modelo de Gong

A convergência de uma simulação por elementos finitos é uma característica

importante dos modelos, pois indica o quanto as simulações são precisas, espe-

cialmente quando o problema é não linear e não há garantias de que o mesmo

é bem-posto. A análise de convergência consiste em inúmeras simulações com

diferentes parâmetros de discretização. No presente trabalho, a discretização es-

pacial e temporal foram estudadas para o modelo monofásico, visto que este foi

capaz de representar os resultados de maneira similar aos modelos multifásicos,

porém, com grandes vantagens do ponto de vista de implementação tecnológica.

Esta seção tem como objetivo avaliar tais convergências tanto na simulação

de uma secagem de um concreto refratário (com a curva de aquecimento utili-

zada por Gong descrita na Seção 4.2), quanto na simulação de um aquecimento

repentino (como um incêndio). Além do efeito do cenário de aquecimento, tam-

bém foi avaliado as técnicas de implementação das curvas de sorção, Equação

4.8, especialmente no intervalo dos regimes saturados e não saturados.

A abordagem original de Bažant consistia em uma função definida por partes,

que não apresentava continuidade em suas derivadas (seja com respeito à tem-

peratura ou à pressão). Estas derivadas eram calculadas por métodos numéricos

de diferenças finitas (estes resultados são referenciados como “Numérica”). Uma

outra abordagem, consiste no uso de derivação analítica das derivadas parciais

(referenciada como “Analítica”). Por fim, duas outras abordagens inspiradas na

descrição da curva de sorção de Fey et al. [13], Equação 4.23, foram propos-

tas, ao se usar um polinômio de terceiro grau para garantir que as derivadas

parciais também fossem contínuas, sejam estas calculadas por diferenças finitas

(“Contínua Numérica”) ou analiticamente (“Contínua”).

As normas utilizadas para o cálculo dos erros são as normas L2 e H1 dos

erros relativos, tanto para a pressão quanto a temperatura ao final do ensaio,

em comparação com a solução de uma análise obtida usando 8000 elementos

finitos e um passo de tempo de ∆t = 1s, i.e.,

ep =
∥ p(t = tf) − pfine(t = tf) ∥W

∥ pfine(t = tf) ∥W
(5.3)
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onde W significa L2(Ω) ou H1(Ω). Uma expressão análoga é utilizada para os

erros relativos à temperatura.

O problema numérico resolvido consistia em uma malha unidimensional re-

presentando uma parede de 20cm. A face da esquerda ΓH (x = 0) possuía a

temperatura fixa TH∞ (t), a qual segue a curva descrita por Gong et al. [79] e a

curva ISO de simulação de incêndio [92], como mostrado na Equação 5.4. Em

ambos os casos a face fria, ΓC , é sujeita ao resfriamento por convecção natural

e ambos os lados são permeáveis.

T∞(t) = 345 log(8t/60 + 1) + 298.15 (5.4)

Primeiramente, os resultados de convergência espacial relacionadas ao refi-

namento da malha são apresentados na Figura 5.17, referentes ao aquecimento

de secagem, apresentando o erro nas normas L2(Ω) e H1(Ω) como função do

tamanho do elemento, hmax para pressão, (a) e (b), e temperatura, (c) e (d).

Figura 5.17: Convergência de malha dos campos de pressão, (a) e (b), e de temperatura,
(c) e (e), para o cenário de secagem (aquecimento seguindo o procedimento descrito em
Gong et al. [79] e na Seção 4.2).

Estes gráficos apresentam que todos os métodos de implementação da curva
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de sorção são convergentes na malha, e de maneira geral a ordem varia entre

∼ hmax e ∼ h2
max. Entretanto, considerando a norma L2(Ω), a metodologia usando

diferenciação numérica diminuiu a ordem de convergência tanto na pressão, Fi-

gura 5.17 (a), quanto na temperatura, Figura 5.17 (c).

Para a norma H1, embora os erros relativos tenham uma ordem muito maior

a taxa de convergência é similar independente da metodologia adotada para

implementar a curva de sorção e possuem ordem ∼ hmax.

Já no cenário de aquecimento seguindo a curva ISO, embora as taxas de

aquecimento sejam consideravelmente maiores, (ver Equação 5.4), tendências

similares são observadas conforme evidenciado pela Figura 5.18.

