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RESUMO

Com a crescente demanda por energia, a capacidade instalada de energia edlica vem
crescendo a cada ano. A necessidade de instalar as turbinas em torres mais altas para
aproveitar melhor a velocidade dos ventos fez com que o concreto se tornasse uma boa
opc¢ao como material de construgao. Um dos problemas que mais afeta a durabilidade do
concreto é a carbonatacao, que tem como consequéncia a destruicao da camada protetora
nas barras de aco do reforco nas estruturas de concreto armado. Devido ao complexo modelo
matematico da carbonatacao, métodos numéricos podem ajudar a compreender melhor o
fenémeno. Esse trabalho visa resolver numericamente, via Método dos Volumes Finitos, o
modelo matematico da carbonatacgao, e empregando a técnica Anderson Acceleration para
acelerar a convergéncia do método iterativo escolhido para resolver o sistema, o método de
Picard. Para isto, foi feito o desenvolvimento do modelo matematico bidimensional e de sua
formulacao numérica, que foi implementada em Matlab®. O desempenho da implementacao
foi avaliado em um caso benchmark da literatura, e em seguida trés experimentos numéricos
foram utilizados para mostrar o ganho com o uso da técnica de aceleracao. Neste trabalho,
mostrou-se que a implementacao computacional desenvolvida é capaz de produzir solugoes
em concordancia com aquelas presentes na literatura e que Anderson Acceleration foi

efetivo em diminuir o nimero de iteragdes dos exemplos 2D, mas nao do benchmark 1D.

Palavras-chave: Anderson Acceleration, Método de Picard, Carbonatacao do Concreto,

Método dos Volumes Finitos, Torres de Concreto.



ABSTRACT

With the growing energy demand, the installed capacity of wind energy has grown every
year. The need to install the turbines in higher towers to make better usage of the
speed of the wind has made concrete a good option as a building material. One of the
problems that most affect the durability of concrete is carbonation, which destroys the
protective layer in the steel reinforcement bars, in the reinforced concrete structures. Due
to the complex mathematical model of carbonation, numerical methods can help to better
understand the phenomenon. This work aims to solve numerically, via Finite Volume
Method, the mathematical model of carbonation, and to use the Anderson Acceleration
technique to accelerate the convergence of the iterative method for solving the system,
the Picard’s method. To accomplish that the two-dimensional mathematical model and
its numerical formulation were developed, which was implemented in Matlab ®. The
implementation performance was evaluated using a benchmark case, and further, three
numerical experiments were used to show the gain with the acceleration technique. In
this work, it was shown that the developed computational implementation is capable of
producing solutions in agreement with those in literature and Anderson Acceleration was
effective in decreasing the number of iterations of the 2D examples, but not for the 1D

benchmark.

Key-words: Anderson Acceleration, Picard’s Method, Concrete Carbonation, Finite

Volume Method, Concrete Towers.
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1 INTRODUCAO

1.1 CONTEXTUALIZACAO

A energia edlica é usada ha milhares de anos para fun¢des como bombear agua e

moer graos, e nas ultimas décadas tornou-se também uma excelente alternativa na geracao

de eletricidade (JAIN, 2011).

Suas vantagens estdo relacionadas ao meio ambiente, por sua produgao ser livre de
emissao de gases do efeito estufa, e ao custo, por ser uma das fontes mais baratas de energia
renovavel. Entretanto, também existem algumas desvantagens, como a variabilidade do
recurso eélico, a necessidade de se investir em linhas de transmissao e o impacto ambiental,

que deve ser mitigado quando possivel (JAIN, 2011).

A demanda global por energia é crescente, e desde os anos 1970 com a crise do
petroéleo, o interesse por fontes de energia alternativas e renovaveis aumentou, acompa-
nhando o desenvolvimento tecnolégico na area (PINTO, 2013). Isso levou ao projeto de
turbinas eodlicas muito maiores e com maior capacidade de producao, paralelamente a um
rapido crescimento na industria, favorecido por politicas de incentivo ao uso de fontes
renovaveis (ENEVOLDSEN; XYDIS, 2019).

No Brasil, a energia edlica alcancou a marca de 19,1 GW de poténcia instalada em
726 usinas no ano de 2021, representando um crescimento de 1,9% com relacao ao ano
anterior, segundo o boletim Infovento, produzido pela Associagao Brasileira de Energia
Eélica (ABEEdlica), o que tornou a energia edlica responsavel por 10,8% da matriz
energética brasileira (ASSOCIACAO BRASILEIRA DE ENERGIA EOLICA, 2021).

As torres de suporte das turbinas sao partes criticas na infraestrutura da energia
edlica, e seu projeto e manutengao representam desafios de engenharia (WILLIS et al.,
2018). E comum que as torres sejam feitas de tubos de aco devido a sua rapida construcéo,
no entanto, com a crescente demanda de energia, torres mais altas sao requeridas, acarre-
tando no aumento do didmetro dos segmentos e consequentemente gerando problemas no

transporte até o sitio (de Lana et al., 2021).

As torres fabricadas em concreto surgem como alternativa para este problema,
e possuem vantagens sobre as de ago, entre elas, maior tolerancia a cargas dinamicas,
estabilidade para resistir a tombamento e controle da frequéncia natural da torre, além
disso, o concreto pré-moldado é um material durdvel quando comparado ao aco (de Lana
et al., 2021).

No setor eédlico, as torres de concreto caracterizam-se pelo uso de concreto in

situ, ou alternativamente, segmentos de concreto pré fabricado, nesse caso, as unidades
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sao transportadas ao sitio na forma de anéis completos ou de segmentos, a depender do
diametro da secao e do peso das unidades individuais para levar em conta a facilidade de
transporte e manipulacao; as unidades sao entao empilhadas usando guindaste e as se¢oes
da torre recém erguidas sao tensionadas usando tendoes (TRICKLEBANK et al., 2007).

Um exemplo deses segmentos e da montagem no sitio podem ser vistos na figura 1.

Figura 1 — Montagem da torre de concreto.

(a) Segmento de concreto pré fabricado. (b) Empilhamento dos segmentos.

B T

Fonte: Acervo pessoal.

1.2 JUSTIFICATIVA

Com o crescimento do mercado de energia edlica, turbinas de maior capacidade
instalada precisaram ser montadas em torres mais altas, de modo a aproveitar a maior
velocidade e condigoes uniformes do vento a essas altitudes (JIN; LI, 2019), com isso,
torna-se necessario fabricar torres com maior rigidez estrutural, para suportar o peso da
turbina e as forcas de flexdo pela agao do vento, e um material que cumpre bem esses
requisitos é o concreto (TRICKLEBANK et al., 2007).

Uma vez que o concreto é um material permeavel, pode ocorrer penetragao de
substancias agressivas que comprometem sua durabilidade, como ocorre na carbonatacao,
que tem como consequéncia a destruicao da camada protetora nas barras de aco do reforco,
nas estruturas de concreto armado (ZHANG, 2016).

Assim, é importante diagnosticar a deterioragao das estruturas de concreto, para
avaliar suas condi¢Oes e tomar agdes corretivas, pois sua falha prematura aumenta os

custos de reparo e manutencao e compromete a seguranga (SAETTA; VITALIANI, 2004).

Como a carbonatagao é um processo lento, os experimentos em condigoes normais
de exposicao levam tipicamente de 5 a 10 anos, as vezes mais, para serem realizados
(PAPADAKIS; VAYENAS; FARDIS, 1989). Por isso, muitas vezes é utilizada a condicao
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acelerada, aumentando-se a concentracao de didxido de carbono a qual a estrutura esta
submetida (VISSER, 2014).

No entanto, sabe-se que experimentos podem ser onerosos, logo torna-se interessante
estudar a modelagem matematica e a formulacao numérica para simulacao do problema.
No que diz respeito ao modelo matematico da carbonatagao, as equacoes apresentam
forte acoplamento, nao linearidades e periodos de interesse longos (ZHANG, 2016). Para
tratar essas questoes numericamente, um método de discretizagao, como é o caso do
Método dos Volumes Finitos, precisa ser empregado. O tratamento das nao linearidades

na implementacao fica a cargo da estratégia de Picard.

O método de Picard pode apresentar convergéncia lenta, nesse contexto, métodos
de aceleragao podem mitigar esse incoveniente e em alguns casos, até divergéncia, e
o Anderson Acceleration, em particular, ja se mostrou eficaz em uma ampla faixa de
aplicacoes (WALKER; NI, 2011).

Diante do exposto, a contribuigao desse trabalho esta em aplicar a técnica Anderson
Acceleration no problema da carbonatagao do concreto, visto que envolve equagoes com

fortes nao linearidades e acoplamentos, e avaliar o uso da técnica.

1.3 OBJETIVOS

1.3.1 Objetivo Geral

Esse trabalho tem como objetivo geral resolver, através do Método dos Volumes
Finitos, o modelo matematico da carbonatacao, bem como avaliar o efeito do emprego da

técnica Anderson Acceleration na convergéncia da solugao iterativa.

1.3.2 Objetivos Especificos

o Realizar uma revisao bibliografica a respeito do fenémeno de carbonatagao e dos

métodos numéricos;

» Discretizar as equagdes do modelo matematico da carbonatacao, a saber: A conserva-
¢ao de massa do didxido de carbono, a conservacao de massa da dgua, a conservagao

de massa do ion célcio, e a variagao de porosidade;

o Aplicar o Método de Picard para resolver o sistema de equacdes resultante da

discretizacao;
o Aplicar a técnica Anderson Acceleration ao Método de Picard implementado;

o Avaliar o nimero de iteracoes da solucao utilizando o Anderson Acceleration e
comparar com a situagao quando nao se utiliza a técnica através de experimentos

numeéricos.
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1.4 ORGANIZACAO DO TRABALHO

O presente capitulo é introdutorio, a seguir, o trabalho foi organizado da seguinte
maneira: No capitulo 2 consta a fundamentacao teérica, onde sao apresentados os principais
conceitos referentes a pesquisa e a revisao de literatura dos temas essenciais ao trabalho;
no capitulo 3, a metodologia se divide no desenvolvimento do modelo matematico do
problema, na obtengdao da formulacao numérica e na implementagdo computacional; o
capitulo 4 apresenta resultados de exemplos numéricos e o capitulo 5 aborda a conclusao e

as consideragoes finais.
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 CARBONATACAO DO CONCRETO

O concreto é um material heterogéneo e complexo, composto essencialmente de
um meio de ligacao, usualmente uma mistura de cimento e agua, no qual sdo inseridas
particulas de agregados, como areia e brita. O cimento, por si s6, ndo serve como meio
de ligacao, mas adquire essa propriedade como resultado do processo de hidratacao, no

qual sdo produzidos silicatos de célcio hidratados (C-S-H), responséveis pela caracteristica
adesiva (MEHTA; MONTEIRO, 2005).

