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1 Conhecendo o MFSim

1.1 Introducao

O MFSim é um software de simulagao de fluidodindmica (CFD) desenvolvido continuamente desde 2010, pelo Laboratério
de Mecénica de Fluidos do programa de pds-graduagio da Faculdade de Engenharia Mecanica (FEMEC) da Universidade
Federal de Uberlandia.

1.2 Funcionalidades
As Funcionalidades do MFSim sao:

 Discretizagao de volumes finitos, tridimensionais, all Mach de forma totalmente paralela (decomposi¢ao multi-dominio,
MPI);

o Acoplamentos pressao-velocidade: SIMPLEE, SIMPLEC, Fractional Step;

e Discretizacao de espaco e tempo de segunda ordem em forma conservativa e ndo conservativa;

o Discretizacao implicita e semi-implicita, totalmente paramétrica e variavel de time step;

o Métodos de discretizagao espacial: CDS, Up-wind, Weno de 51 ordem, Cubista, Skew, Barton, QUICK e QUICKhayase;
e Modelos de turbuléncia: LES, DES, URANS, SAS;

« Fronteira imersa com geometrias deforméveis FSI (Multi-direct forcing, Virtual Physical Model, Ghost fluid Method);
e Modelos de combustao e transporte PDF: EBU, EDM, EDC como método euleriano;

e Mecanismos de combustao simplificados e detalhados via Cantera;

e Simulacao realista de turbuléncia no fluxo para LES e DNS;

e Simulacdo multifase: VoF, Front-Tracking, Level-set;

e Modelos de evaporagao tanto para fases discretas e continuas;

e Abordagem Euler-Lagrange para transporte de particulas gas-solido e gas-liquido nos regimes densos e diluido;

¢ Modelos de Erosao-Corrosao para FAC;

¢ Refinamento de simulacdo via malha adaptativa dinamica;

o Execucgao particionada de simulagoes;

¢ Iniciliazagao de simulacoes a partir de dados de outras simulacoes, com e sem alteracao na decomposi¢ao de dominios;

e Suporte a Docker e Singularity

1.3 Pré-requisitos

E altamente recomendével que ja tenha lido pelo menos os capitulos sobre “Filosofia de uso” e “Compilacio e Instalacio”
do Manual de Instalacdo do MFSim. Também é requerido que ja possua o MFSim instalado na sua maquina. Caso nao
possua o MFSim ainda ou ndo tenha lido os capitulos recomendados, acesse o site oficial do MFSim https://www.mflab.
mecanica.ufu.br/mfsim/ e obtenha o manual de instalagao.


https://www.mflab.mecanica.ufu.br/mfsim/
https://www.mflab.mecanica.ufu.br/mfsim/

2 Setando Caso

Nesta se¢do veremos como setar casos no MFSim. Comegaremos apresentando a estrutura de pastas, assim como para
que serve cada uma e entdo passaremos para a apresentacao dos arquivos de input e malha, que é onde vocé setard o caso.
Ao final, apresentaremos um resumo para facilitar a memorizagdo do que precisa para setar um caso no MFSim.

2.1 Estrutura de Pastas

2.1.1 A questao das pastas

No Manual de Instalacdo, o capitulo sobre a “Filosofia de uso” introduziu a nocéo basica sobre como o MFSim utiliza as
pastas. Aqui ndo iremos repetir o que esté 14, portanto se nao leu este capitulo do Manual de Instalagao, recomendo que o
faga antes de prosseguir aqui.

Continuando, o MFSim utiliza uma pasta para compilagdo e outra para instalacdo. Para usar o MFSim, ele deve estar
previamente instalado, entdo assumimos aqui que vocé ja conseguiu instalar o MFSim, conforme indicado no Manual de
Instalacdo. Feito isso, precisara criar 3 pastas, onde setard seu caso. As 3 pastas sdo obrigatdrias, ou seja, mesmo que
seu caso nao utilize alguma das pastas, vocé tera que necessariamente a criar.

Entao, a primeira coisa a fazer para setar um caso é criar uma pasta que contera as 3 pastas de setagem de caso para o
MFSim. Como exemplificagao, vamos assumir que esta pasta se chamara /home/USER/caso. Alguns detalhes importantes
sobre a pasta do caso:

e 1 - Ela pode estar em qualquer lugar do seu sistema de arquivos, desde que o MFSim tenha permissoes de leitura nela
« 2 - E altamente recomendado que vocé ndo a coloque dentro da pasta com o fonte do MFSim
o 3 - Ela precisa, obrigatoriamente, conter as 3 pastas de setagem de caso.

Agora vamos criar as 3 pastas de setagem de caso: input, geo e probes. Considerando o exemplo teremos algo como:

/home/USER/caso
/input
/geo
/probes
Com as pastas criadas, vamos entender para o que cada uma serve e o que cada uma contém:

e input
Aqui estdo os arquivos necessarios para definir os dados de entrada do problema a ser estudado, ou seja, é nessa pasta
que estao os arquivos que modificard para setar o seu caso no MFSim. Cada arquivo serd abordado de forma detalhada
posteriormente. Por agora, veremos uma listagem resumida dos arquivos e para que cada um deles serve:
— be_functions.f90: define as condigoes de contorno e iniciais dindmicas para o caso;

— composedBC.amr3d: ativa e configura as condi¢des de contorno compostas, quando numa mesma parede é preciso
aplicar condigoes de dirichlet e neumann;

— compressible.amr3d: ativa a modelagem para escoamentos compressiveis e define parametros utilizados em tal
modelagem;

— corner.amr3d: define blocos de refinamento iniciais;

— dpm.amr3d: define pardmetros utilizados na modelagem de escoamentos fluido-sélido ou na modelagem de gotas
e bolhas como pontos lagrangianos;

— energy.amr3d: define pardmetros utilizados quando a equagdo da energia é considerada na modelagem do prob-
lema;

— externalBC.amr3d: configura o uso da execugdo particionada de simulagio;
— ib.amr3d: define pardmetros relacionados & modelagem de corpos imersos, ou seja, ao uso de fronteira imersa;

— input_file: arquivo utilizado apenas para definir a quais arquivos da pasta input devem ser lidos pelo MFSim.
Esse arquivo nao deve ser modificado em montagens de simulagées;

— input.amr3d: define condic¢Oes gerais da simulagio, ativa mddulos e integracoes, configura propriedades e pardmet-
ros especificos do problema, tais como defini¢do de condigdes de contorno para velocidade e pressao e solvers;

— postproc.amr3d: define quais campos do escoamento serdo salvos para posterior visualizacao em pds-processamento;
— probes.amr3d: arquivo para posicionamento de sondas em escoamentos com bolhas;

— probesSTL.amr3d: define pardmetros relacionado ao uso de sondas para mapear propriedades do escoamento;



— reaction.amr3d: define pardmetros e propriedades para escoamentos reativos;

— refinement_region.amr3d: define blocos de refinamento que serdo mantidos ao longo de toda a simulagdo. Para
que o arquivo seja lido é preciso acionar o critério de remalhagem ntmero 6;

— scalar.amr3d: define parametros e propriedades para as equagoes do escalar passivo, da varidncia do escalar e de
concentracoes;

— structure.amr3d: define pardmetros e propriedades relacionados ao uso de modelagem fluido-estrutura;

— turbulence.amr3d: define pardmetros e propriedades relacionados aos modelos de turbuléncia implementados no
codigo;

— wvof.amr3d: define parametros e propriedades relacionados ao método Volume of Fluid, utilizado na simulagao de
escoamentos multifasicos fluido-fluido;

e geo
Nesta pasta sao dispostos os arquivos da malha nédo estruturada usada nos métodos IB ou FT. Note que mesmo que
seu caso ndo utilize fronteira imersa ou front-tracking, vocé ainda precisara criar essa pasta.

e probes
Nesta pasta estao os arquivos que configuram as sondas a serem utilizadas durante a simualacdo. Assim como a pasta
geo, vocé precisard obrigatoriamente, criar esta pasta.

2.2 Arquivos de Input

Nessa secao serao apresentados detalhes relativos aos arquivos contidos na pasta input, onde sao definidas as principais
propriedades do escoamento a ser simulado bem como parametros relacionados a solvers e construc¢ao da malha.



2.2.1 bc_functions.f90

Nesse arquivo sao definidos os valores de condigdo de contorno e condigao inicial para cada propriedade. Somente as
propriedades a serem resolvidas precisam ter as condigdes especificadas.

Existem algumas situacoes especificas que podem exigir defini¢cdes de propriedades ndo usuais nesse arquivo. O caso es-
pecifico mais utilizado é a solu¢do manufaturada, usada no processo de verificagdo computacional do cédigo. Nesse processo
é necessario que se defina valores para a propriedade e suas derivadas, além dos RHS’s. Uma cépia do arquivo be_funtions.f90
utilizado na solugdo manufaturada pode ser encontrado em tests/manuf/input/be_functions.f90. Um caso de solu¢do manu-
faturada detalhado também é apresentado na secdo 4.1.

O be_funtions.f90 segue um esquema padrao para auxiliar na identificagdo de qual propriedade deve ser definida ou
modificada. Esse esquema consiste em uma sequéncia na seguinte ordem:

1. Valor exato da propriedade;
2. Valor da derivada da propriedade na direcao x;
Valor da derivada da propriedade na direcdo y;

Valor da derivada da propriedade na direcdo z;

ero W

Valor da derivada temporal da propriedade;

Grande parte das propriedades segue esse esquema. Por exemplo, a defini¢do para o valor da pressdo estd contida na
fun¢do exact_p, o valor da derivada da pressdo na direcdo = é definido na funcdo dpdx, da derivada da pressao na diregéo y
é definido na funcéo dpdy, da derivada da pressao na dire¢do zx é definido na funcdo dpdz e da derivada temporal da pressao
¢ definido na funcdo dpdt.

O mesmo esquema é adotado para os trés componentes do campo de velocidade (u, v e w), para o escalar (sca), para a
varidncia (var), para as concentragoes (yk), para a primeira equagdo dos modelos URANS (turl), para a segunda equagio
dos modelos URANS (tur2), para a viscosidade dindmica turbulenta (muturb) e para a temperatura (temp).

Exitem também algumas propriedades das quais somente é possivel definir o valor da propriedade, ndo sendo possivel
definir o valor das derivadas. Esse é o caso da massa especifica (rho), da viscosidade dindmica molecular (mu), da fragio
volumétrica (vof), calor especifico (cepe) e condutividade térmica (cond).

Uma observagdo muito importante a ser colocada é que, em grande parte dos casos, o valor de todas as derivadas é
definido como nulo, levando a condigdo de contorno chamada Neumann homogénea. Por isso, é muito importante se
atentar ao fato de manter os valores corretos para essas propriedades.

A definicdo de valores para as condigOes inicial e de contorno do problema néo sdo tao complexas. A seguir serdo apre-
sentados alguns exemplos, aplicados & condicao de velocidade, porém, as demais propriedades seguem a mesma esquematica.

2.2.1.1 Exemplo 1

No primeiro exemplo vamos supor um caso em que exista um perfil de velocidade constante de 2 m/s no instante inicial
em todo o dominio e que o dominio tenha apenas a face x,,;, do tipo Dirichlet. Nessa face o fluido também ird entrar no
dominio com um perfil de velocidade constante de 2 m/s. A defini¢gdo de valor para velocidade no arquivo é realizada da
seguinte forma:

1| function exact_u(t,x,y,z)

2| implicit none

3] double precision :: t, X, y, Z
4| double precision :: exact_u

5|

6| exact_u = 2.0d0

71

8| end function exact_u

Essa defini¢ao é suficiente para esse exemplo pois somente as faces do tipo Dirichlet irdo acessar a funcao exact_u(t,x,y,z).

2.2.1.2 Exemplo 2

No segundo exemplo vamos supor um caso muito similar ao exemplo 1, porém com as faces Ymin € Ymaz definidas como
parede. Ou seja, suponhamos que exista um perfil de velocidade constante de 2 m/s no instante inicial em todo o dominio e
que o dominio tenha fluido entrando apenas na face x,;,. Nessa face o fluido também ird entrar no dominio com um perfil
de velocidade constante de 2 m/s. Além disso, como dito anteriormente, as faces Ymin € Ymaz serdo definidas como parede,
ou seja, devem ser impostas condigdes de nao deslizamento nessas duas faces, que quer dizer velocidade nula. A definicdo de
valor para velocidade no arquivo é realizada da seguinte forma:



1| function exact_u(t,x,y,z)

2| implicit none

31 double precision :: t, x, y, z

4| double precision :: exact_u

5|

6l exact_u = 2.0d0

71

8| 11! Definigdo da condigdo de ndo deslizamento
9l if (y<=ga2 .or. y>=gb2) exact_u = 0.0d0

10|

11| end function exact_u

Conforme pode ser observado, as condigoes de contorno sao baseadas nos limites do dominio [a1,b1] X [a2,b2] X [a3,b3].

2.2.1.3 Exemplo 3

O terceiro exemplo consiste em um jato plano entrando na face ., a 5 m/s. A condigdo inicial em todo o dominio é
velocidade nula. Supondo que o jato tenha 0,013 m de raio e esteja centrado em yc = zc = 0,018 no plano de entrada em
x, a inicializacao é realizada como:

1| function exact_u(t,x,y,z)

2| implicit none

3] double precision :: t, X, y, Z

4| double precision :: exact_u

5] double precision :: dist, ycent, zcent, raio, point
6l

71 exact_u = 0.0d0

8|

9| raio = 0.01340

10] ycent = 0.018d0

11] zcent = 0.018d0

12|

13| point = sqrt((y-ycent)**2.0d0 + (z-zcent)*%2.0d0 )
14| dist = raio - point

15|

161 if(dist > 0.0d0 .and. x<=gal)then
171 exact_u = 5.0d0

18] end if

19|

20| end function exact_u

21|

2.2.1.4 Incluindo funcgées

Dependendo do caso a ser simulado pode ser necessario que uma funcao de condigdo de contorno dependa de outra funcéo
de condicdo de contorno. Ha bésicamente duas maneiras de se implementar isso:

Usando a funcgao da qual se depende como ponteiro

Suponha que a condi¢do de contorno para o valor da derivada da temperatura na direcdo X dependa do resultado da
funcdo fc_temp, que também estd definida no arquivo bc_funtions.f90. Entao precisamos que a fungdo dtempdx precisa
chamar fc_temp. Para isso, colocaremos fc_temp como um ponteiro dentro de dtempdx.

1| function fc_temp(x, y, z)

2| implicit none

3] double precision :: x, y, z, fc_temp
4|

5| fc_temp = 1.0d0

6| end function fc_temp

71

8| function dtempdx(t,x,y,z)

9| implicit none

10| double precision :: t, x, y, 2

11] double precision :: dtempdx

12| double precision, external :: fc_temp
13|

14| dtempdx = fc_temp(x, y, 2z)

15| end function dtempdx

161



Usando a funcao da qual se depende como interface

Outra forma de implementar é criando uma interface para fc_temp dentro da dtempdx

1| function fc_temp(x, y, z)

fc_temp

X, ¥, Z

fc_temp

2| implicit none

3] double precision :: x, y, z, fc_temp
4]

5| fc_temp = 1.0d40

6| end function fc_temp

71

8| function dtempdx(t,x,y,z)

9| implicit none

10| double precision :: t, x, y, 2
111 double precision :: dtempdx
12| double precision, external ::
13| interface

14| function fc_temp(x, y, z)
15| implicit none

16| double precision, intent(in)
171 double precision ::
18| end function fc_temp

19| end interface

201

21| dtempdx = fc_temp(x, y, z)

22| end function dtempdx

23]

2.2.1.5 Incluindo objetos do MFSim

Pode também ser necessiario que uma fungéo de contorno utilize dados do MFSim em seu cddigo. Nesse caso vocé incluir
na funcdo o médulo onde estd o dado requerido. Ex: a condicdo de contorno da pressao no manuf precisa do valores pi, wl,
w2, w3 e wd que estao definidos no médulo eul _functions. Logo, a funcao que implementa a condigdo de contorno precisa

incluir esse médulo:

1| function exact_p(t,x,y,z)

2| use eul_functions ! <- observe que o médulo foi incluido aqui
3| implicit none

4] double precision :: t, x, y, z

5] double precision :: exact_p

6l

71 exact_p = cos(pi*w3*z+pi*w2xy+pi*wikx+t*wd)

8l

9| end function exact_p

Vocé pode incluir quando médulos precisar nas fung¢oes de condi¢des de contorno.

2.2.1.6 Lista das fungoes e seus valores default

Funcao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Valor padrao
exact_p tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 exact_u tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dpdx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dudx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dpdy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dudy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dpdz  tempo e coordenadas (t,x,y,2) 0 dudz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dpdt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dudt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Valor padrao
exact_v tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 exact_-w  tempo e coordenadas (t,x,y,7) 0

dvdx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dwdx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvdy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dwdy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvdz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dwdz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvdt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dwdt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0



Funcao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Valor padrao
exact_rho tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 exact_sca tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

drhodx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dscadx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

drhody  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dscady  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

drhodz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dscadz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

drhodt tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dscadt tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

Funcao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Valor padrao
exact_var tempo e coordenadas (t,X,y,z) 0 exact_temp tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvardx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtempdx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvardy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtempdy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvardz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtempdz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dvardt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtempdt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcéao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Va
exact_h  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 exact_yk tempo e coordenadas (t,x,y,z) Constante: Enviro

dhdx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dykdx  tempo e coordenadas (t,x,y,2)

dhdy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dykdy  tempo e coordenadas (t,x,y,z)

dhdz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dykdz  tempo e coordenadas (t,x,y,z)

dhdt  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dykdt  tempo e coordenadas (t,x,y,z)

Funcao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Valor padrao
exact_turl tempo e coordenadas (t,x,y,z) 1.0d-8 exact_tur2  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 1.0d-2

dturldx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtur2dx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dturldy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtur2dy  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dturldz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtur2dz  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

dturldt tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dtur2dt tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

Funcao Parametros Valor padrao Funcao Parametros Valor padrao
exact_vof  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0 dist_vof  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0

Funcao Parametros Valor padrao

omega_term

tempo e coordenadas (t,x,y,z)

0

Funcgéo Parametros Valor padrao
exact_mu tempo e coordenadas (t,x,y,z) Constante: visc_phase_c
Funcao Parametros Valor padrao
exact_cepe tempo e coordenadas (t,x,y,z) Constante: cp_phase_c
Funcéo Parametros Valor padrao
exact_cond tempo e coordenadas (t,x,y,z) Constante: k_phase_c
Funcao Parametros Valor padrao

omega_term

tempo e coordenadas (t,x,y,z)

Constante: diffusivitycoef

Funcao

Parametros

Valor padrao

omega_term_var

tempo e coordenadas (t,x,y,z)

0

Funcao Parametros Valor padrao
exact_muturb  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcéo Parametros Valor padrao
dmuturbdx  tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0



Funcao Parametros Valor padrao
dmuturbdy tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcao Parametros Valor padrao
dmuturbdz tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcéo Parametros Valor padrao
dmuturbdt tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcao Parametros Valor padrao
rhs_values tempo e coordenadas (t,x,y,z) 0
Funcao Parametros Valor padrao

rhssca_values

tempo e coordenadas (t,x,y,z)

0

Funcao

Parametros

Valor padrao

rhsvar_values

tempo e coordenadas (t,x,y,z)

0

Funcao

Parametros

Valor padrao

omega_m_term

tempo e coordenadas (t,x,y,z)

0

Funcgao

Parametros

Valor padrao

rhsvel_uvalues

tempo, coordenadas e derivadas (t,dt,x,y,z,dx,dy,dz)

0

Funcao

Parametros

Valor padrao

rhsvel_vvalues

tempo, coordenadas e derivadas (t,dt,x,y,z,dx,dy,dz)

0

Funcao

Parametros

Valor padrao

rhsvel_wvalues

tempo, coordenadas e derivadas (t,dt,x,y,z,dx,dy,dz)

0

Funcao

Parametros

Valor padrao

rhs_mass

tempo, coordenadas e derivadas (t,dt,x,y,z,dx,dy,dz)

0

Funcao Parametros Valor padrao

iblocation  coordenadas iniciais e finais (xib, xi, xn, yib, yi, yn, zib, zi, zn) Verdadeiro ou False
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2.2.2 composedBC.amr3d

1] .false. Icomposed boundary condition
2|  'BOUNDARY CONDITION FOR AN ESPCIFIC REGION
3| IWEST FACE

4l 1 !NUMBER OF SPECIFIC REGIONS AT WEST FACE

51 2 !KIND= SAQUARE (1) OR CIRCLE (2) OR STL FILE (3)
6] 0.025 0.0d0 0.0325d0 0.0325d0 !(SQUARE: XI, XN, YI, YN, ZI, ZN; CIRCLE: RAIO, XC, YC, ZC; STL_FILE:path and name of stl files)
71 0 10 - none , 1 - white noise, 2 - smirnov noise
8/ 0.0 0.0 0.0 Inoise percentagen at u, v, W

9] 0.01.00.0 'ALFA BETA GAMMA FOR PRESSURE

10/ 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR U VELOCITY

11| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR V VELOCITY

12| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR W VELOCITY

13| 0.0 1.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VOF

141 0.0 1.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR SCALAR

15| 0.0 1.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR VARIANCE

161 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TEMPERATURE

171 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR Enthalpy

18] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 1

191 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 2

20/ 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR MASS FRAC

21] 0.0 1.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR DENSITY

221

23| !EAST FACE

241 o0 !NUMBER OF SPECIFIC REGIONS AT EAST FACE

25| 2 'KIND= SAQUARE (1) OR CIRCLE (2) OR STL FILE (3)
26| 0.0381d0 1.024d0 3.1142d0 0.128d0 !(SQUARE: XI, XN, YI, YN, ZI, ZN; CIRCLE: RAIO, XC, YC, ZC; STL_FILE:path and name of stl files)
271 0 !0 - none , 1 - white noise, 2 - smirnov noise
28| 1.0 0.0 0.0 Inoise percentagen at u, v, W

29] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR PRESSURE

30/ 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR U VELOCITY

31] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR V VELOCITY

32] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR W VELOCITY

33| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VOF

34| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR SCALAR

35| 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR VARIANCE

361 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TEMPERATURE

371 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR Enthalpy

38| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 1

39| 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 2

40| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR MASS FRAC

41] 0.0 1.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR DENSITY

42|

43| !'SOUTH FACE

44| 0 !NUMBER OF SPECIFIC REGIONS AT SOUTH FACE

45| 2 'KIND= SQUARE (1) OR CIRCLE(2)

46| 0.0381 0.1861d0 1.28d0 0.128d0 !(SQUARE: XI, XN, YI, YN, ZI, ZN ; CIRCLE: RAIO, XC, YC, ZC; STL_FILE:path and name of stl files)
arl o '0 - none , 1 - white noise, 2 - smirnov noise
48] 1.0 0.0 0.0 Inoise percentagen at u, v, W

49| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR PRESSURE

501 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR U VELOCITY

51] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR V VELOCITY

52| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR W VELOCITY

53] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VOF

54| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR SCALAR

55| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VARIANCE

561 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TEMPERATURE

571 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR Enthalpy

58] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 1

59| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 2

60l 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR MASS FRAC

61] 0.0 1.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR DENSITY

62|

63| !NORTH FACE

64l 0 !NUMBER OF SPECIFIC REGIONS AT SOUTH FACE

65| 1 'KIND= SQUARE (1) OR CIRCLE(2)

66| 0.0d0 440.0d-3 20.0d-3 20.0d-3 0.0d0 80.0d-5 ' (SQUARE: XI, XN, YI, YN, ZI, ZN ; CIRCLE: RAIO, XC, YC, ZC; STL_FILE:path and name of stl files)
671 0 10 - none , 1 - white noise, 2 - smirnov noise
68| 1.0 0.0 0.0 Inoise percentagen at u, v, W

691 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR PRESSURE

701 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR U VELOCITY

711 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR V VELOCITY

721 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR W VELOCITY

73] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VOF

74| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR SCALAR

75| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VARIANCE

761 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TEMPERATURE

771 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR Enthalpy

78] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 1

791 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 2

80l 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR MASS FRAC

81l 0.0 1.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR DENSITY

82|

83|

84| !BOTTOM FACE

85| 0 !NUMBER OF SPECIFIC REGIONS AT BOTTOM FACE

86l 1 'KIND= SQUARE (1) OR CIRCLE(2)

87| 0.0d0 440.0d-3 0.0d0 20.0d-3 0.0d0 0.0d0  !(SQUARE: XI, XN, YI, YN, Zi, ZN; CIRCLE: RAIO, XC, YC, ZC; STL_FILE:path and name of stl files)
88| 0 10 - none , 1 - white noise, 2 - smirnov noise
89| 1.0 0.0 0.0 Inoise percentagen at u, v, W

90| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR PRESSURE

91l 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR U VELOCITY

92| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR V VELOCITY

93| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR W VELOCITY

94] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VOF

95| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR SCALAR

96| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VARIANCE

97| 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR TEMPERATURE

98| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR Enthalpy

99| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 1
100/ 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 2
101l 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR MASS FRAC

102] 0.0 1.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR DENSITY

103]

1041 !TOP FACE

1051 0 !NUMBER OF SPECIFIC REGIONS AT TOP FACE

106 1 'KIND= SAQUARE (1) OR CIRCLE(2)

107| 0.0d0 440.0d-3 0.0d0 20.0d-3 80.0d-5 80.0d-5 !(SQUARE: XI, XN, YI, YN, ZI, ZN; CIRCLE: RAIO, XC, YC, ZC; STL_FILE:path and name of stl files)
108] 0 10 - none , 1 - white noise, 2 - smirnov noise
109] 1.0 0.0 0.0 Inoise percentagen at u, v, w

110/ 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR PRESSURE

1111 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR U VELOCITY

112] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR V VELOCITY

113] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR W VELOCITY

114] 1.0 0.0 0.0 !ALFA BETA GAMMA FOR VOF

115] 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR SCALAR

116| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR VARIANCE

117 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR TEMPERATURE

118| 1.0 0.0 0.0 'ALFA BETA GAMMA FOR Enthalpy
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1191
1201
1211
122]

'ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 1
!ALFA BETA GAMMA FOR TURBULENCE EQUATION 2
!ALFA BETA GAMMA FOR MASS FRAC

'ALFA BETA GAMMA FOR DENSITY
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2.2.3 compressible.amr3d

1| !!!1xkxxCompressible control parameters*xkx!!!