Figura 5.18: Convergência de malha dos campos de pressão, (a) e (b), e de temperatura,
(c) e (e), para o cenário de incêndio (aquecimento de acordo com a Equação 5.4).

Uma característica única é que os resultados obtidos das normas dos erros

relativos L2, são menos sensíveis a metodologia de implementação das curvas

de sorção. A principal conclusão obtida foi de que o uso da curva contínua com

derivadas analítica (caso em preto, “Contínua”) apresenta uma maior ordem de

convergência espacial em ambos os casos. Entretanto, se a facilidade de im-

plementação for uma prioridade, os outros métodos apresentam convergência
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também satisfatória e podem ser utilizados, ainda que apresentem erros numéri-

cos relativamente maiores.

Uma vez considerada a ordem de convergência espacial para ambos os ce-

nários de secagem e incêndio, o próximo passo é a análise da ordem de con-

vergência temporal. A Figura 5.19 apresenta as normas L2(Ω) do erro relativo

para a pressão e temperatura em função do tamanho do passo de tempo ∆t

para ambos os casos de aquecimento considerados. A primeira conclusão que

pode ser retirada é que a convergência temporal do método é de primeira ordem

(i.e., O(∆t)). Entretanto, o comportamento assintótico só é observado para ta-

manhos de passo consideravelmente pequenos para o caso com aquecimento

da curva de incêndio da ISO. Este resultado pode ser explicado pela maior taxa

de aquecimento destes casos. Por fim, considerando as metodologias de imple-

mentação das curvas de sorção isotérmicas, é possível notar que os resultados

apresentaram uma baixa sensibilidade com relação ao método escolhido.

Figura 5.19: Convergência temporal considerando o cenário de secagem, (a-b), e o
cenário de incêndio, (c-d).

Assim, pode ser concluído que o presente modelo apresenta convergência

espacial e temporal, e que a escolha da implementação matemática das curvas
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de sorção não afeta diretamente a estabilidade numérica do modelo monofásico.

Assim, a escolha da metodologia pode ser feita com um balanço entre a acurácia

da ferramenta computacional e a facilidade de implementação. Por fim, este re-

sultado inédito na literatura, indica que esta abordagem é consistente e converge

tanto no tempo quanto no espaço.

5.6 Análise de Sensibilidade do Modelo de Gong

Devido ao número de parâmetros de difícil caracterização necessários mesmo

no modelo monofásico mais simples, uma análise de sensibilidade para estudar

o efeito das propriedades nos resultados finais pode ser de grande interesse para

revelar quais ensaios são importantes e demanda a coleta de dados experimen-

tais precisos, e quais parâmetros podem ser obtidos da literatura. Além destes

aspectos, possíveis erros experimentais associados às medidas também podem

influenciar os resultados finais.

Assim, a condutividade térmica, a condutividade hidráulica inicial, e parâme-

tros que definem a curva de sorção foram avaliados, sendo variados em inter-

valos representativos dos materiais refratários. Os efeitos serão avaliados na

evolução temporal do valor de pressão máxima, na temperatura na face fria e na

quantidade de água evaporável presente no material. A malha unidimensional

utilizada apresentava 200 elementos e o incremento temporal utilizado era de 30

segundos. As equações constitutivas características do material empregadas fo-

ram as mesmas definidas na Seção 4.2. A temperatura na face quente seguiu a

curva de secagem apresentada por Gong et al., enquanto a face fria era resfriada

por convecção. Ambos os lados eram permeáveis ao transporte de massa.

A condutividade térmica foi considerada constante e os valores testados vari-

aram entre 1 e 20 W/(m K), valores passíveis de serem encontrados para mate-

riais cerâmicos [13, 79, 9]. A condutividade hidráulica (relacionada à permeabi-

lidade) utilizada é representada pela Equação 4.9, e a sensibilidade foi avaliada

a partir do uso de diferentes valores de permeabilidade inicial, κ0 (medida em

temperatura e pressão ambiente), variando entre 10-14 m/s e 10-10 m/s.