A durabilidade do concreto é fortemente influenciada pela sua permeabilidade, que
pode ser definida em termos gerais como a facilidade de um ion, molécula ou fluido se
mover através do concreto, e esta relacionada com a estrutura de poro. Porosidade, por
sua vez, é uma medida da propor¢ao do material representada por vazios (RICHARDSON,
2002).

A permeabilidade influencia a passagem de mecanismos que ameacam a durabilidade.
Tendo isso em vista, o problema mais comum no concreto armado é a corrosao do reforco

interno, que pode ser causada por carbonatacao ou pela entrada de cloreto na estrutura

(RICHARDSON, 2002).

Em termos gerais, pode-se definir carbonatacdo como a reagao entre o didxido de
carbono (C'O,) presente no ar, e que se difunde nos poros do concreto, e o hidréxido de
calcio (Ca(OH)sy) da massa de concreto, formando carbonato de célcio (CaCOj3) insoluvel

e 4dgua, a figura 2 ilustra esse processo. A reacao quimica que descreve o processo em

questao pode ser escrita como (PAPADAKIS; VAYENAS; FARDIS, 1991b; ZHANG, 2016):

Ca(OH)Q(S) + COg(g) — Ca003(s) + H50 (2.1)
Mais precisamente, a reagao de dissolugao do Ca(OH ) na dgua é dada por:

Ca(OH)ys) — Cally +20H, (2.2)

(aq)

Entao, alternativamente, a reacdo de carbonatacao pode ser vista como a reacao

de neutralizacao:

Cafyy +20H ) + COyg) — CaCOs,) + Hy0 (2.3)
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Figura 2 — Figura esquemaética da carbonatacao.
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Fonte: Adaptado de Possan et al. (2017)

Como mostrado pelas equagdes quimicas, a medida que a carbonatagdo prossegue,
os hidroxidos em solugao presentes nos poros do concreto sao convertidos em carbonatos
solidos e nao soliveis, que preenchem os poros, diminuindo a porosidade do concreto.
Sabe-se que essa diminuicdo na porosidade se aplica ao cimento Portland, mas nao
necessariamente a todos os tipos de cimento, além disso, ela pode ter influéncia positiva
em algumas propriedades do concreto, como o aumento da resisténcia a compressao, por

outro lado, como consequéncia negativa, tem-se a diminui¢ao da ductilidade (TORRES et
al., 2017).

Uma das consequéncias mais importantes da carbonatacao ¢ a redugao do pH da
estrutura, de valores entre 12,5 e 13,5 para valores abaixo de 9 (ZHANG, 2016); isso pode
levar a corrosao das barras de ago que reforcam o concreto armado, visto que elas sao
protegidas por uma fina camada de 6xido mantida pela alcalinidade do concreto ao redor,

que por sua vez, deve-se ao Ca(OH ), produzido durante a reagdo dos componentes do
cimento com a dgua (PAPADAKIS; VAYENAS; FARDIS, 1989).

Essa mudanca no pH tem efeito na durabilidade da estrutura, pois a corrosao das
barras de ago diminui a area da secao transversal disponivel do reforgo, reduzindo entao,
sua resisténcia (PAPADAKIS; VAYENAS; FARDIS, 1989). Outro resultado prejudicial da
carbonatacgao é a deformacao da estrutura, que altera a distribui¢ao de tensao no concreto,

produzindo pequenas trincas que com o tempo podem se aprofundar e causar dano a
estrutura (ZHANG, 2016).
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A modelagem matematica da carbonatacao tem sido extensamente desenvolvida
por diversos autores. Papadakis, Vayenas e Fardis (1989) desenvolveram um modelo
matemético unidimensional, baseado em balangos de massa para C'Oy gasoso, Ca(OH ),
solido, Ca(OH ), dissolvido, C-S-H, e silicatos anidros, que sob certas simplificagoes levava
a uma expressao analitica para a evolugao da frente de carbonatagao (regidao que sofreu
carbonatacdo) com o tempo, em termos da composi¢ao do cimento e do concreto e das

condigoes ambientes.

Em Papadakis, Vayenas e Fardis (1991a), o modelo matemético desenvolvido ante-
riormente pelos mesmos autores foi estendido para incluir a faixa completa de umidade
relativa, e também foram apresentados os resultados do experimento da carbonatacao ace-

lerada usando andlise termogravimétrica para medir as concentragoes sélidas de Ca(OH ),

(S CGCO3.

Como modelos unidimensionais tendem a subestimar a profundidade da carbonata-
¢ao, Saetta, Schrefler e Vitaliani (1995) desenvolveram um modelo bidimensional, com
equagoes diferenciais para fluxo de umidade, calor e concentracao de C'O, em materiais
porosos, e sua aplicabilidade foi testada na simulacao do canto de uma estrutura de

concreto, com uma barra de reforco, empregando o Método dos Elementos Finitos.

Adicionalmente, Steffens, Dinkler e Ahrens (2002) desenvolveram um modelo
envolvendo equacoes de umidade, calor e C'O,; a equacao do balango de massa do CO, é
acoplada com energia térmica e agua. O modelo foi resolvido usando Elementos Finitos
e um exemplo 2D foi apresentado para mostrar a aplicabilidade do modelo a problemas

reais.

Em Saetta e Vitaliani (2004) a influéncia de alguns pardmetros nas equagoes
governantes do modelo desenvolvido em 1995 foi analisada, a saber: o contetido maximo de
CaCOj3 (que depende principalmente da composi¢ao do concreto), difusdo de CO,, taxa
de carbonatagao ideal (taxa com a qual a reacao de carbonatagao acontece em condigoes
ideais) e hidratagao do cimento; vale citar que os autores concluiram que um dos fatores
mais influentes é a concentracao de CO, no ar. Em seguida, em Saetta e Vitaliani (2005)
foram realizados testes numéricos e experimentais para demonstrar a aplicagdo do modelo

matematico.

Diferentemente dos modelos desenvolvidos até entao, Bary e Sellier (2004) foram
pioneiros em incluir o balango de massa de ion célcio contido na solucao de poro, assumindo
que as espécies responsaveis por definir o fenémeno da carbonatacao eram agua, C'Oy gasoso
e calcio. As equagoes governantes foram discretizadas aplicando-se uma linearizagao classica
pelo método de diferencas finitas para realizar a simulagao de uma parede de concreto
sujeita a carbonatagao acelerada, e os resultados da simulagao foram comparados com
resultados experimentais, mostrando concordancia aceitavel em termos de profundidade

de carbonatacao.
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Uma abordagem alternativa foi proposta por Park (2008), que desenvolveu um
modelo levando em conta que metade do diéxido de carbono reage com o hidroxido de
calcio enquanto que a outra metade reage com o silicato de calcio hidratado. O autor
estabeleceu equagoes para analisar a reagao de metade do COy com o Ca(OH )9, e também
a diminuicdo da porosidade causada pela producao de CaCOj3 e a reagao entre CO, e

C-5-H foram consideradas.

As condigbes ambientais que podem influenciar na taxa de carbonatagao, tais como
temperatura, umidade relativa, velocidade e direcao do vento foram analisadas por Li et al.
(2011), através de experimentos de carbonatacio acelerada, a partir dos quais concluiu-se
que a taxa de carbonatacao aumenta com o aumento da temperatura e diminui com o
aumento da umidade relativa, além disso, com relacao aos efeitos do vento, o aumento
da velocidade do vento leva ao aumento da velocidade de carbonatacao, o que também é

percebido para o vento na direcao perpendicular a estrutura.

Talukdar, Banthia e Grace (2012), por sua vez, focaram nos efeitos que o aumento
da concentracado de C'Oy na atmosfera produz na carbonatacado, e desenvolveram um
modelo que levava em conta a temperatura, a umidade e a variagao da concentracao de

CO5 com o tempo.

Como muitos experimentos de carbonatacao sao feitos sob condigoes aceleradas,
Visser (2014) discutiu os efeitos do processo de aceleragao da carbonatacdo através do
aumento da concentragao de C'O,, e mostrou que isso nao causa altera¢ao no processo em

si, entao os experimentos acelerados sao validos.

Um efeito que pode ter influéncia na carbonatacgao é a acao do vento na estrutura,
que foi estudada por Zou et al. (2015), o autor estabeleceu um modelo matematico que
levava em conta a transferéncia de massa induzida pela diferenca de pressao causada pelo
vento em estruturas de concreto, com o objetivo de incluir a transferéncia de massa por

conveccao no modelo, em vez de apenas por difusdao, como faziam os modelos anteriores.

Similarmente a Bary e Sellier (2004), Zhang (2016) modelou o processo de carbo-
natacao baseado nos balangos de massa para agua, diéxido de carbono e fon calcio, e na
variagao da porosidade, com a diferenca em relagdo ao modelo de Bary e Sellier (2004),
da taxa de dissolucdo, que o autor definiu como sendo proporcional a diferenca entre as
concentragoes saturada e instantanea de calcio. O autor obteve a formulagdo numérica

pelo Método dos Volumes Finitos.

