‘_ .

3

\ ’\.,h.-,

Cmay

g Ry
T s n i k
Wk

T
Y

:Modelagé[h e Slmulaqm Numé*ri
o dg Dé'i"'rames de Qleano

8 Sdo Sebastia;mﬂs

‘*'hhwh‘w

Wex S
e gt

s
- “lh. wﬁ )
| \.nuwll\. i _.f-.-‘.

R R N TR

LR R Ty

. .‘.: . .
M%d‘hq nnp
L \'l’l""'ﬂ‘ -
S gy
\““ "“"“'“ \!'I!'\“d‘

|'ﬂ.ld s

i;l. ’ T
P

A“l- R | | '_IMECC UNIC‘AMP
v : | o . w ‘m-u iw.ﬂl 998

"'"’W'l" h,"gl...; '\ '1'5"“““;..:'
. . . ..'1_ . .

F “N‘lﬂ,ﬂ‘\ : “‘%A\mm ‘

. ‘Htiwl '

ke bk IE T
CL e
lr
\! Pk

R P

: - T ) N
FRTTLLL LT S 1\
RN .




Modelagem e Simulagdo Numérica
de Derrames de Oleo no
Canal de Sao Sebastiao, SP.

Este exemplar corresponde a redagfo final da disser-
tagio devidamente corrigida e defendida por Renato
Fernandes Cantfo e aprovada pela comis-sdo julga-
dora.

Campinas, 10 de agosto de 1998.

Prof. Dr. Joiio Frederico da Costa Azevedo Meyer.
Orientador

Dissertaciio apresentada ao Instituto de Matematica,
Estatistica ¢ Computa¢iio Cientifica (IMECC, UNI-
CAMP), como requisito parcial para a obtengio do
titulo de MESTRE em Matematica Aplicada.



JE—
UNIDADE . .. ‘f)
N CHAMADAL

L a——

FICHA CATALOGRAFICA ELABORADA PELA
BIBLIOTECA DO IMECC DA UNICAMP

C166m

Cant3o. Renato Fernandes

Modelagem e simulagio numérica de derrames de oleo no Canal

de S8o Scbastido, SP / Renato Fernandes Cantdo -- Campinas, [S.P.

:s.n.], 1998,

Orientador : Jodo Frederico da Costa Azevedo Meyer
Dissertagiio (mestrado} - Universidade Estadual de Campinas,

Instituto de Matematica, Estatistica e Computagdo Cientifica.

1. Poluigio marinha por 6leo. 2, Petréleo. 3. Oleo - Industria. 1.
Meyer, Jodo Frederico da Costa Azevedo. [f. Universidade Estadual

de Campinas. Instituto de Matematica, Estatistica e Computagiio

Cientifica. lII. Titulo.




Dissertacio de Mestrado defendida e aprovada em 10 de agosto de 1998

pela Banca Examinadora composta pelos Profs, Drs.

Prof (a). Dr (a). JOAOQ FREDERICO DA COSTA AZEVEDO MEYER

(v Loy Dol

Prof (a). Dr{a). JOSE LUIZ BOLDRINI

¥ (). ANTONIA CECILIA ZACAGNINI AMARAL




Agradecimentos

Uma dissertagiio de Mestrado ¢ usualmente um tipo de trabalho com uma “narrativa”
bastante séria, até mesmo pesada. Portanto, reservo-me o direito de usar a segdio de
agradecimentos para tecer os comentarios que julgo relevantes de forma leve e descon-
traida.

Um niimero absurdo de pessoas contribuiu das mais variadas formas pra execu-
¢do deste trabalho (algumas até nem sabem disso!). Pra comecar, o Joni, meu orienta-
dor. Alias, mais do que isso. Considero o Joni meu amigo (uma palavra de uso muito
restrito, diga-se de passagem). Trabalhar com ele é sempre bom pois hd uma unido
perfeita da cobranga do chefe, da ajuda do amigo e da paciéncia de um excelente edu-
cador. Ao Joni meu muito obrigado (formiga, pardal e puxa-saco ...)!

Depois vem minha familia, € claro. Ao meu pai - o “seu” Cantfio - (in memori-
an), que sempre quis que eu fosse aviador, mas que no fundo sabia que eu j4 tinha en-
contrado minhas asas. Minha miezinha “dona” Thereza, que sempre que vé meus tra-
balhos, pergunta se estou aprendendo egipcio, mas mesmo assim acha tudo lindo. Mi-
nhas irmas Lia e Vera, que sdo mais do que irmés. O apoio delas € - e sempre sera -
muito bem vindo (embora elas ndo desconfiem muito disso!). Meus sobrinhos Danel e
Lucas que, no minimo, me ensinaram o significado da palavra backup. A Luiza, minha
companheira de coragdo e profissio, pelo amor e carinho, pelas dicas, pela paciéncia
enorme todas as vezes que eu dizia “tenho de trabalhar” e pela sabedoria que me fez
entender de novo algumas coisas sobre a vida que frequentemente esquecemos.

Aos amigos, Akiles (parte grafica, milhdes de palpites ¢ computadores), Biloti
& Débora (um computador e alguns milhares de palpites apenas), o Gal (nenhum pal-
pite, mas ainda assim é um bom amigo), Benevides e ftalo (pela suprema paciéncia de
distribuir as velocidades no Canal). Aos velhos amigos que deram sua contribuigiio (ou
amizadel) de algum modo: Marchetti, Akira ¢ Marcus. Ao pessoal das Secretarias do
IMECC, de Matematica Aplicada ¢ de Pos-Graduagfio (valeu galeral). Aos meus alunos
do curso de Estatistica, que sempre me mostram como temos coisas a aprender.

Ao Senhor. Se Ele existe mesmo, entdo fez um otimo trabalho escondendo
tantos segredos por tanto tempo na nossa frente.

Finalmente, ao CNPq pelo apoio financeiro a realizagio deste trabalho.

“Os provérbios sdo sempre “Todas as coisas ja foram ditas,
chavies, até vocé experimentar mas como ninguém escuia
a verdade contida neles”. é preciso sempre recomegar’”’,
Aldous Huxley André Gide

Escritor inglés Escritor francés



Sumario

1. INTRODUCAO

2. 0 MODELO MATEMATICO

2.1 Os FENOMENOS EM QUESTAO

2.2 A EQUACAO

2.3 O MODELO COMPLETO

2.4 SIMPLIFICACOES QUE TORNAM O MODELO TRATAVEL

3, FORMULACAO VARIACIONAL - EXISTENCIA E UNICIDADE

11
12

14

3.1 A FORMULACAO VARIACIONAL
3.2 EXISTENCIA E UNICIDADE DE SOLUCOES

4. CONSTRUINDO A SOLUCAO

14
15

16

4.1 GALERKIN E ELEMENTOS FINITOS
4.2 DISCRETIZANDO O DOMINIO ESPACIAL

5. RESULTADOS, ENFIM!

16
20

5.1 AS SIMULACOES SOBRE O CANAL
5.1.1 CENARIO 1 - ROMPIMENTO DE OLEODUTO
5.1.2 CENARIO 2 - RESSUSPENSAQ DE OLEO 1
5.1.3 CENARIO 3 - RESSUSPENSAO DE OLEO II
5.1.4 CENARIO 4 - DERRAME NO TERMINAL DTCS 1
5.1.5 CENARIO 5 - DERRAME NO TERMINAL DTCS II
5.1.6 CENARIO 6 - O CENARIO 2 REVISITADO

6. CONCLUSOES

20
22
24
26
28
30
31

33

APENDICE A - EXISTENCIA E UNICIDADE

35

APENDICE B - OSCILACOES NUMERICAS E SUPG

36

APENDICE C - ASPECTOS COMPUTACIONAIS

38

REFERENCIAS

52




1. Introducio

No litoral norte do estado de Sao Paulo esta localizado o Canal de Sao Sebastido, com-
posto pela faixa litoranea que vai da Ponta do Arpoar (norte) a praia de Toque-Toque
Pequeno (sul) em sua por¢do continental. A outra parte do Canal consiste na Ilha de
Sdo Sebastido, comumente chamada llhabela

La foi inaugurado em 1969 (PETROBRAS, 1992 - deste trabalho também fo-
ram extraidas as fotos constantes desta se¢do), o outrora chamado TEBAR - Terminal
Almirante Barroso, atualmente DTCS - Dutos e Terminais do Centro e Sul. O DTCS
foi construido e instalado pela Petrobras - Petroleo Brasileiro S. A. - para suprir as de-
ficiéncias do porto de Santos, usado até entdo para carga e descarga de petroleo e deri-
vados. Sdo Sebastido foi a escolha logica, por possuir aguas relativamente calmas e
permitir o atracamento de navios de grande calado (até 23 metros).

O DTCS cresceu em importancia e atividade, a medida que novas refinarias e
terminais foram sendo construidos. Atualmente ele esta ligado por oleodutos a refinari-
as em Paulinia (SP), Capuava (SP), Cubatao (SP) e no Vale do Paraiba e sera futura-
mente ligado a Brasilia, sendo responsavel pelo transporte e armazenamento de aproxi-
madamente 55% do petroleo brasileiro, aqui produzido ou ndo.

G Y _ e Como resultado desse volume de

' e s R ~~ movimentagdo, foram registrados e catalo-
gados pela CETESB - Companhia de Tec-
nologia de Saneamento Ambiental - cerca
de 350 acidentes envolvendo petroleo nos
altimos 24 anos, a maioria deles mal cata-
logada e normalmente detectada quando ja
era tarde demais (POFFO er alii, 1997).
Esses acidentes abrangem uma vasta gama
de situagdes, indo de pequenas manchas
ditas “inofensivas” e sem origem aparente,
até grandes vazamentos em oleodutos,
com manchas de até 45 km’.

Esse tipo de ocorréncia traz prejui-
ZOs imensos para a regido como um todo.
Dentre eles:

e O Canal é uma area de beleza natu-
ral incontestavel, sendo o turismo
uma das industrias fortes na regido.
Derrames que porventura atinjam

. . praias nas imediagdes de centros

Figura 1 - DTCS em Sdo Sebastido. hoteleiros certamente desestimula-
rdo o turismo.

e Os poucos peixes que sobrevivem aos hidrocarbonetos tornam-se toxicos ¢ im-
proprios para o consumo, paralisando as atividades das comunidades caigaras
que sobrevivem da pesca.

e Mas ¢ do ponto de vista ecologico que o fato assume suas devidas proporgdes




(na verdade, o “ponto de vista ecologico” engloba os itens anteriores, ja que
também somos parte do meio, fato que ndo raro esquecemos). O Canal é um
patrimonio ecossistémico imenso, tanto na agua, na forma de microorganismos
e animais de maior porte, como na areia das praias e rochas dos costdes. Nessas
comunidades a presenga do oleo, e muitas vezes as tentativas de seu recolhi-
mento ¢ limpeza, sdo devastadoras. Para muitas espécies, 0 meio ambiente tor-
na-se hostil, parte das populagdes ¢ eliminada e parte dos sobreviventes ficam
impedidos de se reproduzirem.

Infelizmente, apesar de tantos acidentes (e da absoluta certeza de que outros
ocorreriam), ndo havia sido desenvolvida até recentemente uma politica tnica de prote-
¢do e preservagdo am-
biental, dado o grande
numero de agéncias e
interesses envolvidos
(o setor hoteleiro por
exemplo, exige acgdes
rapidas como o jatea-
mento de rochas com
areia, que frequente-
mente se traduzem em
desastres maiores do
que o derramamento
em si).

e e
Porém, desde Figura 2 - Atividades de limpeza.
1994 um  esforgo

conjunto na forma de um convénio vem sendo feito com a inten¢do de se criar um ma-
nual para emergéncias onde todos os procedimentos necessarios no caso de derrames
sejam organizados e padronizados. Esse documento pretende cobrir todas as atividades
envolvidas com um derrame, desde a prevencao antes do acontecimento até a posterior
tributagdo dos responsaveis (se identificados). Os orgdos envolvidos nesse convénio
foram a Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP) - através do IMECC e do IB
- a Companhia Nacional de Petroleo (Petrobras), a Companhia de Tecnologia de Sane-
amento Ambiental (CETESB) e a Universidade de Sdo Paulo (USP) - com a participa-
¢ao do 10-USP.