2| .false. ! Simulate compressible flow (compresFlow)

3l

4| .false. ! Continuous phase is compressible (cont_compr)

51 .false. ! Disperse phase is compressible  (disp_compr)

6l

71 287.7d0 ! Ideal gas constant for continuous phase (R_gas_c)
8| 276.5d0 ! Ideal gas constant for disperse phase (R_gas_d)
Ell

10| 1.4d0 ! gamma of gas for continuous phase (gamma_compr_c)
11 1.2d0 | gamma of gas for disperse phase (gamma_compr_c)
12|

13| 0.00010227273 !Massa molar (m_molar)

14|

15]

16] 11t ry conditi e

171 .false. ! NRBC (NRBC_aux)

18| .false. ! Wave transmissive B.C. (waveTrans_aux_west)

19| .false. ! Wave transmissive B.C. (waveTrans_aux_east)

20| .false. ! Wave transmissive B.C. (waveTrans_aux_south)
21| .false. ! Wave transmissive B.C. (waveTrans_aux_north)
22| .false. ! Wave transmissive B.C. (waveTrans_aux_bot)

23| .false. ! Wave transmissive B.C. (waveTrans_aux_top)



2.2.4 corner.amr3d

i o
2l 1
3l o.
4|

H

6l 1
711
8] 0.5 0.50.25 0.75 0.75 0.75

25 0.25 0.25 0.5 0.625 0.75

Arquivo usado somente no processo de verificacdo computacional para posicionar blocos de refinamento. A estrutura de
cada bloco é a seguinte:

numero do processo
numero de patchs no processo
xi, yi, zi, xf, yf, zf

A 1ltima linha do bloco corresponde as coordenadas minimas e méximas do bloco de refinamento. Caso se deseje dois
blocos de refinamento, a estrutura deve ser replicada duas vezes, conforme no exemplo.
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2.2.5 dpm.amr3d

1| !!!1xkxxDPM control parameterskxkx!!!

2| .false. ! use_dpm [true|false]. Default: false

3| .false. ! Turn on sub-iterations for particles: .true. or .false (dpm_subiter)

4l 0 ! Set number of particles: O - by mass flow rate, 1 - by value (setnump)

51 30.0d-3 ! Mass flow rate of real particles (dpm_mass_flow)

6l 1 9999 ! Number of computational particles to be injected at each step, number of time steps to inject particles
701 ! Number of real particles in one computacional particle (nreal_part)

8l 2 ! Diameter distribution: O - constant, 1 - normal, 2 - log_normal (diamdp)

9] 300.0d-6 50.0d-6 ! Diameter distribution parameters [diameter mean, diameter standard deviation] *Choose values in the same order of magnitude
10| 745.042756924d0 | Specific mass (dpm_rho) *Or define expression in dpm_evap

11| 1.33065142465d-3 ! Dynamic viscosity (dpm_mu)

12| 1 ! Initial position distribution: O - coordinates, 1 - circular inlet, 2 - rectangular inlet, 3 - annular inlet (initposd)
13| 0.0d0 0.032d0 0.032d0 ! Initial position by coordinates [x0, yO, z0]

14] 0.0d0 0.0d0 0.0d0 1.0d0 0.0d0  1.0dO ! Circular/rectangular inlet plane [x1,x2] x [y1,y2] x [z1,2z2] *Just planes parallel to Xy, Xz, yZ ...
15| 0.032d0  0.032d0  1.5d-3 0.0d0 ! Circular/rectangular inlet geometry: [center_posi, center_pos2] / [diameter_ex/length_edgel, diameter_in/length_edge2]
16| .false. 0 0.0d0 0.0d0 0.0d0  0.0d0 ! Initiate a volume of particles by value: .true. or .false / 0 - Cylinder [pos_1, pos_2], 1 - Sphere [xc, yc, zc, r], 2 - parallelepiped [center_posY, leng
17| 150.0d0  0.0d0  0.0d0 ! Initial mean velocities [u0, v0O, w0]

18] 0.0d0 5.0d0  5.0d0 ! Initial standard deviation velocities [u0_, vO_, wO_]

19/  0.0d0  0.0d0  0.0d0 ! Initial angular velocities [omega_x0, omega_yO, omega_z0]

201 1 1 1 0 1 ! Considered forces: 0 - Deactivate, 1 - Activate [Weigth, Buoyancy, Shear Lift Force, Rotational Lift Force, virtual mass] *Drag always considered
21 4 ! Coupling type: 1-way coupling, 2-way coupling, 4-way coupling (deterministic DPM model), 5-DEM and 6-Adaptative coupling type
221

23| !'!lxkx*xDomain Boundaries control parameters¥kxk!!

24| 2 2 1 1 2 2 ! Condition type for domain boundaries: O - Deletion, 1 - Reflection, 2 - Periodic, 3 - Free_slip at [WEST, EAST, SOUTH, NORTH, BOTTOM, TOP]
25| 1.0d0 ! Wall-particle coefficient of restitution (dpm_wall_restitution_coeff)

26| 0.0d0 ! Wall-particle coefficient of dynamic friction (dpm_wall_friction_coeff)

271 0 0.0d0 ! Roughness surface: 0 - no, 1 - yes / and standard deviation of roughness (std_roughness)

28] 0 ! Wall-particle collision with a immersed geometry: O - no, 1 - yes (dpm_ib_use)

291 1 ! Particle position related to the immersed geometry: outside = -1, inside = 1 (dpm_imb_io)

301

31] !!tsxxxInter-particle collision model control parameters - 4-way coupling###x!!

32| 1.0d0 ! Particles coefficient of restitution in 4-way coupling (dpm_restitution_coeff)

33| 0.0d0 ! Particles coefficient of dynamic friction in 4-way coupling (dpm_friction_coeff)

34|

35| 11 1xx+xDEM control parameterskxx!!!

361 1 ! 1-Linear DEM model and 2-Monlinear DEM model

371 4.0d6 ! Particle Young's modulus

38| 0.49d0 ! Particle poisson ratio

391 0.3d0 ! Particle restitution coefficient

40| 0.8d0 ! Particle static friction coefficient

41] 0.3d0 ! Particle rolling friction coefficient

42| 0.3d0 ! Particle rolling viscous damping ratio

43| 1.0d0 ! DEM CourantFriedrichsLewy condition (CFL)

44|

45| !'! IxkkxErosion model control parameterskxxk!!!

46| 0 ! Erosion model: O - none, 1 - Oka et al. (2005)

at|

48| !!!*xx*Dense model control parametersxkx!!!

491 0 0 ! [0-off/1-on, 0-dpm/1-VOF]

501

51|  !!1**xkDroplet evaporation model control parameters*xkk!!!

52|  1013250.0d0 ! Ambient pressure (dpm_p_amb)

53|  300.0d0 ! Initial droplet temperature (dpm_TO)

54| 2520.5d0 ! Liquid specific heat capacity (dpm_cp) *Or define expression in dpm_evap

55| surrogate.cti | CTI file (dpm_cti_file)

56| air | Cantera mechanism (dpm_cant_mech)

571 3 ! Evaporation model: O - None, 1 - CEM, 2 - NEQ, 3 - ASM (dpm_evap_model)

58] 2 ! Heating model: 0 - ITC, 1 - FTC, 2 - ETC (dpm_heat_model)

59| 2 ! Diffusion model: O - None, 1 - FD, 2 - ED (dpm_diff_model)

60| 20 ! Number of terms in the series T(r,t) (dpm_nLambda_T)

61| 20 ! Number of terms in the series Y1,i(r,t) (dpm_nLambda_Y1)

62|

63| !!!xxxkConversions Euler --> Lagrange parameters***x!!!

64| .false. | Use Conversions Euler --> Lagrange

65| .false. 0.1d0 1Use forced conversion euler to lagrangian, position

66| 50 ! Number of time steps to convert Eulerian to Lagrangian

671 12.d0 ! Cut volume - Eulerian to Lagrangian - cte multiplied by the finest dx*dy*dz

68| .true. ! Use shape criteria - Herrmann (2010)

69| .true. ! Use Berend filter criteria - Eulerian to Lagrangian

701 1 ! 1 - Ling unperturbed field; 2 - Berend unperturbed field

711 1.d0 ! Distance from IB NOT to convert - cte multiplied by the finest dx

72|

73] !!!xxxkConversions Lagrange --> Euler parameters***x!!!

74| .false. | Use Conversions Lagrange --> Euler

751 50 ! Number of time steps to convert Lagrangian to Eulerian

761 -10.d0 ! Distance from IB to convert - cte multiplied by the finest dx

771

78|  111xxxxDroplet breakup model control parametersxxx!!!

791 0.0261d0 ! Surface tension (dpm_sigma)

80l o ! Secondary breakup model: O - None, 1 - TAB, 2 - KHRT, 3 - SSD (dpm_breakup_model)

Neste arquivo sao definidos os parametros e as propriedades relacionados a abordagem Lagrangiana, utilizada em escoa-
mentos do tipo fluido-sélido ou na modelagem Lagrangiana de bolhas e gotas.
Abaixo serdo explicados os parametros linha a linha:

e linha 2 (use_dpm):

flag para ativar/desativar o médulo DPM

e linha 3 (dpm_subiter): determina se sub passos de tempo serdo utilizados para as particulas lagrangianas, sendo
true. para a utilizacgdo e .false. para a nao utilizacao

e linha 4 (setnump): escolhendo o ntimero 0, determina-se que uma vazido méassica de particulas serd aplicada; ou
escolhendo o niimero 1, determina-se que um ntumero fixo de particulas seré considerado

o linha 5 (dpm_mass_flow): caso a vazdo mdssica seja aplicada, colocar nessa linha o valor dessa vazdo

o linha 6 (dpm_nparticles, dpm_inject): caso um nimero fixo de particulas seja considerado, dois valores precisam
ser definidos, sendo o primeiro deles o nimero de particulas, e o segundo a frequéncia de injecdo desse ntmero de
particulas (de quanto em quanto passos de tempo esse ntimero de particulas serd injetado, ex.: 1 - caso seja injetado
em todos os passos de tempo ou 9999999 - caso seja injetado apenas no primeiro passo de tempo)

« linha 7 (nreal_part): se é desejado que apenas um nimero representativo de particulas seja simulado, deve-se colocar
a quantidade de particulas reais que estao sendo representadas por uma particula computacional
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linha 8 (diamp): escolhendo o ndmero 0, determina-se que um valor constante serd considerado para o didmetro das
particulas; escolhendo o ntimero 1, determina-se que uma distribuicdo normal serd considerada para o didmetro; ou
escolhendo o nimero 2, determina-se que uma distribuigdo log-normal serd considerada para o didmetro

linha 9 (dpm_mean_diam, dpm_std_diam): caso um valor constante seja considerado para o didmetro das particulas,
apenas o primeiro valor dessa linha deve ser alterado, que corresponde ao valor do didmetro; caso uma das distribuicoes
seja considerada para o didmetro, o primeiro valor corresponde ao didmetro médio e o segundo corresponde ao desvio
padrao do didmetro

linha 10 (dpm_rho): caso a massa especifica da particula seja constante basta definir o seu respectivo valor, sendo
uma expressdo pode ser definida dentro da funcdo dpm_evap.c

linha 11 (dpm_mu): precisa ser definido apenas quando a particula é um fluido, caso a viscosidade dindmica da
particula seja constante basta definir o seu respectivo valor nessa linha, sendo uma expressao pode ser definida dentro
da funcao dpm_evap.c

linha 12 (initposd): escolhendo o niimero 0, determina-se que a posigdo inicial das particulas serd definida pelas
coordenadas x, y e z; escolhendo o nimero 1, determina-se que as particulas serdo posicionadas no interior de uma
regido circular; escolhendo o nimero 2, determina-se que as particulas serdo posicionadas no interior de uma regiao
retangular; ou escolhendo o niimero 3, determina-se que as particulas serdo posicionadas no interior de uma regiao
compreendida entre dois circulos

linha 13 (dpm_x0, dpm_y0, dpm_z0): caso tenha sido escolhido o niimero 0 na linha 12, os valores de z, y e z
correspondentes a posi¢do inicial das particulas devem ser definidos, respectivamente

linha 14 (inlet_x1, inlet_x2, inlet_y1, inlet_y2, inlet_z1, inlet_z2): caso tenha sido escolhido os ntimeros 1, 2 ou
3 na linha 12, o plano para o qual serd definido a regiao de injegao de particulas deve ser determinado, por exemplo, se
0.0d0 0.0d0 0.0d0 1.0d0 0.0d0 1.0d0 o plano é yz posicionado em = = 0, sendo entdo o primeiro e segundo valores
relacionados com o eixo x, o terceiro e o quarto relacionados com o eixo ¥, e o quinto e o sexto relacionados com o eixo
z

linha 15 (inlet_center_1, inlet_center_2, inlet_length_1, inlet_length_2): caso tenha sido escolhido os ntumeros
1, 2 ou 3 na linha 12, a geometria da regidao de injecdo de particulas deve ser determinada; para uma regiao circular,
o primeiro e o segundo valor representam a posicao do centro da circulo, o terceiro valor representa o didmetro e o
quarto nao é necessario; para uma regiao retangular, o primeiro e o segundo valor representam a posicao do centro
do retangulo, e o terceiro e o quarto valor representa o tamanho do lado horizontal e vertical do retangulo; para uma
regiao anular, o primeiro e o segundo valor representam a posicdo do centro dos dois circulos, o terceiro representa o
diametro do circulo externo, e o quarto representa o didmetro do circulo interno

linha 16 (dpm_initall, volume_type, volume_1, volume_2, volume_3, volume_r): caso seja iniciado um ntimero
fixo de particulas apenas no primeiro passo de tempo, e é desejado posiciona-las de forma aleatoria dentro de uma
regido tridimensional deve-se colocar .true., sendo colocar .false.; para o caso .true., os outros parametros dessa linha
sdo importantes; se a regiao desejada é limitada por um cilindro com a face definida na linha 15, deve-se colocar o
nimero 0, em seguida, as posi¢oes inicial e final na terceira dimensao; se a regiao desejada é limitada por uma esfera,
deve-se colocar o nimero 1, em seguida, a posicdo do centro da esfera em x, y e z, e por dltimo, o raio da esfera

linha 17 (dpm_u0, dpm_v0, dpm_wO0): define as componentes da velocidade linear inicial das particulas nas diregoes
T, Yy e z, respectivamente

linha 18

linha 19 (dpm_omega_x0, dpm_omega_y0, dpm_omega_z0): define as componentes da velocidade angular inicial
das particulas nas diregbes x, y e z, respectivamente

linha 20 (dpm_forces(1), dpm_forces(2), dpm_forces(3), dpm _forces(4), dpm _forces(5)): define quais forgas
atuantes sobre as particulas devem estar ativadas ou nao no cédigo; estao disponiveis o peso, o empuxo, a forga de
cisalhamento devido & sustentagao, a forca de cisalhamento devido a rotacdo e a massa virtual, respectivamente; para
as forgas desativadas deve-se colocar o nimero 0, enquanto que para as forcas ativadas deve-se colocar o nimero 1; a
forga de arrasto estd sempre ativada no cédigo

linha 21 (dpm_coupling): define o tipo de acoplamento utilizado; para o acoplamento de 1 via, deve-se colocar o
ndmero 1; para o acoplamento de 2 vias, deve-se colocar o niimero 2; e para o acoplamento de 4 vias (deterministico),
deve-se colocar o numero 4
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linha 24 (dpm_boundary(1), dpm_boundary(2), dpm_boundary(3), dpm_boundary(4), dpm_boundary(5),
dpm_boundary(6)): define as condi¢des de contorno para as particulas lagrangianas; na ordem, estdo as faces oeste,
leste, sul, norte, fundo e topo; para as faces em que as particulas serdo deletadas, deve-se colocar o niimero 0; para as
faces em que as particulas serdo refletidas, deve-se colocar o niimero 1; e para as faces com condigao periddica, deve-se
colocar o niimero 2

linha 25 (dpm_restitution_coeff): caso o acoplamento de 4 vias esteja sendo utilizado, definir o coeficiente de
restituicao da colisdo entre particulas

linha 26 (dpm _friction_coeff): caso o acoplamento de 4 vias esteja sendo utilizado, definir o coeficiente de friccao da
colisdo entre particulas

linha 27 (std_roughness): caso uma geometria imersa esteja sendo utilizada, definir se é desejado considerar a
rugosidade da geometria; se sim, deve-se colocar o nimero 1 e, em seguida, definir o desvio padrao da rugosidade;
sendo, apenas deve-se colocar o nimero 0

linha 28 (dpm_ib_use): caso esteja sendo utilizada uma geometria imersa no dominio, se for desejado ativar a colisdo
das particulas com a fronteira imersa, deve-se colocar o niimero 1, sendo deve-se colocar o nimero 0

linha 29 (dpm_imb_io): se os vetores normais da fronteira imersa estiverem apontando para onde estao as particulas,
deve-se colocar o numero 1, sendao deve-se colocar o ntimero -1

linha 32 (dpm_restitution_coeff): caso uma geometria imersa esteja sendo utilizada, definir o coeficiente de restituicao
da colisdo entre particulas e fronteira imersa

linha 33 (dpm_friction_coeff): caso uma geometria imersa esteja sendo utilizada, definir o coeficiente de fricgdo da
colisdo entre particulas e fronteira imersa

linha 37
linha 38
linha 39
linha 40
linha 41
linha 42
linha 43

linha 46 (dpm_ib_erosion): caso um modelo de erosdo seja utilizado, definir o ntimero correspondente; se nenhum
modelo for utilizado, deve-se colocar o niimero 0; para o modelo do Oka, deve-se colocar o nimero 1

linha 49 (dpm_dense_model): para casos multifdsicos dispersos em regime denso, deve-se colocar o ntimero 1; caso
contrario, o nimero 0

linha 52 (dpm_p_amb): define a pressdo ambiente inicial em usada no célculo das propriedades termodindmicas e de
transporte

linha 53 (dpm_T0): define a temperatura inicial das particulas injetadas

linha 54 (dpm_cp): caso o calor especifico da particula seja constante basta definir o seu respectivo valor, sendo uma
expressao pode ser definida dentro da funcao dpm_evap.c

linha 55 (dpm_cti_file): define o nome do arquivo de input do Cantera usado para o cdlculo das propriedades termod-
indmicas e de transporte; este arquivo do tipo .cti deve estar na pasta mechanisms

linha 56 (dpm_cant_mech): no inicio do arquivo de input do Cantera, cujo nome foi definido na linha 47, ha a seguinte
informagdo: ideal_gas(name = "XXX”; a XXX deve ser copiada aqui a fim de definir o mecanismo do Cantera usado

linha 57 (dpm_evap_model): define o modelo de evaporagdo utilizado; para que ndo ocorra evaporagio, deve-se
colocar o nimero 0; para o modelo classico, deve-se colocar o nimero 1; para o modelo de nao-equilibrio, deve-se
colocar o nimero 2; e para o modelo de Abramzon-Sirignano, deve-se colocar o niimero 3

linha 58
linha 59
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e linha 60
e linha 61
e linha 64
e linha 65
e linha 66
e linha 67
e linha 68
e linha 69
e linha 70
e linha 71
e linha 74
e linha 75
e linha 76
e linha 79
e linha 80

O médulo da modelagem lagrangiana teve a sua base desenvolvida pela Msc. Jessica Guarato e a metodologia utilizada
pode ser encontrada com riqueza de detalhes em sua dissertagdo. A parte de modelagem da evaporagdo Lagrangiana foi
desenvolvida pela Msc. Abgail pinheiro e mais detalhes a respeito podem ser encontrados em sua dissertacio de mestrado,
disponivel em https://repositorio.ufu.br/bitstream/123456789/22510/1/LagrangianModelingDroplet.pdf
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2.2.6

1l
2
3
4
5
6
71
8l
Ell
10|
111
12|
13|
14|
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23]
24|
251
261
271
28|
291
301
31
32|
33|
34]
351
361
371
381
391

energy.amr3d

11 1xx+Energy control parameterstssx!!!
1Use energy equation for temperature(energyEquation)

2
1

1

false.

false. th_form (chemical + sensible enthalpy)
Energy solver: 1 PetsC , 2 Multigrid
!Temporal discretisation of energy (1: semi-implicit, 2: implicit)
"cubista" 'advection model temperature: IMPLICIT: upwind10, upwind20, CDS, QUICK, QUICKhayase; SEMI-IMPLICIT: upwind10, upwind20, Barton, MSQU, CDS, cubista, QUICK, QUICKhayase
false. 'Use divergente form of Energy Equation
!Strategy of the fluxes construction: 1-Traditional, 2-Malalasekera
.false. 1Use density calculation based on temperature

VR HEE#Bous sinesq aproximation ####HHHHHHHHHHEHERE

.false. 1Use de Boussinesq approximation (boussinesqApprox)
300.0d0 !Temperature of reference of Boussinesq term(referTemp)
.false. IPhase change

.false. !Phase change with multicomponent

0 leulerian phase change model- 0: split, 1: source
3000.0d0 !latent heat

0.0d0 Isaturation temperature

0.9d0 ! turbulent prandtl number

| ###### R Physical properties #####H#HHRIIIIY

1295. 0d(
2.37d-2

0

4194.0d0
6.53d-1

Ispecific heat at continuous phase and disperse phase (cp_phase_c, cp_phase_d)

Ithermal conductivity at continuous phase and disperse phase (k_phase_c, k_phase_d)

V##########H Temperature boundary conditions ##########HI#H

0.0d0 1.0d0 0.0d0 Itemp boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !temp boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Itemp boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Itemp boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Itemp boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Itemp boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

| ##### . Enthalpy boundary conditions ###########HH

0.0d0 1.0d0 0.0d0 'h boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 'h boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 'h boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 'h boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 'h boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 'h boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

Neste arquivo sao definidos os parametros e as propriedades relacionados a equacdo de transporte da temperatura ou
energia.
Abaixo serao explicados os parametros linha a linha:

linha 2: flag para ativar a solucao da equacao de transporte da energia.

linha 3: escolhe o tipo de solver a ser utilizado para a equacdo de transporte da energia (1 para PETSc e 2 para
Multigrid). Cabe ressaltar que o Multigrid geralmente apresenta melhor custo-beneficio. Pardmetro valido somente
quando se ativa a solugdo da equacao da energia.

linha 4: define se a equagdo de transporte da energia serd tratada de forma semi-implicita (1) ou completamente
implicita (2). Pardmetro vdlido somente quando se ativa a solu¢io da equacao da energia.

linha 5: define o modelo utilizado no tratamento do termo advectivo da equagdo de transporte da energia . Pardmetro
valido somente quando se ativa a solugao da equacao da energia.

linha 6: flag para escolher entre a forma conservativa (.true.) ou ndo-conservativa .false. para a equagdo de transporte
da energia . Parametro valido somente quando se ativa a solugdo da equagao da energia.

linha 7: pardmetro para escolher a forma de discretizagao dos fluxos da equagédo de transporte da energia (1: tradicional,
2: Malalasekera). Pardmetro valido somente quando se ativa a solugdo da equagdo da energia.

linha 9: flag para ativar o cilculo da densidade baseado na temperatura. Essa flag deve ser ativada para simulagoes de
escoamentos compressiveis.

linha 12: flag para ativar o uso da aproximacao de Boussinesq no termo de peso-empuxo da equagao da quatidade de
movimento linear. Mais detalhes a respeito dessa aproximacao podem ser encontrados no trabalho de Bernardo [4]

linha 13: temperatura de referéncia utilizada na aproximacao de Boussinesq para o termo de peso-empuxo da equagio
da quatidade de movimento linear.

linha 14: flag para ativar a modelagem de mudanca de fase euleriana. Detalhes sobre essa modelagem podem ser
encontrados no trabalho de Bernardo [5].

linha 15: flag para ativar a modelagem de mudanca de fase euleriana com multi componentes.

linha 16: defini¢do do modelo de mudanca de fase.

linha 17: definicdo do calor latente utilizado na modelagem euleriana de mudanca de fase.

linha 18: definicdo da temperatura de saturacdo utilizada na modelagem euleriana de mudanga de fase.

linha 21: defini¢do do valor para o calor especifico (c,) na fase continua e na fase dispersa, respectivamente. O valor
na fase dispersa sé serd utilizado caso a modelagem VoF seja ativada.
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e linha 22: definicdo do valor para a condutividade térmica (k) na fase continua e na fase dispersa, respectivamente. O
valor na fase dispersa sé sera utilizado caso a modelagem VoF' seja ativada.

« linhas 25 a 30: defini¢do do tipo de condicdo de contorno para a temperatura na equagdo da energia. As condi¢oes
de contorno sao definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um. A
primeira coluna definida como um indica o uso de condigdo de contorno do tipo Dirichlet, ja a segunda coluna com o
valor um, indica condigdo de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna nao funciona para as equagoes dos escalares
e nunca deve conter o valor 1.0d0. Parametro valido somente quando se ativa a solucao da equacdo da energia.

OBS 1: a definicdo das condigdes de contorno segue sempre a mesma estrutura. Sao seis linhas correspondentes,
respectivamente, as faces Tymin, Tmazs Ymins Ymaz, Zmin € Zmaz-
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2.2.7

1l
2|
3l
4|
H
6l
71
8l
Ell
10|
111
121
13|
14|
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23|
24|

! lkkkkExternal input filesskkxx!!!

.false.
"externalBC/vel.txt"
41

.false.