Torres et al. (2017) propuseram um modelo matematico simplificado para a carbo-
natagao, como sendo um balango de massa entre COy, C-S-H e Ca(OH ), e levando em
consideracao a variacao de porosidade com o tempo. Este modelo foi resolvido numerica-
mente e os resultados foram comparados com experimentos de carbonatacao acelerada

realizados pelos préprios autores, e experimentos de campo, reportados por outros autores.
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Braga et al. (2018) estenderam para um dominio bidimensional o modelo matema-
tico de Zhang (2016). As equagoes foram discretizadas utilizando o Método dos Volumes
Finitos, com um esquema de Euler implicito para o tempo. Foram realizados testes numé-
ricos com a formulacao desenvolvida, primeiramente para um dominio unidimensional, e

em seguida em duas dimensoes sob carbonatagao natural.

Mais recentemente, Li, Li e Wang (2020) apresentaram modelos mateméaticos des-
crevendo a difusdo do diéxido de carbono no concreto usando a Lei de Fick, e considerando
o efeito da carbonatacao modelada como um termo consumidor de C'O, na equagao de
difusao. Trés modelos foram apresentados, o modelo de difusdo com carbonatagao geral, o

modelo de difusao com carbonatacao rapida e o modelo de difusdao com fronteira movel.

AL-Ameeri et al. (2021) desenvolveram um modelo baseado na difusdo do CO; e
na reacao do Ca(OH )y, combinando fatores ambientais e climaticos como concentragao
de COy, temperatura e umidade relativa, com fatores internos como as propriedades do
concreto e a presenca de trincas. O modelo foi resolvido numericamente em um exemplo
de carbonatagdo em duas geometrias, uma apresentando uma trinca e a outra nao, para

avaliar a influéncia da presenca da trinca.

2.2 ABORDAGEM NUMERICA E COMPUTACIONAL

Como se pode inferir, a analise do problema de carbonatagao em torres de concreto
requer a solugao de um sistema de equagoes diferenciais parciais (EDP’s), ndo lineares,

que podem ser resolvidas usando algumas estratégias, dentre elas, os métodos numéricos.

Essa classe de métodos se distingue dos métodos analiticos e experimentais pela
complexidade das equagoes e das geometrias que pode resolver, aproximando-se mais do

problema real, porém sem os custos que envolveriam experimentos (MALISKA, 2004).

Em engenharia, o uso de técnicas de simulacdo numérica se difundiu por diversas
razoes, entre elas podem ser mencionadas: A necessidade de prever performance de
novos produtos; o custo envolvido na realizacao de experimentos, e em muitos casos, a
impossibilidade de realiza-los; a quantidade de informacoes que se pode obter a partir
de uma simulacao e o avango na capacidade de processamento e armazenamento dos

computadores (LOHNER, 2008).

Resolver uma EDP numericamente envolve encontrar aproximacoes para as deriva-
das, para isto, utilizam-se os chamados esquemas de discretizagao. Existem trés principais
técnicas de discretizagdo: Método das Diferencas Finitas (MDF), Método dos Elementos
Finitos (MEF) e Método dos Volumes Finitos (MVF) (VERSTEEG; MALALASEKERA,
1995; LoHNER, 2008).

O MDF aproxima derivadas de uma equacao diferencial a uma expressao algébrica

utilizando séries de Taylor truncadas, em termos de cada ponto da malha e pontos
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vizinhos, esta técnica é mais aplicada em problemas que possuem geometrias com moderado
grau de complexidade, com malhas estruturadas e elementos uniformes (VERSTEEG;

MALALASEKERA, 1995; LoHNER, 2008).

O MEF tem sido extensamente aplicado a andlise estrutural, seu principio bésico é
utilizar func¢oes simples por partes para descrever variagoes nas incognitas, e em seguida
minimizar os erros, multiplicando por func¢oes peso e integrando, obtendo-se assim, um
conjunto de equagoes algébricas (VERSTEEG; MALALASEKERA, 1995). Uma atencao

especial serd dada ao MVF, devido ao escopo do presente trabalho.

2.2.1 Método dos Volumes Finitos (MVF)

No MVF, utiliza-se um balango de conservagao da propriedade de interesse no
volume elementar para obter equagoes aproximadas. Esse método sobressaiu-se ao MDF
como ferramenta nas areas de escoamento de fluidos e transferéncia de calor, principalmente
pela possibilidade de associar a fisica do problema com a matematica e pela capacidade

de resolver problemas em geometrias irregulares (MALISKA, 2004).

O MVF possui algumas caracteristicas importantes que contribuem para sua
ampla aplicabilidade. Uma das mais relevantes ¢ que o método conserva as variaveis
transportadas de um volume discreto para o outro, ou seja, o MVF ¢é conservativo. Isso
ocorre porque os fluxos sdo integrados na face do elemento (ou volume finito), logo, em
uma face compartilhada por dois elementos, o fluxo deixando um elemento sera exatamente
igual ao fluxo entrando no outro elemento pela mesma face (MOUKALLED; MANGANT;
DARWISH, 2016).

Além disso, o MVF apresenta alta flexibilidade como método de discretizagao,
sobretudo devido ao fato desta ser realizada diretamente no espaco fisico, sem que o
sistema de coordenadas precise ser transformado em computacional. Adicionalmente, o
método dos volumes finitos preserva a fisica dos problemas modelados, o que também
contribui para sua popularizagdo e ampla faixa de aplicagoes (MOUKALLED; MANGANT;
DARWISH, 2016).

2.2.2 Meétodo de Picard

Uma equagao diferencial, ao ser discretizada, da origem a uma equacao algébrica

que pode ser linear ou nao e pode ser resolvida através de métodos diretos ou iterativos.

O método de Picard é um exemplo de método do tipo iterativo para resolver
sistemas de equagoes algébricas nao lineares. Conhecido também como iteracdo de ponto
fixo, iteragdo de Richardson, ou método da substitui¢ao sucessiva (KELLEY, 2018), esse
método possui a vantagem de nao necessitar do calculo da matriz Jacobiana, como ¢ o
caso do método de Newton (LIPNIKOV; SVYATSKIY; VASSILEVSKI, 2013).
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Nesse sentido, uma ferramenta alternativa que também nao exige solucdo de
matriz Jacobiana é o método Jacobian-free Newton-Krylov (JENK). O JFNK é uma
combinagao entre o método de Newton, como método iterativo nao linear, e métodos do
subespago de Krylov, para resolver as equagoes de correcdo de Newton; neste método, a
taxa de convergéncia nao linear dos métodos da familia Newton pode ser alcangada sem a
complexidade de resolver a matriz Jacobiana (KNOLL; KEYES, 2004).

Como uma técnica iterativa ¢ usada para resolver as equagoes de correcao de Newton,
nao é requerida a solugao exata do sistema linear, resultando no algoritmo chamado de
método de Newton "inexato'(KNOLL; KEYES, 2004). Por causa dessa natureza inexata, a
positividade da solugao nao é garantida, por exemplo no caso de concentragoes de espécies,
o que pode levar a falha do célculo (VELDHUIZEN; VUIK; KLEIJN, 2010). O método de
Picard, por sua vez, preserva a nao negatividade da solugdo em cada iteracao (LIPNIKOV;
SVYATSKIY; VASSILEVSKI, 2013).

O algoritmo basico do método de Picard exige que as equagdes sejam escritas na
forma de problemas de ponto fixo. Muitas equagoes nao lineares podem ser formuladas
dessa maneira, que tem a forma (KELLEY, 2018):

r = G(x) (2.4)

Onde G é o mapa de ponto fixo, que pode ser ndo linear. Uma solucdo x da equagao

(2.4) é chamada de ponto fixo do mapa G, e o processo iterativo é dado por (KELLEY,
2018):

Tpi1 = G(zy,) (2.5)

Onde n é o nimero da iteragao.

O método de Picard, quando comparado com o método de Newton, é relativamente
mais facil de implementar, porém uma desvantagem ¢é que ele possui convergéncia linear,
que pode ser indesejavelmente lenta (AN; JIA; WALKER, 2017).

Para mitigar isso, podem ser utilizadas técnicas de aceleracao da convergéncia, a
exemplo dos chamados Métodos de Extrapolacao de Vetores, como o Minimal Polynomial
FEztrapolation (MPE) e o Reduced Rank Extrapolation (RRE), que tém sido usados com
sucesso como aceleradores para iteragoes de ponto fixo em diversas areas da ciéncia e da
engenharia (SIDI, 2012).

Pertencente a outra familia de métodos, ha o Pullay mizing, também conhecido
como Direct Inversion on the Iterative Subspace (DIIS), um dos esquemas mais populares
para aceleracao de convergéncia em iteragdes de ponto fixo e que representa uma variante
especifica de um método quasi-Newton, o método de Broyden (BANERJEE; SURYA-
NARAYANA; PASK, 2016). Nessa mesma familia encontra-se o Anderson Acceleration,
também conhecido como Anderson mizing (WALKER; NI, 2011), que devido ao escopo

do trabalho, sera detalhado na proxima subsecao.
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2.2.3 Anderson Acceleration

Com o objetivo de resolver numericamente equagoes integrais nao lineares, Anderson
(1965) propos um procedimento para compensar algumas das desvantagens das técnicas
tradicionais, utilizadas na solugao iterativa do sistema de equacoes no qual o problema se
transforma. O autor chegou a uma classe de procedimentos que aceleravam a convergéncia

de sequéncia de vetores iterativos e que mostravam ser tteis também em outros contextos.

A partir dai, o método passou a ser largamente empregado em calculos de estrutura
eletronica, onde era chamado de Anderson mizing. Em seu trabalho, Walker e Ni (2011)
chamam a técnica adequadamente de Anderson Acceleration e essa é a forma como é mais
amplamente conhecida. Os autores ressaltaram a utilidade do método em acelerar iteragoes
de ponto fixo, mostrando como sua aplicacao em problemas lineares é realizada de forma
similar ao Método do Residuo Minimo Generalizado (GMRES), discutindo consideragoes
praticas na implementagao e realizando experimentos numeéricos para ilustrar a performance

do método.