Uma parte deste projeto se constituiu na transformag¢do de modelos matemati-
cos convenientes em esquemas numericos para predigdo qualitativa do movimento de
manchas de 6leo na regido. A idéia basica €, dado um cenario - ou seja, a condi¢do de
derrame (aparecimento de mancha ou vazamento localizado), mais as condigdes de cor-
rentes no local - que uma simulagdo computacional descreva aproximadamente o com-
portamento evolutivo da mancha. Em suma, desejamos dispor de uma ferramenta para
uso no local da ocorréncia que ajude no direcionamento das agdes emergenciais, otimi-
zando assim o uso dos recursos disponiveis.



Dentre os modelos disponiveis, optamos por trabalhar com um sistema determi-
nistico, no qual uma Equacdo Diferencial de Difusdo-Adveccdo foi escolhida, dada a
fase em que o derrame seja estu-
dado. Esta fase é chamada de fase
difusiva-advectiva (FAY, 1969).
Condi¢oes de fronteira conveni-
entes para mar aberto e costa tam-
bém sdo levadas em consideracgio.
Esse modelo serd numérica e com-
putacionalmente trabalhado, de
forma a fornecer informagdes uteis
no rastreio de manchas. Quando da
redagdo deste trabalho a Petrobras
dispunha de um programa escrito
em linguagem BASIC, denomina-
do SIMOL, que considera a man-
cha circular, com o seu centro movendo-se baseado em uma heuristica acerca da hidro-
dinamica do Canal, tratando-se portanto de um caso unidimensional de difusdo radial.
Neste trabalho iremos considerar a concentragdo de poluente em cada ponto, tratando a
difusdo e a adveccdo superficiais bidimensionalmente.

Nossa suite de simulagdo é denominada Netuno e compreende uma série de
programas que vao desde um nucleo numérico até médulos graficos para visualizagdo
de resultados e entrada de dados. Os programas foram todos escritos em C++ (compi-
lador da Borland, versdo 4.5) de maneira bastante genérica, tornando sua adaptagdo
para outros locais relativamente exequivel, bastando para tanto o fornecimento de ma-
pas discretizados mais os perfis hidrodinamicos da regido que se deseja estudar. A
aproximagao espacial das solugdes ¢ feita pelo Método dos Elementos Finitos, com
elementos triangulares de primeira e segunda ordem, com o posterior uso de SUPG
(Streamlined Upwind Petrov-Galerkin). Na discretizagdo temporal usa-se o classico
método de Crank-Nicolson. Netuno possui também um modulo de matrizes esparsas
com alocagdo dindmica de memoaria, o que permite a execugdo de simulagdes com di-
mensdes dependentes apenas da memoria - e da velocidade - do computador usado.

Na se¢@o 2 introduziremos o modelo matematico genérico para o problema da
fase de difusdo-adveccdo e faremos algumas simplificages necessarias neste ponto. Na
se¢do 3 apresenta-se a formulagdo variacional e um teorema de existéncia e unicidade
de solucdes fracas. Na se¢do 4 abordamos a discretizagdo do modelo (Galerkin). Os
resultados sdo apresentados e avaliados na se¢do 5. Temos ainda trés apéndices, com-
preendendo a prova de existéncia e unicidade de solug¢des fracas, a adaptagdo da técnica
de SUPG para o presente caso e alguns aspectos computacionais da implementac@o do
programa. Finalmente apresentamos a conclusao e as referéncias usadas nesse trabalho.

Figura 3 - Tanques de armazenamento,




2. O Modelo Matematico

2.1 Os Fenomenos em Questio

O primeiro passo de nosso trabalho € a obtengfio de uma equagdo que descreva o com-
portamento do petroleo na agua. O segundo passo ¢ observar que a frase anterior esta
errada, ou € no minimo pretensiosa. Isso porque uma equagio nunca descreve inteira-
mente um fendmeno (dai 0 nome “modelo™), especialmente numa situagdo complexa
como esta. Entfo, restringir-nos-emos a um conjunto de fendmenos basicos, mas que,
esperamos, forne¢cam resultados qualitativamente razoaveis.

De acordo com o trabalho de FAY (1969), existem trés fases principais no
comportamento de uma mancha de éleo sobre a agua:

GRAVITACIONAL-INERCIAL dura entre uma hora ¢ duas. E a fase em que o 6leo
ainda € bastante denso e ndo esta misturado com a agua, assemelhando-se a um
grande bloco de matéria sobre a agua. E ai que o produto comegara a se espal-
har e a tomar o aspecto de um “tapete” sobre a superficie;

DIFUSIVA-ADVECCTIVA € a fase de nosso interesse, durando até duas semanas.
Aqui o dleo ainda tem densidade suficiente para manter-se razoavelmente coeso,
mas continua se misturando com agua e se degradando. £ a fase usualmente
considerada em derrames de 6leo costeiros;

TENSAO SUPERFICIAL tendo ja perdido totalmente sua coesdo molecular, o oleo
agora s6 pode ser detectado através de meios quimicos, ja ndo sendo mais car-
acterizado como mancha, mas como mistura agua-oleo.

Consultas a técnicos da CETESB, da Petrobras e a registros dos derramamentos
de 6leo (cf POFFO et alii, 1997) nos convenceram da validade de um modelo bidimen-
sional nas varidveis espaciais; isto porque na segunda fase do 6leo a mancha tem em
média 5 cm de espessura (TAVARES JR. — comunicagdc verbal, 1995), contra pelo
menos alguns metros quadrados de area (as vezes quildmetros), tornando desnecessaria
a adocdo de uma terceira coordenada.

A equagdo que obteremos nesse processo é conhecida como Equacio de Di-
fusio-Advecgdio, sendo ja bastante tradicional. E interessante observar que sio englo-
bados varios fatores, alguns microscopicos, outros macroscopicos e alguns que po-
deriam ser encarados como externos.

Os fenémenos considerados basicamente no modelo séo:

DIFUSAO ¢ levada em conta a “difusdo efetiva” (MARCHUK, 1986) que considera a
difusdo molecular (microscépica) e a turbulenta (macroscopica). A primeira de-
riva do movimento browniano dos hidrocarbonetos e a segunda de um es-
palhamento macroscopico de tensiio superficial.

ADVECCAO ¢ um movimento provocado por agentes externos (efetivamente as cor-
rentes maritimas locais).

DEGRADACAO ¢ também um fendmeno molecular, reunindo as altera¢des natural-
mente sofridas pelos hidrocarbonetos ao longo do tempo, modificando suas



moléculas e, portanto, excluindo-os do cenario estudado. Na nossa abordagem,
uma Unica degradagfo tedrica englobara todas as que ocorrem usualmente,
como fotodegradacio, biodegradacdio, emulsificagio, afundamento, ete. Final-
mente, ha as denominadas

FONTES POLUENTES, consideradas macroscopicamente: o produto é artificialmente
(ou de forma forgada) introduzido no cenario. Serdo usualmente denominadas
apenas “fontes”.

2.2 A Equacio

Definiremos a concentragic de produto como a quantidade de matéria (petroleo, neste
caso) existente em um determinado ponto do plano em determinado instante de tempo e
a representaremos por #(x,y;?). Em alguns casos, conforme a conveniéncia, usaremos

a notacédo u(x;?), com x = (x,y), um ponto do plano.

A variagiio dessa concentragdo em um elemento de area em R’ sera dada pela
caracterizagio dos fen6menos descritos na se¢iio 2.1. Os microscopicos estio asso-
ciados aos conceitos de fluxo (= movimento) e conservagiic € 0s macroscopicos mais
diretamente ao de balanco de massa. Na figura abaixo temos um elemento de area com

os fluxos envolvidos
& {(decaimentos)

e
| i

¥

Figura 4: Elemenio de 4rea e fluxos de matéria a ele relacionados.

Intuitivamente, a concentragdo de produto deve aumentar com o que entra e
diminuir com o que sai. Ou seja, a variagdo da concentragiio pode ser esquematizada
como

%M: Matéria que entra .._ Maténa que sai

-

Tt e e et e el e R

Figﬁhré '5.- Esquema de conservagdo de fluxo.

ou, usando as expressdes para os fluxos e tomando Ax,Ay —> 0



d . _ B aJy aJ,
-c}-;u(x,y,t)cbtdy—.fldy+.fzaﬁt {(JI + o dxjaj)+[.]2 + Y ajz}dx:l+
+ J(x, y; )dedy — g(x, y; t)ydxdy

onde f ¢ a funcdo relacionada com a fonte ¢ g com o decaimento. Simplificando, ob-
temos

d aJ, aJ,
;Eu(x,y;t)dﬂfy = _B;M - —Q;‘a&dy + f(x,y,0)dxdy — g(x, y; ) dxdy
= —div(J)dxdy + f(x,y,)dxedy — g(x, y; 1) dxdy

Finalmente, para obtermos o efeito sobre todo o dominio €, integramos em todos os
elementos de area e obtemos

| %u(x, yityda = | %u(x, yifydd = [~divd)dd + [ f(x,y;0)dd - [ g(x,y;1)dd
Q o} Q [

Q

onde J ¢ chamado vetor de fluxe, com componentes J = {.J,,J,). Como a equacio

acima deve valer para qualquer Qc R?

ou . _
E+dlv(J)+g—f (2.1)

Em (2.1) temos a forma mais geral de nossa equagdo. Para completar o modelo,
temos de especificar o fluxo J e o decaimento g.
1 Assumiremos o decaimento diretamente propor-

) = exp(it) cional 4 quantidade de matéria em estudo: dy =

E uma hipotese simples, baseada na solugio
y(®) =y, e, solugio da EDO acima, € que apresenta
um comportamento de decaimento ac longo do tempo.
A figura 6 mostra um exemplo de fung#io de decaimento,
Figura 6 - Decaimento, onde ¥ = 1 e y,=1. Enfdo tomaremos
g(x,y;0)=c(x,y;Dulx,y,t}, com a(x,y,) > 0 como taxa de decaimento.
Adotaremos duas formas classicas para o fluxo J. A primeira € o tensor de di-
fusdo de Fick. Fick assume que ha uma tendéncia da matéria preencher da maneira mais
uniforme possivel o espago disponivel (o que € uma hipétese muito razoavel). Isso se
traduz em um fluxo de matéria das regides de maior concentragdo para as de menor, ou
ainda um fluxo em alguma direcdo d que faga um &ngulo obtuso com o gradiente da
concentragio (d’ Vu < 0). Tomaremos entio um vetor na diregdio do proprio gradiente
da concentragdo, com sinal trocado (J, = —a(x,y,£) Vu), a(x,y;f)= 0. A fungio o
serve como pardmetro de intensidade. Quanto maior seu valor, maior a norma de J,

mais facilmente a matéria se desloca e por conseguinte maior o fluxo na diregio de
—Vu.

O outro fluxo refere-se a advecgio, requerendo um agente de movimento ex-

1 2 3 4 S

10 .



terno. Seja entdo V = (V, (x, 3,0,V (x, y;t)) um campo vetorial de velocidades, com
cada componente sendo fungio de x, y e £. Nesse caso a movimentagio se d4 na propria
diregdo do campo vetorial e a quantidade movida é a propria concentragio no ponto.
Assim, teremos esse fluxo como J, = Vu.

O fluxo resultante sera J =J, +J, e incorporando-se o decaimento como ex-

posto acima, a equagéo (2.1) torna-se

ou
5 +div(—aVu) + div(Vu) tou = f (2.2}

denominada Equacdo de Difusio-Adveccio.

2.3 O Modelo Completo

Juntando-se & (2.2) as condi¢es de contorno, 0 modelo completo torna-se

%+div(-aVu)+div(Vu)+cu =f, (x,))eQcR* 1e(0,7]

u(x,y,0) = uy(x, ), (x,y)eQ e
(2.3)

—a%m Sh(ey),  (6y) €61 €(0,T] para

u, [ OX[0,T] >R, AIOAx{(0,7] >R e u; Q>R

em que

o u=u(x,y,t) éa concentragiio de oleo;

e o =al(x,y;?) é uma funcio que descreve a difusibilidade do 6leo no meio;

o V(x,y;0)= (V1 (x, v, ).V, (x, ¥, t)) ¢ uma fungéio vetorial que caracteriza em
cada ponto, a cada instante, a intensidade e a dire¢do das correntes induzidas
pelo vento, circulagio local e marés;

» o=o(x,y;f) representa os varnos tipos de decaimento do dleo no meio-
ambiente;

¢ k¢ uma constante que depende do tipo de éleo e da velocidade na fronteira;

o fé uma (ou vérias!) fonte poluente.