"externalBC/temperature.txt"

41

.false.
"externalBC/yk.txt"
41

.false.
"externalBC/dpdiam.txt"
41

.false.
"externalBC/dpvel.txt"
41

.false.
"externalBC/dpm_flow.txt"
41

externalBC.amr3d

'use external input file for boundary condition? - VELOCITIES (EULER-PHASE)
1filepath
!n - number of cells in face for each direction (face results in n*n)

luse external input file for boundary condition? - TEMPERATURE
ifilepath
'n - number of cells in face for each direction (face results in nxn)

tuse external input file for boundary condition? - MASS FRACTION
1filepath
'n - number of cells in face for each direction (face results in n*n)

'use external input file for boundary condition? - DPM_DIAMETER
!filepath

!n - number of cells in face for each direction (face results in n*n)

'use external input file for boundary condition? - DPM_VEL
Ifilepath

!n - number of cells in face for each direction (face results in n*n)

tuse external input file for boundary condition? - DPM_VEL
1filepath
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2.2.8

1l
2|
3l
4|
H
6l
71
8l
Ell
10|
111
12|
13|
141
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23]
24|
251
261
271

.
ib.amr3d

111 lkxkxxInmersed Boundary parameterstsk!!!

200 1.0d-4 !maximum numbem of cycles in the direct forcing scheme (maxc), and eslon of directing force (rigid_epslon) - for rigid body

1 'kind of file: 'l-stl ascii file', '2-stl2amr file', '3-manual file' (kindIBFile)

1 !number of immersed boundaries (ib_n_surfaces)

"testel.stl" !path and name of immersed boundary files

.false. !move_IB: .true. if the IB is in movement or .false. if isn't in movement

0.d0 0.d0 0.d0 !Input linear velocity

0.d0 0.d0 0.d0 !Input angular velocity

0.d0 0.d0 0.d0 !Reference position for rotation

1
1
1

1ib level
'kind of the interp./distrib. function: 1-hat, 2-Gauss, 3-cubic, 4-Roma/Peskin/Berger (kindIntIB)
I!strategy for the construction of the lagrangian volume [1 -> (L"2%sqrt(3)/4)*L = dx"3]; [2 -> (L"2*sqrt(3)/4)*dx = dx"3] (stratLagVol

.false. ! print pvd, pvtp, and vtp first time step.
.false. ! print pvd, pvtp, and vtp EVERY time step.

!!txxxxxxIB indicator funcyion - normal must be pointed at inner region of immersed boundary
.false. 'active the IB indictaor function that is 1 in the inner region and zero outter
.false. ! Is the flow external to the IBs?

111 lkxanx Compressible parameterskssx!!l
.false. luse free slip boundary condition (freeSlipIB)

! bkkxxxScalar Immersed Boundary parametersskk!!!

.false. !Use scalar immersed boundary (termicallB)

.false. !Use scalar immersed boundary (scalarIB)

1 320.0d0 !Type of Temperature BC (1-dirichlet,2-neumann,3-robin) and impose volue
1 0.0d0 IType of Scalar BC (1-dirichlet,2-neumann,3-robin) and impose volue

Neste arquivo estdo contidos os parametros relacionados a modelagem de corpos imersos, ou seja, ao uso de fronteira
imersa. Os tnicos parametros relacionados a fronteira imersa que nao se encontra neste arquivo é o nimero maximo de ciclos
do Multi Direct Forcing e a tolerancia pretendida. Esses dois pardametros serdo definidos no arquivo input.amr3d.

Abaixo serao explicados os parametros linha a linha:

linha 2: defini¢gdo do niimero méaximo de ciclos e da tolerancia do método Multi-Direct Forcing, utilizado na modelagem
de escoamentos sobre corpos imersos.

linha 3 (kind of file): nesta linha é definido o formato do arquivo de entrada dos pontos lagrangianos correspondentes
a fronteira imersa. Atualmente séo possiveis trés formatos de entrada: stl, stl2amr3d e .dat. O formato stl é obtido
através do gmsh e de outros softwares geradores de malha. O formato stl2amr3d é um padrao antigo presente ainda
no MFSim para fins de compatibilidade com simulag¢bes antigas. Por fim, o formato .dat é utilizado quando a fronteira
imersa ¢ construida de forma manual. E recomendavel que a entrada seja feita no formato stl.

linha 4 (number of IBs): aqui é definido o nimero de corpos que serdo modelados com essa metodologia. Caso o valor
seja diferente de um, as linhas 6 a 10 devem ser replicadas para possibilitar defini¢goes dos demais corpos, o mesmo
deve ser feito para as linhas 22 a 25. Por exemplo, para a simulag¢ao do escoamento sobre dois cilindros, esta linha deve
conter o valor 2 e os blocos com as linhas 6 a 10 e 22 a 25 devem ser replicados duas vezes.

linha 5: nome do arquivo que contém os dados da fronteira imersa no formato definido na linha 4. Esse arquivo deve
estar na pasta geo

linha 6: flag para definir se a fronteira imersa serd mével (.true.) ou estatica (.false.).

linha 7: valor para cada componente da velocidade linear. S6 funciona se a fronteira for definida como mével na linha
7

linha 8: valor para cada componente da velocidade angular. S6 funciona se a fronteira for definida como mével na linha
7

linha 9: defini¢do do centro de rotagio para o corpo imerso. Sé funciona se a fronteira for definida como mével na linha
7

linha 10: aqui é determinado em qual nivel a fronteira imersa deve ser colocada. Geralmente é igual ao valor ngc do

arquivo input.amr3d

linha 11: define o tipo de interpolagao e distribuicao que serao utilizados no Multi Direct Forcing. Os diferentes tipos
de interpolacao apresentam diferentes niveis de custo, acuracia e robustez.

linha 12: informa a estratégia utilizada para calcular o tamanho caracteristico dos elementos da fronteira imersa. A
malha lagrangiana deve possuir tridngulos com tamanhos caracteristicos proximos a malha euleriana, para isso podem
ser utilizadas as duas formas de cédlculo apresentadas, onde dx é o espagamento da malha euleriana e L é o tamanho
caracteristico do elemento triangular a ser calculado.

linha 13: flag para ativar gravagdo de um arquivo no formato putp no primeiro passo de tempo. A construgio desse
arquivo pode auxiliar no pds-processamento.

linha 14: flag para ativar gravagdo de um arquivo no formato pvip na frequencia de gravagao de resultados definida
na linha 56 do arquivo input.amr3d. Essa flag deve ser definida como .true. para simulacoes com fronteiras méveis ou
iteracao fluido estrutura.
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e linha 17: flag para ativar o mapeamento da regido interna e externa a fronteira imersa. Esse recurso é utilizado, por
exemplo, para anular a velocidade de adveccao da interface (VoF) no escoamento complementar.

e linha 18: define se o escoamento é externo a fronteira imersa.

e linha 21:

e linha 24: flag para ativar o uso da modelagem de fronteira imersa para a temperatura.
« linha 25: flag para ativar o uso da modelagem de fronteira imersa para o escalar.

o linha 26: definigdo do tipo de forgagem (1: valor imposto, 2: derivada imposta, 3: condigdo de terceira espécie) na
fronteira e o valor a ser forcado. Valores relativos a temperatura.

o linha 27: defini¢do do tipo de for¢agem (1: valor imposto, 2: derivada imposta, 3: condi¢do de terceira espécie) na
fronteira e o valor a ser forcado. Valores relativos ao escalar.

OBS: para a utilizagdo da modelagem de fronteira imersa com os modelos de turbuléncia k& — €, as normais da malha
devem estar direcionadas para o escoamento de interesse.

Para verificar a dire¢do das normais da malha, abra o arquivo stl no gmsh, clique no botéo O, localizado no canto inferior
esquerdo da janela, e escolha a opcao All mesh options. Na janela que ird se abrir existem dois campos, nomeados Normals
and tangents, definidos como zero. Basta alterar o valor do primeiro espaco, correspondente as normais para um valor em
torno de 50, ou ajusta-lo de modo que a visualizacdo das normais se torne possivel.
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2.2.9 input.amr3d

1| !!lxkxkmesh control parameterskkx!!!

2| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 1.0d0 0.0d0 1.0d0 ![al,bilx[a2,b2]x[a3,b3]: domain (the largest parallelepiped)

3l 222 !refinement ratio (x)

4l 1 !number of ghost cells (ngc)

51 2 !number of physical levels (npl)

6l 323232 !number of cells in lbot level

71 0.99d0 ! (cuttof) - goes from O to 1, and define how slim is the patch

8l 2 'buffer zone between levels (bzbl)

9l 2 tbuffer zone to flagged points  (bzfp)

10| .false. !remesh in the initial configuration: .true. or .false.

11| .false. !.true./.false. allow the user to choose if he wants an adaptive mesh (dynamic_mesh)
12| 500 'number of time step of regriding (rfn)

13 1 Remesh type: 1- Standard Interp+Project, 2- Popinet Div-free Interp

14|  .true. !interface is covered by the finest level (interface_finest_level)

15| 25 0.05d0 0 loptions of refinement: 1- density, 2- ib points, 3- mach, 4- turb visc e 5- vorticity and Control parameters of the refinement criteria 5 (eps_input) and vorticity level 1
161 1 !0: set the initial patch by coordinates, 1: read the initial patch from corner.amr3d file
171 2 !number of initial patches (number_of_initial_patchs)

18| 0.2d0 0.5d0 0.2d0 0.6d0 0.2d0 0.8d0 2
19| 0.5d0 0.8d0 0.5d0 0.8d0 0.2d0  0.8d0 2

20|

21| 111 bxxPressure velocity coupling and discretization modelskkkkx 111!

22| 1 39 1.0d-5 'kind_pressure_velocity_coupling(1-F.S., 2-SIMPLE, 3-SIMPLEC); maximum number of iterations(SIMPLE, SIMPLEC); maximum divergent(SIMPLE, SIMPLEC)
23| 0.7d0 0.3d0 0.1d0 0.7d0 !'Relaxation coefficient of velocity(SIMPLE, SIMPLEC); Relaxation coefficient of pressure(SIMPLE); !'Relaxation coefficient of temperature(SIMPLE, SIMPLEC); !Relaxation coeffi
24| 1 !temporal discretization model: 1 semi-implicit , 2 implicit

25|  "sbdf" !time discretization -"sbdf","mcnab","abcn","cnlf" (implicit_disc)

261 2 !Conservative form: 1, not conservative form: 2

27| "CDS" 'advection model: IMPLICIT: upwind10, upwind20, CDS, QUICK, QUICKhayase; SEMI-IMPLICIT: upwind10, upwind20, godunov, Barton, MSQU, CDS, skew, cubista
28] 1 !flux discretization at momentum equation: 1- malalasekera, 2- traditional
29] 0.5d0 !CourantFriedrichsLewy condition, CFL (cflGlobal)

30| .false. 1d-4 ! Flag dt constant (use_dtcte): true|false; dt value if use_dtcte = true
31] .false. 0.5 0.5 !Pseudo transient; Relaxation Factors for velocity and scalars
32|

33| !!lxoomultigrid control parameterskkx!!l

34| 50 Imaximum number of v-cycles or w-cycles (nvcmax)

35| 1 Ismoothers options: 1- gsrb, 2- msip, 3- sip, 4- cg, 5- bicgstab (smoothers_pressure)

36| .false. !red black smooth at pressure multigrid (redblack)

371 1.0d0 lover relaxation parameter at pressure multigrid (omeg)

38| 1.3d0 tover relaxation parameter at velocity multigrid (omegv)

391 1.0d0 tover relaxation parameter at scalar multigrid (omegs)

40| 1 !solver pressure :1- v_cycle, 2 - PETScVI

41] 1 tsolver velocity :1- v_cycle, 2 - PETSc, 3 - SIP

42| .true. !PETSc update matrix ?

43| .false. 0 IPETSc at lbase level??, wich level?? (petsc_level=lbot-petsc_level)
4] 552 number of smoothness in the 2x2x2 level (relax_base), in down process (relax_down) and in up process (relax_up)
45|

46] !!!xxxxtwo-phase control parameterskkkx!!!

47| 1.0d0 1.0d40 !density at continuous phase and disperse phase (dens_phase_c,dens_phase_d)
48| 1.0d-1  1.0d-1 !viscosity at continuous phase and disperse phase (visc_phase_c,visc_phase_d)
49| 0.0d0 !surface tension (surface_tension)

50/ 0.0d0  0.0d0 0.0d0 !gravity acceleration (gravity_x, gravity_y, gravity_z)

51|

52| !!lsxxksimulations control parametersxk*!!!

53] .false. !.true./.false. allow the user to choose if he wants to restart the code (re_start)
54| 10000 !save the data each xxx time step to restart the code (ctrst)

55| 3999 !code restart point (rct). Please check the folder "restart/". (USE THE SAME EXPRESSION AFTER "ct_")
561 100 'number of time steps to print the results (prt)

57| 100000000 !maximum number of time steps (ctmax)

58| 0.2d0 !final time of simulation (final_t)

59|  "hdfs5" !printing format: "tecplot"; "paraview"; "hdf5"(printing)

60|

61| !!lsxxkboundary conditions control parameter kkx!!!

621 0 0 0 Iperiodic boundary conditions: (0 -> no periodic, 1 -> periodic)

63| !!lkxxk alfa u + beta du/dn + gamma du/dt = grkkx!1111

64| V###### A U velocity boundary conditions ############

65| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 'u boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)

66| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 'u boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)

67| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !u boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)

68| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !u boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)

69| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !u boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma)

70| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 'u boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)

711 V#########E U velocity boundary conditions ############

721  1.0d0 0.0d0 0.0d0 !v boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)

73] 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !v boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)

74] 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !v boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)

75| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !v boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)

761 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !v boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma)

771 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !v boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)

78| V#####E##E W velocity boundary conditions ###HH##HHHA

791 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !w boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)

80|l 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !w boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)

81] 1.0d0 0.0d0 0.0d0 'w boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)

82| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 'w boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)

83] 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !w boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma)

84| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !w boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)

85| | ######I###E pressure boundary conditions #######HHHHIIY

86| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at WEST face(alfa,beta,gamma)

87| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at EAST face(alfa,beta,gamma)

88| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at SOUTH face(alfa, beta, gamma)

89| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at NORTH face(alfa, beta, gamma)

90| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at BOTTOM face(alfa, beta, gamma)

91] 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at TOP face(alfa, beta, gamma)

92| VR density boundary conditions ####HHHHHHHIHE

93]  0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at WEST face(alfa,beta,gamma)

94| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at EAST face(alfa,beta,gamma)

95| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at SOUTH face(alfa, beta, gamma)

96/ 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at NORTH face(alfa, beta, gamma)

97| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at BOTTOM face(alfa, beta, gamma)

98| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !p boundary condition at TOP face(alfa, beta, gamma)

99|

100]  !!lxxxxinitial partition topology#xxx!!!

1011 211 !number of processors in x,y,z axis

102]

103| !!!x**xPerform load balance

104] 0 10: dont perform load balance; 1: perform load balance

1051

1061 ! LkkkxStart by HDFS

107| false 'use start by hdf5

108| "start.hdf5" 'hdf5 file

1091

110 11 lkkkx Method

111 1 ! method: 1 - Noone; 2 - IB; 3 - VoF; 4 - FT; 5 - VoF+IB; 6 - FT+IB

112]

113] 11 bk EWF

114| .false. ! use_ewf [true|false]. Default: false

115]

1161 11 1xxx% Libs

117]  .true. ! use_petsc

118] .false. ! use_slepc
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1191 .false. ! use_zoltan

1201

1211 11 t¥xx* Manuf

122]  .true. | use_manuf [true|false]. Default: false
123]

124] !1 lkkkx PETSc control
125| none

1261 .false.

127] .false.

128 8 9

129

1301 ! lkkkx Error subsystem control

pestc_sort_mode: nome => no sort, ND => Nested Dissection,1WD => One-way Dissection,RCM => Reverse Cuthill-McKee,QMD => Quotient Minimum Degree
petsc_print_matrix: generate matrix image
petsc_debug_mode: write petsc debug data on proc_*.log files

!
!
!
! petsc_load_treshold_(min/max): load treshold (in thousands) allowed per proccess for PETSc matrices

131 .true. ! mfsim_override: allow override for non critical errors

Neste arquivo sao definidos os parametros relacionados a dominio, malha e controle da simulacdo, as propriedades dos
fluidos, método e integracées com bibliotecas. Apds a explicacdo linha a linha do arquivo serdo apresentadas algumas
explicacdes que podem ser muito importantes no entendimento dos parametros do arquivo. Portanto, o leitor pode comegar
a leitura por essas aplicagOes e, posteriormente, para a explicagao linha a linha.

Abaixo serdo explicados os parametros linha a linha:

e linha 2: defini¢do das dimensées do dominio retangular do problema. As coordenadas indicam, respectivamente, T,
Tmazy Ymin, Ymaz, Zmin € Zmaz, conforme mostra a figura abaixo:

Figure 1: Exemplo de dominio. Os vértices al e bl sdo associados ao eixo X, a2 e b2 ao eixo Y e a3 e b3 ao eixo Z

OBS: recomenda-se evitar o uso de coordenadas negativas na definicdo dos limites, ou seja, utilizar somente coordenadas
maiores que zero. O algoritimo de construgdo de malhas pode apresentar algumas instabilidades com dimensoes
negativas.

e linha 3: define a razdo de refinamento em cada direcdo e pode assumir o valor 1, indicando que a malha nao sera
refinada nessa regido ou 2, indicando que a malha serd refinada nessa regiao.

e linha 4 number of ghost cells: Depois define-se o nimero de camadas de células fantasmas que se deseja introduzir ao
redor de cada patch. Em geral emprega-se uma camada somente, porém em problemas advectivos de segunda ordem
é necessario alterar para duas camadas.

e linha 5 number of physical levels: Define-se o nimero maximo de niveis fisicos a serem adotados na malha. Por exemplo,
um dominio com 4 X 4 X 4 elementos coberto inteiramente por 3 niveis seria coberto por uma malha de 16 x 16 x 16.
A conta para descobrir o nimero de células no nivel mais fino (I;,p) é dada por nyep = Nivor - 2(npl—1)

e linha 6 number of cells in lbot level: define-se a malha base do problema por meio do niimero de células para cada eixo
XY e Z.

e linha 7 cuttof: Essa propriedade que pode ter valor entre 0 e 1. Quanto mais préxima de 1, mais delgado serd o patch
a ser definido.

e linha 8: define o niimero de células da malha do nivel anterior a ser utilizado na transi¢do entre os niveis. Por exemplo,
supondo uma malha de 3 niveis. Este pardmetro define quantas células do nivel 1 serdo cobertas por células do nivel
2 na regiao de transicao para o nivel 3. Geralmente definido como 2.

e linha 9: nimero de células posicionadas além dos bad points marcados. Essas células funcionam como uma zona de
seguranca mantendo as regioes de interesse na malha fina até a préxima remalhagem.

e linha 10: flag utilizada para solicitar a reconstrucdo da malha no primeiro passo de tempo. Geralmente esse recurso
nao é necessario quando sao posicionados blocos de malha fina na configuracao inicial da malha.

e linha 11: flag para ativar a remalhagem dindmica, ou seja, para ativar a reconstrucdo da malha baseada nos critérios
definidos na linha 15.
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linha 12: ntimero de passos de tempo para realizar a reconstrucdao da malha, ou seja, esse parametro define a frequéncia
de remalhagem.

linha 13: define o tipo de remalhagem dentre 1- Interpolacdo Padrdo + Projecdo ou 2- Interpolagido divergent-free
de Popinet. A primeira estratégia é a tradicional, utilizada desde as primeiras versdes do codigo, ji a segunda foi
implementada recentemente de acordo com o trabalho de 14.

linha 14: flag para definir se a interface entre fluidos para o método VoF estard no nivel mais fino da malha (.true.)
ou nao (.false.). Recomenda-se manter sempre a interface no nivel mais fino.

linha 15: escolha das propriedades a serem utilizadas para definir as regioes nas quais a malha serd refinada. Atualmente,
é possivel escolher entre os seguintes critérios:

— 1 - densidade: promove o refinamento baseado no gradiente de massa especifica. Esse critério é bastante utilizado
em simulagbes de escoamentos bifasicos fluido-fluido com o método VoF.

— 2 - ib points: promove o refinamento de regides onde existam corpos imersos, ou seja, fronteiras imersas.

— 3 - curvature: promove o refinamento baseado na curvatura da interface entre dois fluidos. Esse critério sé
funciona em simulacoes de escoamentos bifdsicos fluido-fluido com o método VoF.

— 4 - vorticidade_1: promove o refinamento de regides de alta vorticidade, ou seja, onde existam recirculagoes.

— 5 - vorticity_2: promove o refinamento de regides de alta vorticidade, ou seja, onde existam recirculagoes.
Critério semelhante ao anterior, porém, define as regides que devem ser remalhadas baseado em uma metodologia
diferente do critério 4. Esse critério atualmente é mais utilizado que o critério 4.

— 6 - regiao especifica: esse critério mantém um refinamento fixo em determinada regido do dominio ao longo de
toda a simulacgao. Essa regido especifica é definida no arquivo refinement region.amr3d.

— 7 - varidncia do escalar passivo: promove o refinamento de regides com alta varidncia do escalar. Esse critério
é mais utilizado em casos reativos modelados com o método da PDF.

— 8 - gradiente normalizado do escalar passivo: critério a ser utilizado somente em simulac¢des de escoamentos
com transporte de escalar passivo. Promove o refinamento de regioes onde exista um alto gradiente da quantidade
do escalar. Esse critério normaliza todo o campo, levando a valores entre 0 e 1 e marca para remalhar regides
onde exista determinada porcentagem do gradiente calculado.

— a - gradiente normalizado do niimero de particulas: critério a ser utilizado somente em simulacbes de
escoamentos do tipo Euler-Lagrange. Promove o refinamento de regides onde exista um alto gradiente do nimero
de particulas. Esse critério segue a mesma metodologia do critério 8.

— b - gradiente normalizado de € ou w: critério a ser utilizado somente em simulagoes de escoamentos turbulentos
utilizando modelos de fechamento a duas equagées da classe URANS. Promove o refinamento de regides onde exista
M

um alto gradiente do niimero de particulas. Esse critério segue a mesma metodologia do critério 8. O critério "c
é mais adequado que este critério.

— ¢ - gradiente normalizado da viscosidade turbulenta: critério a ser utilizado somente em simulagoes de
escoamentos turbulentos utilizando modelos de fechamento da classe URANS. Promove o refinamento de regides
onde exista um alto gradiente da viscosidade turbulenta. Esse critério segue a mesma metodologia do critério 8.

— d - gradiente normalizado do nimero de Mach: critério a ser utilizado somente em simulagoes de escoa-
mentos compressiveis. Promove o refinamento de regioes onde exista um alto gradiente do ntimero de Mach. Esse
critério segue a mesma metodologia do critério 8.