O algoritmo basico do Anderson Acceleration no método de Picard tem a seguinte

forma:

Algoritmo 1: Anderson Acceleration do Método de Picard (WALKER, 2011)

1. Dados a aproximacao inicial do vetor de solucao xy e a profundidade de aceleragao

maxima m > 1
2. Fazer ;1 = G(xg), onde G é o mapa do ponto fixo
3. Parak =1, 2...
4. Fazer my, = min{m, k}
5. Fazer Fy, = (fi—my, ---» f), onde f; = G(x;) — x; é o vetor de residuos

6. Determinar o) = (aék), .., a"NT que resolve:

..y m

mg
mina:(ao,_“?aw)T HFkCYHQ ’ Z o; = 1
=0

7. Fazer

my
Th41 = Z O%(k)G(xk—mk-i-i)
i=0
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Adicionalmente, a formulagao original permite um passo mais geral:
S, ) SN0
Trp1 = (1 — By) Z O Th—myti + Bk Z ;" G(T—my+i) (2.6)
i=0 i=0

Onde 8, > 0. Na pratica, f; ¢ um parametro de amortecimento, 0 < 8 < 1, usado para
melhorar a convergéncia, reduzindo o tamanho do passo (WALKER, 2011). No restante
dessa discussao, serda adotado By = 1 para simplificacdo, que torna a expressao de xj

idéntica aquela do Algoritmo 1.

Neste algoritmo, o problema dos minimos quadrados sujeito a uma restri¢cao precisa
ser resolvido a cada iteragao. Em Walker (2011), esse problema é transformado em uma
versao sem restricdo, que é de solugdo direta usando decomposicao QR, por exemplo.
Nesta transformacao, é introduzida a notacao Af; = fix1 — fi,comi =k —my,....k—1e

Fk = (Afkfmm sy Afkfl)'

Entao o problema dos minimos quadrados é equivalente a:
minw=(’yo7m,vmk,71)T “fk - FkV”Q (2-7>

Onde « e v se relacionam por:

Y0, 1 =0
=9 %= V-1, 1<i<m,—1

I = Ymp—1, 1=my

Se a solucdo da equacdo (2.7) é dada por vY® = (43", ...,7&2_1)T, entdo tem-se
que:
"
trer = Glar) = D % (G (@homppirt) = G(@hmyri)] = Glaw) — xay™ (2.8)
i=0

Onde x; = (AGk—my,s ---s AGr_1), com AG; = G(x;11) —G(z;), i = k—my, ..., k—1.

Dessa forma, o algoritmo pode ser reformulado como:

Algoritmo 2: Anderson Acceleration reformulado (WALKER, 2011)

1. Dados a aproximagcao inicial do vetor de solu¢ao z e a profundidade de aceleracao

méaxima m > 1
2. Fazer 1 = G(xg), onde G é o mapa do ponto fixo

3. Parak =1, 2...
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4. Fazer my, = min{m, k}
5. Determinar %) = (Wék), s ’y,(jf,z,l)T que resolve:

min“r:(%,--m/mk_l)T 1 fi — Fivlly

0. Fazer

Tp1 = Glax) — xx7 W

Em alguns problemas, é importante que a positividade da solucao seja preservada
por causa de restri¢oes fisicas, no entanto, nao é necessariamente possivel garantir que
a iteracao do Anderson Acceleration preserve a positividade porque alguma solugao do
problema dos minimos quadrados pode ser negativa (AN; JIA; WALKER, 2017). Em
seu trabalho, An, Jia e Walker (2017) propuseram uma modifica¢io no algoritmo, caso a

solugao violasse a restrigao fisica.

Potra e Engler (2013) deram uma caracterizacao completa do comportamento
do Anderson Acceleration em problemas lineares, estendendo os resultados de Walker e
Ni (2011) para parametros de mistura nao nulos em geral. O parametro de mistura é
utilizado no método para misturar a iteragao anterior e a iteragdo do novo ponto fixo.
O trabalho também investigou o Anderson Acceleration "6timo", onde o parametro de

mistura ¢ escolhido em cada passo para minimizar o residuo.

A primeira andlise da convergéncia do Anderson Acceleration para problemas
lineares e nao lineares foi feita por Toth e Kelley (2015), no entanto, esta andlise nao
foi suficiente para provar que a técnica acelerava a convergéncia. Foi em Evans et al.
(2020) que realizou-se um estudo teérico da melhoria da taxa de convergéncia. Os autores
mostraram que o Anderson Acceleration melhora a taxa de convergéncia de iteragoes
de ponto fixo linearmente convergentes, no entanto, quando utilizado com métodos de

convergéncia quadratica, a mesma é desacelerada.

A técnica tem se mostrado eficaz em diversas aplicagoes. A exemplo de Lipnikov,
Svyatskiy e Vassilevski (2013), que analisaram o uso de Anderson Acceleration no método
de Picard na solucao de sistemas de equagoes algébricas nao lineares que aparecem na
discretizacao, utilizando um esquema de volumes finitos nao linear, das equagoes de
adveccao-difusao em regime permanente. Os autores propuseram um método de Picard
modificado, em dois passos, fazendo uso de varidveis auxiliares, realizando, em seguida,
experimentos numéricos para comparar a convergéncia do Anderson Acceleration com o
método de Picard. Concluiu-se que a aceleracao geral foi de duas vezes para problemas

dominados por advecgao e cinco vezes para problemas dominados por difusao.
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Willert, Taitano e Knoll (2014) mostraram que Anderson Acceleration pode nao
apenas aumentar a taxa de convergéncia das iteragoes de Picard, mas torna-la mais robusta.
Realizando dois problemas de teste, um para a equagao do transporte de neutrons com
fonte fixa, e outro na fisica de plasma para o sistema eletrostatico Vlasov-Ampére, notou-se
que a convergéncia acontece mais rapidamente do que utilizando somente a iteracao de
Picard para ambos os problemas, e para o tltimo, permite aumentar o tamanho do passo
de tempo. Além disso, os autores perceberam que o Anderson Acceleration pode ser

combinado com outros métodos de aceleragao para torna-lo mais eficiente.

Alguns trabalhos também mostram a eficicia do Anderson Acceleration para
resolver equagoes fortemente nao lineares, como feito em An, Jia e Walker (2017), onde a
técnica foi utilizada para acelerar o método de Picard na resolugao de equagoes do tipo
radiacao-difusdo. Os resultados numéricos obtidos mostram que comparado com o método
de Picard nao acelerado, o Anderson Acceleration pode reduzir o nimero de iteracao em

pelo menos metade.

No trabalho de Pollock, Rebholz e Xiao (2019), foi analisada a aplicacao de
Anderson Acceleration no método de Picard para resolver as equagoes de Navier-Stokes
incompressiveis em regime permanente. Para mostrar a convergéncia melhorada, foram
realizados experimentos numéricos com o problema da cavidade em 2D e 3D, variando-se
o numero de Reynolds, nos quais autores encontraram uma melhora expressiva com o uso

da técnica de aceleracao.

Su, Dong e Wu (2019) propuseram usar a técnica no método de Picard para resolver
o sistema nao linear resultante do esquema de volumes finitos nao linear para problemas
de difusao anisotrépica tridimensional. Foram realizados testes numéricos para demonstrar
a eficiéncia do esquema proposto, e com isso concluiu-se que a convergéncia e precisao da

solu¢ao numérica podem variar com as propriedades iniciais e com a malha computacional.

Zhou, Sheng e Yuan (2020) propuseram um esquema de volumes finitos preservando
o Principio do Maximo Discreto para a equacao da condugao do calor em malhas distorcidas.
Os autores também propuseram o que chamaram de Anderson Acceleration Modificado
(MAA), onde o problema de minimizagao foi modificado para minimizar os residuos, pois
notou-se que o Anderson Acceleration classico ndo apresentava boa estabilidade em alguns
experimentos numéricos, especialmente em malhas severamente distorcidas. Foi encontrado
que a taxa de convergéncia do MAA era sete vezes a da iteracao de Picard e cinco vezes a

do Anderson cléssico.

Até o momento, nao foram encontradas referéncias de aplicacdo do Anderson
Acceleration no problema de carbonatagao do concreto, o que mostra a originalidade do

presente trabalho.
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3 METODOLOGIA

A natureza numérica do estudo implica na adoc¢ao de algumas estratégias na meto-
dologia. Primeiramente, o dominio deve ser discretizado, e entdo as equacgoes diferenciais
do modelo matemaético devem ser aproximadas, via Método dos Volumes Finitos, para
cada célula do dominio, e o conjunto de equagoes algébricas resultantes desse passo deve

ser resolvido iterativamente.

3.1 MODELO MATEMATICO

Os fundamentos fisico-quimicos da carbonatagao foram descritos no capitulo ante-
rior, no entanto, para completo entendimento do fenémeno, ele precisa ser matematica-

mente formulado, assim sua formulac¢ao precisa ser testada e validada (MOUKALLED;
MANGANI; DARWISH, 2016).

O modelo matematico aqui desenvolvido segue aquele proposto por Bary e Sellier
(2004) e Zhang (2016), baseado nas equagoes de conservagao da massa para a agua liquida,
para o didéxido de carbono e para o fon calcio na solugao de poro, tendo sido aqui estendido

para dominios 2D, assim como fez Braga et al. (2018).

Primeiramente, é preciso definir a taxa de reagao de neutralizagao (rcy) e a taxa de
dissolucao (rp) do Ca(OH ), da pasta de cimento endurecido na dgua presente nos poros.
A taxa de neutralizagao, proposta por Bary e Sellier (2004) para levar em consideragao a

concentracao de fon calcio e a pressao parcial do carbono é:

rcg = ﬁkrchch’a (31)

Onde ¥ é uma constante de taxa, cujo valor deve ser suficientemente alto para que

a condigao de difusdo prevalente seja satisfeita (BARY; SELLIER, 2004), p. é a pressao

parcial do C'O, na fase gasosa, C'a é a concentracao de ifon calcio e k.., € um fator de

reducao agindo na dissolu¢do do C'Oy na 4dgua, em funcao do grau de saturacao s, e é dado
por:

ke, = 453/%(1 — §%/%) (3.2)

A escolha dos expoentes da equagao (3.2) resulta da suposi¢do de maxima transfe-

réncia de CO, entre as fases gasosa e liquida, com o grau de saturacao de cerca de 60%
(BARY; SELLIER, 2004).