Na obtengdo e a adequagdo de dados reside um dos problemas da modelagem
de fendmenos bioldgicos/ecologicos. Alguns desses parametros podem ser obtidos,
ainda que ndo facilmente. Qutros, contudo, devem ser estimados de algum modo (inclu-
sive de maneira muito geral), como as correntes presentes no canal, por exemplo. Neste
caso podemos, no maximo, utilizarmo-nos de modelos de circulagdo - quando eles ex-
istem, ou de passadas caracterizagdes do comportamento hidrodindmico do Canal
(FURTADO, 1978).

Na melhor das hip6teses podemos fornecer uma previsdo genérica e qualitativa
de comportamento, mesmo guando calibramos o modelo com dados coletados de der-

11



rames passados. De qualquer maneira, os fendmenos estudados devem ser adequada-
mente modelados para que o modelo seja numericamente “trativel” em um
equipamento acessivel, como um PC Pentium. Situagdes menos simplificadas poderiam
ser simuladas em estagdes de trabalho, computadores de grande porte ou ainda parale-
lamente atraves de redes ou maquinas dedicadas, mas estariamos fugindo de nossa pro-
posta, que ¢ a simulagio in situ em casos emergenciais.

2.4 Simplificacdes que tornam o modelo trativel

O modelo obtido ainda pode ser simplificado de modo a torna-lo tratavel (o que ndo
significa torna-lo simples nem eliminar sua forga descritiva qualitativa). Como simplifi-
cag¢des consideraremos:

o = constante. Embora seja mais razoavel assumirmos o dependente da propria
solugdo #, além do tempo (MEYER, 1993), por periodos relativamente curtos a
hipdtese de o constante ¢ aceitavel, especialmente na fase difusiva-advectiva.
Esta escolha permite o uso de um sistema associado linear; sistemas nio lineares
(¢f CUESTA et alii, 1990) exigiriam um tratamento numérico diferente do pro-
posto aqui;

YV =V{x,y), ou seja, 0 campo de correntes ndo varia com o tempo. Esta é uma ex-
pressdo matematica de uma justificativa pratica: até o momento nio existem
dados disponiveis ¢ confidveis acerca da circulagéo no Canal; portanto, para os
ensaios numéricos aqui constantes, um campo Unico ao longo de cada a simula-
¢do sera adotado - sfo os mencionados cenarios. Diferentemente da simplifica-
¢do acima, havendo dados, a vanabilidade temporal de V pode ser acrescida ao
esquema numeérico de modo relativamente simples;

o =constante. Em um primeiro momento, ¢ também depende de », mas como a
evaporagdo acontece principalmente nas primeiras horas do derrame, nos con-
sideraremos o decaimento constante ao longo da segunda fase. Alguns autores
{(MACKAY, 1980) usam uma equagéo de diferengas, ou como em MEYER e/
alii, (1992), uma equacio diferencial ordinaria acoplada, do tipo:

_ =120
K (1-0)e

U

do , seu>0

—é—t——z

0 sen=0

Incorporando as hipoteses acima (sobretudo as viaveis) ao modelo (2.3), temos:
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@—aAu+udiv(V)+V.Vu+cu=f, (x,9)eQc R, t(0,T]

ot
u(x,y;0) = uy(x,5), (x,y)eQ e

. (2.9)
—aa-t-ku:h(x,y;t), (x,y)eaﬁ,t E(O:T] para

w, [ QAx[0,T]->R, #dQAx0,7]>R e u,; Q>R

com A e V representando respectivamente o Laplaciano e o gradiente em duas dimen-
sOes.

Figura 7 - Mapa do Canal de So Sebastido.

Na figura 7 apresentamos um mapa do Canal de Sio Sebastifio, com destaque
para o DTCS. Aquela parte da regido que sera considerada no estudo compreende as
fronteiras continental e de mar aberto. A fronteira que denominaremos I', corresponde

a terra (a grosso modo, os “lados” do Canal) e a fronteira I',, corresponde ao mar
aberto (ou o que chamamos de “bocas do Canal™). Observemos que I', NI, =& e que
T uT, =80

Asgim, as condi¢des de fronteira para nosso modelo tornam-se:
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* Vo

¢do aceitavel, e

=0, ou seja, o dleo ndo “atravessa” a praia, o que é uma simplifica-
n

¢ o fluxo através das fronteiras de mar aberto € proporcional a concentragio de
oleo, ou ainda: —a% =ku em I',, com k = C[V.7|, onde figuram 1 a

normal unitaria externa a I', e C, uma constante de proporcionalidade.

3. Formula¢io Variacional - Existéncia e Unicidade

3.1 A Formulagio Variacional

A solugdio classica de (2.4) depende fortemente do comportamento da fonte f e da con-
digdo inicial. Como f e u, ndo precisam necessariamente ser suaves, mas regulares,
adotaremos uma formulacio fraca, ou variacional, em detrimento de um tratamento
analitico direto.

Mas antes algumas nota¢es uteis. De um modo geral, se QcR" ¢ x€Q,
com x =(x,X,,...,X,), definimos:
1. O espago das fungdes quadrado integraveis, no sentido de ILebesgue, sobre
um dominio ( sera denotado por L*(Q2) ; ou seja,

LZ(Q)E{u:Q—)R/I[u(x)]zdu<+co}.

O produto interno e a norma em L2 () serdio respectivamente:

(u‘v)f(“) - J. u(x)v(x)dp Ju e - {" |”(X)‘2d“} - (“‘“)é(m
para u,ve I’ (Q).

2. O espago de Sobolev H'(£2) é o espago das fungdes quadrado integraveis
com derivadas também quadrado integraveis:

H(Q) E{u € LZ(Q)K% e’ (Q).k = 1,2,...,n}.

k

Seus produto interno ¢ norma s3o:

)iy = (1) iy + (VHIVY) ”""iﬂ(m = i?(n) +|[Vu i*m)
n ¢ Ou Ov
para u,v< H'(Q), onde (V"I|V")L2(n) = Zhl}[aadp,

14.



Definamos entdo o subespagco S=H'[(0,7),Q] das fungdes que pertecem a

H'(Q) para ¥t e(0,T). Por conveniéncia de notagdo definiremos um produto interno
em 8. Assim, dadas u,v €8, definimos

e o produto interno no interior de Q: (u|v), = Iu(x, yw{x, y)du ou, no caso
]

especial: {Vau | V'v)n = I Vu(x, y).Vv(x, y)du
£l

¢ o produto interno ao longo da fronteira: (u|v) a = Iu(x, Y)v(x,yydy
[2.0]

Com essa notagio, o problema variacional associado a (2.4) torna-se: encontrar
u €8, tal que

[%w) —afAuly), +(div(valv), +olupv), = (f1¥),
R )
* **)

para Vv €8§.
No termo (*) aplicaremos o Teorema de Green (integragdo por partes) para
obtermos

— o Aulv) | = aVu||Vv), —“<%|V> = o Vad| Vo), + k{ulv),,

20

dadas as condi¢des de fronteira assumidas e a linearidade do produto interno. Expand-
indo-se ainda o termo (**), obtemos

[%| v) + a(Vu I Vv)n + (udiv V| v)Q + (V.Vu | v)Q + cr(u | v)Q + k(u | v)r, = (j [ v)Q
3
ou, de forma menos compacta
[-%u;| v]n +a(Vu || Vv), +[u%z‘l v]o +[u 8;1 [ v]o +

+[V, %[ vL +[V2%|VJQ +ofu| v}y +&{u|v), =(fIv),

(3.1)

para Vv €8,

3.2 Existéncia e unicidade de solugdes

Para podermos prosseguir com a construgdo de aproximagdes para (3.1), precisamos
garantir a existéncia e a unicidade da solucdo. Para tanto, faremos uso do Teorema de
Lions (LIONS, 1961 - teorema 1.1, cap. IV).

TEOREMA DE LIONS: Seja uma familia de formas sesquilineares a(f,u,v) sobre S,
com ¢ €[0,7] Se as hipoteses seguintes forem satisfeitas
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I. Para Vu,v €8 afuncio t - a(f,u,v) é mensuravel;

2. A forma a é continua, ou seja, ’a(t;u,v)| < Ml 2 v, ;

3. A forma a satisfaz a seguinte desigualdade: existe um A >0 tal que
a(t;v,vy+ Ml = 8 ;

4. O operador linear (f|v), é continuoem v ¢

5 u,,f el’Q),

entdio o problema de encontrar # € L*[(—,7),S] com u=0 parar <0 e

(2] +atcu -0

tem solug¢do Unica.

No Apéndice A o problema (3.1) é colocado nas condi¢des do Teorema de Li-
ons,

4. Construindo a solucio

4.1 Galerkin e Elementos Finitos

Estamos no ponto apropriado para a apresentagio do modelo discretizado com o qual
se ira definir o método numérico que julgamos conveniente para a aproximagio de
solugles de nosso problema. Ja obtivemos a formulagdo vanacional e temos uma in-
formagdo importante: o problema, na forma em que se encontra, possui solugdo que é
unica. O que precisamos agora, j4 que ndoc podemos descrever analiticamente essa
solugdo, € aproxima-la. Com esse proposito introduzimos o Métedo_de Galerkin.

Seja S, — 8 um espaco de dimensdo N <-+oo e com base B = {(p,,(pz,...,cpN }
E importante ressaltar que cada ¢,, j = 1,...,N é fungfio de x e y, ja que QcR*.

Como a aproximagio da solugio de (3.1) sera construida nesse espago, entdo,
separando-se as variavets, optamos por

N
u(x,y;0) = u, (x,y;8) = 2., ()0, (x,y) (4.1)

j=1

A idéia central por tras de (4.1) remete-nos a um método muito tradicional de
resolugfio analitica de equacgdes diferenciais parciais chamado separacfo de varidveis.
Neste Gltimo assumimos nossa solugio como um produto de fungdes independentes nas
varijveis temporal e espaciais. No método de Galerkin também temos essa separagéo,
ndo so da solugdo, mas também do espago em que buscamos nossa solugdio (algo muito
similar a tentar decompor S como soma direta de subespagos convenientes - s6 que
aqui a decomposicio néio € uma soma direta).

Usando a aproxima¢do (4.1) acima com a formulagdo vanacional, obtemos
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Ou :
[a_:lv) + o Ve, || V), +(u,, divVv) +

Q
+(V.Vu,|v), +o(u,|v), + k{u,,lv)l.z ={flv),
que nos leva a

dc,
(Z%%l"] +&[Z%V%IIWJ +[ch(pf divViV} +[Zcfv‘v$f|v] *
oo Hgens) -om

L9
(4.2)
para Vv €8, . Como os coeficientes ¢, = c,(¥) ndo dependem de x ¢ y, podem sair dos

produtos internos, que séo definidos apenas nas variaveis espaciais. Assim:
de,
Z er (pJ.[v)Q +oy. cj(V(prVv)Q +ch(<pf chvV1v)Q +
i j J

+Z:cj(V.V(pj|v)Q +0'Z cJ,.((pJ,.[v)Q +kz cJ.(tpj|v>l_2 =(fv),-

Ora, escrever a expressio (4.3) para Vv €8, equivale a escrevé-la para os ele-
mentos de 3. Portanto:

dc
> —Ho,lo), +aXe,(Vo,iVe,), + Xe, (o, divVie,), +
i J

g (4.4)
+Xe(V.Vo,l0.), toXc (0,l0.), kX e, (0 l0.), =(l0.),

parai=1,. N,
Conforme descrito na se¢fio (2.4), ha um campo vetorial de forgas relacionado

ao termo advective e representado por V(x,y)= (V, (x, ).V, (%, y)). Temos pouca in-

formagdo a cerca da hidrodindmica do Canal {correntes e ventos), entdo baseamo-nos
no trabalho de FURTADO (1978) ¢ atribuimos valores pontuais' de velocidades ao
longo do Canal. Esse valores serfio interpolados utilizando-se como fungdes de inter-
polagdo as proprias fungdes de base de S, . Desse modo

Ve =200, xy) e Ve =2V"e.(xy)

com V' V" eR, Im=1,... N.
Substituindo-se as expressdes acima em (4.4) obtemos

(4.3)

' Os pontos aonde foram assumidas velocidades seriio explicitados mais adiante.
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de.
Z%{%!%)n +az C;(V(PHIV%)Q +°ZCJ(“PJ[(D*)Q +k> ¢, ((p o, )

i

+Zc(¢;2 2y ) +Z°:f[% ZV;"%M] ¥ (4.5)
Q

ax

DS SIS MG NN
i !
O sistema acima pode ser escrito como
A(9,,0,)e(1) =B(9,,0,)e(t)+d(f,9,)
caraterizando-o como um sistema de_equagdes diferenciais ordingrias, determinado

pelas matrizes A e B, que por sua vez dependem exclusivamente de nossa escolha das

fungdes de base.
As aproximagdes temporais usadas na resolugdo de (4.5) serdo dadas pelo Mé-

todo de Crank-Nicolson®, de onde obtemos:

(i) a derivada temporal
n+1i2 ntl n
dc; LS €

dt At
onde o indice # representa o passo no tempo e

?