A definicdo dos parametros é realizada da seguinte forma: no primeiro parametro da linha concatene os nimeros ou
letras correspondentes a todos os critérios que deseja utilizar, por exemplo, 25¢ para utilizar a remalhagem baseada
em fronteira imersa, vorticidade e gradiente normalizado da viscosidade turbulenta. O segundo e o terceiro parametro
dessa linha séo os limites minimo e méximo utilizados pelo critério 4, o quarto pardmetro é uma tolerancia de controle
do critério 5. O ultimo pardmetro da linha é um ntmero inteiro que indica quantos niveis abaixo do nivel mais fino
serd construida a malha dos critérios que ndo sdo fronteira imersa. Por exemplo, se a sua simulagdo tem 5 niveis a
fronteira imersa deve ficar sempre no nivel mais fino (5) mas vocé pode remalhar com base na vorticidade, colocando
malha com o refinamento do nivel 3, para isso defina esse parametro como 2, pois 5 — 2 = 3.

linha 16: defini¢do do método de criacdo de blocos de malha fina na configuracdo inicial de malha. O mais usual é
definir esses blocos por coordenadas a partir da linha 18. Para isso, escolha a opgao 0.

linha 17: definicdo do ntimero inicial de blocos de malha fina na configuracao inicial de malha.

linhas 18 e 19: coordenadas Tmin, Tmazs Ymin, Ymazs Zmin € Zmaz Para blocos de refinamento iniciais. Esses blocos
devem cobrir as regides de interesse na configuracao inicial de malha. Caso se esteja utilizando fronteiras imersas, esses
blocos devem cobrir todo o corpo inicialmente para bom funcionamento do cédigo. Devem existir o niimero de linhas
correspondente ao nimero definido na linha anterior (17).
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linha 22: o primeiro pardmetro da linha define o método de acoplamento pressdo-velocidade utilizado, podendo se
escolher entre passo fracionado (1), SIMPLE (2) ou SIMPLEC (3). O segundo e o terceiro parametro da linha definem,
respectivamente, o nimero maximo de iteragoes e a tolerancia para os métodos SIMPLE e SIMPLEC. Cabe ressaltar
que o SIMPLE e o SIMPLEC sao métodos iterativos, diferentemente do passo fracionado. O SIMPLE e o SIMPLEC
vem sendo utilizados nas simulagoes de escoamentos compressiveis, nos demais tipos de simulagdo o passo fracionado é
mais usual. Detalhes a respeito dos diferentes métodos de acoplamento podem ser encontrados no livro de Ferziger [7]
e, principalmente, de Maliska [11].

linha 23: estes pardmetros definem, respectivamente, o coeficiente de relaxagdo para a solucao da velocidade usando
o SIMPLE ou o SIMPLEC, o coeficiente de relaxacdo para a solucdo da pressao usando o SIMPLE, o coeficiente de
relaxacao para a solucao da temperatura usando o SIMPLE ou o SIMPLEC e o coeficiente de relaxagao para a solugao
das concentracoes usando o SIMPLE ou o SIMPLEC.

linha 24: define se as equagoes da quantidade de movimento linear serdo tratadas de forma semi-implicita (1) ou
completamente implicita (2).

linha 25: define o modelo utilizado no tratamento do termo temporal das equagoes da quantidade de movimento linear.
E possivel escolher entre euler”, “sbdf”, “mcnab”, ”aben” ou cenlf”. Os detalhes a respeito da discretizacdo temporal
e dos métodos disponiveis podem ser encontrados na se¢do 4.4 da tese do Dr. Marcelo M. Damasceno [2], disponivel
em https://repositorio.ufu.br/handle/123456789/21483.

linha 26: flag para escolher entre a forma conservativa (1) ou ndo-conservativa 2 para as equagdes da quantidade de
movimento linear.

linha 27: define o modelo utilizado no tratamento do termo advectivo das equagoes da quantidade de movimento linear.
E importante observar que existem os modelos disponiveis para a abordagem semi-implicita (upwind1O, upwind20,
godunov, Barton, MSOU, CDS, skew, cubista) e para a abordagem implicita (upwind1O, upwind20, CDS, QUICK,
QUICKhayase)

linha 18: defini¢do da discretizacdo do fluxo na equacdo do momento.

linha 29: defini¢do do valor do CFL. O CFL é um coeficiente utilizado no cédlculo do passo de tempo, sendo que
quanto menor o CFL, menor serd o passo de tempo. Maiores explicagdes de como o CFL é levado em conta no calculo
do passo de tempo podem ser encontrados na segdo 4.4 da tese do Dr. Marcelo M. Damasceno [2], disponivel em
https://repositorio.ufu.br/handle/123456789/21483.

linha 30: flag para indicar se o dt serd ou nao constante e caso seja, qual o valor do dt.

linha 34: definicdo do nimero maximo de ciclos a serem executados pelo Multigrid, quando o mesmo é utilizado na
solugdo de alguma das equagdes resolvidas. Maiores detalhes a respeito do método Multigrid-multinivel utilizado no
c6digo podem ser encontrados na segdo 4.4 da tese do Dr. Rafael Roméao [12], disponivel em https://repositorio.
ufu.br/bitstream/123456789/18667/1/ModelagemSimulacaoEscoamentos.pdf.

linha 35: escolha do solver da pressdo. E possivel que se escolha entre 5 solvers diferentes, sendo Gauss-Seidel (1) o
mais barato e menos robusto e o Gradiente BiConjugado (5) o mais robusto e com maior custo.

linha 36: flag para ativar o método de relacao da equagao do residuo para o método Multigrid.

linha 37 omeg: define o coeficiente de sobre-relaxagdo para a pressao, usado pelo método Multigrid.

linha 38 omegv: define o coeficiente de sobre-relaxagdo para a velocidade, usado pelo método Multigrid.

linha 39 omegs: define o coeficiente de sobre-relaxagdo para as equagoes escalares, usado pelo método Multigrid.

linha 40: escolhe o solver para a equacio da pressio. E possivel escolher entre Multigrid (1) e PETSC (2). Vale ressaltar
que o Multigrid é um solver mais barato tanto em termos de tempo computacional, quanto em uso de memoria. Porém,
o PETSc, apesar de mais caro, é mais robusto em alguns casos como altas razdes de massa especifica e dominios com
grande razao de aspecto.

linha 41: escolhe o solver para as equacdes de quantidade de movimento linear. E possivel escolher entre Multigrid
(1), PETSC (2) e SIP (3). Vale ressaltar que o Multigrid e o SIP sdo um solvers mais baratos tanto em termos de
tempo computacional, quanto em uso de memoéria. Nao é comum a utilizacdo do PETSc na solugdo das velocidades.
Em casos inadequados para o multigrid é comum a utilizagao do SIP.

linha 42: flag para ativar a atualizacao da matriz do PETSc, quando o mesmo é utilizado. A atualizacdo da matriz é
um procedimento caro e necessario apenas quando existirem variagdes nas propriedades fisicas do fluido.
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linha 43: flag para ativar a atualizacdo da matriz do PETSc no nivel base e caso verdadeiro em qual nivel.

linha 44: defini¢do de quantas vezes o método escolhido na linha 34 serd executado no nivel base (relax_base), em cada
nivel no processo de descida (relax_down) e em cada nivel no processo de subida (relax_up) do Multigrid.

linha 47: definicdo da massa especifica (p) da fase continua e da fase dispersa. Caso a modelagem VoF nao seja
utilizada, somente a massa especifica da fase continua sera considerada.

linha 48: defini¢do da viscosidade dindmica molecular (i) da fase continua e da fase dispersa. Caso a modelagem VoF
nao seja utilizada, somente a viscosidade dindmica molecular da fase continua sera considerada.

linha 49: defini¢ao do valor de tensao interfacial entre dois fluidos. Essa propriedade é utilizada somente em escoamentos
multifasicos do tipo fluido-fluido e seu valor depende do par de fluidos.

linha 50: defini¢ao do valor de cada componente do campo gravitacional. Cabe lembrar que se a dire¢do da componente
for contraria a do eixo, deve-se acrescentar um sinal de negativo.

linha 53: flag utilizada para informar a utilizacdo de um ponto de restart, ou seja, reiniciar um caso que caiu por algum
motivo ou foi finalizado.

linha 54: frequéncia para a gravacdo de pontos de restart.

linha 55: especificagdo do ponto de restart a ser utilizado para reiniciar o caso. Basta verificar a ultima pasta salva na
pasta restart e copiar o seu nimero. Por exemplo, se na pasta restart, a pasta mais atual for a ct_000599, esta linha
deve ser definida como 599.

linha 56: pardmetro utilizado para definir o intervalo para gravacao dos arquivos de pds-processamento. Cabe ressaltar
que, geralmente, o passo de tempo da maioria dos problemas esta abaixo de 1 ms, portanto, ndo é necessario gravar os
resultados com uma frequéncia baixa.

linha 57: define o niimero maximo de iteragoes a serem executadas. Esse parametro é utilizado com mais frequéncia
em atividades de debugar o codigo.

linha 58: definicdo do tempo fisico total de simulacéo.

linha 59: linha onde se escolhe o formato dos arquivos de saida. Recomenda-se a escolha do formato hdf5, que é
compativel tanto com o Visit quanto com o Paraview, que sdo os dois softwares de pds-processamento mais utilizados
no MFLab.

linha 62: imposigdo de condi¢do de contorno periédica em alguma dire¢do. A condigdo de contorno periddica replica o
que acontece na face ,,q; na face ,,;,. Por exemplo, para se considera-se periodicidade na direcdo Z, a linha deve ser
definida como 0 0 1 e tudo o que acontece na face z,,q, ¢ replicado na face z,,;,, funcionando como um dominio
infinito. E importante ressaltar que quando se impde periodicidade as condi¢des de contorno na dire¢do sio ignoradas
pelo cédigo.

linhas 65 a 70, linhas 72 a 77 e linhas 79 a 84: condig¢oes de contorno para U, V e W, respectivamente, que sdo as
componentes do campo de velocidade nas dire¢oes X,Y e Z. As condi¢bes de contorno sao definidas por zero ou um,
sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um. A primeira coluna definida como um indica
o uso de condic¢ao de contorno do tipo Dirichlet e a segunda coluna com o valor um, indica condi¢dao de contorno do
tipo Neumann. A terceira coluna impde condicao do tipo advectiva, onde uma equacao da adveccdo é resolvida no
contorno. Essa condic¢do é capaz de trabalhar com recirculagoes que chegam no contorno e, geralmente, é utilizada na
face de saida (outlet). Para definir condig¢bes de contorno do tipo simetria na face, somente a componente de velocidade
perpendicular a face deve ser do tipo Dirichlet e com velocidade nula, as componentes nas outras duas dire¢oes devem
ser do tipo Neumann. Para se definir simetria, por exemplo, na face ¥4, U € W devem ser do tipo Neumann e V do
tipo Dirichlet, considerando velocidade nula.

linhas 86 a 91: definicdo do tipo de condi¢do de contorno para a pressdo. As condi¢oes de contorno sdo definidas
por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um. A primeira coluna definida
como um indica o uso de condi¢do de contorno do tipo Dirichlet e a segunda coluna com o valor um, indica condigao
de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna ndo funciona para a pressdo e nunca deve conter o valor 1.0d0.
A defini¢do das condic¢oes de contorno da pressdao devem ser realizadas com base nas condigoes da velocidade. Para
condicao do tipo Dirichlet, Simetria ou Advectiva para a velocidade, a condigdo de contorno para a pressao deve ser
do tipo Neumann. Caso a condigdo de contorno para a velocidade seja do tipo Neumann, a condi¢do de contorno da
pressao deve ser do tipo Dirichlet.

linhas 93 a 98: definicdo do tipo de condigdo de contorno para a densidade
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e linha 101: definicdo do niimero de processos a serem utilizados em cada diragdo. Cabe lembrar que o ntimero de
elementos por processo deve ser um inteiro e, caso se esteja utilizando o multigrid, o ntimero de elementos por processo
deve ser um inteiro par. Por exemplo, nao é possivel dividir a diregao X em 3 processos caso existam 100 elementos nessa
direcdo, ja que 100 nao é divisivel por 3. E importante ressaltar que uma das formas mais eficientes de se paralelizar, é
dividindo o dominio em apenas uma direcao. O niimero total de processadores ¢ dado pela multiplicagdo da quantidade
de processadores em cada dire¢cao. No arquivo exemplo, o nimero total de processadores seria 2 x 1 x 1 = 2.

o linha 104: flag para utilizar (1) ou néo utilizar (0) o balango de carga na simulagdo. O balango de carga é responsével
por realizar uma divisdo mais adequada dos processos e de forma dindmica ao longo da simulacao.

e linha 107: flag para ativar/desativar o boot de caso via arquivo hdf5

e linha 108: nome do arquivo hdf5 a ser utilizado para bootar o caso. O arquivo deve estar localizado na pasta input.
e linha 111: método utilizado na simulac¢ao

o linha 114: flag para ativar/desativar o uso de EWF

o linha 117: flag para ativar/desativar o uso de PETSc

o linha 118: flag para ativar/desativar o uso de SLEPc

e linha 119: flag para ativar desativar o uso de Zoltan

o linha 122: flag para ativar/desativar as condigdes de normais do manuf

e linha 125: método de ordenagdo da matriz PETSc

e linha 126: flag para indicar se a matriz PETSc deve ser renderizada em imagem

« linha 127: flag para ativar a escrita de dados de debug do PETSc nos arquivos de log do MFSim.
o linha 128: configuracdo do treshold (minimo, méximo) para as matrizes PETSc por processo

e linha 131: flag para indicar se o MFSim deve ou nao parar as simulagdes por conta de erros nao criticos

2.2.9.1 Explicagdes importantes para entender os parametros do arquivo input.amr3d

Conforme explicado anteriormente, o MFSim é um cédigo de malha bloco-estruturada com refinamento dinamico. Isso
quer dizer que o cddigo trabalha, a principio apenas em dominios retangulares. A simulacdo de geometrias ndo-cartesianas
é possivel através da modelagem de fronteira imersa.

A definigao principal de malha é relativa ao nivel mais grosso, chamado de lbot. O dominio é entao discretizado com a
malha escolhida e, caso se deseje refinar determinadas regioes do dominio, malhas mais finas sdo sobrepostas a essa malha
grosseira. O nivel mais fino da malha é chamado [top.

O MFsim exige que certos parametros da malha sejam estabelecidos. A seguir ilustra-se um esquema de malha onde héa
3 niveis fisicos.

ﬂl

T

e
=)

Figure 2: Esquema de malha do AMR, onde hé 3 niveis fisicos

Pela figura acima, pode-se concluir que estes niveis sdo sucessivamente mais refinados, sendo que o nivel 1=3 é o mais
refinado. O algoritmo do AMR obedece a regras de aninhamento entre niveis (explicadas em detalhes no capitulo 2), sendo
os dois principais pontos:

1. Os cantos de uma malha mais fina coincidem com os cantos das células pertencentes a um nivel imediatamente abaixo.
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2. Malhas mais finas devem estar no interior da unido das malhas do nivel abaixo, exceto quando tocam as bordas do
nivel fisico.

G.r..l

Figure 3: Exemplo de células corretamente alinhadas

Os detalhes principais a respeito das metodologias bésicas utilizadas no c6digo em termos de discretizagao e métodos po-
dem ser encontradas de forma bastante detalhada na tese do Dr. Franco Barbi [1] disponivel em https://repositorio.ufu.
br/bitstream/123456789/18155/1/ExperimentacaoNumericaBolhas.pdf, na tese do Dr. Rafael Roméo [12], disponivel
em https://repositorio.ufu.br/bitstream/123456789/18667/1/ModelagemSimulacaoEscoamentos.pdf e na tese do
Dr. Marcelo M. Damasceno [2], disponivel em https://repositorio.ufu.br/handle/123456789/21483. O objetivo do
manual é apresentar defini¢oes sucintas dos parametros de entrada, porém, essas trés teses abordam de maneira completa a
teoria que permeia as metodologias utilizadas no cédigo.

A respeito dos métodos de solucgdo utilizados tanto para pressao e velocidade quanto para os escalares, o Multigrid é
diretamente implementado no cédigo e apresenta menor custo computacional e consumo de memoria. J& o PETSc (Portable,
Extensible Toolkit for Scientific Computation) é um conjunto de estruturas e rotinas de dados para a solugdo escaldvel
(paralela) de aplicativos cientificos modelada por equagoes diferenciais parciais. Sua documentacdo estd disponivel em
https://petsc.org/release/. Atualmente, sdo utilizados trés conjuntos de pré-condicionadores e solvers do PETSc dentro
do MFSim que, apesar do maior tempo computacional e consumo de meméria pode ser mais robusto em certos problemas.

Esse é o arquivo de entrada mais extenso da pasta input e contém os pardmetros que podem ser considerados o coragao
do codigo.
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2.2.10 postproc.amr3d

1l

2|

3l

4|

H

6l

71

8l

Ell

10|
111
121
13|
14|
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23|
24|
251
261
271
28|
291
301
31
32|
33|
34]
351
361
371
381
391
401
41|
42|
43|
44|
45|
461
47|
48|
49|
501
511
52|
53|
54|
55|
561
571
581
591
601
611
62|
63|
64|
65|
661
671
68l
691

11 hkkxxList of variables to be recordedxx*!!!

.true. # U-velocity
.true. # V-velocity
.true. # W-velocity
.false. # Q-criterion
.false. # X-vorticity
.false. # Y-vorticity
.false. # Z-vorticity
.false. # Vorticity magnitude

.true. # Pressure

.false. # Pressure correction

.true.  # Viscosity

.true. # Density

.false. # Volumetric fraction ###### input.amr3d method must be 3 (VoF) or 5 (VoF+IB)

.false. # Front Tracking ###### input.amr3d method must be 4 (FT) or 6 (FT+IB)

.false. # Turbulent equation number 1 ###### logical variable "kw_model.or.sst_model.or.sa_model" must be set on
.false. # Turbulent equation number 2 ###### logical variable "kw_model.or.sst_model" must be set on

.false. # Turbulent Viscosity ###### logical variable "kw_model.or.sst_model.or.sa_model" must be set on
.false. # Temperature ###### logical variable "energyEquation" must be set on or it will be set as the one obtained with combustion models
.false. # Enthalpy ###### logical variable "energyEquation" must be set on or it will be set as the one obtained with combustion models
.false. # cp_mix

.false. # k_mix

.false. # Scalar ###### logical variable "transpEquation" must be set on

.false. # Scalar variance ###### logical variable "varianceEquation" must be set on

.false. # dpm_npart ###### logical variabel "use_dpm" must be set on (dpm.amr3d)

.false. # dpm_Dnpart

.false. # dpm_diam_part

.false. # dpm_mass_part

.false. # dpm_Dmass_part

.false. # dpm_u

.false. # dpm_v

.false. # dpm_w

.false. # dpm_ufluct

.false. # dpm_vfluct

.false. # dpm_wfluct

.false. # dpm_temp_part

.false. # pdf_mean ###### logical variable "use_comb" must be set on (reaction.amr3d)

.false. # pdf_var

.false. # pdf_u

.false. # pdf_v

.false. # pdf_w

.false. # pdf_npvc

.false. # pdf_wdot

.false. # pdf_weight

.false. # pdf_density

.false. # pdf_kinenergy

.false. # pdf_mass

.false. # Qsas

.false. # dwall

.false. # ib_indicator

.false. # divergent

.false. # gamma

.false. # Mach

.false. # rhs_Energy

.false. # std_h

.false. # std_cp

.false. # therm_pressure

.false. # rhs_var_comp2

.false. # rhs_var_comp

.false. # rhs_comb

.false. # react_var_total (sum of mass fractions)

.false. # lewis_k ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on
.false. # wdot_k ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on
.false. # diff _k ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on
.false. # h.k ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on
.false. # rhs_arrhenius_spc ###### logical variables "eul_cantera_props”" and "transpEquation" must be set on
.false. # rhs_EDM_spc ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on
.false. # rhs_comb_spc ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on
.false. # Reactive scalars ###### logical variables "eul_cantera_props" and "transpEquation" must be set on

~ . ) . . . ~

A funcéo deste arquivo é simplesmente definir quais propriedades terdo

o campo gravado para visualizagdo no poés-

processamento. As varidveis definidas como .true. terdo o seu campo gravado para péds-processamento no Visit ou Paraview.
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2.2.11 probes.amr3d

1| !l#### probes setup

2| .false. !!1! Enable probes

3l o0 !!1! Number of probes

4| .false. 11 Probes follow bubble's centroid (edit positions in ../src_amr/eul_probes), if FALSE, edit positions in ./amr3d_probes
5| .false. 111 Treat probes as badpoints

6| !!#### Probes's Coordinates : X, Y, Z

Nesse arquivo sao definidos pardmetros para sondas, que sdo pontos de gravacido de resultados, em casos de colunas de
bolhas.

e linha 2: flag para ativar a gravagao de dados através de sondas que seguem bolhas.
e linha 3: definicdo do ntimero de probes a serem utilizadas.
e linha 4: flag para ativar o mecanismo em que as sondas seguem as bolhas.

e linha 5: flag para ativar o tratamento das bolhas como bad points. Isso quer dizer que a cada remalhagem a malha
mais fina serd posicionada sobre as probes.

« linha 7 adiante: devem ser fornecidas as coordenadas de cada sonda. O ntimero de linhas deve ser igual ao pardmetro
definido na linha 3.
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2.2.12 probesSTL.amr3d

1l

2|

3l

4|

H

6l

71

8l

Ell

10|
111
12|
13|
14|
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23]
24|
251
261
271
28|
291
301
31
32|
33|
34]
351
361
371
381
391
401
41|
42|

SN

!11 LkxxxxProbe Files and Parameterskkk!!!

.false. luse stl probes (use_probes_lag)
!Polynomial order for interpolation: 1-Linear, 2-Quadratic, 3-Cubic (Probe_Interp)
!Frequency in time steps to probe variables (probe_interval)

!Number of files of stl probes (repeat save format and path for each file)

!Save format (1-file_by_point ; 2-file_by_t)

../test.dat" !path and name of stl probes files

111 LkkkxxProbe Variablesskskx!!!

.true. !Save iteration (ct - ct_out_ctl)

.true. !Save time(t - t_out_ctl)

.true. 1Save time step (dt - dt_out_ctl)

.true. 1Save x position (xc - xc_out_ctl)

.true. !Save y position(yc - yc_out_ctl)

.true. !Save z position(zc - zc_out_ctl)

.true. !Save velocity u (u - u_out_ctl)

.true. !Save velocity v (v - v_out_ctl)

.true. !Save velocity w (w - w_out_ctl)

.false. 1Save pressure (P - P_out_ctl)

.false. !Save scalar (sca - sca_out_ctl)

.false. 1Save density (rho - rho_out_ctl)

.true. !Save viscosity (mu - mu_out_ctl)

.true. ISave temperature (temperature - temp_out_ctl)

.false. !Save turbulence variable 1 (turl - turl_out_ctl)

.false. !Save turbulence variable 2 (tur2 - tur2_out_ctl)

.false. !Save particles number (dpm_npart - dpm_npart_out_ctl)

.false. 1Save particle diameter (dpm_diam_part - dpm_diam_part_out_ctl)

.false. !Save particle mass (dpm_mass_part - dpm_mass_part_out_ctl)

.false. !Save particle velocity u (dpm_upart - dpm_upart_out_ctl)

.false. !Save particle velocity v (dpm_vpart - dpm_vpart_out_ctl)

.false. !Save particle velocity w (dpm_wpart - dpm_wpart_out_ctl)

.false. 1Save dpm velocity fluctuation u' (dpm_ufluct - dpm_ufluct_out_ctl)

.false. 1Save dpm velocity fluctuation v' (dpm_vfluct - dpm_vfluct_out_ctl)

.false. 1Save dpm velocity fluctuation w' (dpm_wfluct - dpm_wfluct_out_ctl)

.false. 1Save particle temperature (dpm_temp_part - dpm_temp_part_out_ctl)

.false. !Save volfrac (Volume fraction VoF - volfrac_out_ctl)

.true. !Save Yfuel (Fuel Mass fraction from concentrations)

.true. !Save YCO2 (CO2 Mass fraction from concentrations)

.true. !Save YCO (CO Mass fraction from concentrations)

.true. !Save YOH (OH Mass fraction from concentrations)

.true. !Save YN2 (N2 Mass fraction from concentrations)

.true. !Save YNO (NO Mass fraction from concentrations)

Neste arquivo, sao definidos os parametros utilizados para gravagao de dados através de sondas. As sondas sdo pontos

escolhidos no dominio para que informacoes sobre o escoamento sejam gravadas. E possivel levantar perfis de propriedades
ao longo do tempo ou realizar médias temporais e espaciais por meio dos dados gravados pelas sondas.

Abaixo serdo explicadas as linhas contidas nesse arquivo:

o linha 2: flag para ativar a gravacido de dados por meio de sondas. Para utilizar esse recurso esse pardmetro deve ser

definido como .true.

e linha 3: por meio deste parametro é possivel escolher a ordem da interpolacao utilizada para obter o valor da informacao

na coordenada da sonda. Por exemplo, o escalar passivo é uma varidvel centrada. Caso a sonda esteja em uma posicao
do dominio que nao seja coincidente com um centro de célula, é necessario interpolar o valor do escalar para que se
obtenha o valor da propriedade no ponto em que a probe foi posicionada.

e linha 4: define a frequéncia, em termos de passo de tempo, com que as informagoes da sonda serdo gravados no arquivo

de saida.

e linha 5: nimero de arquivos de entrada das probes. Por exemplo, suponha-se que, para avaliar o comportamento do

escoamento seja necessario posicionar duas linhas de sondas em regioes diferentes, é possivel fornecer as coordenadas
de cada linha de sonda em um arquivo diferente (linhal.dat e linha2.dat, por exemplo). Caso se tenha mais de um
arquivo de entrada para as probes, as linhas 6 e 7 devem ser repetidas para cada arquivo.

o linha 6: parametro para definir o formato dos arquivos de saida das probes. E possivel que os arquivos de saida sejam

escritos por sonda (1) ou por tempo (2). Para exemplificar, considere um caso em que serdo executados 100 passos de
tempo, com 10 sondas posicionadas no dominio para gravacao de dados gravando as informagoes a todo passo de tempo
(pardmetro da linha 4 definido como 1). Caso se escolha a primeira opc¢ao nessa linha (1-file_by_point), serao obtidos
10 arquivos com 100 linhas cada. Porém, caso se escolha a segunga opgao nessa linha (2-file_by_t), serdo obtidos 100
arquivos com 10 linhas cada. Para a obtencdo de médias temporais, a opgao 1 é mais indicada, ji para a obtencao de
perfis em escoamentos médios (modelos URANS), a opcdo 2 pode ser mais conveniente.

e linha 7: definicdo do nome do arquivo de entrada com as coordenadas de cada probe. Esse arquivo deve estar na pasta

probes. Sua primeira linha deve conter o nimero total de sondas que serdo informadas no arquivo, a seguir, cada linha
deve seguir o seguinte padrao:

numero_da_probe coordenada_x coordenada_y coordenada_z

Sendo assim, o nimero total de linhas do arquivo serd n,ropes + 1, onde npropes ¢ 0 nimero de sondas definido na
primeira linha.

e linhas 10 a 35: informam quais informagoes serao gravadas em cada sonda. Apenas as propriedades definidas como

.true. sedo gravadas no arquivo, sendo uma em cada coluna. Ou seja, caso se deseje gravar 8 informagdes do ponto, o
arquivo conterd 8 colunas.
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2.2.13 reaction.amr3d

1] 11 1xkxkControl flagskxkx!!!

2| .false. luse_cantera

3| .false. ! use_comb

4| .false. ! use pdf - transpdf - [true|false]. Default = false

H

6] !!!xxxxChemical reaction control parametersxxk!!!

7| .false. !cantera_logical

8| .false. tevap_logical

9| C3H8_2step_VOLVO.cti methane_air_global.cti 2S_CH4_BFER.cti I1CTI file

10| c3h8 ché4mec CH4_BFER_mix !cant_mechanism for cantera

11| "C3H8:0.04007046,02:0.22366331,N2:0.73626623" "CH4:0.055,02:0.220,N2:0.725,C02:0.000,H20:0.000" !composition in main jet or unburnt jet
12| "C3H .04007046,02:0.22366331,N2:0.73626623" "C3H8:6.19081272e-67,02:7.83130907e-02,N2:7.36266232e-01,C0:5.41542808e-05,C02:1.19886395e-01,H20:6.54801285e-02" "CH4:0.000,02:0.000,N2:0.725,C02:0.151,H20:0.124
13|  "C3H8:0.04007046,02:0.22366331,N2:0.73626623" !composition in pilot jet

14| 288.0d0 288.00d0 288.00d0 101000 353.1718d0 288.0d0 1791.11d0 353.1718d0 !T_main_jet, T_coflow, Po or T_unburnt, T _burnt, Po
15| C3H8 !Main_fuel

161 .false. !mix_frac (mixture fraction formulation - for diffusive flames and passive scalar)
171 .false. !prog_var (progress variable formulation - for premixed flames and passive scalar)
18] .false. I!species diffusivities

191

20| VI Combustion modeling #########H#H#HHH

21| .false. Ipure_mixing

22| .false. !burke_schumann (only for diffusive flames)

23| .false. 'arrhenius

24| .false. !zimont turbulent flame speed closure model

25| .false. ebu

26| .false. bml

271 .false. !edm

28| .false. ledc

29| .false. thybrid_arrhenius_edc

30| .false. 2d-5 5.0d10 lignite the mixturd- valid for concentrations with edm, edc or arrhenius; ignite,T_ignt,Pwr_ignt
31|

32| ! ISAT

33| .false. turn ISAT ON (.true.) / OFF (.false.)