A taxa de dissolucao é proporcional a diferenca entre as concentragoes instantanea

(Ca) e de equilibrio (Ca®) do fon cilcio na agua de poro, desse modo, o processo de
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dissolucao é interrompido quando a dgua de poro atinge a saturacdo de ion célcio.

rp = €sksasCogVor(Ca® — Ca) (3.3)

Onde € é a porosidade do concreto, ks é um coeficiente de transferéncia de massa,
as é a area superficial especifica dos poros de concreto em contato com a agua, Coy e Vou

sdo a concentragao e o volume molar de Ca(OH ), sélido, respectivamente.

Algumas suposigoes fisicas fizeram-se necessérias para o desenvolvimento do modelo
(ZHANG, 2016), a saber:

o A fase gasosa é composta por uma mistura ideal de CO; e ar, e a pressao dessa

mistura se mantém constante durante o processo de carbonatacao;

o O transporte de umidade é devido, principalmente, a agua liquida fluindo através
dos poros do concreto, logo, a transferéncia de massa devido a evaporagao e a

condensacao é desprezada;

o A transferéncia de calor é desprezada, visto que o processo ocorre a temperatura

constante;

e O Ca(OH), tem prioridade na reacao com o COs,, por isso, a contribuigao dos

silicatos de calcio hidratados (C-S-H) no processo de carbonatacao é desprezada.

3.1.1 Conservacao de massa da agua

A equacao geral da conservagao da massa da agua liquida é:

d(espw)

. U, = 4
T + V- (estypw) = Sw (3.4)

Onde, p,, é a massa especifica da agua, i, é o vetor velocidade da agua através
dos poros do concreto e S, é o termo fonte. A velocidade da agua é definida pela Lei de
Darcy, como:

kkrg(s)

[l

Onde, k é a permeabilidade, u,, é a viscosidade dindmica da agua, p,, é a pressao

da dgua e k,,4(s) é a permeabilidade relativa, que ¢ fun¢ao do grau de saturagao:
krg(s) = V5[l = (1 = s")/*P? (3.6)

O parametro b é obtido de observagoes experimentais. A pressao da agua pode
ser escrita por meio da pressao de capilaridade p.q,, que por sua vez, é dependente da

umidade relativa H.

puwRT
M,

—Pw = Peap = — In[H (s)] (3.7)
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Onde, M,, é a massa molar da agua. A relagdo entre a umidade relativa e o grau
de saturagao é dada experimentalmente. Substituindo a equagao (3.7) na equagao (3.5), a

velocidade da agua pode ser reescrita como:

- kkrg(s)pu RT
Uy = T Mo H(5) H'(s)Vs (3.8)

O termo fonte diz respeito a dgua liquida resultante da reagdo de neutralizacao:

Sw = Myesrcn (3.9)

Assim, substituindo as equagoes (3.9) e (3.8) na equagao (3.1), a equagao da
conservacao da massa da agua se torna:

O(espw) v. esp kkry(s)RT
ot o My H ()

H'(s)Vs) = Myesrcn (3.10)

3.1.2 Conservacao de massa do diéxido de carbono

A equacao da conservagao da massa do didxido de carbono é:

8(6(1 — S)pc)

T VW= =5, (3.11)

Segundo Zhang (2016), a conveccao foi desprezada na equacao pois os gradientes
de temperatura e pressao sao pequenos; p. ¢ da massa especifica do CO, e W, é o fluxo de

massa difusivo, que é dado pela Lei de Fick para a mistura de COs e ar:

W, = —f(¢,8)DepmVee (3.12)

Onde p,, é a densidade da mistura, D, é o coeficiente de difusao, e c. é a fracao de

massa do C'O, relativo ao gas total, dado por c¢. = pe/pm.

O fator de resisténcia f(e, s) descreve os efeitos de tortuosidade e a variagdo no

espago ocupado pelo gas, definido por:

f(e,s) = e*/3(1 — 5)10/3 (3.13)

Utilizando a lei dos gases ideais, p.M. = RT p,, substituindo p. na equagao (3.12),

o fluxo difusivo pode ser reescrito como:

__fles)Dt,
W, = Loy, (3.14)

O termo fonte descreve a taxa de dissolucao do C'Oy na agua liquida, e supondo
que a reacgao entre o didoxido de carbono dissolvido e o fon célcio ocorre imediatamente,

pode ser escrito como:
S, = M.esrcy (3.15)
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Logo, substituindo as equagoes (3.14) e (3.15) na equagao (3.11), a equagao da
conservacao pode ser reescrita, apés algumas simplificagoes, como:

d(e(1 — s)pe
W -V - (f(e,8)D.Vp.) = —RTesrcy (3.16)
3.1.3 Conservacao de massa do ion calcio

A equacao geral da conservacao de massa do fon cédlcio na agua liquida é:

d(esCa)

T + V- (esu,Ca+W,) =5, (3.17)

Onde W, é o fluxo difusivo de calcio na agua liquida, dado pela Lei de Fick:

Wy = —D,esVCa (3.18)

Onde D, é o coeficiente de difusdo global. O termo fonte representa a taxa molar
de calcio consumido pela reacao de neutralizacao e fornecido por meio da dissolucao na

agua de poro, e pode ser escrito como:

S, =17Tp — €STcH (3.19)

Substituindo as equagoes (3.18) e (3.19) na equagao (3.17), e sabendo que wu,, vem
da Lei de Darcy para a velocidade da agua, a equacgao da conservagao da massa de ion

calcio pode ser reescrita como:

d(esCa) <. esCakk,4(s)pnRT
ot o My H (5)

H'(s)Vs + DaesVC’a> =7rp— €Srcy (3.20)

3.1.4 Variacao da porosidade

Para completar o conjunto de equagoes do modelo mateméatico, também é preciso
estabelecer a variagao da porosidade com o tempo, que depende da dissolucao dos principais
hidratos da pasta de cimento, e da formacao de carbonato de calcio, e traz consequéncias

para o transporte de agua, C'O, e calcio.

Oe

% = TDVCH — EST'CHVCa003 (3.21)

Onde Viouco, € 0 volume molar do carbonato de célcio.

3.2  FORMULACAO NUMERICA

As equagdes que modelam o fenémeno da carbonatagao sao nao lineares e forte-
mente acopladas. Desse modo, a estratégia de solugdo numérica é empregada, baseada na

discretizacao pelo Método dos Volumes finitos.
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A estratégia do MVF consiste na integragao das equagoes governantes nos volumes
de controle finitos do dominio, substituicao de aproximagoes para os termos na equagao
integrada e solugdo do sistema algébrico resultante do passo anterior (VERSTEEG;
MALALASEKERA, 1995).

No MVF, o dominio de calculo arbitrario é dividido em um ndmero finito de
volumes de controle sem sobreposicao, como mostrado na figura 3, a equacao diferencial é
entdo, integrada em cada volume de controle (PATANKAR, 1980).

Um arranjo cell-centered é utilizado neste desenvolvimento, no qual as quantidades
das varidaveis sao armazenadas no centrdide das células da malha, em contraste com

o arranjo vertex-centered, onde as variaveis sao armazenadas nos vértices das células

(MOUKALLED; MANGANI; DARWISH, 2016).

Figura 3 — Dominio arbitrario com arranjo cell-centered.

Fonte: Adaptado de Moukalled, Mangani e Darwish (2016)

Assim, cada equagdo do modelo matematico foi discretizada no tempo e no espaco,
em um dominio €2, para volumes de controle finitos §2y,. Para a discretiza¢ao no tempo foi

utilizado o esquema de Euler implicito.

3.2.1 Forma discreta da equagao da conservagao de massa da agua

A aproximacao da equacao da conservagao da massa da agua pelo Método dos
Volumes Finitos é realizada integrando a equacgao diferencial pela extensao do dominio €2

e no tempo t:

L Olespu) ' espkkyg(s)RT -
/to/Q ot dQddi— /to /QV ( (o M, H (s) H'(s)Vs | dQdt =

t (3.22)
:/tO/Q(MwesrCH)det
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Admitindo que a integral no dominio €2 é equivalente ao somatoério de integrais em

cada volume finito Qy:

t ch t ch 2 Ik RT
/ / 65’)“’ Ay dt— /Q (“Zw M’“g;f()s) H’(s)vs> dQydt =
=1 i \% w w

(3.23)

thc
= M 6ST'CH)dQ\/dt

toil QV

Aplica-se o Teorema da Divergéncia no segundo termo do lado esquerdo da equagao
de modo a substituir a integral de volume por uma integral de superficie (MOUKALLED;
MANGANTI; DARWISH, 2016), e considerando o volume finito arbitrario Qy, cuja fronteira

¢é I';, pode-se eliminar o somatorio e escrever a equagao para esse inico volume:

eSpw esp2kk,q(s)RT o
/tO/QV dQy dt— /t/r< ) )Vs | St =

= / (Myesrop)dQydt
to J/ Qv

(3.24)

Onde S é o vetor de superficie, definido por dS = ndI'y. Para uma integracao de
valor médio simples utiliza-se o Teorema do Valor Médio, com um ponto de integracao
localizado no centréide da face, essa aproximacao tem precisao de segunda ordem e é
utilizada para dominios 2D e 3D (MOUKALLED; MANGANI; DARWISH, 2016).

espw esp2 kkry($)RT -
Qv H - Ndt =
/to /Q ) i~ [ ( ) Vs Nt

t
= / (MMESTCH)dQ‘/'dt
to J Qv

(3.25)