(ii) para os coeficientes ¢ e o termo fonte

il n ntl "
cm—l.-'z = &__i_ci, e fmyz — 'ff +ff
J 2 4 2

Apdés uma série de manipulagSes algébricas e juntando-se as aproximagdes
acima a (4.5), obtemos finalmente

% Que consiste em tomarmos a aproximagio em um ponto intermediario no tempo (n+1/2) como a mé-
dia entre dois tempos subseqiientes.
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; :+1{[1+0' ’ﬂ(q) Jlo). +a—A;—(V(pJ.[|V(p,.)Q +k%(<p A0}, +
+%{ZVI’(%%I%L+§Vz”'(tpj%l%] }+
%{ZK’[%%M ] +ZV”{ Lo,.l0, )J} =
T {[l w10, -3 (70, 1V0,), (o, 0., -
—%[ZI:K’(%%-I@JQ+§V£"(%%I¢f] }—

orfon) (3

l

} J} + Af(f 7| (pi)n

Ac™' =Be” +d (4.6)

ou, em forma matricial

onde

a,=[1+0 % 0., + 22 (T0 199, k5 o o), +

i) o5
+—[ZV‘( tp;lcpj +§IG”'(—6J—;—®,,,I<D;L],

b, - [1-05‘;—}(%1@;) —a (v, 1Vo.), -k (o l0.), -

o), 2o )

At| i 09, | OP)
-T{EVI [Etpfltpf]n +Zm:Vz [ % tp,,,ltp,-JJe

d,=as7e,)

tudo comi=1,...,N e para cada #.
O sistema (4.6) sera resolvido iterativamente no tempo, a partir da condig¢o ini-

, pontualmente fornecida.

cial ¢
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4.2 Discretizando o Dominio Espacial

A discretizagio do Canal se dara através de elementos finitos triangulares. Nos primei-
ros testes, em que a representagéo do Canal era precaria (apenas um retangulo, por ex-
emplo), a triangulag@o era feita manualmente. Com a necessidade de maior precisio e
de maior semelhanga com o
formato geogrifico do Canal,
optamos por usar 0 programa
PDEase. Esse software é es-
pecifica-mente desenhado para
a resolugdo de equagdes difer-
enciais parciais e possui em-
butido um gerador de malhas

. . N7
triangulares. Abalxo”apresen- rvga,
tamos duas malhas ji usadas K
para testes. A maior delas en- !‘at

AN
R

globa tanto a porgdc conti-
nental quanto toda a ilha € um
entorno, por sugestdio da
CETESB, a menor mostra so
parte do continente e parte da

i,

YA

ke
MR

VAT
‘= F;f;'-

WL,

LAY

Wt F,

Ilha, por sugestio da Petro- AR 8

fe
bras.  Escolhemos  poste- PAVAVAVAY L va iR ivis S

riormente trabalhar apenas
com esta ultima, dado que a
matoria dos derrames acontece nessa regifio, raramente atingindo outras partes da ilha.
Outro motivo é o da limitagfio dos sistemas. No caso do entorno, o Canal “comporta”
apenas dois ou trés elementos em sua parte mais estreira, reduzindo a qualidade da
saida do programa.

O vértice de cada tridngulo (ou elemento) possui um numero global Gnico asso-
ciado a suas coordenadas espaciais. Nesses vértices foram distribuidas as velocidades de
acordo com o perfil tragado no trabalho de FURTADOQ, (1978). Essa distribui¢io de
velocidades ficou a cargo de dois alunos de Iniciagio Cientifica, DE OLIVEIRA, André
Luis Benevides e PAIVA, italo Amaral.

Figura 8 - Discretizagdes do Canal,

5. Resultados, enfim!

Nas proximas paginas apresentaremos alguns resultados de simulagdes executadas com
o programa usando o dominio padrdo ja apresentado.

5.1 As Simulacoes sobre o Canal

Na figura abaixo estdo indicados, sobre o mapa do Canal de Sio Sebastifio, alguns
pontos de interesse nas simulagtes. A relacdo desses pontos encontra-se na tabela na
sequiéncia.
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Itha de Toque-Toque
Pr. de Toque-Toque
Pr. de Guaeca
CEBIMAR.

DTCS

Pr. do Arrastio

Pt. de Sio Francisco
Pta do Arpoar
Batrro da Enseada
FPta da Sela

Pr. Grande

Barra Velha

Pr. do Perequeé

Saco do Indaa
llha 15 Pr. da Armagio

Pta das Canas

Porgao
Gontinental

Olecdutos

Soch-\m.pmmn-x

]
Iy
g

—l

M
[,
W

[y
L

Figura 9 - Canal de Sdio Sebastidio com pontos chave.

No. Localidade Né  Comentirio’

1 1lha de Toque-Toque 62 Ponto ao norte da Itha

2 Ponta de Toque-Toque 96 Sul da por¢do continental

3 Praia de Guaeca 312  Sul da porgédo continental

- QOleodutos 22 Oleodutos da Petrobras

4 CEBIMAR 407  Centro de Biologia Marinha
Centro da porg¢io continental

5 DTCS 563  Dutos e Terminais do Centro e Sul
Terminal Petrolifero da Petrobras
Centro da porgio continental

6 Praia do Arrastdo 488  Centro da porg¢io continental

7 Praia de Sdo Francisco 469  Norte da por¢io continental

8 Ponta do Arpoar 566 Norte da por¢do continental

9 Bairro da Enseada 438 Norte da porgdo continential

10 Ponta da Sela 273  Sul de Ithabela

11 Praia Grande 379  Sul de Ithabela

12 Barra Velha 763  Centro de Ilhabela

13 Praia do Perequé 777  Centro de Ilhabela

14 Saco do Indaia 841 Norte de Ilhabela

? Nfio necessariamente de acordo com classificagdo adotada pela CETESB.
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15 Praia da Armacio 874  Norte de Hhabela

16 Ponta das Canas 895  Norte de Ilhabela
Tabela 1 - Pontos de interesse no Canal de Sio Sebastido.

Estas localidades foram escolhidas por serem pontos normalmente afetados em
casos de derrames, ou por uma questio de uniformidade na distribuigio dos pontos.

A figura 10 ilustra o campo
base de velocidades, que denomi-
naremos de SUL-NORTE, pois as
correntes predominantes tém sen-
tido de sul para norte. Em algumas
simulagdes ¢ adotado um campo
oposto ao de base, denominado
NORTE-SUL, obtido do primeiro
stmplesmente por inversic das
componentes dos vetores compo-
nentes do campo (esse tipo de com-
portamento, de norte para sul, €
mais raro, mas normalmente é o que
provoca desastres de maior exten-
sdo - POFFO, 1995 - comunicacgio
verbal). Finalmente adotaremos um
terceiro campo de velocidade que

tenta reproduzir, na medida do

Figura 10 - Representa¢do do campo de velocidades SUL- possivel, o de FURTADO (1978).
NORTE no Canal.

Pargao
Centinental

5.1.1 Cenario 1 - rompimento de oleoduto

Felizmente o nimero de ocorréncias de derrame de 6leo por rompimento de oleoduto €
inversamente proporcionat a sua gravidade. O rompimento de um oleoduto configura
uma das piores situagBes de derrame de 6leo, pelo menos na regido do Canal de Sdo
Sebastido. Apesar das valvulas de seguranga, parte do 6leo que estava subindo em di-
regdo as refinarias volta e vaza pelo local do rompimento. Os oleodutos que levam o
petroleo do DTCS as refinarias localizam-se na parte sul do continente (¢f figura 9), 4
entrada do Canal.
Os dados do cenario | sdo:

Parimetro Valor Parametro Valor
Difusdo (o) 0.005 Iteracdes 7200
Decaimento (o) 0.001 Corrente Sul-norte
Permeabilidade (k) 0.1 Condi¢fio imcial Ausente
At 0.1 Fonte poluente Oleoduto
Pontos: 22, 37, 50
Intensidade = 4
Elementos Primeira ordem | Erro por negativos  0.036 %
Upwind Nio Pico de concentra-  158.1881
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Tempo de simulagio  4ml0s
(Pentium 133 MHz)

Tabela 2 - Dados do cenario 1.

O termo advectivo em (2.4) tende a gerar oscilagdes quando tratado numerica-
mente em equagdes desse tipo (BROOKS ez alii, 1982 ¢ CHRISTIE et alii, 1976).
Uma das medidas da qualidade do método € entdo o tamanho do pico negativo em rela-
¢d0 ao pico positivo da solugdo. Essa medida € aqui fornecida em forma de porcenta-
gem, sob o nome de erro por negativos.
Os resuitados da simulagio foram:

300 iteragdes 2400 iteracoes

4800 iteracdes 7200 iteragdes

Aqui os pontos mais afetados foram a Itha e a Praia de Toque-Toque. Com 0s
parimetros usados, o éleo praticamente ndo afeta os outros pontos de interesse. Uma
explicagdo para este comportamento € a presenca da propria Itha de Toque-Toque, que
bloqueia parcialmente as correntes que vém de sul. A figura abaixo mostra a concentra-
¢do em alguns desses pontos (de acordo com a tabela de praias previamente fornecida).

23



Praias préximas a0 oleoduto

g

g

Concentragdo
2

¢

&

1] 100 200 300 400

300 &S00 ‘ol

Iteracdo (f10)

Praias distantes do oleoduto

Concentragio

0.5

—

Li] 100 206)

5.1.2 Cenirio 2 — Mancha sem origem determinada I

300 400
teragso (/10)

30 600 T

Em alguns casos manchas sem origem conhecida simplesmente aparecem em determi-
nados pontos do Canal. Uma possivel razio para o aparecimento destas manchas € a
simples falia de observagio. Alguns navios lavam seus tanques clandestinamente, du-
rante a madrugada. O dleo lavado s vezes é detectado horas depois, distante do local

de origem e portanto classificado como “sem origem aparente™.

QOutra diferenga basica deste cenario com o anterior é o uso de Elementos Fini-

tos de Segunda Ordem.
Os dados do cenario 2 sdo:
Parimetro Valor Parimetro Valor
Difusgo (o) 0.003 Iteragoes 4800
Decaimento {p) 0.0001 Corrente Sul-norte
Permeabilidade (k) 0.1 Condigio inicial Mancha sem
origem aparente,
nos pontos: 323, 331,
335, 342, 350, 355 e
361
Qtde = 600
At 0.1 Fonte poluente Ausente
Elementos Segunda ordem | Erro por negativos  0.74 %
Upwind Nio Pico de concentra- 600
¢ao
Tempo de simulagio  4mO8s

(Pentium 133 MHz)

Tabela 3 - Dados do cendrio 2.
Os resultados da simulagéo podem ser apreciados na seqiiéncia.
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3000 iteracdes 4800 iteracoes

Nas praias obtivemos os seguintes resultados:

Praias proximas
isf ' T
&0
5 50k
% 3 ‘w —
=} g3
=3 -]
L8] O
0R
10+
o 100 200 300 200 - 0 100 200 300 200
lteragiio (/10) Iteraghio (/16)

Dois fendmenos valem a pena ser observados aqui. Na curva 4 (CEBIMAR)
percebemos claramente o efeito difusivo-advectivo. Antes de decorrtdas 1550 iteragdes,
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a concentragdo cresce rapidamente, pois estdo somados os efeitos difusivo e advectivo;
apos as 1350 iteragdes a queda na concentra¢do é mais lenta, pois os efeitos tendem a
se anular (parte do oleo que é levado embora por advecgdo acaba voltando por di-
fusdo).