34| 1 Iturn binary search tree restart ON (1) / OFF (0)

35| 2009 IISAT version (2009 or 1997)

36| 200000 !maximum number of leaves in the binary tree (a very large number can explode the memory!!)
371 5 !size of the MRU list (Default value: 5

38| 30 !size of the MFU list (Default value: 30 )

391 2 taffine subspace dimension (Default value: 5 )

40| 1.0d-3 !ISAT error tolerance - etol (Default value: 1.0d-04)

41]  1.0d0 lerror scaling matrix absolute tolerance (Default value: 1.0d00 )

42| 0.0d0 lerror scaling matrix relative tolerance (Default value: 0.0d00 )

43| 1.0d-12 14 !Jacobian solver absolute tolerance (Default value: 1.0d-12)

44| 1.0e-6 !Jacobian solver relative tolerance (Default value: 1.0d-06)

45|

46| U##HHEEE PDF input data #EEHEEEHEEEE

471 11 !ITENS - MPI NOTIONAL TYPE: number of itens describing the mpi notional type

48| 1.0d-8 ! COMB_TOLERANCE

49| 10 IPARTICLES_PER_CELL

501 100 !NUMBER_OF_PARTICLES: UNIFORM INIT in the whole domain - if not defined PARTICLES_PER_CELL
51 1.0d7 !K_NOTIONAL - It is just a factor which is cancelled after operations

52|

53] ! Cloning and annihilation parameters

54| 0.8d0 !npc_min factor PER LEAF MINIMUM = npc_min factor*PARTICLES_PER_CELL - It must be greater than 0.5*PARTICLES_PER_CELL
55| 3.0d0 !npc_max factor PER LEAF MAXIMUM = npc_max factor*PARTICLES_PER_CELL

56| 1 tannihilation_type - TYPE 1 - without any preference; TYPE 2 - zeta ordering

571

58| !!!11TODO set in the userFunctions.c file

59| 1.0d0 !ZETA1_MIX

60| 0.0d0 !ZETA2_MIX

61| 0.5d0 !TARG_MIX

62| 5.0d0 !MIXLGTH

63|

64| ! SCALAR TRANSPORT PARAMETERS

65| 11 In_Yi

66| 2.0d0 !COMEGA

67| 1.0d0 !'RHO

68| 1.0d0 !sC

69|

701

711

72|  #equilibrio para grimech phi=1 t_ini=300k
73| Tequi=2225.5245834770044

74]  "H2:2.64919135d-04,H:1.43445171d-05,0:1.25797318d-04,02:5.39245427d-03, 0H: 1.78293841d-03,H20: 1. 20503195d-01,H02: 6. 00394886407, H202:5.67141950d-08,C: 9. 71189456418, CH: 1. 59556233d-18, CH2: 5. 02571540418, CH2(S) :
751
761
771
78| #equilibrio para YangPopel998 phi=1 t_ini=300k

79 Tequi=2231.279223055053

80|  "CH4:1.50398552d-17,02:6.2C 03,N2:7.24665002d-01,0H: 1.88935930d-03,C02: 1.37382282d-01,C0:8.91634528d-03,H20: 1. 20527126d-01,H2: 2. 55730688d-04 , H: 1.45470397d-05,0: 1.39874252d-04 ,H02:: 6 . 80083324d-07 , H202:6.. 1
81|
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2.2.14 refinement_region.amr3d

11 1 tnumber of regions
21 3 tlevels it should be covered
3] 5.0d0 7.0d0 4.0d0 6.0d0 0.0dO 6.0d0 tparalelepiped coordinates (xo, xmax, yo, ymax, zo, zmax)

Nesse arquivo sdo informados os pardmetros utilizados no critério de refinamento 6 (refinamento fixo em uma regiao do
dominio). A estrutura desse arquivo é simple e cada linha serd explicada abaixo.

e linha 1: informa o nimero de regides com refinamento fixo ao longo de toda a simulagdo que existirdo no dominio. As
duas linhas seguintes devem ser replicadas de acordo com o nimero de regides informadas nessa linha.

e linha 2: informa qual o nivel estard cobrindo a regido informada. Por exemplo, suponha-se uma simulacdo onde a
malha possua 5 niveis, porém, deseja-se manter uma regido com refinamento fixo da malha correspondente ao nivel 3.
Para esse caso, o valor a ser informado nessa linha é 3.

e linha 3: informa as coordenadas do bloco de refinamento a ser posicionado, da seguinte forma:

X_min Xx_max y_min y_max z_min z_max

Para um exemplo em que deseja-se posicionar dois blocos fixos de refinamento o arquivo seria definido como:

2 inunber of regions
3 !levels it should be covered

3] 5.0 7.0 4.0 6.0 0.0 6.0 Iparalelepiped coordinates (xo, xmax, yo, ymax, zo, zmax)
3 tlevels it should be covered
2.0 3.0 2.0 3.0 0.0 2.0 Iparalelepiped coordinates (xo, xmax, yo, ymax, zo, zmax)
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2.2.15 scalar.amr3d

1| !!!xkxxScalar control parameters¥kkx!!!

2|

3| !---- Scalar equation ---=========-=———————————

4| .true. !Use transport equation of a generic scalar(transpEquation)

51 2 !Scalar solver: 1 PetsC , 2 Multigrid

6l 1 temporal discretization model for scalar (1: semi-implicit, 2: implicit)
7| "cDs" tadvection model for scalar: IMPLICIT: CDS, upwindi0, upwind20, cubista. SEMI-IMPLICIT: upwindi0, upwind20, Barton, MSOU, CDS, cubista, QUICK, QUICKhayase;
8| .false. 'Use divergente form of Scalar Equation

9l 1 !Strategy of the fluxes construction: 1-Traditional, 2-Malalasekera

10| .false. tupdate_sca (update rho and mu based on a passive scalar)

111

12| 1---- Variance equation =---=-===-======——————o—o

13|  .false. 'Use transport equation of variance(varianceEquation)

14] 2 !Variance solver: 1 PetsC , 2 Multigrid

151 1 !temporal discretization model for variance (1: semi-implicit, 2: implicit)
16| "cubista" 'advection model for variance: IMPLICIT: upwindi0, upwind20, CDS, QUICK, QUICKhayase; SEMI-IMPLICIT: upwind10, upwind20, Barton, MSOU, CDS, cubista, QUICK, QUICKhaye
171 .false. Use divergente form of Variance Equation

18] 1 IStrategy of the fluxes construction: 1-Traditional, 2-Malalasekera

191

20| !---- Concentrations equations -------———--------

21| .false. 'Use transport equation of concentrations (multiple_scalars)

22| 2 !Concentrations solver: 1 PetsC , 2 Multigrid

23] 1 !temporal discretization model for concentrations: (1: semi-implicit, 2: implicit)
24| “"cubista" 'advection model for concentrations: IMPLICIT: upwind10, upwind20, CDS, QUICK, QUICKhayase; SEMI-IMPLICIT: upwind10, upwind20, Barton, MSOU, CDS, cubista, QUICK, QUI
25| .false. !Use divergente form of Concentrations Equations

26| 1 !Strategy of the fluxes construction: 1-Traditional, 2-Malalasekera

271

281

29]  0.0001d0 ! (alfaRefer) mi/pr

301  2.0d0 1 (h_IB)

31]  1.0d0 1 (ks_IB)

32| 300.0d0 1 (Tinf_IB)

33| 4.76d-5 !diffusivity coefficient

34| 0.70d0 !Schmit number

35| .false. !Use Corrosion Model

36|

371 Vi####### Scalar boundary conditions #####HIHHIHHHY

38] 1.0d0 0.0d0 0.0d0 Isca boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)

39| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !sca boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)

40| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !sca boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)

41]  1.0d0 0.0d0 0.0d0 !sca boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)

42| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !sca boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma)

43| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !sca boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)

44| L ##### I Variance boundary conditions ##########HIS

45| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vari boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)

46| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vari boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)

47| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vari boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)

48| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vari boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)

49| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 vari boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma)

50/ 0.0d0 1.0d0 0.0d0 tvari boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)

51| | ##### % Concentrations boundary conditions ########HHHHbH]!

52| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !concentration boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)
53] 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !concentration boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)
54| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !concentration boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)
55| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !concentration boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)
56| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !concentration boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma)
57| 1.0d0 0.0d0 0.0d0 !concentration boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)

Neste arquivo sao definidos os parametros e as propriedades relacionados a equacao de transporte do escalar passivo, a
equacao de transporte da varidncia do escalar passivo e a equacao de transporte das concentragoes.
Abaixo serao explicados os parametros linha a linha:

e linha 4: flag para ativar a solu¢do da equagao de transporte do escalar passivo.

« linha 5: escolhe o tipo de solver a ser utilizado para a equagio de transporte do escalar passivo (1 para PETSc e 2 para
Multigrid). Cabe ressaltar que o Multigrid geralmente apresenta melhor custo-beneficio. Pardmetro valido somente
quando se ativa a solugdo da equacao do escalar passivo.

o linha 6: define se a equagdo de transporte do escalar passivo serd tratada de forma semi-implicita (1) ou completamente
implicita (2). Pardmetro vélido somente quando se ativa a solugdo da equagdo do escalar passivo.

e linha 7: define o modelo utilizado no tratamento do termo advectivo da equagdo de transporte do escalar passivo.
Parametro valido somente quando se ativa a solu¢ao da equagao do escalar passivo.

« linha 8: flag para escolher entre a forma conservativa (.true.) ou ndo-conservativa .false. para a equagao de transporte
do escalar passivo. Pardmetro valido somente quando se ativa a solugao da equacao do escalar passivo.

e linha 9: pardmetro para escolher a forma de discretizagiao dos fluxos da equagdo de transporte do escalar passivo (1:
tradicional, 2: Malalasekera). Pardmetro vilido somente quando se ativa a solugdo da equagao do escalar passivo.

o linha 10: flag para ativar a atualizagdo da massa especifica (p) e da viscosidade dindmica molecular (1) com base nos
valores do escalar passivo.

e linha 13: flag para ativar a solugdo da equagdo de transporte da varidncia do escalar passivo.

o linha 14: escolhe o tipo de solver a ser utilizado para a equacdo de transporte da varidncia do escalar passivo (1 para
PETSc e 2 para Multigrid). Cabe ressaltar que o Multigrid geralmente apresenta melhor custo-beneficio. Parametro
valido somente quando se ativa a solugdo da equacgao do escalar passivo.

o linha 15: define se a equagdo de transporte da varidncia do escalar passivo serd tratada de forma semi-implicita (1) ou
completamente implicita (2). Pardmetro valido somente quando se ativa a solugdo da equagao do escalar passivo.
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e linha 16: define o modelo utilizado no tratamento do termo advectivo da equagéo de transporte da varidncia do escalar
passivo. Parametro valido somente quando se ativa a solugao da equacao do escalar passivo.

e linha 17: flag para escolher entre a forma conservativa (.true.) ou ndo-conservativa .false. para a equacao de transporte
da variancia do escalar passivo. Parametro valido somente quando se ativa a solugdo da equagao do escalar passivo.

e linha 18: pardmetro para escolher a forma de discretizagao dos fluxos da equacao de transporte da variancia do escalar
passivo (1: tradicional, 2: Malalasekera). Pardmetro vdlido somente quando se ativa a solugdo da equagdo do escalar
passivo.

e linha 21: flag para ativar a solugdo da equacao de transporte das concentragoes.

e linha 22: escolhe o tipo de solver a ser utilizado para a equagao de transporte das concentragoes (1 para PETSc e 2 para
Multigrid). Cabe ressaltar que o Multigrid geralmente apresenta melhor custo-beneficio. Pardmetro vdlido somente
quando se ativa a solugdao da equacao do escalar passivo.

o linha 23: define se a equagao de transporte das concentragoes serd tratada de forma semi-implicita (1) ou completamente
implicita (2). Pardmetro véalido somente quando se ativa a solugdo da equagdo do escalar passivo.

e linha 24: define o modelo utilizado no tratamento do termo advectivo da equacdo de transporte das concentragoes.
Parametro valido somente quando se ativa a solucao da equagao do escalar passivo.

o linha 25: flag para escolher entre a forma conservativa (.true.) ou ndo-conservativa .false. para a equagio de transporte
das concentragdes. Parametro valido somente quando se ativa a solugao da equagao do escalar passivo.

e linha 26: pardmetro para escolher a forma de discretizacao dos fluxos da equagao de transporte das concentragoes (1:
tradicional, 2: Malalasekera). Pardmetro vdlido somente quando se ativa a solugdo da equagao do escalar passivo.

e linha 29: pardmetro utilizado somente na forgagem direta de terceira espécie para temperatura (Robin).
e linha 30: definicdo do valor para o coeficiente de transferéncia térmica do material relacionado ao corpo imerso.
e linha 31: defini¢do do valor para a condutividade térmica do material relacionado ao corpo imerso.

e linha 32: definicdo do valor da temperatura a ser imposta no corpo imerso caso se esteja utilizando o método de
fronteira imersa em conjunto com a equacao da energia.

e linha 33: coeficiente de difusdo utilizado no termo difusivo das equagdes da concentracido e do escalar passivo caso o
cantera nao esteja sendo utilizado.

« linha 34: flag para ativar o uso do modelo de corrosao.

« linhas 37 a 42: defini¢do do tipo de condic¢do de contorno para a equagao de transporte do escalar passivo. As condi¢oes
de contorno sdo definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um. A
primeira coluna definida como um indica o uso de condigdo de contorno do tipo Dirichlet, ja a segunda coluna com o
valor um, indica condi¢@o de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna nao funciona para as equagoes dos escalares
e nunca deve conter o valor 1.0d0. Parametro valido somente quando se ativa a solugao da equagao do escalar passivo.

o linhas 44 a 49: defini¢do do tipo de condicdo de contorno para a equacao de varidncia do escalar passivo. As condigoes
de contorno sdo definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um. A
primeira coluna definida como um indica o uso de condi¢ao de contorno do tipo Dirichlet, ja a segunda coluna com o
valor um, indica condi¢@o de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna nao funciona para as equagoes dos escalares
e nunca deve conter o valor 1.0d0. Parametro valido somente quando se ativa a solucao da equacao do escalar passivo
e a solugdo da equacdo da varidncia.

« linhas 51 a 56: defini¢do do tipo de condi¢do de contorno para a equagao de transporte de concentrages. As condi¢oes
de contorno sdo definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um.
A primeira coluna definida como um indica o uso de condicdo de contorno do tipo Dirichlet, ja a segunda coluna
com o valor um, indica condi¢do de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna nao funciona para as equacoes dos
escalares e nunca deve conter o valor 1.0d0. Pardmetro valido somente quando se ativa a solugao da equacao para as
concentracoes.

OBS 1: a defini¢do das condigdes de contorno segue sempre a mesma estrutura. Sao seis linhas correspondentes,
respectivamente, as faces Tymin, Tmazs Ymin> Ymaz, Zmin € Zmaz-
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2.2.16

1l

2|

3l

4|

H

6l

71

8l

Ell

10|
111
121
13|
14|
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23|
24|
251
261
271
28|
291
301
31
32|
33|
34]
351
361
371
381
391
401
41|
42|
43|
44|
45|
461
47|
48|
49|
501
511
52|
53|
54|
55|
561
571
581
59|
601
611
62|
63|
64|
65|
661
671
68l
691
701
711
721

.false.
.false.
.false.

structure.amr3d

| Use Beam FSI modeling (use_beam_fsi)
! Use Plate FSI modeling (use_plate_fsi)
! Use Solid FSI modeling (use_solid_fsi)

V###RH#ER FSI user's parameters ##########HHIR

0.0d0
1
100

! FSI calculations Start time (t_fsi)
! time steps to do FSI calculations
! Number of time steps to do FSI

V##dddE FST Coupling ############1E

3

.false.

19
1.0d-5

Pluck FSI

! Time discretization method. 1: Runge-Kutta 4th order (rk_44); 2: Runge-Kutta-Fehlberg method (rkf45); 3: Runge-Kutta-DormandPrince method (rkdp54)
! Use Strong Coupling (is_strong)

! Max. number of iterations on Strong Coupling loop

! Residue for Strong Coupling convergence

.false.

1.0d4

0.0d0 -1.0d0 0.0d0

0
10
340

! use or not Pluck test (use_pluck_test)
! Pluck Force magnitude (F_pluck)
! Pluck Force direction (F_pluck_dir)
! FSI iteration to start force aplication (itp_Start)
! Number of time steps during Force aplication. Uses a cossin curve. (itp_delta)
! Structural element to apply the force (ele_pluck)

[

Beam FSI

"Li_Lee_80nodes_W.bdf"

!Number of Beam structures
! Beam NASTRAN file name 'geo/' (mesh_file)

1 ! Associated Immersed Boundary Number (ib_number)

0.064 ! Caracteristic Lenght for IB Mapping (h)

11 ! Beam Theory: 11-Euler-Bernoulli, 12-Timoshenko Circular, 13-Timoshenko Rectangular (Theory)
1.d-3 1.d4-7 ! Damping matrix constants (alpha, beta)

6 ! Number of modes to simulate (nmodes)

0.d0 ! Axial Force (Faxial)

0.d0 0.d0 ! Internal Mass [Kg/m] and Mass Moment of inertia (R1°2 + R2°2) [m"2] to implicit mass correction (inc_mass,inc_moment)
false. ! Use explicit mass correction (use_expl_mass)

0.d0 0.d0 ! Internal Mass [Kg/m] and Mass Moment of inertia (R1°2 + R272) [m"2] to explicit mass correction (corr_mass,corr_moment)
.true ! Choose if initial displacement have own weight (Weight_flag)

2 ! Number of nodes with Boundary conditions (n_bcs)

1.d9 1.d9 1.4d9 ! Linear Stiffness of the flexible support (Kx, Ky, Kz)

1.d9 1.d9 1.4d9 ! Rotational Stiffness (Krx, Kry, Krz)

1.d2 1.d2 1.d2 ! Linear damping of the flexible support (Dx, Dy, Dz)

1.d2 1.d2 1.d2 ! Rotational damping of the flexible support (Drx, Dry, Drz)

1.d9 1.d9 1.49 ! Linear Stiffness of the flexible support (Kx, Ky, Kz)

1.d9 1.d9 1.49 ! Rotational Stiffness (Krx, Kry, Krz)

1.d2 1.d2 1.d2 ! Linear damping of the flexible support (Dx, Dy, Dz)

1.d2 1.d2 1.d42 ! Rotational damping of the flexible support (Drx, Dry, Drz)

! Plate FSI

0 ! Number of Plate structures

"Nastran.bdf" ! Plate NASTRAN file name (mesh_file)

1 ! Associated Immersed Boundary Number (ib_number)

21 ! Plate Theory: 21-Kirchoff, 22-Mindlin, 23-Shell

1.000d-3 ! Caracteristic Lenght for IB Mapping (h)

0.d0 0.d0 ! Damping matrix constants (alpha, beta

5 ! Number of modes to simulate (nmodes)

.false. ! Choose if initial displacement have own weight (Weight_flag)

! Solid FSI

1 ! Number of Solid structures

1 ! Mesh file format: 1-.bdf NASTRAN; 2-.cfx5 Fluent

"line_full_concrete_nnd.bdf" ! Mesh file name (mesh_file)

1 ! Associated Immersed Boundary Number (ib_number)

32 ! Type of element: 31: Hexa-8 standard element; 32: Hexa-8 With extra shape function
10.000d-3 | Caracteristic Lenght for IB Mapping (h)

0.d0 0.d0 ! Damping matrix constants (alpha, beta)

20 ! Number of modes to simulate (nmodes)

.true. ! Choose if initial displacement have own weight (Weight_flag)
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2.2.17 turbulence.amr3d

1l

2|

3l

4|

H

6l

71

8l

Ell

10|
111
121
13|
14|
15|
161
171
18]
191
201
21
22|
23|
24|
251
261
271
28|
291
301
31
32|
33|
34]
351
361
371
381
391
401
41|
42|
43|
44|
45|
461
47|
48|
49|
501
51|
52|
53|
54|
55|
561
571
581
591
601
611
62|
63|
64|
65|
661
671

! lkkxturbulence control parametersiskskk!!!

————————————— Large Eddy Simulation models (LES) ---------=-----=

false ! Smagorinsky turbulence model (smag_model)

false ! Vreman turbulence model (vreman_model)

0.1d0 ! Smagorinsky constant value (cte_smagorinsky)

false ! Smagorinsky turbulence model + Van Driest damping function (smag_vandr_model)
false ! Dynamic smagorinsky turbulence model (dyn_model)

false ! use explicit filter for LES models -> Smag, Smag+VanD or Dyna (explicit_LES_filter)

************** Non-linear Large Eddy Simulation models (LES) ----------------1

! Verstappen turbulence model (verst_model)

Reynolds-averaged NavierStokes equations models (RANS) -- !
Spalart_Allmaras's model (sa_model). ATTENTION: Configure [turb. eq. 1 b.c. for \tilde{nu}]

Wilcox's k-omega model (kw_model). ATTENTION: Configure [turb. eq. 1 b.c. for k], and [turb. eq. 2 b.c. for omegal
Menter's k-omegaSST model (sst_model). ATTENTION: Configure [turb. eq. 1 b.c. for k], and [turb. eq. 2 b.c. for omegal
Standard k-epsilon model (ke_model). ATTENTION: Configure [turb. eq. 1 b.c. for k], and [turb. eq. 2 b.c. for omegal

Use two-layer model
Use standard wall law

' Detached Eddy Simulation (DES)
! Apply DES model on URANS model?

.false !

-- Scale-Adaptive Simulation (SAS) !

I
Y
&
@
o

! Apply SAS model on URANS model?

2 | URANS solver: 1 PetsC , 2 Multigrid

1 | Temporal discretisation of turbulence variables (1: semi-implicit, 2: implicit)

“cubista ! advection model for turbulence: IMPLICIT: upwind10, upwind20, CDS, QUICK, QUICKhayase
.true. ! Use divergente form of Turbulence Equation

1 IStrategy of the fluxes construction: i-Traditional, 2-Malalasekera

| ##########E Turbulence equation number 1 boundary conditions #############E

0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turbl boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turbl boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Iturbl boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turbl boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Iturbl boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Iturbl boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

\######II##E Turbulence equation number 2 boundary conditions #i######HHH#H##
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Iturb2 boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

Realizable k-epsilon model (rke_model). ATTENTION: Configure [turb. eq. 1 b.c. for k], and [turb. eq. 2 b.c. for omega.

SEMI-IMPLICIT: upwindi0, upwind20, Barton, MSOU, CDS, cubista, QUICK, QUICKhayase;

0.0d0 1.0d0 0.0d0 Iturb2 boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turb2 boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turb2 boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turb2 boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

0.0d0 1.0d0 0.0d0 !turb2 boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

1.0d3 ! Maximum ratio between turbulent viscosity and molecular viscosity - Configure for the URANS models (ratioVisc)

11 14kxx Noise global parameters #sxx!!!

1 ! Noise type (1- White Noise ; 2- Smirnov Noise)
1 ! S_type (1 - isotropico 2 anisotropico)
4.60868d-5 ! turbtime turbulent time scale

0.0d0 0.0d0 0.0d0 ! Noise Percentages in U,V,W

! 1xkkx Noise BC control parameters kkk!!!
.false. !Noise imposition on West BC

.false. !Noise imposition on East BC
.false. !Noise imposition on South BC
.false. !Noise imposition on North BC
.false. !Noise imposition on Bottom BC
.false. !Noise imposition on Top BC

! skxxNoise Volume control parameterskxx!!!

.false. !Noise imposition on domain interior

Neste arquivo sao definidos os pardmetros e as propriedades relacionados aos modelos de fechamento da turbuléncia
implementados no cédigo. Cabe ressaltar que apenas um modelo de turbuléncia pode ser acionado por vez e que é importante
estudar e conhecer as caracteristicas de cada modelo de fechamento disponivel para que se utilize o mais adequado na
simulagao.