Onde N é o vetor normal a superficie da fronteira do volume finito. Rearranjando

e resolvendo a integracao no espaco:

t9( espw tNVC esp’ kk,.,(s)RT - t
dt — / worg H - Ndt M, At (3.26
[ % 3 (N 6] N [ (Maesremte (320

Integrando a equacao no tempo utilizando Euler adiantado, tem-se a sua forma

discreta:

Nveo non 2 RT
n+1 _n+1 n.n €; S; pwkkrg<8) F[, n V n+1 Nﬁ
(Ez S; € S; )p ;:1: ( L A [w F[(S) (Sz )

+ Mwe?s?ﬁkrch (pc)?CafAtAQV

(3.27)

3.2.2 Forma discreta da equacao da conservagao de massa do dioxido de carbono

Analogamente & obtencao da equacao discreta para a conservacao de massa da

agua, é preciso integrar a equagao (3.16) por toda extensao do dominio 2 e ao longo do



34

tempo:

/ / (e ( s)pe) det_/t /V (€,8)D.Vp.)dQdt =

fo /2 (3.28)

—/ /RTesrCHdet
tg JQ

O dominio 2 é discretizado em volumes finitos 2y, e admite-se que a integral no

dominio ¢é equivalente ao somatoério de integrais em cada volume:

thc p ) thc
/ / AAE=5Pe) gy, it — / / (€,5) DV pe)dQydt =
to j=1 to ;=1 /v
e (3.29)
= — Z RTEST’CHdQ\/dt
to i—1 Qv

Aplicando o teorema da divergéncia no segundo termo do lado esquerdo da equagcao:

[, A - [ /FL(f(e, $)D.Vp.) - dSat =

(3.30)
= — RTGSTCHdQ\/dt
to JQvy
Utilizando o Teorema do Valor Médio:
t —
/ / pc)dQ dt — / (f(e,s)D.Vp,) - Ndt =
to JQ t
o J/Qy 0 . (331)
= — RTES?“CHddet
to J Qv
Resolvendo a integral no espaco e rearranjando:
t ch N
/a( pCd_/ f(e,$)D.Vp,) - Ndt—
fo o i= 1 (3.32)
— RTESTCHdt

to

Integrando no tempo utilizando o esquema Euler adiantado, a equagao da conser-
vacao de massa do didxido de carbono ¢é da forma:
1 1 1 RS 1 1 N
e (L= si )i = (L= s0)(p)i = D2 (f(e™, 57DV (pe)i ) - NAL— (3:33)
i=1 )

— RTesUkpen(pe) 1 Call AtAQy,

3.2.3 Forma discreta da equagao da conservagao de massa do ion calcio

Integrando a equagao (3.20) pela extensao do dominio e no tempo:

t r d(esCa) t esCakk,q(s)puRT _, B
[ 25 dea— [ [ v ( N T  H () Vs + DucsVCa | d0 =

t
= /to /Q(TD — esrop)dSddt
(3.34)



35

De forma analoga a subsecao anterior, a forma discreta para a equacao da con-
servacao de massa do calcio é obtida para os volumes finitos 2y, e apods a aplicagao dos

Teoremas da Divergéncia e do Valor Médio, a forma semi discreta da equagao (3.20) é:

/t 8(esCa)dt B /t ve <esCakkTg(s)prT
¢

o Ot ’ fi M, H (3)

H'(s)Vs) - Ndt+
0 =1
t Nve

. ¢
+ [ Y (D.esVCa) - Ndt+ [ (rp — esrcp)dt

to ;1 to

(3.35)

Integrando a equacao no tempo, usando o esquema de Euler adiantado:

N n n n
Hlgntlogntl — ngnC? = zvjc (Ei s Cap kg (s) pw RT
3 % i 2% % /LwaH<S)

(3

H’(s)vs> - NAt+
=1
Nye

+ > (DGE?HS?JFIVCCL?H) NAt+ € s a,k,Copg Ve (Ca® — Cal) AtAQy, —
i=1

— 9K, o (pe) P Cal AtAQy,
(3.36)

3.2.4 Forma discreta da equacao de variagao da porosidade

A equagao de variacdo da porosidade também deve ser integrada no espaco e no

tempo:

t t t
/ / %€ 10t = / / roVerdQdt — / / estonVeaco,ddt (3.37)
to JQ at to JQ to /Q

Integrando primeiro no espago, em um dominio §2 discretizado em volumes €2y,
levando em consideracao que a integral no dominio é equivalente a integral em cada volume
finito:

t D¢ t t
EAQdt = / roVer AQdt — / estonVeaco, A (3.38)
to at to to

Integrando no tempo, e com o esquema de Euler adiantado:

et — e = (s ke ConVi(Ca™ — Ca}) — € 5T 0kyon(pe) ! Cal Veaco, ) At (3.39)

As equagoes (3.27), (3.33), (3.36) e (3.39) podem agora ser resolvidas por métodos
computacionais. O algoritmo empregado para solucionar esse sistema pode ser descrito
nos seguintes passos (BRAGA et al., 2018; ZHANG, 2016):

1. Calcular a porosidade €"™! pela equacao (3.39)
2. De posse da porosidade, calcular o grau de saturacao s"*! com a equacio (3.27)

3. Calcular a pressio parcial p?™! na equagao (3.33), utilizando os valores atualizados

de €n+1 e Sn+1

4. Finalmente, calcular a concentragdo de fon cdlcio pela equagao (3.36) com **1, "t

n+1

e pi™ atualizados.
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3.3 IMPLEMENTACAO COMPUTACIONAL

Apos a definicdo das equagoes discretas, o préximo passo é resolvé-las computacio-
nalmente. Nessa etapa, para a criagdo dos dominios e a geracao das malhas foi utilizado
o software de codigo aberto GMSH®, todos os codigos de solugao foram implementados
no software comercial Matlab® e os resultados foram visualizados no software Vislt®,

também de dominio publico.

O processo iterativo envolvendo as equagoes (3.27), (3.33), (3.36) e (3.39) é resolvido
em cada passo de tempo e s passa para o passo de tempo seguinte quando o sistema
converge com uma determinada tolerancia. O Anderson Acceleration foi aplicado em cada
equagao individualmente (exceto na equagao (3.39) que é resolvida implicitamente), usando
o sistema linear fruto da discretizacao da equacao como mapa do ponto fixo de entrada da

fungao do Anderson. O algoritmo 3 ilustra esse processo.

Assim, em cada iteracao do algoritmo do acelerador tem-se um vetor de solugao que
¢ uma aproximacao melhor da solucao real do que o anterior, assim espera-se a redugao

no numero de iteracoes do sistema como um todo a cada passo de tempo.

Algoritmo 3: Implementacao - Processo iterativo

1. Calcular a porosidade:
k+1

2. Calcular a saturacao:

Sk+1 = G<5k) - xw(’“)

3. Calcular a pressao parcial de COy:

peri1 = G(per) — xiy™

4. Calcular a concentragao de ion calcio:

Cags1 = G(Cay) — Xw(k)
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4 EXPERIMENTOS NUMERICOS

Neste capitulo sao apresentados os resultados dos experimentos numéricos realizados.
Primeiramente, um problema de referéncia na literatura é mostrado para verificar a
implementacao usada no trabalho, e em seguida, trés exemplos 2D avaliam o uso da técnica

de aceleracao.

4.1 CARBONATACAO ACELERADA 1D

Nesta primeira se¢ao sao apresentados os resultados de um problema benchmark
presente no trabalho de Zhang (2016), com o objetivo de validar a implementagao do

Anderson Acceleration.

Esse exemplo consiste da carbonatacao acelerada, ou seja, submetida a uma con-
centracao de C'O, muito maior que a do ar, em um dominio de natureza unidimensional
de comprimento L = 0,05 m e razao dgua/cimento (a/c) do concreto igual a 0.8, com
extremidade esquerda exposta a atmosfera, na qual foi imposta uma concentracao de
CO, de 50%, pressao parcial de carbono Py = 5 x 10* Pa e umidade relativa Hy, = 65%.
Foi utilizada uma malha com 100 divisdes em x e tolerancia de 107 tanto para para o

procedimento nao linear quanto para o procedimento do Anderson.

A extremidade direita foi considerada como conectada ao restante da estrutura,

recebendo, portanto, uma condi¢ao de contorno de simetria:

ope

o 0 (4.1)
0s

Fr 0 (4.2)
0Ca

e 0 (4.3)

As condigoes iniciais do modelo de carbonatacao sao apresentados na tabela 1:

Tabela 1 — Parametros iniciais da carbonatacao

Parametro Valor
€ 0,094
s 0,9490
Ca 22 mol /m?
De 0 Pa
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Os resultados foram obtidos para pressao parcial de carbono, distribuicao de ion
calcio, dissolucao de hidroxido de céalcio e producao de carbonato de calcio, em 4, 16, 64 e
256 dias com passo de tempo de 24 horas, e sdo mostrados tanto para a implementacao
sem Anderson Acceleration (original), nas figuras de 4 a 7, quanto para a implementagao

com Anderson Acceleration com profundidade de aceleracao m = 3 nas figuras de 8 a 11.

Figura 4 — Pressao parcial de carbono - original
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Figura 5 — Distribuicao de ion célcio - original
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Figura 6 — Dissolucao de hidréxido de célcio - original
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Figura 7 — Producao de carbonato de célcio - original
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Figura 8 — Pressao parcial de carbono - Anderson Aceleration
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Figura 9 — Distribuicao de ion célcio - Anderson Aceleration
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Figura 10 — Dissolucao de hidréxido de calcio - Anderson Aceleration
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Figura 11 — Produgao de carbonato de calcio - Anderson Aceleration
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A partir das figuras, nota-se a existéncia de duas regides: Com carbonatacao e sem
carbonatacgao. A pressao parcial de carbono é decrescente devido a difusao e ao consumo
na reacao, até que atinge o zero na zona sem carbonatacao, como mostrado nas figuras 4 e
8. O ion céalcio é completamente consumido na regiao carbonatada, e apds isso alcanca

quase o valor da saturagao, observado nas figuras 5 e 9.
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Nas figuras 6, 10, 7 e 11 é possivel ver que o hidréxido de célcio se dissolve com
taxa maxima proximo a interface entre as duas zonas, enquanto que a concentracao de
carbonato de célcio produzido é maior na regiao com carbonatacao, e atinge o zero na
regido sem carbonatacao, ja que nenhum diéxido de carbono se difunde nessa regiao e

desse modo a reacao é interrompida.