Outro fendmeno interessante diz respeito as curvas 12 (Barra Velha) e 13 (Per-
equé). Apesar da proximidade geografica - sdo praias vizinhas - a concentracio em Per-
equé ¢ bem maior do que em Barra Velha. A explicagdio disso reside na distribuiciio de
correntes, que coloca em Barra Vetha um fluxo na diregdo da Praia do Perequé. Por-
tanto, a invés de se acumular em Barra Velha o Oleo se dirige a Perequé.

No destaque, as oscilagdes proximas a ¢ = 0, resultantes das discretizagdes ado-
tadas.

5.1.3 Cenario 3 — Mancha sem origem determinada IT

Trata-se do mesmo caso do cenario 2, mas desta vez a mancha é colocada na parte
norte do Canal, com a corrente no sentido norte-sul.
Os dados do cenario 3 sdo:

Parimetro Valor Parimetro Valor
Difusio (c) 0.001 Iteragoes 4800
Decaimento (G) 0.0001 Corrente Norte-sul
Permeabilidade (k) 0.1 Condigio inicial Mancha sem

origem aparente,
nos pontos. 697, 709,
716, 736, 746, 750 e

766
Qtde = 600
At 0.1 Fonte poluente Ausente
Elementos Segunda ordem || Erro por negativos  0.25 %
Upwind Nido Pico de concentra- 600
¢do
Tempo de simulagdo  6m36s

(Pentium 133 MHz)

Tabela 4 - Dados do cendrio 3.

Resultado da simulagio com o cenario 3:
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Condicho Inicial T 1500 iteracdes.

3000 iteracdes 4800 iteracdes
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Podemos extrair algumas conclusdes muito interessantes da comparagio entre
os cenarios 2 e 3. Apesar da diferenga na localizagio da mancha inicial, a situagdo
simulada € muito semelhante (presenga de mancha inicial, porém sem fonte). Observe
que no caso de correntes Sul-Norte (cendrio 2), o dleo vai “raspando” uma série de
praias em Ilhabela, ocasionando um acimule final de produto menor por praia do que
no cenario 3. Neste tltimo, o 6leo fica ensacado’, dificultando seu espalhamento por
outras praias e resultando assim numa concentragdo maior de poluente.

5.1.4 Censrio 4 - Derrame no Terminal DTCS 1

Aqui apresentamos uma simulagio que leva em consideragdo uma presenga ini-
cial de 6leo, mais uma fonte poluente. E o caso de derramamentos provenientes de
navios, quando hi demora na detecgdo do problema. Forma-se uma mancha nos primei-
ros momentos do derramamento, que continuara vazando até que as providéncias ne-
cessarias sejam tomadas.

Os dados do cenario 4 sédo:

Parimetro Valor Parimetro Valor

Difusio (a) 0.001 Iteragdes 7200

Decaimento () 0.0005 Corrente Sul-norte
Permeabilidade (k) 0.01 Condigdo inicial Mancha proveniente

de navio atracado.
Pontos: 562, 596 e
600

Qtde = 200

At 0.1 Fonte poluente Vazamento no casco
do navio.
Intensidade = 2

Elementos Primeira ordem | Erro por negativos  0.64 %

Upwind Nio Pico de concentra- 200
¢ao

Tempo de simulagdo  4m09s
(Pentium 133 MHz)

Tabela 5 - Dados do cenario 4.

Como resultados obtivemos:

* 0 éleo fica preso em determinada formagdo geografica.
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2400 iteracoes
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4800 iteracdes | 7200 iteraghes
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Uma observagdo muito importante a ser feita € a de que o ponto onde foi feita a
tomada de valores nfio coincide exatamente com o ponto onde foram colocadas a con-
di¢do inicial e a fonte. Assim, temos um pico de concentrag¢do, que depois estabiliza
mais ou menos a partir de 1000 iteracdes.
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5.1.5 Ceniario S - Derrame no Terminal DTCS II

O cenario 5 muda em relagio ao 4 apenas por inverter o sentido das correntes.
Os dados deste cenario sdo:

Parametro Valor Parimetro Valor

Difuséo (o) 0.001 Iteragdes 7200

Decaimento (o) 0.0005 Corrente Norte-sul

Permeabilidade (4) 0.01 Condi¢éo inicial Mancha proveniente
de navio atracado.
Pontos: 562, 596 ¢
600
Qtde = 200

At 0.1 Fonte poluenie Vazamento no casco
do navio.
Intensidade = 2

Elementos Primeira ordem || Erro por negativos  2.56 %

Upwind Nio Pico de concentra-  486.5955

¢ao

Tempo de simulagio
(Pentium 133 MHz)

dml7s

Resultados:

Tabela 6 - Dados do cendrio 5.

Condic¢do Inicial

2400 iteracoes
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4800 iteragdes T 7200 iteracGes
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Aqui aparece um acamulo de 6leo maci¢o em locais proximos ao terminal, que
estdo no caminho do fluxe, como o CEBIMAR por exemplo.

5.1.6 Cenirio 6 - O Cenario 2 revisitado

O cenério 2 ¢ ideal para a aplicacdo do Método SUPG (Apéndice B). Impomos a con-
digdo de divergéncia nula no campo de velocidades e ndo ha fontes poluentes. Além dos
graficos com as solugdes, apresentamos a comparagio entre a solugdo obtida em um
ponto especifico com e sem SUPG.

E interessante salientar que nesse caso s30 necessarias muito menos iteragdes
para que a mancha se desloque distdncias semethantes as dos outros cenanos. Isso pode
ser explicado pela auséncia do termo divergente, que esta diretamente associado com
dissipagio de energia. Em outras palavras, energia que nos cenarios anteriores era dis-
sipada no proprio campo de velocidade ¢ aqui aproveitada no proprio movimento do
oleo.

Os dados do cenario 6 sdo:
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Parimetro Valor Parametro Valor
Difusio () 0.00001 Iteragdes 600
Decaimento () 0.0001 Corrente Furtado (1978)
Permeabilidade (%) 0.1 Condi¢éo inicial Mancha sem
origem aparente,
nos pontos; 323, 331,
335, 342, 350, 355 e
361
Qtde = 600
At 0.1 Fonte poluente Ausente
Elementos Primeira ordem | Erro por negativos 10.16 %
Upwind Sim Pico de concentra- 600
¢do
Tempo de simulagdo  29s
(Pentium 200 MHz)
Tabela 7 - Dados do cenario 6.

Os resulados obtidos foram:

240 iteracoes

90 iteracoes

450 iteracdes
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Devemos fazer agora uma analise cuidadosa deste resultado, devida a presenca
de alguns resultados denominados de erros por negativos de grande magnitude (e.g.
~10% no cenario 6).

A 1déia basica por tras do upwinding € a de controlar oscilagdes explosivas na
solugdo. Essas oscilagBes aparecem sempre que o limiar do nimero de Péclet € violado
{¢f BROOKS & HUGHES, 1982 ou HEINRICH et alii, 1977), ou, correspondente-
mente, quando o efeito advectivo suplanta o difusivo,

Porém um efeito indesejado da introdugiio dos termos de upwind é o aumento
nas oscilag@es numéricas proximo de 7 = 0 devidas as discretizacOes adotadas. Esse
fendmeno pode ser claramente observado nos graficos abaixo, onde ilustramos a
solugdo obtida com upwinding (mostrando a oscilagdo negativa, porém controlada) e 4
direita o erro absoluto entre as solu¢des com e sem wpwinding:

x 10

Praia do Saco do Indaid 13 Praia do Saco do Indaif

-
=3

T

-
oL
T

[
-
¥

A
S

Coticentragiio
-

&
2

-

2]
T

n 1

¢ 0 4 60 80 100 12 140 140
Berago (f10) Tteraglo (/10)

Hiro absoluto entre solugio com e sem upwind
(-]

145 150

[
o

135

Nestes casos, pode-se conftar apenas em uma predi¢io gualtativa e nunca
quantitativa. As oscilagdes proximas de ¢ = 0 acabam sendo amortecidas ¢ o comporta-
mento final da solugdo acaba por cumprir seu papel.

6. Conclusoes

Uma das coisas que realmente esperavamos obter do convénio citado na introdugio
eram os dados necessarios para a calibragdo do modelo. O leitor atento deve ter perce-
bido que em nenhum momento foi apresentada uma compara¢io com um derrame real,
documentado pela CETESB. Ha uma resposta simples para isso, através de uma per-
gunta: como criar o cenario se ndo temos dados confidveis de correntes, ventos, difusio
e local do derrame? Se ha uma grande falha em todo este trabatho, ei-la.

Queremos crer que Netuno apresente-se como uma ferramenta futuramente
valiosa, mas por enquanto isso é somente uma esperanca. O programa se comportou
bem nos testes, é robusto, os resultados obtidos situaram-se dentro do esperado, e sim,
ainda ha coisas a serem melhoradas. Porém, sera que uma ferramenta académica como
esta ira continuar a se comportar de maneira satisfatéria quando confrontada com situa-
¢Bes reais ou de emergéncias? Infelizmente até o fechamento do presente trabalho a re-
sposta € “ainda nio sabemos”.
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Por outro lado, do ponto de vista didatico ousamos dizer que o sucesso foi to-
tal. Erramos muito. Aprendemos muito. E também deixamos um material que, cremos,
podera ser muito bem aproveitado por outros, ampliando, melhorando, errando e
aprendendo de novo.

Alguns desafios técnicos ainda persistem:

Amenizar ou - de modo otimista - eliminar as oscilagdes;

Desenvolver e codificar outras técnicas €

Realizar uma analise criticamente comparativa entre diferentes métodos;
Conseguir dados confiaveis e utilizaveis que sirvam para “calibrar” modelo e
esquemas numericos;

Implementar versdes paralelas;

Incluir a variagio (alias realista) de certos parametros.

Além de tudo isto, hi a robustez do programa: com sua utilizagio outros
dominios, outros cenarios, outros peluentes podem ter seu estudo beneficiado pelo uso
deste software desenvolvido.
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Apéndice A - Existéncia ¢ Unicidade

A fim de colocarmos nossa formulagfo variacional (3.1) nas condi¢des do Teorema de
Lions, definiremos:

a(t,u,v) = (I(VHHVV)Q _,_[u%h,j +(uQV—2]v] n
O /g ',

(A1)
+[V, —g%iv] J{Vz %ivjo +o(ulv), +kv),,

Q
Vernifiguemos entdo as hipoteses:
MENSURABILIDADE DE ¢: a mensurabilidade de a é prontamente garantida de sua
prépria definigdo.
CONTINUIDADE DE a: faremos a verifica¢do termo a termo:
1. Usando a desigualdade de Cauchy-Schwartz, temos
’a(Vqu) o +oluv) Q' < max {a,c}‘(Vqu)Q + (u|v)Q| < M fludll 1 ]
onde M, = max{c,c} . Note-se que (Vul V’v)ﬂ +(u|v) o ¢ exatamente o produto
interno em H'.

2. Assumindo que Ve H'(Q)xH'(Q), com V,,V, limitadas em Q, podemos
. escrever

(V. Vuly) | < jV,%vdp + <

0

_..V2 %u:vdu
0
I%Vdu

1

Ou
}[51’ du| <
b supess{ il s = Mol

com M, = max{supess{)‘/1 |}, supes.s{V2 |}}
Q Q

< su%ess{|V1[} + su%ess{|Vzr}

< max{ $upcss{|V1
o

3. De forma analoga a 2 acima, obtemos a desigualdade:

il oV,

aaz } SUESSS{EHHL«”HI My = Mool o o1
2]
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4. Devido & imersdo continua de H' em I’ vale
o <y > o] < Ml 20 M 200y < 2 M2 < Al [0 = MR
Juntando-se 1, 2, 3 e 4 temos
la(e;u,v)| < (M, + M, + M, + M Yl W0 = M,
e garantimos a continvidade de a.

QUASI-COERCIVIDADE: prontamente obtida da desigualdade de Gérding (BREN-
NER & SCOTT, 1994), que relaciona operadores elipticos gerais com o tipo de
coercividade exigida.