Abaixo serao explicados os pardmetros linha a linha:

o linha 4: ativa o modelo cldssico ou constante de Smagorinsky [18]. Esse é um modelo da classe LES.

e linha 5:

e linha 6: define o valor da constante utilizada no modelo classico de Smagorinsky.

e linha 7: ativa o modelo classico ou constante de Smagorinsky com a fungdo de amortecimento de Van Driest. O uso
dessa funcao é recomendado para simulagbes que envolvam paredes, ja que ela leva a viscosidade turbulenta para zero

em regioes de parede.

o linha 8: ativa o modelo dindmico de Smagorinsky [8,10]. Esse é um modelo da classe LES.

e linha 9: ativa o uso da filtragem explicita para os modelos da classe LES. Em suma, esse método de filtragem é mais
rigoroso pois utiliza como pardmetro o comprimento caracteristico do nivel mais fino da malha (ltop).

o linha 12: ativa o uso da modelagem nao-linear da classe LES, baseada no modelo de Verstappen [17].

o linha 15: ativa o uso do modelo de fechamento Spallart-Almaras [19]. Este é um modelo de fechamento a uma equagao

da classe URANS.

e linha 16: ativa o uso do modelo k —w padrao [20]. Este é um modelo de fechamento a duas equagoes da classe URANS.
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linha 17: ativa o uso do modelo k —w SST [13], que é uma hibridacao dos modelos k — € padrdo e k — w padrao. Este
é um modelo de fechamento a duas equagoes da classe URANS.

linha 18: ativa o uso do modelo k — € padrao [9]. Este é um modelo de fechamento a duas equagoes da classe URANS.

linha 19: ativa o uso do modelo k — € realizavel [16]. Este é um modelo de fechamento a duas equagdes da classe
URANS.

linha 20: flag para ativar o modelo de tratamento de parede a duas camadas (two-layer wall treatment). Esse modelo
deve ser utilizado sempre que existirem paredes em simulacoes realizadas com os modelos k—e. Atencao: esse tratamento
funciona apenas para os modelos da classe k — e.

linha 21: ativa o uso de uma lei de parede padréo para modelos k — €. Atualmente esta parte do c6digo se encontra
em manutencao para correcdo de problemas encontrados. Caso seja necessario o uso de um tratamento de parede em
simulagoes utilizando os modelos k — ¢, utilize o two-layer.

linha 24: aplica a modelagem hibrida do tipo DES no modelo URANS escolhido. Esta opc¢ao estd disponivel para os
modelos Spalart-Allmaras, k-w SST e k-¢ padrdao. Ressaltando que a flag s6 funciona quando um dos modelos URANS
citados também ¢é ativado (.true.). Mais detalhes a respeito da modelagem podem ser encontrados na dissertacao de
mestrado do aluno Alex José Elias [6].

linha 27: aplica a modelagem hibrida do tipo SAS no modelo URANS escolhido. Esta opgao estd disponivel para os
modelos Spalart-Allmaras, k-w SST e k-e¢ padrao. Ressaltando que a flag s6 funciona quando um dos modelos URANS
citados também é ativado (.true.). Mais detalhes a respeito da modelagem podem ser encontrados na dissertacao de
mestrado do aluno Alex José Elias [6].

linha 29: escolhe o tipo de solver a ser utilizado nas equagdes de transporte adicionais dos modelos URANS (1 para
PETSc e 2 para Multigrid). Cabe ressaltar que o Multigrid geralmente apresenta melhor custo-beneficio. Parametro
vélido somente para modelos URANS.

linha 30: define se as equagdes de transporte adicionais dos modelos URANS serdo tratadas de forma semi-implicita
(1) ou completamente implicita (2). Pardmetro vélido somente para modelos URANS.

linha 31: define o modelo utilizado no tratamento do termo advectivo das equagdes de transporte adicionais dos modelos
URANS. Parametro valido somente para modelos URANS.

linha 32: flag para escolher entre a forma conservativa (.true.) ou ndo-conservativa .false. para as equagdes de
transporte adicionais dos modelos URANS. Parametro valido somente para modelos URANS.

linha 33: parametro para escolher a forma de discretizacao dos fluxos das equacoes de transporte adicionais dos modelos
URANS (1: tradicional, 2: Malalasekera). Pardmetro valido somente para modelos URANS.

linhas 36 a 41: definigao do tipo de condigdo de contorno para a primeira equacio dos modelos URANS (k ou 7). As
condigoes de contorno sao definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor
um. A primeira coluna definida como um indica o uso de condi¢do de contorno do tipo Dirichlet e a segunda coluna
com o valor um, indica condi¢do de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna ndo funciona para as equagoes dos
escalares e nunca deve conter o valor 1.0d0. Pardmetro valido somente para modelos URANS.

linhas 43 a 48: defini¢do do tipo de condigdo de contorno para a segunda equagdo dos modelos URANS (e ou w). As
condigoes de contorno sao definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor
um. A primeira coluna definida como um indica o uso de condi¢do de contorno do tipo Dirichlet e a segunda coluna
com o valor um, indica condi¢do de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna nao funciona para as equagoes dos
escalares e nunca deve conter o valor 1.0d0. Pardmetro valido somente para modelos URANS.

linha 50: valor maximo da razao p;/p. Utilizado para limitar a acdo dos modelos URANS. Quanto mais alto o valor
desse parametro, mais difusivo o modelo se tornard. O valor default desse parametro no cédigo ANSYS Fluent é
definido como 1.0d5.

linha 53: definicdo do tipo de ruido que se quer aplicar na simulacdo. Esse pardmetro s6 funciona se algum dos
parametros das linhas 60 a 65 ou da linha 68 forem definidos como .¢rue.. O nimero 1 ativa a aplicacdo de um ruido
branco, ji o nimero 2 ativa o ruido do tipo Smirnov. Recomenda-se estudar e conhecer as caracteristicas de cada tipo
de ruido disponivel para que se utilize o mais adequado na simulagao.

linha 54: define o tipo do ruido Smirnov a ser aplicado, podendo ser do tipo isotrépico (1) ou anisotrépico (2). O
uso do ruido Smirnov isotrépico exige apenas a definicdo da escala de tempo turbulenta na linha seguinte, ja o ruido
anisotrépico exige adequagoes nos arquivos da pasta src_turb/noise. Mais detalhes a respeito do uso do ruido Smirnov
podem ser fornecidos pelo Dr. Marcelo M. Damasceno ou pelo professor Dr. Jodo Marcelo.
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linha 55: defini¢do da escala de tempo turbulenta, utilizada apenas no ruido Smirnov isotrépico.

linha 56: defini¢do da intensidade de ruido aplicado em cada dire¢do dada em porcentagem. Por exemplo, a defini¢do
desse pardmetro como 0.1d0 indica 10%.

linhas 59 a 64: flags para aplicacdo de ruido nas diferentes faces do dominio a cada passo de tempo.

linha 67: flag para aplicacao de ruido em todo o dominio no primeiro passo de tempo, é o chamado ruido volumétrico.

OBS 1: a defini¢do das condigdes de contorno segue sempre a mesma estrutura. Sao seis linhas correspondentes,
respectivamente, as faces Tymin, Tmazs Ymin> Ymaz, Zmin € Zmaz-

OBS 2: mais detalhes a respeito da teoria envolvida nos modelos de fechamento da turbuléncia apresentados podem ser
encontrados no livro do professor Dr. Aristeu da Silveira Neto.

OBS 3: mais informacdes a respeito das aplicacoes de cada modelo de turbuléncia e das equagoes utilizadas podem ser
encontrados no manual do Fluent (ANSYS Fluent Theory Guide).

OBS 4: mais informacoes a respeito dos ruidos podem ser encontradas no artigo publicado pelo laboratério a respeito
desse tema [3].
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2.2.18 vof.amr3d

1l L ###ddiE VOF CL boundary conditions ##########nt#

2| !Contact Line at WEST face (0= Don't use; 1= Use)
31 !Contact Line at EAST face (0= Don't use; 1= Use)
4| !Contact Line at SOUTH face (0= Don't use; 1= Use)
H !Contact Line at NORTH face (0= Don't use; 1= Use)
6l !Contact Line at BOTTOM face (0= Don't use; 1= Use)

ooooo

71 0 !Contact Line at TOP face (0= Don't use; 1= Use)

8] Vi VOF boundary conditions #############

9] 0.0d0 1.0d0 0.0dO Ivof boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

10/  0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vof boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

11| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vof boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

12| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 tvof boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

13| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vof boundary condition at BOTTOM face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g

14| 0.0d0 1.0d0 0.0d0 !vof boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma, bc_kind, g)

15]

161  !!!xk*xxVOF control parameterskkxx!!!

171 .false. !vof twice fine model

18] .false. !mass-momentum compatibility

19| "CSF" !CSF or SSF

201 2 !vof curvature model: "height_function=1; "shirani=2"; "twentysevencells=3"; "paraboloid=4"; "least_square=5"; "exact=6"
21] .true. 'use the vof smooth to evaluate the density and viscosity: .true. or .false. (vof_smooth)

22| 1 !number of bodys to initialize

23| 1.50d0 1.50d0 2.95d0 0.10d0 !xc,yc,zc,raio

24| 4 !What Surface: sphere=0,ellipsoid=1,torus=2,tank=3,halfSphere=4

25| 3001 !Contact angle; Contact Angle model: O=Static; 1=Yokoi; 2=Shikmurzaev; gammaMax
26| 1 ! vof_init_model: l=sussman, 2=points, 3=vofi

Nesse arquivo sao definidos pardmetros e propriedades para escoamentos multifasicos do tipo fluido-fluido, utilizando o
método VoF. Abaixo os pardmetros serdo descritos linha a linha.

 linhas 2 a 7: parametros para ativar a modelagem de contato triplo em cada face do dominio. A explicagao tedrica e
numérica da metodologia é apresentada na tese de doutorado do Dr. Rodrigo Lizita [15], disponivel em

https://repositorio.ufu.br/bitstream/123456789/21285/1/UnderstandingDynamicsGas-1liquid-solid.pdf

o linhas 9 a 14: defini¢do do tipo de condi¢do de contorno para a fragdo volumétrica do método VoF. As condigdes de
contorno sao definidas por zero ou um, sendo que apenas uma das colunas deve ser preenchida com o valor um. A
primeira coluna definida como um indica o uso de condi¢do de contorno do tipo Dirichlet e a segunda coluna com o
valor um, indica condi¢do de contorno do tipo Neumann. A terceira coluna ndo funciona para a fragdo volumétrica do
método VoF e nunca deve conter o valor 1.0d0. O usual, na maior parte dos problemas, é manter as condi¢oes do tipo
Neumann em todas as faces do dominio.

e linha 17: flag para ativar a modelagem que utiliza uma malha n&o-fisica correspondente a um nivel hipotético ltop+1
sobre a interface (twice fine model)

e linha 18: flag para ativar a compatibilidade massa-momentum. Esse recurso é utilizado para mudar a forma de avaliacao
da massa especifica de uma média linear para um calculo do tipo upwind. Esse parametro é utilizado somente na forma
conservativa e auxilia em simulagoes de transi¢do entre regimes como, por exemplo, estratificado-slug.

« linha 19: pardmetro para realizar a escolha do tratamento de tensdo superficial na interface. Atualmente é possivel se
utilizar o modelo CSF ou o modelo SSF, sendo mais usual o CSF.

« linha 20: pardmetro utilizado para escolher o modelo a ser utilizado no calculo de curvatura da interface. E possivel
escolher entre seis modelos atualmente, sendo a shirani (2) mais barata computacionalmente e menos acurada. Também
é possivel utilizar combinagdes, por exemplo, definindo esse pardmetro como 12, é utilizada uma combinagdo dos
modelos fungdo altura (1) e shirani (2). OBS: uma configuragdo bastante utilizada na literatura é 14 (fungio altura
+ paraboldide)

e linha 21: flag para ativar uma forma de suavizagdo da massa especifica (p) com o objetivo de melhorar a solugdo da
pressao.

e linha 22: define o nimero de corpos modelados com VoF a serem inicializados.
o linha 23: define propriedades utilizadas na inicializagdo da interface (coordenadas do centro e raio).
e linha 24: parametro que informa o tipo de corpo a ser inicializado.

o linha 25: definigdo de pardmetros relacionados ao uso da modelagem de ponto triplo de contato (gas-liquido-parede). A
explicagdo tedrica e numérica da metodologia é apresentada na tese de doutorado do Dr. Rodrigo Lizita [15], disponivel
em

https://repositorio.ufu.br/bitstream/123456789/21285/1/UnderstandingDynamicsGas-liquid-solid.pdf

e linha 26: flag para indicar o modelo vof: 1 - sussman, 2 - points, 3 - vofi

OBS 1: Cabe ressaltar que, dependendo da forma inicial da interface entre os fluidos, é necessario alterar a definicdo na
subrotina selectdist, que fica no arquivo src_vof/src_vof_initialization /vof_sussman_initialization.f90;
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2.3 Arquivos de Malha

A dltima parte que vocé precisa considerar ao setar é um caso é o arquivo de malha. Nem todos os métodos requerem
0 uso de um arquivo de malha, porém os que requerem, terdao tal arquivo fornecido no formato .stl. Esse tipo de arquivo é
gerado através de softwares geradores de malha como o gmsh. Na secdo 4 ha casos de exemplo que usam arquivos de malha
e servem como tutorial de como usar esses arquivos.

2.4 Arquivo CFG

Agora que ji setou o caso, precisard apenas montar o arquivo de configuracio da simulacdo do MFSim, que serve para o
informar onde estdo as pastas de entrada e saida de dados. Esse é o arquivo cfg e seu contetido precisa conter o seguinte:

input_path: ""
geo_path: ""
output_path:
restart_path:
probes_path: ""

Onde

1. input_path: indica o caminho da pasta que contém os arquivos de input descritos nas secao 2.2

2. geo_path: indica o caminho da pasta que contém os *.stl usados para as malhas nos métodos FT e IB

3. output_path: indica o caminho da pasta onde o MFSim gerard os arquivos de saida de dados *.hdf5 entre outros
4. restart_path: indica o caminho da pasta onde o MFSim gerara os dados de reinicio de caso

5. probes_path: indica o caminho da pasta onde estdao as defini¢des de sonda

Exemplificando, consideremos que o caso estd setado na pasta /home/USER/caso e queremos gravar os resultados na
pasta /home/USER/caso-saida. O arquivo cfg ficard assim:

input_path: "/home/USER/caso/input"

geo_path: "/home/USER/caso/geo"

output_path: "/home/USER/caso-saida/output"
restart_path: "/home/USER/caso-saida/restart"
probes_path: "/home/USER/caso/probes"

Suponhamos agora que nao queremos usar duas pastas e queremos manter tudo num local s6. Entao o caso inteiro,
arquivos de entrada e saida devem ficar em /home/USER/caso. Nesse cenario o cfg ficara assim:

input_path: "/home/USER/caso/input"
geo_path: "/home/USER/caso/geo"
output_path: "/home/USER/caso/output"
restart_path: "/home/USER/caso/restart"
probes_path: "/home/USER/caso/probes"

Mais detalhes de como montar o arquivo cfg, considerando os detalhes de cada stack, entdao na secao 3.

2.5 Repositorio de casos

Com o uso do arquivo cfg é possivel setar casos literalmente em qualquer lugar do sistema de arquivos. Desde que o
MFSim tenha acesso ao local onde estd o caso e os caminhos das pastas estejam devidamente configurados no arquivo cfg, o
MFSim conseguira achar o caso como deveria.

Isso é muito importante porque desacopla o codigo fonte do MFSim dos casos de uso. Ao mesmo tempo, permite o uso
de repositérios de caso.

Nesse sentido, o MFLab possui um repositério de casos no seu git. Se vocé possui as credenciais de acesso, pode clonar
o repositério que estd em https://www.mflab.mecanica.ufu.br/gitea/root/MFSim-cases.git.

Esse repositério estd organizado em 3 pastas principais:

e dev: onde estao os casos usados para o desenvolvimento e teste de novas funcionalidades
« master: onde estdao os casos validados com o branch master do MFSim-cmake

e to_be_ported: onde estdo casos antigos ainda pendentes de serem portados e testados no MFSim
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Os casos que vocé estd desenvolvendo, devem obrigatoriamente ir para a pasta dev. Ou seja, para adicionar um
novo caso ao repositério, MFSim-cases, acesse a pasta dev e dentro dela crie uma pasta que conterd o seu caso.

Outra regra no uso do repositério de casos é nao subir arquivos de malha no mesmo, visto que esses arquivos sao
bindrios e podem chegar a dezenas de megabytes, prejudicando o desempenho de todo o repositério.

Por este motivo, se o seu caso for utilizar arquivos de malha (os que vao dentro da pasta geo), vocé precisa hospedar
esses arquivos em outro repositério. Se vocé possui acesso a filegator do MFLab, vocé pode usa-lo para isso. Caso
contrario, precisard hospedar esse (e qualquer outro arquivo binério gigante que for usar) em outro servidor e deixar instrugoes
no caso de como obter esses arquivos depois.

Agora que as regras de uso do MFSim-cases estao explicadas, vamos exemplificar um pouco o uso do mesmo, para fixarmos
a ideia.

Suponha que deseja guardar no repositério de casos, o casoX que vocé estd desenvolvendo e que ndo usa arquivos de malha.
Nessa situacao, vocé criard dentro da pasta dev do repositério de casos, uma pasta chamanda casoX contendo as pastas input
e probes e comitard essas modifica¢oes. Considere nesse exemplo que o MFSim-cases estd em /home/USER/MFSim-cases.
Os comandos para executar a sequéncia descrita (com explicagoes indicadas por j-) sdo:

$ cd /home/USER/MFSim-cases <- acessa a pasta onde esta o MFSim-cases
$ cd dev <- acessa a pasta dev

$ mkdir casoX && cd casoX <- cria e acessa a pasta do caso

$ mkdir input <- cria a pasta para os arquivos *.amr3d
$ mkdir probes <- cria a pasta de probes

Agora é s6 criar e configuar os arquivos de input descritos na se¢ao 2.2 e configurar as sondas (probes) que precisar.

Vamos mudar um pouco o exemplo anterior e adicionar arquivos de malha. Agora o casoX precisard utilizar fronteira
imersa e por conta disso, terd objetos em que a malha sera fornecida o MFSim via arquivo *.stl.

Para essa situagdo, o processo de criagdo do caso serd praticamente o mesmo: acessa o MFSim-cases ; acessa a pasta dev
|, cria as pastas input e probes. Porém, precisamos da pasta geo, que o MFSim-cases nao rastreia*. Logo, iremos crid-la
também e depois subir essa pasta no filegator para que outros consigam acessar os arquivos *.stl que estamos trabalhando:

$ cd /home/USER/MFSim-cases <- acessa a pasta onde esta o MFSim-cases
$ cd dev <- acessa a pasta dev

$ mkdir casoX && cd casoX <- cria e acessa a pasta do caso

$ mkdir input <- cria a pasta para os arquivos *.amr3d
$ mkdir probes <- cria a pasta de probes

$ mkdir geo <- cria a pasta para os *.stl

Antes de continuar vamos entender o que significa “o MFSim-cases néo rastreia a pasta geo”. O MFSim-cases, assim como
o MFSim-cmake (onde estd o cédigo fonte do MFSim) sdo ambos repositérios git, que é um software de gestao de cédigo
fonte (assim como o svn). Esse tipo de software ndo foi feito para armazenar arquivos bindrios e especialmente, arquivos
muito grandes, sendo que sua performance cai consideravelmente quando essa regra “nao escrita” é ignorada.

E por conta disso que separamos os arquivos *.stl do repositério de casos. O MFLab dispde de um servidor de dados
que utiliza um software feito especialmente para troca de arquivos, independente de seu tamanho, o filegator. Logo, se o seu
caso precisar utilizar arquivos *.stl ou qualquer outro arquivo que ultrapasse os 5 MB’s, vocé deve subir esse arquivo
fora do MFSim-cases, seja no filegator, se tiver acesso, seja em outro local (Google Drive, Dropbox, etc). Evidentemente,
precisara informar isso no caso, visto que outras pessoas depois poderao testar o seu caso e precisarao saber onde estao os
arquivos de malha ou outros arquivos externos que porventura seu caso precise.

Agora que entendemos isso, vamos continuar o exemplo. Suponha que seu caso utilizard o arquivo malha.stl. Vocé
precisara entdo colocar esse arquivo na pasta geo que criamos anteriormente

/home/USER/MFSim-cases/dev/casoX
/input
/geo
/malha.stl
/probes

O MFSim-cases ignorara a pasta geo inteira, quando comitar o caso, porém o MFSim conseguiré acessar a pasta e utilizar
0 arquivo malha.stl para rodar a simulacao.

2.5.1 Tutorial filegator

Falta agora enviar a pasta geo para o filegator, de forma a permitir que outros também consigam rodar seu caso
posteriormente. Para isso siga a sequéncia
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1. Acesse o filegator em seu site https://www.mflab.mecanica.ufu.br/filegator/#/ e faga o login

T filegator

Username
usuario

Password

®

2. Acessa a pasta MFSim-cases

Home Q&
X Addfiles = New No pagination v
[J Name 4 Size Time
[J  MFsim-cases Folder 23/03/28 05:02:18 -
0O manual_de_instalacao.pdf 110.15KB 22/10/17 04:14:40 -

Selected: 0 of 2

3. Crie uma pasta com o nome do seu caso

Home / MFSim-cases Q &
L Addfiles 4 New 1 No pagination v
B Folder 2
[0 Nam Size Time
K File
Folder
D beam_solid Folder 23/03/28 05:03:31 -
D Bearing Folder 23/03/28 04:49:39 =
casoX l

4. Acesse a pasta do seu caso

Home / MFSim-cases

2 Addfiles 4 New

(J Name +

beam_solid
Bearing
Bearing_mmvillar
bubble

caldeira
caldeira_thermal_ib

canal_curto

O0O0OO0O0oO0coo

casoX

5. Crie a pasta geo
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Home MFSim-cases casoX
s

X Addfiles <+ New
e

I Folder
O
Nam

K File =

Selected: 0 of 0

6. Acesse a pasta geo e envie o arquivo de malha

Home MFSim-cases casoX geo

X Addfiles + New
—

Name 4

Cancelar Abrir arquivos Q Abrir

D Recentes 4| {tjohnatas | MFLab | Code = MFSim-cases dev | casoX | geo | »
(i Pasta pessoal

@ malha.stl 362.0kB  STL3Dmodel ter
—

O Area de trabalho

Home MFSim-cases casoX geo

X Add files =4 New

D Name 4

O makhast
——

Pronto, seus arquivos de malha estdo devidamente guardados no filegator para uso posterior. Agora vocé s6 precisa
informar na pasta do caso onde estao os arquivos.

Isso pode ser feito adicionando um arquivo de texto a pasta do caso. Uma boa pratica é adicionar um arquivo README . md
a pasta. Considerando o exemplo que estamos trabalhando, o arquivo ficard em

/home/USER/MFSim-cases/dev/casoX
/input
/geo
/malha.stl
/probes
/README . md <- o0 arquivo vai dentro da pasta do caso

Dentro do README .md vocé pode descrever onde estao os arquivos de malha, como também pode colocar outras instrugoes
que considerar pertinentes ao seu caso. Exemplo de arquivo README.md:

## Arquivos de malha
Os arquivos de malha do casoX est8o no filegator, na pasta MFSim-cases/casoX/geo
## Instrugdes para execugdo

0 casoX n8o roda bem com miltiplos processadores no eixo Z, entfo evite mudar a distribuigdo dos
< processos incrementando nesse eixo

## Base teodrica

0 casoX foi gerado a partir do artigo Fulano, do autor Ciclano, com modificag¢des nos parémetros A, B,
— C por conta disso, disso e daquilo

46



Enfim, coloque no README.md quaisquer informacgdes que considerar importantes outras pessoas saberem sobre seu

Ccaso.

2.5.2 Regras MFSimcases

Por fim, vamos sumarizar as regras do repositorio de casos:

1.

2.

3.

2.6

nao é necessario criar branchs. Por ser apenas um repositério de casos, basta criar uma pasta dentro da pasta dev
para o seu caso e comitar no branch master

pastas com saida de dados, como a output e restart, ndo devem ser adicionadas a esse repositério. A ideia
aqui é apenas guardar a setagem de casos

A pasta geo ndo é rastreada pelo repositério. Entdo embora vocé possa a utilizar tranquilamente em sua maquina,
qualquer arquivo que colocar nela deve ser hospedado fora, quer no filegator, quer em outro servidor.

Como realmente seto o meu caso?

O procedimento bésico para setar um caso no MFSim consiste em:

1.
2.

6.
7.

Clonar o MFSim-cases, caso ja ndo o tenha feito;

Preencher o arquivo de entrada de dados input.amr3d, definindo os pardmetros da simulacao;

. Preencher os arquivos da pasta input que serdo utilizados na simulacao. Por exemplo, se o seu caso utilizard fronteiras

imersas, vocé precisara editar o arquivo ¢b.amr3d, também na pasta input, configurando as fronteiras. Caso a simulacao
seja ndo isotérmica, as configuragdes relativas a equagdo da energia devem ser realizadas no arquivo energy.amr3d, e
assim com todos os parametros necessarios a sua simulacao;

Caso haja interesse de se posicionar sondas no dominio, deve-se alterar o arquivo probesSTL.amr3d na pasta input
informando onde estdo os arquivos de configuracao das sondas, que por sua vez irdo na pasta probes;

Caso sua simulacao utilize arquivos de malha vocé deve inseri-los na pasta geo em um dos formatos suportados e
informar ao arquivo no arquivo de configuragido do método (ib.amr3d por exemplo), o nome do arquivo de malha. Nao
se esqueca de disponibilizar esses arquivos de malha em algum repositorio externo ao MFSim-cases, como o filegator
ou outro repositorio em que tiver acesso;

Definir as condi¢oes de contorno e condig¢des iniciais no arquivo be_functions.f90 na pasta input;

Definir o arquivo cfg com a configuracdo de pastas de entrada e saida de dados;

Uma vez que tenha passado por este procedimento, estd pronto para rodar a simulagdo. Esse é o assunto da préxima
Se¢ao.
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3 Rodando Caso

3.1 Definigoes

Para executar o MFSim é necessario que o mesmo ja esteja instalado em sua maquina. Caso nao tenha feito isso ainda,
sugiro que pegue o manual de instalacdo no site oficial do MFSim em https://www.mflab.mecanica.ufu.br/mfsim/ e
realize a instalagdo do mesmo antes de continuar.

3.1.1 Executando o MFSim

Com o caso setado e cfg montado, sé nos resta agora executar o MFSim. Nesse sentido precisamos chamar o binéario do
MFSim, que estard na pasta bin de onde ele foi instalado, pelo lancador do MPI, informando a quantidade de processos que
a simualagdo precisa e o arquivo cfg.

O MPI é utilizado para permitir a execugdo paralela do MFSim e todos os ambientes descritos no manual de instalacao
contém uma versao de MPI disponivel. Embora nao seja necessario é altamente recomendavel utilizar o MPI até para
casos seriais.

No geral, a execucao do MFSim se d4 numa sequéncia parecida com:

$ cd PASTA_DE_INSTALAGAO/bin
$ mpirun -n (nGmero de processos) ./amr3d arquivo_cfg

Evidentemente ha mais detalhes pertinentes a cada ambiente. Por isso nas duas se¢Oes seguintes iremos expor como
compilar e executar o MFSim nos dois ambientes que escolhemos para exemplificagio nesse manual.

3.2 Windows: Docker

Como apresentado no manual de instalagdo, o tinico ambiente suportado para o Microsof Windows é o Docker. Nele ha
duas formas de uso: a interativa e em lotes.

A execucdo interativa permite a interferéncia do usudrio na execucdo, sendo particularmente util quando é necessério
acompanhar passo a passo a execugdo do MFSim (numa execugdo de teste por exemplo). J4 a execugdo em lotes ndo permite
a interagao do usudario, ou seja, vocé dispara a execugao e deixa ela rodando sozinha até terminar ou parar por outro motivo.