E possivel notar também que a interface entre as regidoes com e sem carbonatagao

avanc¢a mais para o interior da estrutura com o aumento do tempo simulado.

Esses resultados apresentam concordancia satisfatéria com aqueles obtidos por
Zhang (2016) para este benchmark, o que mostra que a implementagao pode ser utilizada
em outras aplicagoes, e a implementacdo do Anderson Acceleraion mantém a conformidade

dos resultados com os da literatura.

No que diz respeito ao nimero de iteragdoes do sistema por passo de tempo, a
figura 12 mostra a comparac¢ao do numero de iteragoes do problema sem utilizar Anderson
Acceleration e com Anderson com diferentes profundidades de aceleragao (m=3, 5, 7, 9 e
11). Como para este problema nao se nota diferenca expressiva no nimero de iteragoes
para cada caso, foi escolhido apresentar o problema de carbonatacao em 16 dias para

melhor visualizacdo dos dados, além disso, os valores sao mostrados na tabela 2

Tabela 2 — Numero de iteracoes por timestep

timestep | Sem AA | AA m=3 | AAm=5| AA m=7| AA m=9 | AA m=11
0 160 161 161 161 161 161
1 91 91 91 91 91 91
2 397 403 403 403 403 403
3 72 73 73 73 73 73
4 201 201 201 201 201 201
5 144 144 144 144 144 144
6 541 548 548 548 548 548
7 56 56 56 56 56 56
8 98 99 99 99 99 99
9 50 51 51 51 51 51
10 151 151 151 151 151 151
11 54 54 54 54 54 54
12 54 52 52 52 52 52
13 286 287 287 287 287 287
14 70 70 70 70 70 70
15 51 51 51 51 51 51
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Figura 12 — Numero de iteracoes por passo de tempo
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Fonte: A autora.

Nota-se que para o problema 1D o Anderson Acceleration nao é efetivo na diminuigao
do nimero de iteragoes, apesar de no passo de tempo 11 (122 dia) o ntimero de iteragdes
cai em duas, nos outros passos de tempo ou se mantém o mesmo ou aumenta. No entanto,
o objetivo principal desse exemplo, que era validar a implementagdo comparando seus

resultados com aqueles obtidos na literatura, foi cumprido.

4.2 CARBONATACAO NATURAL 2D DO CANTO DE UMA ESTRUTURA

O segundo exemplo foi adaptado de Saetta, Schrefler e Vitaliani (1995) e consiste do
canto de uma estrutura de concreto de 35 mm de espessura, protegendo uma barra de aco
de refor¢o, mostrado na figura 13. As extremidades esquerda e inferior foram consideradas
expostas ao ambiente, com umidade relativa de Hy = 65%, em funcao da qual é calculado
o grau de saturagao, 0.8720, concentracao de C'Oy de 0.035%, a pressao parcial de carbono
do contorno foi considerada Py = 50 Pa. As demais faces sdo conectadas a estrutura, ou
seja, valem as condigoes de simetria descritas pelas equagoes (4.1) a (4.3), extendidas
para o caso 2D. A malha utilizada no problema foi uma malha estruturada, mostrada na
figura 14 e a tolerancia foi 107¢ tanto para para o procedimento nao linear quanto para o

procedimento do Anderson.
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Figura 13 — Geometria do segundo exemplo
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Figura 14 — Malha do segundo exemplo

Fonte: A autora

A distribuigdo da porosidade inicial foi considerada como uma distribui¢ao lognor-

mal (BRAGA et al., 2018), como mostrada na figura 15, e nesse exemplo foi utilizado um

concreto com a/c igual a 0.5.
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O resultado desse problema de carbonatagao natural apés 365 dias de simulacao

com timestep de 24 horas é mostrado nas proximas figuras, tanto sem Anderson Acceleration
quanto com Anderson com m=3.

Figura 16 — Resultados da implementacao original
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Figura 17 — Resultados da implementacao Anderson Acceleration m=3
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Fonte: A autora

Nota-se que os resultados coincidem nos dois casos e além da profundidade de
aceleragdo igual a 3, também foram testadas m = 5, 7, 9 e 11, todas coincidindo com o
resultado original. A comparacao entre o nimero de iteracbes em cada passo de tempo
para esses casos é mostrada na figura 18 e como é possivel notar, a aplicagdo do Anderson
Acceleration resulta na reducao do ntimero de iteragoes por passo de tempo, mostrando
que a técnica atinge seu objetivo para este caso, também se nota que nao houve diferenga
entre as profundidades de aceleracao testadas, logo, para este problema, um valor proximo

do 6timo é m = 3, ja que a partir dal ndo se nota um ganho de performance.

Ainda nao é clara na literatura a existéncia de um m ideal, visto que esse valor
tende a variar de problema para problema. No geral, observa-se que a aceleracao da
convergéncia inicialmente cresce com o valor de m, mas tende a estabilizar com valores
pequenos a moderados e pode até diminuir para valores maiores. Valores tipicos vao de 2

a 12, mas podem ser maiores em alguns casos (ANDERSON, 2019).
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Figura 18 — Numero de iteracoes com cada m por passo de tempo
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Fonte: A autora

Em seguida foram testados diferentes valores de [3, o pardmetro de amortecimento.
O propésito desse teste é avaliar a influéncia do pardmetro no niimero de iteragoes. A
figura 19 mostra o resultado da comparagao entre niimero de iteragoes por passo de tempo
nas situagoes fr = 1 (sem amortecimento), B = 0.25, B = 0.50 e S = 0.75, utilizando m
= 3. E possivel notar que dentre os valores de amortecimento testados, nio hé diferenca no
numero de iteracoes, tanto que as curvas se sobrepoem, e entre estes e a curva de 3, = 1

houve uma pequena reducao no nimero de iteragoes em alguns passos de tempo.
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Figura 19 — Numero de iteragdes com cada (3 por passo de tempo
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4.3 CARBONATACAO 2D DE UMA VIGA

O terceiro exemplo foi adaptado de Saetta e Vitaliani (2005) e consiste do estudo

de uma viga que colapsou devido a corrosao das barras de reforgo (figura 20).

Figura 20 — Viga colapsada
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Fonte: Saetta e Vitaliani (2005)

Devido ao consideravel esfor¢co computacional necessario para executar esse pro-
blema, optou-se por simular metade da geometria, onde o eixo de simetria foi considerado

isolado. A malha construida para este exemplo é mais refinada nas extremidades, visto
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que é a regiao que sofre carbonatac¢do, e menos refinada no meio, como pode ser visto na

figura 21. Esta malha possui 5444 elementos.

Figura 21 — Malha do terceiro exemplo

Fonte: A autora

Inicialmente, foi rodado um caso de carbonatacao natural simulando 365 dias,
usando o passo de tempo igual a 12 horas e tolerancia 10~%; as condicoes ambientais as
quais a viga estava submetida sao pressao parcial de carbono Fy, = 50 Pa e umidade
relativa Hy = 65%; além disso, também foi usada a distribuicao lognormal de porosidade
inicial. Os resultados podem ser vistos na figura 22, que mostra a producao de carbonato
de calcio, o principal produto da carbonatagao, e o consumo de ion calcio apds os 365 dias;
nota-se que o resultado estd condizente com o esperado do ponto de vista fisico, e a frente

de carbonatacao para 1 ano de simulacao é aproximadamente 0.004 mm.
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Figura 22 — Resultados do terceiro exemplo carbonatacao natural
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A titulo de comparagao, embora alguns parametros sejam diferentes, no trabalho
de Saetta e Vitaliani (2005), o experimento realizado com espécimes coletadas da viga
colapsada mostrou que apds 17 anos de servigo (tempo que a viga levou para falhar) a

profundidade de carbonatacao média era igual a 22.5 mm.

Levando em consideragao a impraticabilidade de simular esse periodo de tempo
para esta malha, optou-se por simular a carbonatacao acelerada no periodo de 1 ano (365
dias) com passo de tempo de 48 horas, para ter uma profundidade de carbonatacao mais
expressiva nos resultados, considerando como premissa que essa viga estaria em um tunel
fechado submetida a constante acao de C'O, dos automodveis que passam pelo tunel. Para
esta situacao acelerada foi adotada uma pressao parcial de carbono no contorno igual a

5 x 10* Pa, assim como no primeiro exemplo.

Essa versao do problema foi utilizada para mostrar a aplicacdo do Anderson
Acceleration com profundidade de aceleracdo m = 11. As figuras 23 e 24 mostram os
resultados apods 365 dias da implementacao original e com Anderson, respectivamente.
E possivel notar que, como esperado, a carbonatacido avanca mais para o interior da

estrutura, pois o aumento na concentragao de C'O, causa o aumento da difusdo do gés e

consequentemente aprofunda a reacao.



Figura 23 — Resultados da
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Figura 24 — Resultados da implementagao Anderson Acceleration m=11
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Fonte: A autora

Finalmente, a comparacao entre o nimero de iteragoes do sistema por passo de

tempo das duas implementagdes ¢ mostrado na figura 25. Vemos que ha uma diminui¢ao

do niimero de iteragoes da versao usando a aceleracao, com uma diferenga maxima no

passo de tempo 171 de 805 iteracoes. E interessante notar que nesse exemplo houveram

alguns passos de tempo que o Anderson Acceleration produziu mais iteragoes do que a
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versao original, como por exemplo o passo 2, que a versao com Anderson teve 2 iteragoes

a mais. Entretanto, no geral, a técnica apresentou um ganho interessante.