CONTINUIDADE DO TERMO DO LADO DIREITO € imediato ver que para Vv €8S

(7)o < 171,042 <]/]

Como a condigfio 5 impde que f L’, temos garantida a continuidade de
(7,

FONTE E CONDICAQ INICIAL: a definigio do problema proposto garante que
u,,f e }(Q)).

It ”v"H'

Portanto, com todas as condi¢bes do teorema satisfeitas, garantimos a existén-
cia e unicidade da solugdo fraca de (3.1).

Apéndice B - Oscila¢des Numéricas e SUPG

A aproximagio de solugGes de problemas de Difusdo-Advecgdo comega a se tornar de-
licada a medida que o coeficiente de difusfio o tende a zero ou, de maneira equivalente,
o modulo das velocidades em V comegam a aumentar (comportamento advectivo-
dominante). Se o chamado nimero de Péclet local (a ser definido posteriormente) y°
viola a condigio y° <1, aparecem oscilagGes na solugfio (HEINRICH e? alii, 1977).
Uma das possivels solugdes para esse caso s30 as chamadas técnicas de upwinding.

A idéia é conceitualmente simples: no método de Galerkin fungdes de base e de
teste pertencem ao mesmo espago. Ja o upwinding se utiliza de fungdes teste diferentes,
adaptadas ao caso advectivo-dominante. No caso unidimensional essas fungges podem
ser construidas de modo a obtermos valores nodais exatos da solugdo, mas esse fato
ndo se generaliza para duas ou mais dimensdes.

A técnica especifica usada neste trabalho, e aqui brevemente apresentada, de-
nomina-se Streamline Upwind/Petrov-Galerkin (SUPG) ¢ foi introduzida por BROOKS
& HUGHES em 1982, num trabalho ja considerado classico na area,

O Método SUPG

Algumas preliminares se fazem necessarias antes da introdu¢fio do método pro-
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priamente dito.
Como mencionado na se¢do 2, a fronteira de  esta dividida em I', e T, de

modo que I UI, =T e Il »I, = . A cada elemento da discretizagio serd associa-
do um subdominio €3, e =1, 2, ..., NEL (nGmero total de elementos), com fronteira
I', de modo que:

Uﬁe =0 e Q. =2.
Finalmente, definimos a “fronteira interior™; I', = UI“E ~T" (em outras pala-

vras, os lados dos elementos que ndo pertencem 4 fronteira do dominio).
De acordo com 0s autores acima citados, a nova fungédo teste compreende dois
termos: a fungdo teste original (v), mais uma corregio na diregdo do fluxo:

w=y+1V.Vy (B.1)

onde o pardmetro t controla o grau de upwinding (vé-se que T = O leva exatamente ao
Galerkin tradicional).

Repetindo-se a formulagio variacional (3.1) com essa nova fungdo teste obte-
mos;

ZQ:J'Q(%I +V_Vu+aAu-f)wdQ+a_Lh ["rqu]uu::fl"H‘cjFz uvdl, (B.2)

onde I',, representa as fronteiras inter-elementos e com

[n.Var](x, 1) = n(x). {Vu(x* 1) — Vu(x™ ,:)}

(a figura a seguir ilustra as quantidades envolvidas).
No presente caso duas ressalvas devem ser
feitas: na forma com esté,
o SUPG s6 produz bons
resultados (i) se 0 campo
® de velocidade for conser-
P vativo (div(V)=0)) e
(i) se ndo houver termos
fonte muito intensos.
Portanto, ocorréncias de
derrama-mento em situzf.- Figura 12 - Comprimento cs-
¢Bes de correntes martti- pecifico.
mas mais fortes sO serdo
simuladas com a hipétese do campo conservativo ¢

Figura 11 - Normais em x na fron-
teira interna.

sem fontes poluentes intensas.

Computacionalmente falando devemos apenas calcular os novos produtos inter-
nos ¢ o parametro 7. Os produtos internos s3o inteiramente analogos ao da formulagdo
anterior, sem upwinding. Ja o célculo de T exige um certo cuidado. Diversas “receitas”
sao fornecidas na literatura, pois esse parimetro depende do denominado “‘dimensio
caracteristica do elemento na dire¢iio do fluxo”. Ou seja, dada uma velocidade sobre

37



um elemento, devemos determinar um comprimento dentro do elemento na dirego des-
sa velocidade (¢f figura 12). Usamos a “receita” fornecida em CODINA, (1992) e que
vem fornecendo bons resultados. O algoritmo® para calculo de T é:
1. Calcule a média aritmética das velocidades no elemento; chame de V°;
ii. Use a transformagio (C.1) e calcule velocidades equivalentes as reais, no
elemento padrio;
iii. Calcule a média das velocidades obtidas em (ii); chame de V; ;
. . , jv* o
iv. Obtenha o comprimento especifico #,: A, = A, M A moral da histéria
N
¢ uma regra de trés entre as velocidades e os comprimentos especificos.
Para elementos triangulares usa-se freqiientemente A, =0.7 (aproxima-

damente a menor das alturas do tridngulo padrio),
v
2a

v. Obtenha o nimero de Péclet local; y* =—"A°;

vi. Calcule o pardmetro de upwind: 1° = ;"e—: ,onde £° = coth(y") - —}e—

Y

Apéndice C - Aspectos computacionais

Nas se¢Ges anteriores preparamos o problema 2.4 para ser computacionalmente tratado.
Isto significa, a grosso modo, programar o método de Galerkin. Mas uma olhada mais
atenta nos revela uma série de problemas embutidos num contexto maior: discretizagio
do dominio, resolugio de sistemas esparsos, armazenamento das solugGes e visualiza-
¢do, 50 pra citar alguns.

Um pouco de histdria ...

Como de costume num projeto desse tipo, as primeiras versdes de Netuno eram
muito simples, bem como os resultados com ele obtidos. Os dominios eram retangulares
e a triangulacdo era gerada pelo proprio programa. Havia uma limitagio séria de
tempo/memoria, em sua maior parte por ndo utilizarmos nenhum esquema de ar-
mazenamento esparso (limitando-nos a no maximo 100 nos e/ou 150 elementos) e em
menor escala por deficiéncias do hardware disponivel a época.

Mas com o desenvolvimento do projeto, as necessidades foram aumentando,
conjuntamente com as dificuldades. Num primeiro momento generalizamos um pouco
mais o tratamento de malhas do programa e passamos a trabalhar com malhas em
dominios com um formato mais semelhante ao do formato geografico do Canal, mas
ainda assim eram malhas de dimensdes reduzidas por causa dos problemas de ar-
mazenamento. Quando houve a decisdo de realmente fazermos as simulagdes “sobre o
mapa do Canal”, a necessidade de matrizes esparsas ndo péde mais ser adiada. Esse foi

’ Lembrando que t ¢ calculado para cada elemento.
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um dos passos importantes do projeto: a criagdo de estruturas especializadas de ar-
mazenamento, e a0 mesmo tempo matematicamente apropriadas.

Em dado momento tinhamos todas essas estruturas prontas, mas nio era mais
vidvel gerar triangulagGes razodveis artesanalmente. A quantidade de elementos e nos
era muito grande, além da tendéncia natural de distribui-los de maneira cartesiana, e nio
seguindo os contornos naturais do Canal. Aqui entra em cena o PDEase, “talhado” es-
pecificamente para resolugdio de equagdes diferenciais parciais em dominios bidimen-
sionais. Entre as capacidades do programa esta a de gerar malhas de elementos trian-
gulares de primeira e segunda ordens, com algum controle sobre o processo (ressalva:
este ndo ¢ exatamente o preduto final ou o objetivo basico do programa, mas de
qualquer jeito, funcionoul).

Nossas simulagdes “primordiais” eram de carater muito simplificado e podiam
ser facilmente visualizadas com um software com capacidades graficas como o Mathe-
matica. Porém, quando adquirimos a capacidade de ampliarmos o dominio, limitados
apenas pela memoria e velocidade da méaquina, essa capacidade de visualiza¢do
comegou a se degenerar. Era muita informag¢do mal representada. Entdo criamos uma
nova forma de visualizagio de resultados, que foi implementada computacionalmente
com a ajuda de D’AFONSECA, Luis Alberto. Sdo os graficos das simulagdes j& apre-
sentadas neste trabatho.

Finalmente, desejavamos simular um Canal que ndo tivesse apenas velocidades
iguais em todos os pontos, mas sim com um perfil hidrodindmico que se assemelhasse
com os dados que tinhamos a mio na época, baseado no ja mencionado trabatho de
FURTADO, (1978). E aqui entrou o também ja citado trabalho de DE OLIVEIRA,
André Luis Benevides ¢ PAIVA, Italo Amaral.

Enfim, ao longo das proximas subsegOes trataremos de todos estes “sub-
problemas”.

Esparsidade

As primeiras versdes de Netuno trabalhavam com classes de matrizes cheias, levando
em conta todos os zeros. Mas nfo ¢ dificil ver que as matrizes envolvidas no processo
sdo paradigmaticamente esparsas. As bases de elementos finitos usadas tém suporte
compacto definido a partir de um nd base € nos nos adjacentes. Portanto os produtos
internos entre ¢, € ¢, s6 serdo ndo nulos se (i) 7 = ou (i1} 7 for adjacente a j. Para o

tipo de trangula¢do fornecida pelo PDFEase estimamos uma média de 8 elementos ndo
nulos por linha, independentemente do numero de elementos ou vértices. A titulo de
exemplo, nosso dominio padrio de testes possui 936 nos, resultando numa matriz com
um total de 936 x 936 = 876096 elementos sendo apenas 8 x 936 = 7488 ndo nulos (em
média), correspondendo a menos de 9% da matriz.

O esquema de esparsidade que adotamos € simples e de autoria propria. Nele
levamos em conta ndo s6 o armazenamento em si, mas também a facilidade de re-
solugdo de sistemas lineares por decomposi¢do LU e o produto matriz/vetor.
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Armazenamento

A Unica porgéio estatica do armazenamento da matriz A (nossa matriz exemplo) é a di-
agonal. Trata-se de um vetor com » posi¢des, com » sendo a dimensdo da matriz (preo-
cupamo-nos s6 com matrizes quadradas, mas a adaptagdo para matrizes retangulares ¢
imediata). Em cada posigdo deste vetor, além do valor do elemento a,, i = 1,...n, te-
mos duas listas simplesmente ligadas ¢ ordenadas: uma aponta para o envelope
esquerdo e outra para o envelope direito da matriz, contendo os elementos € o indice da
coluna. Por exemplo, a matriz

Envelope direito

i 0 -1 2
0 2 -4
A=
-2 3 0 0O
-2 0 0 7
¢ armazenada da seguinte forma:
T s
L1 L=s [use
y i
L.
|2
TE L
L n |
] |
SRR
|
= Diagonal :
I
|

Envelops esquerdo

Esse tipo de armazenamento favorece operagdes que levem em conta separada-
mente as partes triangular superior e inferior da matriz, como por exemplo em back-
ward substitution e forward substitution.

A rotina de inser¢io de elementos na matriz € relattvamente simples. Seu algo-
ritmo é:

Dados A, 1, j e a;

1. Determinar o envelope em que ¢ elemento se encontra: se 7 > j, entdo
esta no envelope esquerdo, se / <, no direito; caso contrario esta na di-
agonal, necessitando apenas de atualizagio, encerrar.

2. Pesquisar a lista / correspondente ao envelope encontrado acima, deter-
minando em que posigdo o elemento a, deve ser inserido; isto ¢ feito

percorrendo-se a lista e testando-se os indices /;
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3. Se o elemento ndo existir, criar a posi¢do de memonia e associar o valor
correspondente. Fazer as ligagdes dos ponteiros da lista. encerrar;
4. Se o elemento existir e o, #0, substituir o valor, deixando a lista in-

tacta. encerrar;
5. Se o elemento existir, mas a; =0, destruir a posigio de meméria (para

manter a esparsidade). Encerrar.

A economia ¢ facilmente computada. Um nimero em ponto flutuante com pre-
cisio simples ocupa tipicamente 4 bytes. No caso aqui descrito, multiplicando-se por 4
x 876096 = 3504384 bytes = 3.34M bytes. No caso esparso, gastamos 8 bytes por ele-
mento fora da diagonal e 12 por elemento da diagonal, resultando num total de 12 x
936 + 7 x 8 x 936 = 63648 bytes = 0.062 M bytes, uma economia de aproximadamente
98%!