Por fim, o efeito da curva de sorção adotada (descrita pela Equação 4.8)

pode ser avaliada pela porosidade inicial (a qual define a quantidade de água
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para saturação do concreto após a sua cura), ψ, e a quantidade de cimento na

composição, wc. Os valores de porosidade inicial testados variavam entre 3% e

15% e da quantidade de cimento na composição entre 165 kg/m3 (7.5 wt.%) e

330 kg/m3 (15 wt.%).

Na Figura 5.20 (a) é apresentada a pressão máxima encontrada em toda a

simulação (tanto no tempo quanto no espaço) em função da condutividade hi-

dráulica inicial κ0 com diferentes valores fixos de condutividade térmica. Duas

tendências foram observadas: (i) a diminuição da condutividade hidráulica re-

sulta no aumento do valor máximo obtido durante a simulação, o que é uma

consequência direta da lei de Darcy (ver a Equação 3.2); (ii) o aumento da con-

dutividade térmica amplia a pressão máxima observada, o que é explicado pelo

aumento da quantidade de energia térmica conduzida no material, implicando

em maiores valores de temperatura para posições mais interiores da amostra, e

assim, aumentando a temperatura e, por consequência, a pressão do vapor.

Já a Figura 5.20 (b) ilustra a relação entre o máximo valor de pressão obtido

como função da porosidade inicial, φ, em diferentes valores de massa de cimento

utilizado, wc. Foi possível concluir que o efeito do teor de cimento na amostra

apresenta um efeito mínimo na pressão máxima calculada durante a simulação,

enquanto a porosidade inicial, o que efetivamente controla a quantidade de água

inicial, pode levar a mudanças de até 90% na pressão máxima calculada.

Como o valor máximo de pressão computado em toda a simulação não traz

informações referentes à evolução temporal, e a fim de se obter um maior en-

tendimento do efeito de tais propriedades, análises referentes a evolução tem-

poral de diferentes quantidades, nominalmente a pressão máxima na extensão

da amostra, a temperatura na face fria e a quantidade de água evaporável no

material, foram também avaliadas.

A Figura 5.21 apresenta tais análises da seguinte maneira: na coluna da

esquerda a condutividade hidráulica foi fixada em 10-12 m/s e a condutividade

térmica, λc, variou no intervalo [1,20] W/(m K), enquanto que na coluna da direita

κ0 empregado estava entre [10-14,10-10] m/s e a condutividade térmica foi fixada

em 4 W/(m K).
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Figura 5.20: Maior valor de pressão de vapor encontrado em toda a simulação em função
da (a) condutividade hidráulica inicial em diferentes valores de condutividade térmica
constante e (b) porosidade inicial em diferentes valores de teor de cimento.

Conforme apresentado na Figura 5.21 (a), o aumento da condutividade tér-

mica ampliou a pressão máxima obtida, como já evidenciado na Figura 5.20 (a).

Além disso, o segundo pico de pressão decorrente da desidratação apresentou

uma menor intensidade, porém este apresentou uma maior separação em rela-

ção ao primeiro pico. Este comportamento pode ser explicado pelo fato de que

uma maior quantidade de água evaporável é removida quando os níveis de pres-

são são maiores (comportamento também possível de ser visualizado na Figura

5.21 (e)). Quando se reduz a condutividade, e a pressão do vapor é menor, a
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quantidade de água evaporável ainda presente quando se inicia a desidratação

é maior, e por isto ambos os picos se sobrepõe.

Na Figura 5.21 (b) é possível concluir que o decréscimo da permeabilidade

(no caso a condutividade hidráulica) tem um efeito pronunciado na evolução da

pressão. Para condutividades hidráulicas menores que 10-13 m/s, o segundo pico

se torna predominante em momentos mais tardios após um platô de pressão

máxima. Este comportamento pode ser explicado pela limitação do fluxo de

massa de água proveniente da evaporação devido a baixa permeabilidade até o

momento no qual se inicia a desidratação e a pressurização ocorre de maneira

repentina.

É possível observar nas Figuras 5.21 (c) e 5.21 (d) o efeito na temperatura da

face fria. De maneira já esperada, a diminuição da condutividade térmica retarda

o aumento de temperatura nesta região, enquanto o seu aumento promove um

perfil muito similar ao da curva de aquecimento aplicada na face quente. Por ou-

tro lado, é possível observar que o efeito da permeabilidade é consideravelmente

menor, limitando-se no intervalo de 5h a 25h.