Figura 25 — Resultado nimero de iteracoes por passo de tempo

1200 ,
Sem AA
—— AA (m=11)

1000 t
2 so0f '
g
: |
o} .
%5 600 | ~'
5 } t\
2 |
: nl l
= 400§ T J .

| {
200 |

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Time step

Fonte: A autora

4.4 CARBONATACAO 2D NA SECAO DE UMA TORRE

O ultimo exemplo simula a carbonatagao numa se¢ao anelar, transversal ao eixo,

da torre de concreto de um aerogerador de eixo horizontal, como o que pode ser visto na
figura 26.
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Figura 26 — Vista lateral da torre mostrando a se¢ao simulada
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Fonte: Adaptado de Tricklebank et al. (2007)

Esta regidao é considerada como tendo um raio externo de 2.5 metros (JIN; LI,
2019) e espessura igual a 400 milimetros (TRICKLEBANK et al., 2007), para simplicidade,
optou-se por simular apenas 1/4 da segao considerando as caracteristicas simétricas da

geometria.

O contorno externo da torre estd exposto ao ambiente, e para considerar a agao
do vento, o qual sabe-se que pode acelerar a carbonatagao (LI et al., 2011), foi usada
uma concentracao de CO, de 5% para simular esse efeito; usando a lei de Dalton, isso
resulta em uma pressao parcial de 5066 Pa. Essa consideracdo é meramente para fins
demonstrativos no exemplo, visto que a concentracao de C'O, influencia na difusdao, mas
a diferenca de pressao causada pelo vento gera uma transferéncia de massa do gas para
dentro da estrutura causada por conveccao, também chamada de transferéncia de massa

por penetracao (ZOU et al., 2015), no entanto, o modelo atual despeza esse efeito.

O contorno interno da torre, diferentemente do externo, nao esta sobre acao do
vento, mas estd exposto ao ar atmosférico, entao as pressao parcial de C'O, da carbonatacao
natural, 50 Pa, foi admitida. Em ambos os contornos, assumiu-se umidade relativa igual
a 65%, os demais contornos estao isolados. A malha utilizada nesse exemplo é mostrada
na figura 27 e conta com 1842 elementos, a distribuicao lognormal de porosidade inicial é

mostrada na figura 28.
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Figura 27 — Malha do quarto exemplo
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Neste exemplo, a carbonatacao foi simulada durante 4380 dias (aproximadamente

12 anos), com passo de tempo igual a 30 dias e tolerancia igual a 107,
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Os resultados para producgao de CaC'O; e distribuicao de céalcio apods 4380 dias

sao mostrados nas figuras 29 e 30 para as versoes sem e com Anderson Acceleration com

m = 4, respectivamente.

Figura 29 — Resultados da implementacao original
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Figura 30 — Resultados da implementacao Anderson Acceleration m=4
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As figuras 29 e 30 mostram que os resultados mantém concordancia para os
dois casos. A producao de CaCOs3 é maior na extremidade na qual foi aplicada maior
concentragao de didéxido de carbono, como esperado, enquanto que a extremidade que
estava sujeita a carbonatacao natural apresenta uma producao de carbonato de calcio

quase imperceptivel quando comparada com a face externa.

Percebe-se também, nas figuras de distribuicdo de fon calcio, valores minimos
negativos em ambos os casos, o que nao faz sentido fisico visto que nao existe concentracao
negativa de espécies. No entanto, por ser um valor muito pequeno (da ordem de 10719)
acabou nao afetando os resultados dos outros campos. Essa instabilidade surgiu no passo de

tempo 97, como pode ser visto na figura 31, que representa cerca de 8 anos de carbonatagao.

Figura 31 — Instante inicial da instabilidade do fon célcio
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Fonte: A autora

E interessante notar que esse comportamento nao aprece em nenhum dos exemplos
anteriores, o que pode mostrar uma limitacao da presente implementacao em simular
periodos de tempo mais longos, provavelmente porque esta implementacao utiliza uma

aproximacao de alta ordem para o termo advectivo da equagao de ion calcio.

Aproximacoes de alta ordem nos termos advectivos, como é o caso das diferencas
centrais, geram solugoes que apresentam oscilagoes numéricas em regioes de grandes
gradientes, no entanto isso nao significa que as solucoes oscilatérias nao estao convergidas,
pois a impossibilidade de dissipar as oscila¢gbes é uma caracteristica das aproximagoes de

alta ordem, o uso de uma aproximagao upwind de primeira ordem resolveria esse problema
(MALISKA, 2004).
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Logo, ainda é valido mostrar os resultados da comparacao do niimero de iteragoes
do sistema por passo de tempo entre as versoes com Anderson Acceleration com m = 4 e

sem Anderson, que é vista no grafico 32.

Figura 32 — Resultado ntimero de iteragdes por passo de tempo

3500 T T

Sem AA
—— AA (m=4)
3000 1

2500 1

2000 1

1500 1

Number of iterations

1000 1

500 n /MF J

0 ! !
0 50 100 150
Time step

Fonte: A autora

Vé-se que o nimero de iteracoes é reduzido bastante ao aplicar o acelerador. A
maxima diferenca aconteceu no passo de tempo 104 e foi igual a 2542 iteragdes, mostrando

um grande potencial de redugao, assim como apontado em outros trabalhos da literatura.
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5 CONCLUSOES

5.1 CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho foi desenvolvida a modelagem matematica em duas dimensoes do
fenémeno de carbonatagao do concreto, baseado nas equagoes de conservacao de massa da
agua, do diéxido de carbono e do ion célcio e na equacao de variacao da porosidade. Sua
formulacao numérica foi desenvolvida baseada no Método dos Volumes finitos com uma

abordagem cell-centered.

A performance da tecnica de aceleracao Anderson Acceleration foi demonstrada
em quatro exemplos numéricos. O primeiro consistia de um benchmark 1D introduzido em
um trabalho de referéncia na area, que é Zhang (2016), os outros trés eram dominios 2D
adaptados de Saetta, Schrefler e Vitaliani (1995), Saetta e Vitaliani (2005) e uma segao

transversal de uma torre de aerogerador.

Em um primeiro momento, verificou-se que a implementagao computacional utili-
zada no trabalho era capaz de produzir solugdes em concordancia com aquelas mostradas
na literatura. Na avaliacao da aceleragao do processo iterativo, foi verificado que, curiosa-
mente, Anderson Acceleration nao foi efetivo quando aplicado ao problema 1D, por outro

lado, os problemas 2D foram beneficiados pelo uso da técnica.

No problema da secao 4.2 foi observado que houve uma diminui¢ao no nimero de
iteragoes por passo de tempo, com relagao a simulacao sem empregar o acelerador, para
todos os valores de profundidade de aceleragao testados, os quais produziram o mesmo
numero de iteracoes quando comparados entre si. A diferenca méxima entre o nimero de
iteragoes das versoes com e sem acelerador foi 79 iteragoes e a diferenga minima foi igual a
zero em alguns passos de tempo onde nao houve ganho, porém nao houve nenhum passo de
tempo em que o numero de iteracoes com Anderson foi maior do que sem Anderson. Além
disso, ainda foram testados trés valores diferentes para o parametro de amortecimento que

ainda possibilitou um pequeno ganho em alguns passos de tempo.

Adicionalmente, no problema da segao 4.3 mostrou-se a diferenca na penetragao
da carbonatacao na estrutura quando se roda o experimento nas situagoes natural e
acelerada, e para a condigao acelerada foram mostrados os resultados com e sem Anderson
Acceleration, onde notou-se que houve ganho com a utilizacdo da técnica de uma maneira

geral, embora em alguns timesteps a versao com Anderson apresentou mais iteracoes.

No exemplo 4.4 um dominio que simulava a secao de uma torre de aerogerador
apresentou resultados promissores com relacao ao uso da técnica de aceleragao, com

diferenca méaxima de 2542 iteragoes de reducgao, apesar de uma pequena inconsisténcia
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fisica nos resultados da distribuicdo do ion calcio a partir de aproximadamente 8 anos de
carbonatagao, o que pode estar relacionado ao tempo total de simulacao escolhido e a

aproximacao de alta ordem para o termo advectivo na equacao do ion calcio.

No geral, percebeu-se que o refinamento da malha tinha influéncia na performance
do Anderson, pois foi visto que malhas mais refinadas apresentavam maiores diferencas
entre as duas versoes, mostrando assim que a aceleracao depende muito do problema como

um todo.

Por fim, vale ressaltar que os resultados estao dentro do esperado da fisica da carbo-
natagdo. Em concordéncia com varios outros trabalhos ja citados na revisao bibliografica,
o presente trabalho demonstrou que Anderson Acceleration é um bom candidato a técnica
de aceleracao do método de Picard, diminuindo o niimero de iteragoes, preservando a fisica

do problema e mantendo a concordancia com os resultados gerados sem utilizar a técnica.

5.2 TRABALHOS FUTUROS

Uma interessante extensao do presente trabalho é empregar outras técnicas de
aceleracao no problema da carbonatagao, como as ja citadas Minimal Polynomial Extrapo-
lation, Reduced Rank Fxtrapolation e o Anderson Acceleration Modificado proposto em
Zhou, Sheng e Yuan (2020), ou empregar Jacobian-free Newton-Krylov como estratégia
de solugao iterativa do sistema, com aten¢ao a preservagao da positividade da solucao e

comparar com os resultados obtidos neste trabalho usando Anderson Acceleration.

Com relagao a fisica do problema da carbonatacao, é possivel estudar mais a fundo
o efeito da velocidade do vento na difusao do C'O; no concreto, e consequentemente, na
carbonatagao, podendo ser discretizado e implementado computacionalmente o modelo

matematico proposto por Zou et al. (2015).

No geral, o campo de estudos de métodos numéricos para o problema da carbonata-
¢ao ¢ muito vasto e relativamente pouco explorado, e seria beneficiado por mais trabalhos
nessa area considerando o esfor¢co computacional e o tempo gastos na solugao do problema

para malhas mais refinadas.
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