Decomposicio LU

A decomposi¢io LU da matriz A ¢ feita do modo tradicional, a matriz U ficando na
parte triangular superior ¢ a matriz L na inferior. Nio € feito pivoteamento (foram fei-
tos alguns testes com pivoteamento, mas relagio custo X beneficio mostrou-se des-
vantajosa).

As facilidades na decomposi¢do LU com o armazenamento proposto residem na
propria “triangularidade” do esquema. Por exemplo, se estivermos na linha-pivd 7, a
informacio sobre os elementos logo abaixo do pivd € instantaneamente obtida apenas
percorrendo-se os primeiros elementos das listas ligadas de i + 1 a #. Percebe-se que a
economia de tempo reside no fato de atualizarmos apenas e tdo somente 0s elementos
NECESSArios.

A atualizagio das linhas segue o esquema geral da decomposi¢io LU para ma-
trizes cheias. O esqueleto de seu algoritmo €

Dada A, quadrada e de dimensfo #, fazer

1. Parai =1 até n-1, fazer
2 Paraj=i+1atén

3. Determinar s¢ a linha j precisa de atualizacao percorrendo a j-
¢sima lista ligada correspondente ao envelope esquerdo.

4, Se existir um clemento ndo-nulo abaixe do pivd, atualizar a
linha 7, percorrendo as lista na linha pivo e atualizar na linha j se
necessario. Caso contrario, voltar a 2.

5. A matriz U sera armazenada na parte triangular superior de A e
L na inferior, calculados da maneira usual. O pivo é calculado
por:

6. Percorrer a i-ésima lista ligada do envelope direito. Se existir o
elemento «,, nesta lista, atualizar:

ajk :aﬂ, —ag. Xty

7. Voltar para 2.
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8. Voltar para 1.

Resolvendo sistemas triangulares

A matriz A foi decomposta com a intengdo de resolvermos sistemnas lineares. Tendo em
méios os fatores L e U, o problema torna-se bastante simples. Basta aplicarmos as pro-
cedimentos de forward e backward substitution. Aqui aparece a grande economia de
tempo em relagdo 4s primeiras versdes baseadas em matrizes cheias. Fazemos as opera-
¢Oes exatamente com 0s elementos necessarios. A formula para o backward substitu-
tion, por exemplo, é:

1 3
X, :—u—[bk - Zu,g.xJJ.

ik J=k+1
Mas o somatério ¢ incompleto por causa da esparsidade’ de U, e esse fato ¢
aproveitado no momento de percorrer as listas ligadas. Acompanhemos o algoritmo de
backward substitution (o do forward é analogo).
Dada A, quadrada de dimenséo n, fazer
1. Parai=p até 1, fazer
2. SOMA=0.
3. Enquanto houver elementos na /-¢sima lista a direita, fazer:
4. SOMA = SOMA + ( valor do elemento u, ) * x,, ondejéo
indice da coluna fomectdo pela propria estrutura de dados.
5. Voltar para 3.
6. Calcular x, =(x, ~-SOMA)/ u,, .
7. Voltar para 1.

Produto matriz/vetor

Essa € a rotina mais simples: basta fazermos o produto pelos elementos ndo nuios de
cada envelope da matriz, mais a diagonal.
Dada A, quadrada e x, vetor, ambos de dimenséio n, fazer
1, Parai=1 até n, fazer
2. SOMA =0.
3. Enquanto houver elementos na i-ésima lista a esquerda, fazer. SOMA
= SOMA + ( valor do elemento a; ) * x,, onde j € o indice da coi-

una fornecido pela prépria estrutura de dados.
4. Enquanto houver elementos na /-ésima lista a direita, fazer: SOMA =
SOMA + ( valor do elemento a; ) * x,.

5. SOMA = SOMA + ( diagonal a, ) * x;.
6. y, =SOMA .
7. Volta para 1.

® Na decomposicio LU aqui apresentada, nio entramos em questdes de fitl-in (preenchimento), mesmo
porque o padrio de distribui¢io dos elementos na matriz dependerd da numeragio dos nds produzida
pelo PDEase.
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O vetor y retorna o produto Ax.

Distribuicio dos elementos nio nulos de A

Q PDEase faz a numeragfo dos vértices “de fora pra dentro”, o que significa que ele
comega a numerar a partir da fronteira em direcio ao centro do dominio. No presente
caso, em que o dominio € extenso e possui muitos elementos, nos adjacentes podem ter
nmimeros ndo relacionados com sua proximidade geométrica. Esse tipo de numeragio
favorece o preenchimento da matriz durante o processo de decomposigdo, levando em
alguns casos 4 quase total perda de esparsidade. Duas solugdes sdo apropriadas para
esse caso: algoritmos de decomposi¢do com pivoteamento heurisitico (“parentes” do
Minimum Degree’) ou uma reordenagio da numera¢io do dominio (neste caso sdo
técnicas equivalentes, s6 mudando o ponto em que o problema € atacado). Optamos
pela segunda, porém sem nenhuma heuristica em especial. Os nods sfio renumerados a
partir de uma ordem geométrica (ordena-se primeiro em x e depois em y). Mesmo sem
uma heuristica especializada o aumento de performance foi significativo, o que indica
uma diminui¢do do fendmeno de preenchimento.

Discretizacio do dominio e generalidade

O intuito do programa era o de ser o mais genérico possivel, significando que, forne-
cido 0 mapa da regifio, simulagdes poderiam ser ai construidas com relativa facilidade.
Essa generalidade implica em duas coisas: (i) obtengéo da discretizacdo da regido e (ii)
classes especializadas para o tratamento dessa discretizagéo por elementos finitos.

O item (i), como j& mencionamos, foi resolvido através do uso adequado do
PDEase (na verdade qualquer gerador de malhas triangulares disponivel pode ser
usado, devendo-se respeitar apenas o formato de arquivos do Netuno). O item (ii) € um
tanto delicado, pois as malhas podem ser de primeira ou segunda ordem, de tamanhos
variados, etc. Para o tratamento de todas essas caracteristicas criamos classes especiali-
zadas para tratamento da malha, dos vértices, fronteiras, etc.

Todos os dados sdo armazenados em arquivo. O formato conveniente desses
dados para o correto funcionamento do Netuno ¢ apresentado nas se¢des subseqiientes.

A malha

As malhas de elementos finitos possuem sempre o mesmo formato (trecho da malha de
teste de 936 nos):

{a) [Net]

{b)1l

{(c)3

(d) 1640

(e)l 11 18 12
2 18 34 19
3 19 12 18
4 12 15 13
5 27 15 14

7 O Minimum Degree consiste em uma reordenacio dos elementos da matriz de modo a diminuir o
preenchimento da Decomposi¢io de Cholesky em matrizes ¢sparsas. definidas-postivas.
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onde vemos o (a) cabegalho (toda porcio do arquivo de dados tem um cabegalho iden-
tificador), (b) a ordem dos elementos finitos (1 ou 2), (c) o niimero de vértices de cada
trangulo (3 ou 6), (d) o total de elementos e {(e) a descricdo de cada elemento. Nessa
descrigdo constam o numero global do tridngulo e os numero globais de cada vértice
(ou vértices e pontos médios, no caso de segunda ordem).

As Unicas diferengas no caso de segunda ordem est@o nos itens (b), (c) € (¢). O
item (b) recebe o valor 2, o item (¢) o valor 6 e o item (e) tera sete valores ao invés de
apenas quatro (os valores extras correpondemnt aos pontos médios).

Vale lembrar que a alocagio de memoria € dindmica, estando essa malha limi-
tada apenas pela capacidade de memoéria da maquina.

Os vértices (ou nos)

O arquivo de vértices deve ser da forma

(a) [Vertex]

(b) 2

tc) 936

(d) 1 0.8 0.8
2 0.6 0.915608
3 0.6 1.03122
4 0.6 1.11452
5 0.6 1.19783
& 0.6 1.25986

novamente composto por (a) um cabegalho, (b) o nimero de coordenadas (& redun-
dante, ja que sdo sempre duas, mas esta ai ja prevendo futuras implementagdes 3D no
espaco), (c) o nimero de vértices e (d) o nimero global e as coordenadas x e y de cada
vértice. A descrigio dos vértices nfo necessita da ordem dos elementos.

A fronteira

A descri¢iio da fronteira obedece o formato

fa) [Bounds]

{b) 1

{c) 4

{d) 20

(e) 1 1 3 1 0
2 3 7 1 9]
3 7 12 1 0
4 65 78 0 1
5 78 Gl 0 1
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novamente composto por (a) um cabegalho, (b) a ordem dos elementos, (c) sempre
igual a 4 (primeira ordem) ou 5 (segunda ordem), (d) o nimero de partes constituintes
da fronteira e () o nimero dos dois vértices que compde aquele pedago da fronteira e
as dire¢des da normal externa a fronteira.

Em segunda ordem, adicionamos em (e) mais um vértice correspondente ac
ponto médio dos lados dos tridngulos que formam a fronteira.

O dominio padrio

Apesar do grau de generalidade obtido no programa optamos por executar todos 0s
testes em dois dominios padronizados, um retangular representando uma 4rea
geografica de 100m x 40m, e outro com o formato do Canal de S3o Sebastido (figura
13).

Por¢ao
Continental

Figura 13 - Dominio padrio usado para testes.

Cenarios de simulacio

Netuno esta sendo desenvolvido para o trabalho in-sifu no local do derrame e para a
modelagem de situagdes mais comuns antes do acontecimento.

Aqui entra o conceito de cendrio. Um cenario ¢ todo o conjunto de elementos
envolvidos em uma simulagio particular. Cada cenario € composto por campos infor-
mativos, que ndo tem valor numérico {por exemplo, local de derrame, hora do aconte-
cimento, etc.) ¢ por campos de dados.

Os campos de dados sio dividos em 7 partes: pardmetros do problema (difusdo,
decaimento), arquivos de saida, malha de clementos finitos, coordenadas dos nos,
fronteiras, campo de velocidades (correntes € ventos) e fontes + condigdo inicial.
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Campos informativos

Nos campos informativos sdo relacionados dados relativos & ocorréncia do derrame.
Vém nessa ordem: nome da operagdo, local da ocorréncia, data e hora, nacionalidade
do navio, a empresa responsavel, a area do local afetado, velocidades maximas em x (de
oeste a leste) ¢ y (de sul a norte). Essas informacdes s3o apenas para efeito de com-
paragdo e ndo afetam de forma alguma as simulagdes.

Parametros do problema

Basicamente sfio as constantes presentes no problema ou que ajudem a caracteriza-lo.
Seguem a seqiiéncia: ordem dos elementos usados (1 ou 2), coeficiente de difusio, de-
caimento, permeabilidade de fronteira (k) e intervalo de tempo ( Az).

Arquives de saida

Compreende dois nomes de arquivo, onde serfo colocadas respectivamente a saida no
padrio Mathematica ¢ no padrio Netuno.

Descricao do dominio

A descrigdo do dominio segue os formatos especificados na segdo anterior.

Correntes e ventos

O formato dos dados é absolutamente analogo ao dos nos.

{a) [DriveForce]

(b)2

{c)936

{d) 1l 0.01 0.002
2 0.01 0.002
3 0.01 0.002
4 0.01 0.002
5 0.01 0.002

Em (d) temos as componentes pontuais da resultante vento+corrente em cada

no, ¥V, e V,. Note que a velocidade fica associada & coordenada do nd em que foi de-

finida.
Fontes e condi¢#o inicial _
As eventuais fontes poluentes e a condi¢do inicial sdo fornecidas pontualmente, nos

vértices da discretizagiio. Um arquivo exemplo ¢:

{(a) [External]
{b) 2

fc) 672 0.1
675 0,1

{d} [Externall
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{e} 3

(£) 687 300.0
679 300.0
765 300.0

Em (a) estd o cabegalho (igual para fonte e condigdo inicial), em (b) o nimero
de pontos em que estfio definidos valores e (¢) o nimero do vértice e o valor da fonte.
Em (d), (e) e (f) os significados sf0 0s mesmos para a condig¢do inicial.

Finalmente, as iteracoes

Em (4.6) chegamos a uma forma para a aproximacio das solugdes de (2.4) que envolve
a criagdo de duas matrizes, A ¢ B, um vetor d, e multiplicagdo matriz/vetor e resolugio
de sisternas lineares em cada iteracdo no tempo. Detalharemos agora a construciio des-
$as matrizes.