A velocidade de remoção da água evaporável foi ampliada com o aumento

da condutividade térmica, conforme revelado pela Figura 5.21 (e), justamente

devido ao consequente aumento dos picos de pressão (e por consequência, do

seu gradiente e, pela lei de Darcy, do fluxo) observado na Figura 5.21 (a). O

efeito da condutividade hidráulica revela comportamento similar, indicando que

menores valores iniciais reduzem a velocidade de remoção de água do material

até a ocorrência do pico de pressão decorrente da desidratação (observar na

coluna da direita, em torno de 25h tanto a Figura 5.21 (f) quanto a Figura 5.21

(b))

Estes resultados indicam que a permeabilidade intrínseca (diretamente relaci-

onada com a condutividade hidráulica avaliada) foi, de fato, o parâmetro de maior

impacto nos valores de pressão máxima e de quantidade de água evaporável no

material, seguido pela condutividade térmica e a curva de sorção, reforçando as

conclusões observadas por Guo e Fey que avaliaram tais aspectos em modelos

multifásicos [85, 13].
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Figura 5.21: Evolução temporal da pressão máxima (a-b), da temperatura na face fria (c-
d) e da quantidade de água evaporável (e-f), com valores fixos de permeabilidade inicial
(a), (c) e (e), e com a condutividade térmica fixa (b), (d) e (f).

Assim, métodos para a obtenção precisa da permeabilidade durante as con-

versões de fase e mudanças microestruturais decorrentes do aquecimento, são

de elevada importância para prever o comportamento durante a secagem. Es-

tas conclusões fornecem informações importantes para pesquisadores tanto da

área de secagem de materiais refratários quanto da área de estruturas de con-
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creto de construção civil em incêndios, e justificam esforços para aperfeiçoar a

medida destas propriedades.

5.7 Simulação de Fibras Poliméricas Utilizando Elementos Mistos

O último conjunto de resultados deste trabalho tem como objetivo apresentar

o potencial do modelo monofásico, aprimorado pela abordagem de elementos

mistos e implementado usando a plataforma FEniCS. Das diversas estratégias

empregadas para aumentar a resistência de concretos de construção civil contra

incêndios, ou ainda, para agilizar a secagem de materiais refratários monolíticos,

a mais comum é o uso de fibras poliméricas. Estas atuam promovendo um au-

mento da permeabilidade intrínseca do material a partir de seu amolecimento,

seguido de fusão e posterior decomposição. Conforme visto na Seção 5.6, tal

aumento promove uma redução da pressão máxima observada [3, 4], sendo in-

clusive a permeabilidade a propriedade que mais afeta o comportamento durante

a secagem.

Assim, o próximo exemplo abordou uma análise qualitativa do efeito do uso

de fibras poliméricas como aditivos de aumento de permeabilidade, comparando

a incorporação de fibras longas e curtas na composição dos refratários. A fim de

realizar esta simulação, as seguintes suposições foram assumidas:

• Um domínio bidimensional, permeável em todos os lados e aquecido por

uma de suas faces foi escolhido para representar uma peça de material

refratário monolítico (conforme a Figura 5.22);

• As fibras poliméricas foram consideradas como subdomínios da malha com

uma permeabilidade constante, seis ordens de magnitude superior do que

a permeabilidade inicial do refratário, representando um caso onde a fibra

já tenha sido eliminada gerando uma rede de poros interconectados que

ampliam o fluxo de massa;

• As intersecções entre as fibras se dão devido a sua queima prévia;

• As propriedades térmicas dos vazios deixados pelas fibras foram assumi-

das como equivalentes àquelas do ar (λf = 0,0262 W/(mK), Cp,f = 1006
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J/(Kg K) e ρf = 1,2754 Kg/m3);

• O aquecimento é realizado seguindo a curva de incêndio ISO 834. Em-

bora o material que esteja sendo simulado seja um concreto refratário, este

cenário foi escolhido como uma situação extrema, como a da falha do equi-

pamento controlador de aquecimento dos concretos. Esta escolha também

serviu para testar a formulação mista já que para taxas mais brandas a

formulação primal (a formulação tradicional adotada pelos modelos mais

comuns desenvolvidos para a secagem de concretos e/ou concretos da

construção civil em incêndios) ainda funcionava. Por fim, essa escolha

também torna os efeitos da presença das fibras mais evidente.