Antes de prosseguir, vamos entender como o Docker trabalha. De maneira simples, o Docker funciona instalando uma
imagem, que é um pacotdo com bibliotecas e softwares na sua maquina, e depois executando essa imagem dentro de um
ambiente controlado, que ele chama de container.

Logo, para usar o MFSim no Windows vocé precisard ter uma imagem Docker devidamente instalada em sua maquina
(caso tenha perdido essa parte, veja no manual de instalacdo no site oficial: https://www.mflab.mecanica.ufu.br/mfsim/),
que entdo sera utilizada para gerar os containers, onde conseguird executar o MFSim. Essa parte de gerar e usar os containers
é 0 que mostraremos nessa segao.

Uma tultima observacao a se fazer é que utilizaremos dois terminais diferentes. Um é o PowerShell que utilizaremos no
Windows (ndo o CMD!) e o outro é Bash, que utilizaremos dentro do container. Para fazer diferenga entre ambos adotaremos
marcadores no inicio da linha. Quando o marcado for ; (sinal de maior) é um comando PowerShell. J4 quando o
marcado for um # (cerquilha/sharp/jogo da velha) é um comando Bash.

3.2.1 Forma interativa

Vamos comecar vendo como gerar um container de forma interativa, ou seja, que vocé poderd interagir executando
comandos. Para isso precisaremos instanciar o container docker, a partir da imagem MFLab, informando onde esta o
cddigo do MFSim e onde ele serd executado. Faremos isso executando um comando parecido com o mostrado a seguir:

docker run -it -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAO:/mfsim mflab_image /bin/bash

Esse comando gerard o container e nos entregard o terminal, para executarmos o MFSim, o que sera algo parecido com:
$ mpirun -n (nimero de processos) --allow-run-as-root ./amr3d arquivo_cfg 2>err

Agora, vamos aplicar o que vimos nessa se¢ao a um exemplo
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3.2.1.1 Executando uma simulacao

Suponha que sua precisara de 8 processos, que o caso esta setado em C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM-caso\casol e o
MFSim instalado em C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\install.

Adaptando o comando de geracido de container para este exemplo, executaremos no PowerShell do Windows o
seguinte:

[PowerShell] > docker run -it -v C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM-caso\casol:/mflab -v
— C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\install:/mfsim mflab_image /bin/bash

Explicando o comando acima:

e docker: chama o docker diretamente;
e run: comando do docker que indica que quer executar um container;

e -it: op¢ao para indicar que ird executar em modo interativo, ou seja, ird interagir com o container diretamente (ha
outras formas de execugio);

e -vu: indica que ird montar um volumer virtual, uma forma de possibilitar que o container docker acesse um diretorio da
sua maquina;

e C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM-caso\casol: esse é caminho do diretério na sua maquina onde o caso foi setado;
o /mflab: esse é o ponto de montagem do diretério do cédigo fonte do MFSim dentro do container docker;

e C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\install: esse é caminho do diretério onde o MFSim esta instalado e por onde o
executara;

o /mfsim: esse é o ponto de montagem do diretério de execugdo do MFSim dentro do container docker;
e mflab_image: nome da imagem docker a partir da qual estd gerando o container;

o /bin/bash: caminho do terminal que usard dentro do container;

Agora que temos o container instanciado. Vamos configurar o arquivo cfg.
Visto que rodaremos o MFSim dentro do container e nao fora dele, todos os caminhos devem indicar caminhos do docker.
Além disso, guardaremos os resultados na mesma pasta onde setamos o caso. Sendo assim, o arquivo cfg ficara:

input_path: "/mflab/input"”
geo_path: "/mflab/geo"
output_path: "/mfsim/output"
restart_path: "/mfsim/restart"
probes_path: "/mflab/probes"

E muito importante entender essa questdo dos caminhos dentro e fora do container. Da forma como o instanciamos,
o caminho interno /mflab aponta para o caminho externo C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM-caso\casol, assim como o
/mfsim aponta para C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\install.

Sendo assim, durante a execugdo, que ocorre obrigatoriamente dentro do container, o MFSim executado em /mfsim
é na verdade o MFSim que estd em C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\install e que lerd as pastas input, geo e probes
dentro de /mflab ao mesmo tempo que escrevera nas pastas output e restart também dentro de /mflab. Contudo, /mflab
é na verdade C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM-caso\casol.

Resumindo:

/mflab -> C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM-caso\casol
/mfsim -> C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\install

Prosseguindo ...
Por fim precisamos agora apenas disparar o MFSim. Fazemos isso chamando o bindrio dentro de /mfsim/bin:

[bash] # cd /mfsim/bin
[bash] # mpirun -n 8 --allow-run-as-root ./amr3d /mflab/casol.cfg 2>err

O primeiro comando da sequéncia anterior é auto explicavel. Estamos acessando a pasta de execugdo. J4 o comando
seguinte, o de disparo da execuc¢ao, vamos detalhar:
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mpirun executa o lancador do MPI. O MFSim utiliza MPI para permitir execugdo paralela, como é o nosso caso aqui
-n 8 indica o nimero de processos (ou cores) que nossa simulacdo precisa.

—allow-run-as-root o Docker no Windows s6 tem o usuério root. Por isso precisamos dessa flag

./amr3d executa o bindrio do MFSim propriamente dito.

./mflab/casol.cfg é caminho interno do container para onde estd o arquivo cfg do caso

2;err cria um arquivo err para conter o log de erros

3.2.2 Forma nao interativa

A segunda forma de execugio é a ndo interativa/em lotes. Essa maneira é muito util para rodar simulagoes que demandam
muito tempo para terminar, pois vocé pode disparar a execugao e sé verificar depois a conclusao da mesma.

Contudo, como nao iréd interagir com a execugao, precisarda de meios para saber se ela terminou ou ndo. Um bom meio, é
redirecionar os dados que o MFSim exibe durante sua execugdo para um arquivo e ir acompanhando esse arquivo de tempos
em tempos.

Também precisarda mudar a forma de usar o Docker. Ao invés de executd-lo em modo interativo, como fez na secao
anterior, precisard executd-lo em modo nao interativo. Isso implica em instanciar o container de forma um pouco
diferente. Novamente, vamos abstrair os detalhes de sistema operacional e considerar o comando bésico:

docker run -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAO:/mfsim mflab_image /bin/bash -c
. "COMANDO_DE_EXECU(}AD"

O comando acima executard o container em modo ndo interativo e disparard, ja em seu inicio, tudo o que estiver dentro
do -c "COMANDO_DE_EXECUGAQ". Vamos elaborar essse COMANDO_DE_EXECUCAO.

Conforme o que aprendemos, para executarmos o MFSim precisamos logo apés instanciar o container, ir para a pasta
onde estd o bindrio do MFSim. Como aqui estamos instanciando o container e executando o MFSim de uma sé vez, entao
o COMANDO_DE_EXECUGCAO precisara incluir, essa parte de ir até onde o bindrio do MFSim est4:

docker run -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAQ:/mfsim mflab_image /bin/bash -c¢ "cd /mfsim/bin"

Além de ir para a pasta bin, precisamos também disparar a execugdo da simulagdo com o mpirun. Vimos na execucio
interativa, que o comando que faz isso é uma variacao de:

mpirun -n (nimero de processos) --allow-run-as-root ./amr3d arquivo_cfg 2>err

Entao, vamos adicionar esse comando, ao que ja tinhamos antes:

docker run -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAO:/mfsim mflab_image /bin/bash -c¢ "cd /mfsim/bin &&
— mpirun -n (nimero de processos) --allow-run-as-root ./amr3d arquivo_cfg 2>err"

Falta agora, redirecionar a saida do MFSim para um arquivo, por onde poderemos acompanhar a execugdo, sem neces-
sariamente interagir com ela. Como o docker usa o bash e nesse terminal o desvio de fluxo é feito com o operador > (sinal
de maior), vamos entao alterar o comando anterior para incluir essa possibilidade:

docker run -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAQ:/mfsim mflab_image /bin/bash -c¢ "cd /mfsim/bin &&
— mpirun -n (nimero de processos) --allow-run-as-root ./amr3d arquivo_cfg 2>err > out.dat"

O arquivo out.dat serd gerado na mesma pasta em que estd o bindrio do MFSim.
Pronto. Agora temos como executar o MFSim no docker de forma néo interativa.

3.2.3 Nomeando containers

E possivel atribuir nomes especificos para os containers, quer interativos, quer ndo interativos. Isso é muito ttil para a o
reaproveitamento de containers, ou seja, ao invés de criar um container a cada vez que for rodar uma simulacad no MFSim,
vocé cria um s6 e o utiliza toda vez que precisar. Esse é o assunto da proxima se¢do. O desta é como nomear o container.

Para nomear o container, durante o comando de criacao, inclua a instru¢do --name NOME_DO_CONTAINER.

Exemplo interativo:
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docker run -it -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAO:/mfsim --name mfsim_compile mflab_image
— /bin/bash

Exemplo nao interativo:

docker run -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAQO:/mfsim --name mfsim_run mflab_image /bin/bash -c "cd
— /mfsim/bin && mpirun -n (nimero de processos) --allow-run-as-root ./amr3d arquivo_cfg 2>err >
— out.dat"

3.2.4 Reaproveitando containers

A cada vez que se executa o comando docker run é um criado um container e espaco em disco é alocado para ele.
Quando a tarefa do container, quer interativo quer ndo interativo, terminar, o espago alocado para o container nao sera
liberado. Eventualmente isso pode criar um problema de falta de espago para a criagdo de novos containers e inviabilizar o
uso do MFSim no docker.

A fim de evitar esse problema, o préprio docker oferece a possibilidade de reaproveitar um container. E isso que veremos
nessa secao.

Primeiro, vamos verificar quais containers temos disponiveis no docker com o comando:

docker ps -a

O resultado sera parecido com:

CONTAINER ID  IMAGE COMMAND CREATED STATUS PORTS NAMES
686739c8b631 mflab_image "/bin/bash" 2 days ago Exited mflab_container

Lembrando que os dados acima sdo de exemplo e provavelmente estardao diferentes na sua maquina.

Caso o comando néo retorne algum resultado, entdo ndo hé containers a serem reaproveitados no docker e logo, pode
pular essa se¢do. Caso contrario, continue nesta secao.

As informacgoes que nos interessam no resultado do comando sdo o STATUS e o NAMES. Um indica se o container
estd executando, parado ou com problemas. O outro é o nome dele. No caso do exemplo, o container estd parado.

Para reaproveitar o container, primeiro precisamos “reativa-lo”. Fazemos isso com o comando

docker start NOME_DO_CONTAINER
Pegando o exemplo anterior, o comando seria:
docker start mflab_container

O docker ird imprimir o nome do container como resultado dessa operagao.
Podemos agora verificar o status do container, com o docker ps -a novamente:

docker ps -a
CONTAINER ID  IMAGE COMMAND CREATED STATUS PORTS NAMES
686739c8b631 mflab_image "/bin/bash" 2 days ago Up mflab_container

Temos acima uma saida possivel indicando que o container esta ativo.
Para interagir com o container, usamos:

docker exec -it NOME_DO_CONTAINER bash

Uma vez dentro do container, o usamos da mesma maneira que quando criamos o container com o docker run.

Agora, o container em questdo pode ser um nao interativo. Nesse caso é ainda mais interessante, porque quando o
container é criado com um comando para execucdo em lotes, ele fica “travado” com esse comando o tempo todo. Assim,
ao executar o docker exec simplesmente re-executamos a tarefa para a qual o container estava previamente programado.
Exemplificando:

Vamos considerar o container nao interativo usado nos exemplos anteriores:

docker run -v PATH_CASO:/mflab -v PATH_INSTALACAO:/mfsim --name mfsim_batch mflab_image /bin/bash -c
— "cd /mfsim/bin && mpirun -n (ndmero de processos) --allow-run-as-root ./amr3d arquivo_cfg 2>err >
— out.dat"
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Como pode observar pelo comando de criagdo, esse container ja foi criado com o nome mfsim_batch.
Para executarmos novamente o MFSim de forma néo interativa, como esta programado no mfsim_batch, executamos:

docker start mfsim_batch

Pronto. Basta isso para dispararmos a execucao do MFSim sem precisarmos fazer qualquer outra coisa.
Por ultimo, falta falarmos como parar um container em execucgao. Essa é a parte mais facil, porque basta o comando:

docker stop NOME_DO_CONTAINER

Ao usar esse comando, o seu container serd parado, independente dele ser interativo ou nao interativo.
Agora que vimos as operagoes de uso do docker, vamos aos detalhes do sistema operacional.

3.2.5 Facilitando ainda mais a vida

Ha ainda duas coisas que podemos fazer no caso da execugdo nao interativa no Windows. Como o PowerShell esta
integrado com a interface grafica do Windows, podemos escrever dois scripts para executar a simulacdo apenas com dois
cliques.

Para isso precisaremos

1. Criar um script PowerShell que ativa e dispara um container docker ndo interativo previamente criado;

2. Criar um script CMD que pode ser chamado através da interface grafica do Windows e que executa o script criado no
item anterior;

Vamos chamar esses dois scripts de start.psl e start.bat.
Vamos também salvi-los da seguinte maneira:

C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\start.bat
C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\start.ps1

O script start.psl é o script PowerShell que executard o docker. Vamos considerar que o container tem como nome
“mfsim_run”. Sendo assim, o conteido de start.ps1 serd:

docker start mfsim_run
Agora, vamos criar o script start.bat que executard o script acima, através do clique duplo na interface:

Q@ECHO OFF

ECHO Iniciando o docker ...

PowerShell -NoProfile -ExecutionPolicy Bypass -Command "& 'C:\Users\mflab\Desktop\MFSIM\start.psi'"
PAUSE

Pronto. Agora temos como disparar a execugdo da simulacdo através de cliques diretamente na interface grafica do
Windows.
Nao se esquega de alterar os diretérios e o nome do container docker como precisar.

3.3 Linux: Singularity

Uma das grandes vantagens do singularity é que ele se integra com facilidade ao sistema de arquivo da maquina hospedeira,
além de gerar a imagem com os softwares e bibliotecas nessarios ao MFSim em um arquivo que pode ser colocado em qualquer
local do sistema de arquivos da sua méquina.

Logo, desde que vocé consiga acessar a imagem, pode fazer o que quiser. Por isso, para fins de exemplificacao
adotaremos um conjunto de caminhos aqui que evidentemente precisarao ser adaptados para a sua maquina ao executar os
comandos.

Por fim, é importante ressaltar que assim como o docker, o singularity possui tanto a forma interativa, como a nao
interativa.

3.3.1 Forma interativa

Para executar sua simulagdo no singularity usando a forma interativa, instancie o container singularity a partir da
imagem do MFLab:

$ singularity shell IMAGEM_SINGULARITY

E dentro do container instanciado, rode sua simulagao.
Vejamos um exemplo de fixagao
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3.3.1.1 Executando uma simulacao

Suponha que sua simulagao utilizara 16 processos, que o MFSim estd instalado em ~/MFLab/MFSim/install, que o caso
estd setado em ~/MFLab/MFSim-casos/casol e que a imagem singularity esta em ~/MFLab/Singularity/mflab_image.sif.
O arquivo cfg do caso esta em ~/MFLab/MFSim-casos/casol/caso.cfg e possui o segunte contetdo:

input_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/input"
geo_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/geo"
output_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/output"
restart_path: "7/MFLab/MFSim-casos/casol/restart"
probes_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/probes"

Vamos entao instanciar o container:

$ cd ~“/MFLab/MFSim/install
$ singularity shell ~/MFLab/Singularity/mflab_image.sif

O primeiro comando da sequéncia é tranquilo de entender. Estamos acessando a pasta onde o MFSim esté instalado.
Agora vamos detalhar o comando singularity para instanciar o container:

e singularity: chama o singularity diretamente;

e shell: indica ao singularity que deseja usar o modo interativo;

e "/MFLab/Singularity/mflab_image.sif: caminho (PATH) para a imagem do singularity;
Agora que temos o container singularity ativo, vamos proceder com a execu¢do do MFSim:

Singularity> cd bin
Singularity> source ../etc/mfsim-env.sh
Singularity> mpirun -n 16 ./amr3d ~/MFLab/MFSim-casos/casol/caso.cfg 2>err

O primeiro comando da sequéncia anterior é auto explicdvel. Estamos acessando a pasta onde esta o binario do MFSim.
J& os comandos seguintes, vamos detalhar:

source executa o utilitario de configuragdo de varidaveis de ambiente do bash
../etc/mfsim-env.sh caminho para o script que configura as varidveis de ambiente do MFSim
mpirun executa o lancador do MPI. O MFSim utiliza MPI para permitir execugdo paralela, como é o nosso caso aqui
-n 16 indica o nimero de processos (ou cores) que nossa simulacdo precisa.
./amr3d executa o bindrio do MFSim propriamente dito.
/MFLab/MFSim-casos/casol/caso.cfg é o caminho para o arquivo cfg do caso

2;err cria um arquivo err para conter o log de erros

3.3.2 Forma nao interativa

Agora suponha que precisa rodar uma simulagdo muito grande. Ela vai precisar de 64 cores e rodara por muito tempo e
vocé quer verificar o resultado de tempos em tempos ao invés de a todo momento. Esse é o cendrio ideal para a forma nao
interativa, ou seja, execugao sem a sua interferéncia.

Novamente vamos utilizar os mesmos caminhos do exemplo interativo, ou seja, o MFSim est4 instalado em ~/MFLab/MFSim/insta

o caso esta setado em ~/MFLab/MFSim-casos/casol e a imagem singularity estd em ~/MFLab/Singularity/mflab_image.sif.
Continuando, a sequéncia de comandos agora serd um pouco diferente:

$ cd “/MFLab/MFSim/install/bin
$ source ../etc/mfsim-env.sh

$ mpirun -n 64 singularity exec ~/MFLab/Singularity/mflab_image.sif ./amr3d ~/MFLab/MFSim-casos/casol/caso.c:

Essa forma de uso do singularity é particularmente util. Nao apenas porque permite o uso sem interferéncia, mas porque
vocé pode acabar tendo que rodar o MFSim em um cluster e isto, dependendo do local, serd via singularity.
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3.4 Linux: Lmod

Embora a stack Imod seja a mais complexa de instalar e usar é também a mais versatil. Por ela vocé consegue facilmente
configurar um conjunto de varidveis de ambiente que te permitem utilizar varias versdes das mesmas bibliotecas no mesmo
sistema operacional. E possivel por exemplo, abrir um terminal e utilizar um compilador intel e em outro terminal, a0 mesmo
tempo, utilizar um compilador gnu.

Evidentemente isso vem a um custo de carregar os mdédulos antes de utilizar. No d&mbito do MFSim, serdo necessarios
4 conjuntos de mddulos:

e 1 - compilador C/C++ e fortran, para acesso a libe, libfortra e libstde++;
e 2 - uma biblioteca MPI;

« 3-HDF5;

e 4 - Cantera, GSL, zoltan, slepc;

Sendo assim, a carga de médulos serd mais ou menos assim:
$ ml gnu openmpi hdf5 cantera gsl slepc zoltan

E importante ressaltar que o nome e versao dos médulos pode variar de acordo com o ambiente. Por isso ¢ fortemente
recomendado que vocé verifique os médulos disponiveis antes de rodar. Isso pode ser feito pelo comando module avail.

Uma vez que os mddulos estdo instanciados, sé precisamos disparar o MFSim, o que é feito chamando o MPI e passando
o bindrio do MFSim como pardmetro para ele:

$ mpirun -n (nGmero de processos) ./amr3d arquivo_cfg 2>err

Novamente, recorreremos ao uso de um exemplo.

3.4.0.1 Executando uma simulagao

Suponha que sua simulacdo utilizarda 128 processos, que o MFSim estd instalado em ~/MFLab/MFSim/install, que o caso
estd setado em ~/MFLab/MFSim-casos/casol. O arquivo cfg do caso estd em ~/MFLab/MFSim-casos/casol/caso.cfg e
possui o segunte conteido:

input_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/input"
geo_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/geo"
output_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/output"
restart_path: "7/MFLab/MFSim-casos/casol/restart"
probes_path: "~/MFLab/MFSim-casos/casol/probes"

Executando o MFSim

$ cd ~“/MFLab/MFSim/install/bin
$ source ../etc/mfsim-env.sh
$ mpirun -n 128 ./amr3d ~/MFLab/MFSim-casos/casol/caso.cfg 2>err > out.dat

3.5 Clusters MFLab

Se vocé tem acesso aos clusters do MFLab, pode ser necesséario executar o MFSim em um dos clusters. A execugdo para
esse caso segue praticamente a mesma sequéncia mostrada para a execugao no Linux com lmod mostrada na sec¢ao 3.4. Vocé
precisara:

1. carregar os médulos
2. compilar o MFSim caso ja ndo o tenha feito
3. instalar o MFSim caso ja ndo o tenha feito

4. setar o caso e criar o arquivo cfg
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A diferenga vem em como executar o MFSim. Ao invés de executar o mpirun diretamente, vocé precisard utilizar o PBS
para executar o MFSim.

O PBS é um sistema de execug@o em lotes, ou seja, ele executa programas sem a interferéncia do usuario. Para isso
ele realiza todo o trabalho de distribuicdo do programa ao longo do cluster, executa o programa para onde ele foi alocado e
colhe os dados de saida e erros.

Um programa em execugdo no PBS é chamado de JOB. Lembre-se bem desse conceito pois ele serd importante em seu
uso dos clusters.

Como estamos falando de clusters, ou seja, grupos de varios computadores interconectados via rede de forma a compar-
tilhar recursos, entao a execugdo do MFSim nesse ambiente precisa considerar esse importante detalhe. Nesse sentido, para
saber como pedir recursos ao PBS em primeiro lugar, vocé precisara entender quais recursos o cluster tem disponiveis.

Isso pode ser feito executando o comando pbsnodes -a que lista quais computadores (nds) existem no cluster e quais os
recursos cada um possui. A seguir temos um exemplo da execucdo desse comando em um dos clusters do MFLab

nodeO1
Mom = nodeOl.cluster.mflab.mecanica.ufu.br
ntype = PBS
state = job-busy
pcpus = 64

jobs = 8483.euler/0, 8483.euler/1, 8483.euler/2, 8483.euler/3,
8483.euler/4, 8483.euler/5, 8483.euler/6, 8483.euler/7,
8483.euler/8, 8483.euler/9, 8483.euler/10, 8483.euler/11,
8483.euler/12, 8483.euler/13, 8483.eculer/14, 8483.euler/15,
8483.euler/16, 8483.euler/17, 8483.culer/18, 8483.euler/19,
8483.euler/20, 8483.euler/21, 8483.culer/22, 8483.euler/23,
8483.euler/24, 8483.euler/25, 8483.euler/26, 8483.euler/27,
8483.euler/28, 8483.euler/29, 8483.euler/30, 8483.euler/31,
8483.euler/32, 8483.euler/33, 8483.euler/34, 8483.euler/35,
8483.euler/36, 8483.euler/37, 8483.culer/38, 8483.euler/39,
8483.euler/40, 8483.eculer/41, 8483.eculer/42, 8483.euler/43,
8483.euler/44, 8483.euler/45, 8483.eculer/46, 8483.euler/47,
8483 .euler/48, 8483.euler/49, 8483.euler/50, 8483.euler/51,
8483.euler/52, 8483.euler/53, 8483.euler/54, 8483.euler/55,
8483.euler/56, 8483.euler/57, 8483.eculer/58, 8483.euler/59,
8483.euler/60, 8483.euler/61, 8483.euler/62, 8483.euler/63

resources_available.arch = linux

resources_available.host = nodeO1

resources_available.mem = 263588384kb

resources_available.ncpus = 64

resources_available.vnode nodeO1

resources_assigned.accelerator_memory = Okb

resources_assigned.hbmem = Okb

resources_assigned.mem = 83886080kb

resources_assigned.naccelerators = 0

resources_assigned.ncpus = 64

resources_assigned.vmem = Okb

resv_enable = True

sharing = default_shared

last_state_change_time = Thu Mar 30 15:41:25 2023

last_used_time = Thu Mar 30 15:40:50 2023

nodel7
Mom = nodel7.cluster.mflab.mecanica.ufu.br
ntype = PBS
state = free
pcpus = 20

resources_available.arch = linux
resources_available.host = nodel7
resources_available.mem = 97399664kb
resources_available.ncpus = 20
resources_available.vnode = nodel7
resources_assigned.accelerator_memory = Okb
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resources_assigned.hbmem = Okb
resources_assigned.mem = Okb
resources_assigned.naccelerators = 0
resources_assigned.ncpus = 0
resources_assigned.vmem = Okb

resv_enable = True

sharing = default_shared

last_state_change_time = Sat Feb 25 13:11:27 2023
last_used_time = Fri Mar 3 14:14:48 2023

A execugdo do comando acima mostra dois nés computacionais do cluster: o node01 e o nodel7. Observe que para
ambos existem os mesmos atributos, porém os valores sao diferentes. Vamos entender esses atributos, pois é a partir deles
que vocé serd capaz de verificar o que ja de recursos disponiveis no cluster para a execugdo do seu JOB. Por conveniéncia,
os atributos importantes para essa tarefa estdo identificados de acordo.

1. Mom: nome do n6 no PBS

2. ntype: software de batch

3. state: estado do né. Pode ser free, down ou job-busy [Importante!]

4. pcpus: quantidade de cores reais [Importante!]

5. jobs: lista os jobs que estdo executando no né

6. resources_available.arch: sistema operacional

7. resources_available.host: nome do né

8. resources_available.mem: quantidade de RAM [Importante!|

9. resources_available.ncpus: quantidade de cores (virtuais + reais)
10. resources_available.vnode: nome virtual do né
11. resources_assigned.accelerator_memory: quantidade de RAM gasta por aceleradores
12. resources_assigned.hbmem: memoria especial usada (sempre 0 pois depende de hardware especifico)
13. resources_assigned.mem: RAM em uso [Importante!]