As sub-matrizes de rigidez

Cada elemento de A (ou B) correponde a uma série de produtos internos entre as fun-
¢Oes de base, ou suas derivadas. Como afirmamos anteriormente, cada ¢, global pos-
sui suporte compacto, abrangendo uns poucos elementos. Portanto, a primeira con-
cluso que extraimos desse fato € que os produtos internos podem ser calculados ape-
nas no suporte das fungbes em questdo. Melhor ainda: o suporte de cada ¢, consiste
num numero finito de tridngulos muito bem caracterizados. Entiio nossa segunda con-
clusdo é que podemos calcular as integrais localmente, vasculhando cada elemento da
malha ¢ efetuando as operagdes apropriadas (esse procedimento ficara mais claro na
proxima se¢do).

A fim de utilizarmos as definigdes das funcdes de base locais criaremos uma
transformacgdo que leve do triinguio padrio (ﬁ’ ), em coordenadas (£,m) para um
triangulo real qualquer (X)), em coordenadas (x,y). Essa transformagao é:

@Gy =x +(x, —x)E+{x; -x)n

YEM =1+ (¥, — ¥ K+ —yom
de onde verificamos que ¢ (&,n) = ¢, (x(€,n), ¥(§,M)) , ou seja, ela leva fungdes globais

(C.1)

em locais.

Antes de prosseguirmos, € conveniente expressarmos as derivadas das finges
globais em fungdio das derivadas de fungdes locais. Para tanto, da regra da cadeia sabe-
mMos que:

&Pf__'a(pfdx_i_a@fﬂ e atpf:aq)fﬁ_i_&pfﬂ
& oxd & on  Ox dn  dy dn
Resolvendo-se o sistema acima para % e % obtemos as seguintes relagdes;
Y
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do, _ 1 {%;@_%@}
o &

o |detd]| 8& dn
(C2)
oo, 1 {acp dc O, dx}
& [detd||on & & dn
onde J € a matriz jacobiana da transformagao
dx dx
j= E E =|:x2—x1 xs_xz}
ﬂ gy._ Ya= N Vs~ nh
& dn

o que nos leva a [detJ| =[x, = x,)(vs — )= (£, = x)0, — 1)

elemento, dependendo apenas de suas coordenadas.
Explicitemos agora os produtos internos constantes de (4.5).

Caso 1; _’.J.(pjtpj dydx
K

Usando a transformagéio acima, temos, diretamente do Calculo:

{00, dyax= _[_ftp;(p; [det | dna = [det J{{[ o;0; dnd .

&

Caso 2: |[Vo, Vo, dydx
K

Neste caso vamos abrir o produto interno dos gradientes e efetuar a substituicio das
derivadas (C.2)

[[ve,.v0, c{vdxz_”ap %, , 00 %0, dydix =

ox Ox @.V@.V

‘ﬂ [ . dy a@dy} 1 [0, gy a(de}L
\detJ| & dn on o ldetJ|| & a@n on &

1 [ ax  Oo; dx 1 5<def>‘tpcﬁc‘deu|dnd&
\detJ| o & dn ldetd|| on d& G dn

que devidamente distribuida resulta em
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, 60,
rdetJ"U[(ys yl) 06— x) ]&p a(p [(yz J’1) +(x, —x) ]?(&_(i’__

& & o
_[(ys_yl)(yz_y1)+(x3_x1)(x2_xl){ !a;)r‘; 6;;; d d"ldﬁ
ou ainda
[[Vo,Vo,dyds =
dp; 00; o; 00, 00; 0p; 00, do,
_ _F +h J
N S ERa N
™ i ™
com
JdtJ‘[(.va yO?+ e, - x)? ],
T tJ‘[(yz W+ x| e
]?3 IdtJ| (ya Y, =)+ (- x)(xz x:)]

Caso 3a: H aél’xm @, dydx

A partir de um procedimento analogo ao do Caso 2, escrevemos

%0, ol |09y dy O, dy -
{I"Ef"[”'“’f dydx‘{hdaﬂ[ & an  on ng‘p"’ et i =

=0~ S 00, dndt -, - ) 22

hd o - hd
™) *}

Caso 3b: ﬂ—a&(pf(p ; dyax
r
Totalmente andlogo ao Caso 3a;

[ om o ]

dx Do, dx
— —— 10,0 |det J| dndf =

_x]).goggﬁ
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O que ¢ realmente importante observar, € que escrevemos os produtos internos
sobre um elemento real a partir de integrais sobre o elemento padriio. Assim, as Gnicas
integrais que realmente necessitam ser calculadas, sdo as marcadas com (*). Estas inte-
grais foram previamente calculadas com a ajuda do Mathematica, ¢ seus resultados ar-
mazenados em arquivo para uso pelo programa.

Criaciio das matrizes A e B e do vetor d

Finalmente temos em méos todos 0s elementos necessarios para a cria¢io das matrizes
e vetores envolvidos na simulagio.

Afim de simplificar um pouco a notagdo, introduziremos as matrizes: R, S°,
S §¥. T e U, onde:

rxj:ﬂ.(P;(P} dandg f 0p; a(p
k : € 553
= ?&a& é'r:_ 0P; a(p f'a(pf
1% ﬂae:an o 7
190 o0
L *_[J. o 0;0; andz, u, = _[ al’] ©;0, andg,

com i, j=1, .., NNL e NNL = nimero de nos locais. NNL = 3 para elementos de
primeira ordem e NNL = 6 para os de segunda ordem.

Se denominarmos MALHA a matriz que representa a malha de elementos fini-
tos, a rotina para preenchimento de A ¢ B fica:

1. Para k= 1 até NEL (= nimero de elementos), fazer:
2. Parai=1 até NNL, fazer:
3. Paraj =1 até NNL, fazer:

4 P=X,-X% P2 =X — X%
Pi=)V." N p4:y3_y1’
=[detJ[;

6. iy, = MALHAC(Z,/) Jois = MALHA(%, /),
At
, Dsiw = Fiion T [1+0 2}Jr + |
+0f-—"—[(17 +p4 +(P +P4)g (P1P2+p3p4)3 ]

. bfw'm :bfgm}'gm +[1‘-’0'“5-]J r; = |
aﬂi’[([) +P4 +(P +p4)5\q —-(pp; +p3p4)5.§11]
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5. d , =d, , +Jf 1

igot ¥
10.Voltar a 3;
11.Para m = 1 até NNL, fazer:
12.m,, = MALHA(k,m);

+ Vl,mmlb (pij - paug') + Vz,mw (p1ugf - pztf;) s
14. afs,djm L + I/i,mw (inm - Dty )t Vz,mw (.p‘.luim 4 zt:‘m) >
15 bf;fgaJ = big,djs,u - Vvl,mgﬁ (p4rr'j - p3u1_'{) - Vz,mw (pluy' - pzlg),
16. bfs,d,;w = bfgmjw - p;,mw (Pain — Pilt) — Vz,m_w (P, — Dolin)
17.Voltara 11,
18.Incluir os termos de frontetra correspondentes a la. ou 2a. ordem;

19.Voltar a 2;
20.Voltara 1;

13 * afwij - a"gfw.fyw

Iterando ...

Estando A, B e d prontos, basta executar as itera¢oes:

1. Decompor a matriz A em A = LU,

2. Fazer u=u"

3. Para t =1 até o nimero total de itera¢Bes, fazer:
4 u=Bu+d;
5. Resolver o sistema Ly = u; fagau =y;
6. Resolver o sistema Uy = u; fagan =y,
7. Se conveniente, guardar a solucédo u;

8. Voltar ao passo 3;

51



Referéncias

1.

BRENNER, S. C. ¢ SCOTT, L. R. The Mathematical Theory of Finite Element
Methods, Springer-Verlag, 1994.

. BROOKS, A. N ¢ HUGHES, T. J. R. Streamiine Upwind/Petrov-Galerkin Formu-

lations for Convection Dominated Flows with Particular Emphasis on the Incom-
pressible Navier-Stokes Equations. Computer Methods in Applied Mechanics and
Engineering, North-Holland, vol. 32, pp. 199-259, 1982,

. CHRISTIE, D. F., GRIFFITHS, D. F., MITCHELL, A. R. e ZIENKIEWICZ, O. C.

Finite Element Methods for Second Order Differential Equations with Significant
First Derivatives. International Journal for Numerical Methods in Engineering,
North-Holland, vol. 10, pp. 1389-1396, 1976.

. CODINA, R, ONATE, E. ¢ CERVERA, M. The Intrinsic Time for the Streamline

Upwind/Petrov-Galerkin Formulation Using Quadratic Elements. Computer Meth-
ods in Applied Mechanics and Engineering, no. 94, pp. 239-262, 1992,

. CUESTA, L, GRAU, F. X, e GIRALT, F. Numerical Simulation of Oil Spills in a

Generalized Domain. Qil & Chemical Pollution, no. 7, pp. 143-159, 1990,

. D’AFONSECA, L. A. - colaborador - Criagfo de bibliotecas especializadas baseadas

em e¢lementos finitos triangulares, para a animagio das solu¢Bes geradas por
Netuno. Essas bibliotecas foram usadas no mddulo de visualizagiio (Allen).

. DINIZ, G. L. A Mudanca no Habitat de Populacdes de Peixes: de Rio a Represa -

O Modelo Matemdtico. Tese de Mestrado, IMECC - UNICAMP, 1994,

. FAY, J. A. The Spread of Oil Slicks on a Calm Sea. Oil in the Sea, Plenum Press,

pp. 53-63, 1969

. FURTADQO, V. V. Contribuicéio ao Estudo da Sedimentacdo Atual do Canal de Sdo

Sebastido, Estado de Sdo Paulo. Tese de Doutorado, IG - USP, 1978.

10.HEINRICH, J. C., HUYAKORN, P. S. ¢ ZIENKIEWICZ, O. C. 4n ‘Upwind’ Fi-

nite Element Scheme for Two-Dimensional Convective Transport Equation. Inter-
national Journal for Numerical Methods in Engineering, North-Holland, vol. 11, pp.
131-143, 1977.

11.KELLY, D. W, NAKAZAWA, S., ZIENKIEWICZ, O. C. e HEINRICH, J. C. 4

Note on Upwinding and Anisotropic Balancing Dissipation in Finite Element Ap-
proximations to Convective Diffusion Problems. International Journal for Numerical
Methods in Engineering, North-Holland, vol. 15, pp. 1705-1711, 1980.

12.LIONS, J. L. Equations Diferentielles Operationelles, Springer, 1961.

52



13 MACKAY, D., BUIST, 1., MASCARENHAS ¢ R., PATERSON, S. Oi! Spill Proc-
esses and Models, Report of Environmental Canada, Research and Development Di-
vision - Ottawa - Canada, 1980.

14 MARCHUK, G. L. Mathematical Models in Environmental Problems. North Hol-
land, 1986.

15.MEYER, J. F. C. A. Derrames de Petrdleo em Aguas Costeiras: Modelagem
Matematica e Simulagdo Numérica, in III° Simpoésio de Ecossistemas da Costa Bra-
sileira, pp. 238-247 - Serra Negra - Séo Paulo, 1993.

16 MEYER, J. F. C. A, MONTE, M. S. & GUIMARAES, A. F. Modelagem e Simu-
lacd@o Numeérica de Derrames de Petroleo em Aguas Costeiras, Biomatematica, vol.
2, pp. 156-172, 1992.

17.PAIVA, I A, DE OLIVEIRA, A. L. B. - colaboradores - Distribuigio de velocida-
des no mapa discretizado do Canal de Sdo Sebastido, de acordo com o trabalho de
FURTADO, supra-citado.

18.PETROBRAS, Petroleo Brasileiro S. A. Conheca o Terminal Almirante Barroso -
TEBAR, Servigo de Comunicagdo Social (SERCOM), 1992.

19.POFFQ, 1. R. F., NAKASAKI, A, AVENTURATO, H, MEYER, J. F. C. A e
CANTAO, R. F. Estudo dos Deslocamentos de Manchas de Oleo no Canal de Sao
Sebastido - SP, Como Instrumento para Planejamento de Operagdes Emergenciais,
in VII Colacmar - Congreso Latinoamericano de Ciencias del Mar, Instituto
Oceanografico da USP - Santos - SP, 1997.

53