Um ponto fundamental que deve ser considerado é que para análises mais

detalhadas e quantitativas, diversos aspectos precisam ser levados em conside-

ração, como a simulação das transformações de fase das fibras, o valor correto

da permeabilidade nestas regiões, e inclusive avaliar se a lei de Darcy é válida

em condições tão específicas, ou se seria necessário o uso de um modelamento

de Brinkman acoplando as leis de Darcy e de Stokes.

Para a geração dos subdomínios, um algoritmo em Python foi desenvolvido

para espalhar de maneira randômica os subdomínios, Ω2, em todo o domínio,

Ω1, o qual consiste em um quadrado com lados de 20cm. Duas categorias de

fibras foram consideradas, (i) fibras longas, com comprimento de 10.5±3.5cm

e (ii) fibras curtas, com comprimento de 5±2.5cm. Uso de fibras consideravel-

mente maiores do que àquelas encontradas na prática se justifica pelo fato de se

objetivar comparar relativamente o uso de fibras grandes e pequenas e também

porque fibras muito pequenass demandaria um grande número de pequenos ele-

mentos. A descrição total da configuração simulada é apresentada na Figura

5.22 e representa o aquecimento do bloco de refratário pela curva de incêndio

ISO 834 [92, 78].
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Figura 5.22: Descrição do caso simulado a fim de comparar o efeito de fibras longas
e curtas na secagem de concretos refratários (a), malhas usadas para a fibra longa e
curta, (b) e (c), respectivamente.

Esta curva de aquecimento foi escolhida pois a taxa de aumento de tempe-

ratura é bastante elevada e, conforme alguns estudo preliminares revelaram, em

tais condições a formulação primal, resolvida pelo método de Newton-Raphson

falhava. Este comportamento pode ser explicado pelo fato da formulação primal

não ser localmente conservativa, podendo apresentar oscilações espúrias de

massa nas soluções [93]. Enquanto a formulação mista (que ao conhecimento

do mestrando, não foi previamente empregada para esta aplicação) foi capaz de

reproduzir de maneira correta tais condições tão severas.

As simulações foram realizadas com incrementos de tempo ∆t = 1s e o tempo

total simulado foi de 1h. A Figura 5.23 apresenta os resultados bidimensionais

de temperatura, pressão e quantidade de água evaporável presente no material

(calculada a partir da curva de sorção isotérmica, Equação 4.8).
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Nas Figuras 5.23 (a) e (b) é possível observar que as fibras atuaram como

barreiras ao fluxo de calor, apresentando regiões mais frias à sua direita. Este

comportamento pode ser explicado pelo fato de que as regiões pertencentes ao

subdomínio Ω2 apresentavam condutividade térmica menor do que a do refratá-

rio (o valor utilizado foi o do ar). Isto também explica o porquê a temperatura da

face fria permanece baixa mesmo após uma hora do intenso aquecimento. Em

todo caso, é necessário se considerar que o cenário bidimensional analisado é

extremo uma vez que numa situação real (em três dimensões) o fluxo térmico po-

deria desviar e passar ao redor do vazio deixado pelas fibras, reduzindo, assim,

o efeito observado.

Além disso, quando comparado os tipos de fibra (longas e curtas), é neces-

sário levar em consideração que os domínios randomizados possuem a mesma

porosidade aparente (isto é, a razão entre a área das fibras e a área total do

domínio), entretanto, as fibras curtas ficaram orientadas perpendicular ao fluxo

de calor (para este caso específico) e, portanto, atuaram como uma barreira tér-

mica, reduzindo ainda mais o aquecimento da face fria.

Com relação à pressão de vapor nos poros, as Figuras 5.23 (c) e (d) mostram

que as fibras mais longas foram mais eficientes em reduzir a pressão máxima

observada no centro da amostra. Novamente deve-se considerar que este efeito

é potencializado para a análise bidimensional empregada neste trabalho. Para

resultados qualitativos seria necessário considerar toda a geometria em três di-

mensões, possivelmente se utilizando de resultados tomográficos para reprodu-

zir a orientação das fibras e a sua configuração no espaço.

Em todo caso, estes resultados concordam com observações experimentais

realizadas por pesquisadores prévios do grupo de pesquisa, como os resulta-

dos apresentados por Salomão et al., o qual reportou que fibras mais longas

aumentaram a permeabilidade do material de maneira mais efetiva devido a sua

eficiência em gerar interconexões dos poros entre a matriz densa e as regiões

menos empacotadas próximas da interface agregado-matriz [94, 95, 96], con-

forme indicado na Figura 5.24.

Baseado nestes resultados, fibras mais longas podem aumentar a perme-
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Figura 5.23: Resultados da simulação de fibras longas, (a), (c) e (e), e curtas, (b), (d) e
(f), considerando a temperatura, (a) e (b), pressão, (c) e (d), e água evaporável, (e) e (f),
após uma hora de aquecimento. Os vetores nas figuras (e) e (f) representam o fluxo de
massa calculado diretamente na formulação mista.
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Figura 5.24: (a) Constante inercial de Forchheimer para uma composição refratária mo-
nolítica contendo fibras de polipropileno de diferentes comprimentos, tanto para amos-
tras a verde quanto para amostras queimadas (900°C durante seis horas). Resultados
de ensaios termogravimétricos de refratários monolíticos contendo fibras de diferentes
espessuras, aquecidos com taxas de 10°C/min e 20°C/min, (b) e (c), respectivamente
[94, 95].
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abilidade em cerca de duas ordens de magnitude quando estas se decompõe

durante o aquecimento (Figura 5.24 (a)). Este melhor desempenho amplia a

resistência à explosões conforme indicado pelos testes termogravimétricos apre-

sentados nas Figuras 5.24 (b) e (c), especialmente quando comparado com os

casos sem fibras, ou fibras muito pequenas (1mm de comprimento), - que explo-

diram nos testes de TGA aquecidos a uma taxa de 20°C - com as fibras maiores

que 6mm - que não explodiram.

Finalmente, em se tratando dos resultados referentes a quantidade de água

evaporável no material após uma hora de aquecimento, as Figuras 5.23 (e) e (f),

indicam que as fibras mais longas foram mais efetivas para facilitar a remoção

de água do material monolítico, o que pode ser observado experimentalmente

também para as fibras maiores, com tamanhos entre 3mm e 12mm, conforme

apresentado nas Figuras 5.24 (b) e (c).

Análises mais detalhadas precisam ainda serem realizadas para confirmar

estas conclusões, tal como considerar o resultado de múltiplas disposições ale-

atórias obtidas pela rotina em Python tanto para os casos de fibras longas e

curtas, ou ainda por meio de análises de um volume elementar representativo e

da permeabilidade efetiva resultante destas geometrias distintas.

Assim, foi demonstrado que o modelo monofásico, além de mais simples do

que as alternativas multifásicas, também pode ser expandido em formulações

mistas que permitem análises em meso-escala, mesmo em condições extremas

de aquecimento do material. Além disso, os resultados experimentais confirma-

ram as conclusões obtidas por meio dos cálculos da simulação, indicando que

pelo menos de maneira qualitativa, o modelo foi validado.
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6 CONCLUSÕES

A secagem de materiais é complexa e amplo objeto de estudo que por na-

tureza exige abordagens interdisciplinares. Considerando apenas os aspectos

do modelamento numérico e o foco em concretos, seja para aplicação civil ou

refratária, o presente estudo abordou o assunto conforme descrito abaixo:

O estudo bibliométrico permitiu que mais de dez mil documentos distintos fos-

sem analisados e suas conexões estudadas. Foi revelado que a vanguarda dos

modelos numéricos reside na área de simulação de incêndios, a qual também

tem proposto novos ensaios avançados, os quais permitem avaliar a secagem

sem a introdução de sensores que alterem as propriedades locais dos materiais.

Além disso, observou-se que o método dos elementos finitos é a principal fer-

ramenta para conduzir tais cálculos e também foi identificado uma ausência de

estudos que contabilizavam aspectos experimentais fundamentais associados

ao modelamento computacional.

Após a consideração geral das possíveis ferramentas numéricas, a atenção

foi dada a quatro modelos selecionados a partir dos quais a grande maioria dos

trabalhos foram derivados, tanto no contexto da secagem de materiais refratá-

rios quanto na área de concreto a base de cimento Portland em situações de

incêndio. Foi possível concluir que existem modelos analíticos pioneiros que lan-

çaram o uso da matemática como ferramenta de análise da secagem de meios

porosos, bem como modelos monofásicos que alcançaram ampla popularidade

em aplicações tecnológicas e modelos multifásicos que contemplam maior de-

talhamento. Estes últimos podem ser separados de acordo com simplificações

realizadas (como a consideração ou não do efeito da pressão capilar).

Como complementação desta análise teórica, experimentos numéricos foram

realizados a partir de modelos implementados em ferramentas computacionais

open source e que foram checados com os resultados dos trabalhos originais.

Ensaios do tipo PTM e de tomografia de nêutrons foram considerados e em am-

bos notou-se que de maneira geral, o modelo monofásico apresentou resultados

similares aos modelos multifásicos, além de possuir maior facilidade de imple-
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mentação matemática, caracterização de parâmetros necessários e menor custo

computacional.

Para análises mais detalhadas, observou-se a necessidade de considerar os

efeitos capilares nos modelos multifásicos, a fim de se garantir a consistência teó-

rica e a capacidade de representar fenômenos observados experimentalmente

como o moisture clogg.

Devido a compatibilidade do caráter tecnológico da presente dissertação de

mestrado com o modelamento monofásico, estudos numéricos detalhados foram

realizados usando esta ferramenta, revelando que este modelo apresenta con-

vergência numérica (uma descoberta inédita na literatura) e que as propriedades

mais relevantes na tentativa de representar a realidade são a permeabilidade do

material, seguida pela condutividade térmica e pela curva de sorção isotérmica.

Por fim, como prova de que o modelo monofásico pode ser utilizado para

análises mais avançadas, um modelo baseado na formulação mista (inédito na

aplicação de secagem de refratários monolíticos), foi proposto, sendo capaz de

avaliar o efeito qualitativo de se utilizar fibras poliméricas, comparando dimen-

sões longas e curtas. As conclusões obtidas deste modelamento concordaram

com observações experimentais, indicando que o modelo obtido obteve resulta-

dos coerentes e confiáveis.

Em suma, pode-se considerar que todos os objetivos específicos foram al-

cançados, contemplando uma revisão bibliográfica sistêmica, a apresentação e

comparação crítica dos principais modelos, suas implementações por meio da

plataforma open source FEniCS, comparações diretas entre os cálculos e resul-

tados experimentais, análise de convergência e de sensibilidade do modelo mo-

nofásico, e a expansão do modelo simplificado utilizando uma formulação mista.

Consequentemente, o objetivo geral foi concluído, restando apenas as sugestões

para trabalhos futuros.
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7 SUGESTÕES PARA FUTUROS TRABALHOS

Considerando o conhecimento adquirido durante o desenvolvimento do pre-

sente mestrado, pode-se listar as seguintes sugestões para futuros trabalhos:

• Acoplar o modelamento termomecânico ao modelo termohidríco de forma

que o modelo seja capaz de prever além da pressão o dano no material;

• Propor novos e aprimorar os ensaios experimentais utilizados tanto para

caracterização dos concretos refratários fornecendo parâmetros de entrada

mais representativos, quanto para a validação destes modelos e o próprio

entendimento do fenômeno;

• Realização de testes experimentais em amostras com dimensões mais pró-

ximas da escala industrial, com o objetivo de verificar se o comportamento

observado em laboratório é representativo ou não e se há efeitos de volume

que devem ser considerados na análise dos concretos refratários;

• Realizar o ensaio de tomografia de nêutrons e de raios X para amostras de

concretos refratários a fim de se obter uma curva de sorção específica para

esta classe de materiais;

• Utilizar os modelos desenvolvidos neste presente estudo para a simulação

e subsequente otimização de curvas de secagem por métodos computaci-

onais.
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