14. resources_assigned.naccelerators: quantidade de acelearados usados (também 0, pois depende de hardware es-
pecifico)

15. resources_assigned.ncpus: quantidade de cores em uso [Importante!]
16. resources_assigned.vmem: quantidade de memoria virtual em uso

17. resv_enable: indica se o n6 pode ou nao ser reservado

18. sharing: politica de compartilhamento de dados do PBS

19. last_state_change_time: Ultima vez que o PBS verificou o estado do né

20. last_used_time: Ultima vez que um JOB rodou no né

Como indicado acima, as informagdes mais importantes para o objetivo de executar o MFSim em um cluster, ou seja,
submeter um JOB no PBS, sdo: quantidade de cores e RAM disponiveis e utilizados e o estado do né. O estado desejado
para submeter um JOB para o né é free, que indica que o mesmo esté disponivel. Observe que no exemplo postado anteri-
ormente o né nodel7 estd disponivel para uso enquanto o né node01 nao esta.

Uma vez que conseguiu indentificar o que pode pedir de recursos nos cluster para o seu JOB, é hora de montar o arquivo

PBS, informando os recursos que precisara para executar o MFSim.
De modo geral, os arquivos PBS possuem uma estrutura como a mostrada a seguir:
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#!/bin/bash

#PBS -N NOME_DO_JOB

#PBS -e NOME_DO_JOB.err

#PBS -o NOME_DO_JOB.out

#PBS -1 walltime=TEMPO_DO_JOB
#PBS -1 RECURSO0S_DO_JOB

#PBS -r n

#PBS -q FILA_DO_JOB

FABRIC=shm:dapl

CORES=$[ ~cat $PBS_NODEFILE | wc -1° ]
NODES=$[ “uniq $PBS_NODEFILE | wc -1° ]

cd $PBS_O_WORKDIR

Printf "#HEHHEHH R \n "
printf "Current time is: “date\n";

printf "Current PBS work directory is: $PBS_0_WORKDIR\n";
printf "Current PBS queue is: $PBS_O_QUEUE\n";

printf "Current PBS job ID is: $PBS_JOBID\n";

printf "Current PBS job name is: $PBS_JOBNAME\n";

printf "PBS stdout log is: $PBS_O0_WORKDIR/NOME_DO_JOB.err\n";
printf "PBS stderr log is: $PBS_O_WORKDIR/NOME_DO_JOB.out\n";
printf "Fabric interconnect selected is: $FABRIC\n";

printf "This jobs will run on the following ($CORES) processors:\n";
echo “cat $PBS_NODEFILE"

CARGA_DE_M(ODULOS
source ../etc/mfsim-env.sh
mpirun ALGUMAS_CONFIGURAGOES --oversubscribe -np NUMERO_DE_CORES $PBS_O_WORKDIR/amr3d ARQUIVO_CFG > out 2>er:

Explicando ...
1. #!/bin/bash: indica que o arquivo PBS é um script bash

2. #PBS -N NOME_DO_JOB: informa o nome do job

. #PBS -e NOME_DO_JOB.err: arquivo para o qual o PBS reportard os erros que encontrar

3
4. #PBS -o NOME_DO_JOB.out: arquivo para o qual o PBS reportard o que estd acontecendo no job, exceto erros
5. #PBS -1 walltime=TEMPO_DO_JOB: tempo maximo de execucdo do job, em horas:minutos:segundos

6

. #PBS -1 RECURS0S_DO_JOB: quantidade de recursos que job precisard, mensurado em nds, processadores e memoéria
por né

7. #PBS -r n: indica para o PBS néo tentar reiniciar o job caso ele pare por algum motivo
8. #PBS —-q FILA_DO_JOB: indica a fila do PBS que seu job pretende usar. A frente vamos detalhar essa informagéo.
9. O bloco

FABRIC=shm:dapl

CORES=$[ ~cat $PBS_NODEFILE | wc -1" ]
NODES=$[ “uniq $PBS_NODEFILE | wc -1" ]

cd $PBS_O_WORKDIR
printf “###HHEH R \D

printf "Current time is: “date\n";
printf "Current PBS work directory is: $PBS_O_WORKDIR\n";

57



printf "Current PBS queue is: $PBS_0_QUEUE\n";

printf "Current PBS job ID is: $PBS_JOBID\n";

printf "Current PBS job name is: $PBS_JOBNAME\n";

printf "PBS stdout log is: $PBS_O_WORKDIR/NOME_DO_JOB.err\n";

printf "PBS stderr log is: $PBS_O_WORKDIR/NOME_DO_JOB.out\n";

printf "Fabric interconnect selected is: $FABRIC\n";

printf "This jobs will run on the following ($CORES) processors:\n";
echo “cat $PBS_NODEFILE"

Trés informagoes sobre o job gerados pelo préprio PBS
10. CARGA_DE_MODULOS: é onde deve carregar os médulos com o 1mod, como mostrado na secio 3.4
11. source ../etc/mfsim-env.sh: configura as varidveis de ambiente do MFSim no JOB

12. mpirun ALGUMAS_CONFIGURAQGES --oversubscribe -np NUMERO_DE_CORES $PBS_0_WORKDIR/amr3d ARQUIVO_CFG > out
instrui o PBS a como executar o MFSim

Vocé deve ter percebido que temos uma informagao nova agora, a fila. Filas sao listas de configuracoes que o PBS usa
para gerenciar recursos no cluster. O que cada fila faz varia um pouco entre os clusters e a versao do PBS em cada um,
entdo o que precisa se atentar é que vocé nao pode pedir mais recursos do que as filas permitem.

Nesse sentido os clusters possuem algumas filas, cada uma com limites de recursos

Fila Limites Observagoes
serial 1 core apenas cluster 3
parallel 8 8 cores; 4 JOBs por vez cluster 3 e 6

parallel_16 16 cores; 4 JOBs por vez cluster 3 e 6

parallel_32 32 cores; 2 JOBs por vez  todos os clusters
parallel 64 64 cores; 2 JOBs por vez  todos os clusters
parallel 128 128 cores; 2 JOBs por vez  todos os clusters
parallel 256 256 cores; 2 JOBs por vez  todos os clusters
parallel_ 512 512 cores; 2 JOBs por vez todos os clusters

Logo, se seu job precisara de até 8 cores, entdo a fila que vocé deve utilizar é a parallel_8.
Uma ultima observagdo sao as configuragoes especificas de cada cluster que precisam ser fornecidas no mpirun.

Cluster Configuragoes do mpirun

cluster 3 | -bind-to none:overload-allowed

--mca btl tcp,vader,self

--mca btl_tcp_if_exclude lo,eno33,enol
cluster 5 | -bind-to none:overload-allowed

--mca btl openib,vader,self

--mca btl_tcp_if_exclude lo,ethO
--mca btl_openib_allow_ib 1

cluster 6 | -bind-to none:overload-allowed

Agora que ja temos tudo que precisamos, vamos exemplificar o uso do PBS.

Considere que vocé quer rodar o MFSim no cluster 3. Vocé baixou o cdédigo fonte do MFSim para a pasta /home/USER/MFSim—
cmake e o o instalou na pasta /home/USER/st_cluster3/MFSim-install, usando a opgao -Dprefix do cmake explicada na
secao “Escolhendo o local de instalagdo” no manual de instalagdo. O arquivo cfg estd em /home/USER/st_cluster3/MFSim-
install/bin/arquivo.cfg. Considere também que seu caso utilizard 16 cores, 50 GB de RAM e precisard rodar por até
100 horas. Vamos entdo montar o arquivo PBS e submeter esse JOB.

#!/bin/bash

#PBS -N teste

#PBS -e teste.err

#PBS -o teste.out

#PBS -1 walltime=100:00:00

#PBS -1 select=1:ncpus=16:mpiprocs=16:mem=50gb
#PBS -r n
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#PBS -q parallel_16
FABRIC=shm:dapl

CORES=$[ ~cat $PBS_NODEFILE | wc -1" ]
NODES=$[ “uniq $PBS_NODEFILE | wc -1 ]

cd $PBS_O_WORKDIR

printf "##dHHE R \n "
printf "Current time is: “date’\n";

printf "Current PBS work directory is: $PBS_O_WORKDIR\n";
printf "Current PBS queue is: $PBS_O_QUEUE\n";

printf "Current PBS job ID is: $PBS_JOBID\n";

printf "Current PBS job name is: $PBS_JOBNAME\n";

printf "PBS stdout log is: $PBS_O_WORKDIR/teste.err\n";
printf "PBS stderr log is: $PBS_O_WORKDIR/teste.out\n";
printf "Fabric interconnect selected is: $FABRIC\n";

printf "This jobs will run on the following ($CORES) processors:\n";
echo ~cat $PBS_NODEFILE®

CARGA_DE_M(ODULOS

source ../etc/mfsim-env.sh

mpirun --mca btl tcp,vader,self --mca btl_tcp_if_exclude lo,eno33,enol --oversubscribe -np 16
— $PBS_0_WORKDIR/amr3d /home/USER/st_cluster3/MFSim-install/bin/arquivo.cfg > out 2>err

Vamos salvar o contetido do script acima no arquivo /home/USER/st_cluster3/MFSim-install/bin/run-job.pbs. Com
ele salvo, submeteremos o JOB ao PBS com

$ cd /home/USER/st_cluster3/MFSim-install/bin
$ gqsub run-job.pbs

Agora é s6 aguardar o PBS executar seu JOB.
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4 Casos de Teste

O MFSim disponibiliza varios casos de teste e verificagdo na pasta tests. A excec¢do do primeiro caso, que é um teste
automatizado, todos os demais podem ser setados e executados manualmente pelo usuério, servindo assim de tutorial.

E possivel também executar cada um dos testes utilizando a ferramenta de testes disponibilizada pelo MFSim. Sendo
assim, um caminho recomendado é primeiro executar cada teste via ferramenta, para ver como funciona, e depois setar e
executar cada caso manualmente.

4.1 Uso de solucao manufaturadas

O primeiro caso de teste utiliza solu¢oes manufaturadas para validar o MFSim como um todo, sendo portanto um caso
extremamente interessante, visto que se esse teste falhar, a instalacio do MFSim estara incorreta. Por este mesmo motivo,
esse é o tnico caso que é setado automaticamente pelo proprio MFSim, nao requerendo do usudrio intervencao, exceto, a
propria execugdo do teste.

O c6digo desse teste estd disponivel em tests/manuf.

O procedimento bésico deste caso envolve a definicao de uma solugdo manufaturada para cada variavel do problema,
de forma que cada variavel esta presente nas equacgoes diferenciais do escoamento.

Trata-se de um problema com as variaveis u, v, w, p, p e u. As variaveis sdo definidas pelas seguintes solugdes manufat-
uradas:

Pe = €08 (W1 Tx + waTy + w3T2z + wat) (1)

Ue = sin? (W1 Tx + woTy + w2z + wat) (2)

Ve = €08% (W1Tx + Wamy + w3mz + wyt) (3)

We = W1 (cos (W17 + Wy + wyTz + w4t)2) Jws + wa (cos (w1 7x + wamy + waTz + W4t)2> Jws (4)
pe = 1.0 4 0.1 (sin (w172 + womry + w3z + wat))? (5)

fre = 1.0 + 0.2 (cos (w17 + wamy + w3z + wyt))? (6)

onde w; =ws =w3=2ewys =1
O termo forgante é o responsavel por fazer a solu¢do numérica se aproximar da solugdo exata, sendo este termo acrescen-
tado na equagao do momentum, tal que:

ou
Pot
onde f é o termo forgante, e sua solugdo é obtida ao substituir na Eq.: ©& = e, v = Ve, W = We, D = Pe, t = fhe € P = pe-
O uso de solugbes manufaturadas periédicas faz com que a visualizagao dessas varidveis seja periddica conforme o com-
portamento das fungdes seno e cosseno.

+puV.au=-Vp+V (1 (Vu+ VuT)) +f (7)

'.dﬁ

Figure 4: Periodiocidade da solu¢do manufatura por campo de velocidade U
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A solugdo numérica da equagdo 7 é entdo obtida em uma sequéncia de malhas, onde a norma L2 e a norma infinito
permitem avaliar a ordem de convergéncia do método, através do termo forcante. Pelo fato de se utilizar um método de
segunda ordem para a discretizacao espacial e pequenos passos no tempo, pode-se afirmar que a ordem de convergéncia a
ser obtida deve ser de segunda ordem, pois os erros da discretizagdo temporal ndo prevalecem devido ao pequeno passo no
tempo.

A taxa de convergéncia para as velocidades é entao avaliada pela razao entre os erros da solucdo exata e numérica.

Sao testadas as taxas de convergéncia de oito diferentes casos, sendo cada caso avaliado por malhas de diferentes refina-
mentos.

4.1.1 Caso 1

Este caso é executado em quatro processos em paralelo, utilizando a seguinte malha:

Y

AV4)

750
YAV

'&!l;\vgmm

VAN
0

ZANITAN

7N

L

Figure 5: Bloco utilizado no patch 1

A seguir sdo apresentados os resultados para a norma L2.

Table 1: Norma L2 e razao de convergéncia

Malha [ule  ra  folz 7o Jwlz
8X8X8 L2 7.930E2 -  7.937E2 -  L46TE-Ll -

16X16X16 L2 1.818E-2 4.36 1822E-2 4.36 3.390E-2 4.35
32X32X32 L2 4485E-3 4.05 4.494E-3 4.05 8.377E-3 4.05
64X64X64 L2 L119E-3 4.01 1121E-3 4.01 2.084E-3 4.02

128X128X128 L2 2.800E-4 4.00 2.802E-4 4.00 5.171E-4 4.03

A seguir sdo apresentados os resultados para a norma infinito.

Table 2: Norma oo e razao de convergéncia

Malha | loo Ty | v [l Tv | w [|oo Tw
8X8X8 L2 2.003E-1 - 1.983E-1 - 2.959E-1 -

16X16X16 L2 4.744E-2  4.22 4.647TE-2 4.27 7.060E-2 4.19
32X32X32 L2 1.216E-2 3.90 1.179E-2 3.94 1.889E-2 3.74
64X64X64 L2 3.132E-3 3.88 3.083E-3 3.82 4.785E-3 3.95

128X128X128 L2 8.143E-4 3.85 8.1564E-4 3.78 1.201E-3 3.98

4.1.2 Caso 2

Nesse caso, o codigo é executado com um processo. A seguir ilustra-se a malha utlizada.
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Figure 6: Bloco utilizado no patch 3

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 3: Norma L2 e razao de convergéncia

Malha fulls e folla  m  Jwla 1w
SX8X8 L2 8.327E-2 -  8.326E2 -  1.608E-1 -
16X16X16 L2 1.925E-2 4.33 1925E-2 4.33 3.717E-2 4.33
32X32X32 L2 A763E-3 4.04 4.763E-3 4.04 9.189E-3  4.04
64X64X64 L2 1192E-3  4.00 1192E-3 4.00 2296E-3 4.00

128X128X128 L2  2.982E-4 4.00 2982E-4 4.00 5.742E-4 4.00

A seguir apresenta-se os resultados para a norma oo.

Table 4: Norma oo e razao de convergéncia

Malha | v lloo Tu | v lloo Ty | w oo Tw
8X8X8 L2 1.864E-1 - 1.876E-1 - 2.798E-1 -
16X16X16 L2 4.235E-2 440 4.237E-2 4.43 7.125E-2 3.93
32X32X32 L2 1.127E-2 3.76 1.127E-2 3.76 1.906E-2 3.74

64X64X64 L2 3.036E-3 3.71 3.026E-3 3.71 4.812E-3 3.96
128X128X128 L2 7.805E-4 3.89 7.772E-4 3.89 1.206E-3 3.99

4.1.3 Caso 3

Nesse caso, o codigo é executado com um processo. A seguir ilustra-se a malha utilizada nesse caso.
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Figure 7: Bloco utilizado no patch 4

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 5: Norma L2 e razdo de convergéncia

Malhia [uls e Tolz 0wl  ra
8X8X8 L2 8.102E-2 - 8.245E-2 - 1.528E-1 -
16X16X16 L2 1.865E-2 4.34 1.891E-2 4.36 3.531E-2 4.33
32X32X32 L2 4.609E-3 4.05 4.666E-3 4.05 8.730E-3 4.04
64X64X64 L2 1.150E-3 4.01 1.166E-3 4.00 2.175E-3 4.01
128X128X128 L2 2.872E-4 4.00 2.924E-4 3.99 5.404E-4 4.02
A seguir apresenta-se os resultados para a norma infinito.
Table 6: Norma oo e razao de convergéncia

Malha [ v lloo Tu [ v lloo Ty | w llso Tw

8X8X8 L2 2.039E-1 - 2.000E-1 - 2.818E-1 -

16X16X16 L2 4.400E-2 4.63 4.426E-2 4.52 7.113E-2 3.96

32X32X32 L2 1.127E-2  3.90 1.195E-2 3.70 1.905E-2 3.73

64X64X64 L2 3.035E-3 3.71 3.101E-3 3.85 4.812E-3 3.96

128X128X128 L2 8.056E-4 3.77 8.183E-4 3.79 1.205E-3 3.99

4.1.4 Caso 4

Nesse caso, o codigo é executado com um processo. A seguir ilustra-se a malha utlizada
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Figure 8: Bloco utilizado no patch 5

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 7: Norma L2 e razdo de convergéncia

Malha fulls e folls  r  Jwla 1w
SX8X8 L2 7.930E-2 -  7.942E-2 -  L466E-1 -

16X16X16 L2 1.818E-2 4.36 1822E-2 4.36 3.380E-2 4.33
32X32X32 L2 4484E-3 4.05 4.494E-3 4.05 8.376E-3 4.05
64X64X64 L2 LI119E-3 401 1I121E-3 4.01 2084E-3 4.02

128X128X128 L2 2.800E-4 4.00 2.802E-4 4.00 5.171E-4 4.03

A seguir apresenta-se os resultados para a norma infinito.

Table 8: Norma oo e razao de convergéncia

Malha | [loo Tu | v lloo Ty | wlloo Tw
8X8X8 L2 2.006E-1 - 1.981E-1 - 2.961E-1 -

16X16X16 L2 4.739E-2 4.23 4.651E-2 4.26 7.061E-2 4.19
32X32X32 L2 1.215E-2 3.90 1.180E-2 3.94 1.889E-2 3.74

64X64X64 L2 3.130E-3 3.88 3.079E-3 3.83 4.785E-3 3.95
128X128X128 L2 8.144E-4 3.84 8.149E-4 3.78 1.202E-3 3.98

4.1.5 Caso 5

Nesse caso, o codigo é executado com quatro processos em paralelo. A seguir ilustra-se a malha utlizada.
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Figure 9: Bloco utilizado no patch 6

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 9: Norma L2 e razdo de convergéncia

Malha Tal:  re oz ro Twle 1w
8X8X8 L2 8.057E-2 - 8.027E-2 - 1.491E-1 -
16X16X16 L2 1.851E-2 4.35 1.846E-2 4.35 3.449E-2 4.32
32X32X32 L2 4.570E-3 4.05 4.561E-3 4.05 8.528E-3 4.04
64X64X64 L2 1.142E-3 4.00 1.138E-3 4.01 2.123E-3 4.02
128X128X128 L2 2.871E-4 3.98 2.849E-4 3.99 5.283E-4 4.02

A seguir apresenta-se os resultados para a norma infinito.

Table 10: Norma oo e razao de convergéncia

Malha [ v lloo Tu [ v lloo Ty | w llso Tw
8X8X8 L2 2.015E-1 - 1.987E-1 - 2.962E-1 -
16X16X16 L2 4.472E-2 451 4.389E-2 4.53 T7.087TE-2 4.18
32X32X32 L2 1.155E-2 3.87 1.169E-2 3.75 1.901E-2 3.73
64X64X64 L2 3.049E-3 3.79 3.083E-3 3.79 4.808E-3 3.95
128X128X128 .2 8.177E-4 3.73 8.161E-4 3.78 1.205E-3 3.99

4.1.6 Caso 6

Nesse caso, o codigo é executado com um processo. A seguir ilustra-se a malha utlizada.

65



Figure 10: Bloco utilizado no patch 7

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 11: Norma L2 e razao de convergéncia

Malha fulls e folls  m  Jwla 1w
SX8X8 L2 8.238E-2 -  8.237E2 -  1.588E1 -

16X16X16 L2 1.901E-2 4.33 1901E-2 4.33 3.668E-2 4.33
32X32X32 L2 4.699E-3 4.05 4.699E-3 4.05 9.064E-3 4.05
64X64X64 L2 L175E-3  4.00 1175E-3 4.00 2.264E-3 4.00

128X128X128 L2 2.941E-4 4.00 2940E-4 4.00 5.660E-4 4.00

A seguir apresenta-se os resultados para a norma infinito.

Table 12: Norma oo e razao de convergéncia

Malha | [loo Tu | v lloo Ty | wlloo Tw
8X8X8 L2 1.860E-1 - 1.872E-1 - 2.808E-1 -

16X16X16 L2 4.439E-2 4.19 4.474E-2 4.18 7.045E-2 3.99
32X32X32 L2 1.130E-2 3.93 1.138E-2 3.93 1.884E-2 3.74

64X64X64 L2 3.041E-3 3.71 3.031E-3 3.75 4.782E-3 3.94
128X128X128 L2 7.814E-4 3.89 7.781E-4 3.89 1.201E-3 3.98

4.1.7 Caso 7

Nesse caso, o codigo é executado em quatro processos em paralelo. A seguir ilustra-se os blocos utlizados nesse caso.
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Figure 11: Bloco utilizado no patch 8

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 13: Norma L2 e razao de convergéncia

Malha fulls e folla  r  Jwlz 1w
SX8X8 L2 7.84TE-2 -  8.044E-2 -  L47T9E-1 -

16X16X16 L2 1.811E-2 4.33 1849E-2 4.35 3438E-2 4.30
32X32X32 L2 4477E-3  4.05 4.573E-3 4.04 8.510E-3 4.04
64X64X64 L2 L118E-3 4.00 1.143E-3 4.00 2119E-3 4.02

128X128X128 L2 2.798E-4 4.00 2.866E-4 3.99 5.266E-4 4.02

A seguir apresenta-se os resultados para a norma infinito.

Table 14: Norma oo e razao de convergéncia

Malha | v lloo Tu | v lloo Ty | w oo Tw
8X8X8 L2 1.972E-1 - 2.029E-1 - 2.977E-1 -

16X16X16 L2 4.393E-2 449 4.507E-2 4.50 7.082E-2 4.20
32X32X32 L2 1.128E-2 3.89 1.135E-2 3.97 1.903E-2 3.72

64X64X64 L2 3.040E-3 3.71 3.033E-3 3.74 4.809E-3 3.96
128X128X128 L2  7.814E-4 3.89 7.790E-4 3.89 1.205E-3 3.99

4.1.8 Caso 8

Nesse caso, o codigo é executado em apenas um processo. A seguir ilustra-se os blocos utlizados nesse caso.
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Figure 12: Bloco utilizado no patch 9

A seguir apresenta-se os resultados para a norma L2.

Table 15: Norma L2 e razao de convergéncia

Malha fulls e folls 7 Jwla 1w
SX8X8 L2 7.845E-2 -  8.044E-2 -  L479E-1 -

16X16X16 L2 1.811E-2 4.33 1849E-2 4.35 3438E-2 4.30
32X32X32 L2 4A47TE-3  4.05 4.573E-3 4.04 8.509E-3  4.04
64X64X64 L2 L117E-3 401 1143E-3 4.01 2119E-3 4.02

128X128X128 L2  2.798E-4 3.99 2866E-4 3.99 5.266E-4 4.02

A seguir apresenta-se os resultados para a norma infinito.

Table 16: Norma oo e razao de convergéncia

Malha | [loo Tu | v lloo Ty | wlloo Tw
8X8X8 L2 1.972E-1 - 2.029E-1 - 2.977E-1 -

16X16X16 L2 4.393E-2 449 4.507E-2 4.50 7.082E-2 4.20
32X32X32 L2 1.128E-2 3.89 1.136E-2 3.97 1.903E-2 3.72

64X64X64 L2 3.040E-3 3.71 3.033E-3 3.75 4.809E-3 3.96
128X128X128 L2 7.814E-4 3.89 7.790E-4 3.89 1.205E-3 3.99

4.1.9 Executando o teste

O caso estd setado na pasta tests/manuf, entdo para executar esse teste basta criar o arquivo cfg apontando para as
pastas input, geo e probes contidas na pasta tests/manuf e executar o MFSim.

Usando um exemplo, considere que o cédigo fonte do MFSim estd em ~/MFLab/MFSim-cmake e a instalagdo em ~/MFLab/MFSim—
cmake/install

4.1.9.1 Windows

Primeiro monte ou ative o container docker apontando para /mflab onde estd o cédigo fonte do MFSim e /mfsim onde
o MFSim foi instalado (caso ndo se lembre o que é container e os apontamentos do docker, d4 uma olhada na segéo 3.2).
Depois gere o arquivo cfg em /mfsim/bin/manuf.cfg com o seguinte contetdo:

input_path: "/mflab/tests/manuf/input"
geo_path: "/mflab/tests/manuf/geo"
output_path: "/mfsim/output"
restart_path: "/mfsim/restart"
probes_path: "/mflab/tests/manuf/probes"

Depois dispare:
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Docker# cd /mfsim/bin
Docker# mpirun --allow-run-as-root -n 2 ./amr3d /mfsim/bin/manuf.cfg 2>err

4.1.9.2 Linux: Singularity

Primeiro deve instanciar o container singularity como mostrado na secdo 3.3. Depois, deve montar o arquivo CFG
informando onde estd o caso setado e onde serdo gravados os resultados. Considerando que o fonte do MFSim estd em
~/MFLab/MFSim-cmake, o instalado em ~/MFLab/MFSim-cmake/install e o cfg em ~/MFLab/MFSim-cmake/install/bin/manuf . cfg
teremos algo como:

input_path: "7/MFLab/MFSim-cmake/tests/manuf/input"”
geo_path: "7/MFLab/MFSim-cmake/tests/manuf/geo"
output_path: "~/MFLab/MFSim-cmake/install/output"
restart_path: "~/MFLab/MFSim-cmake/install/restart"
probes_path: "~/MFLab/MFSim-cmake/tests/manuf/probes"

Agora é s6 disparar

Singularity> cd ~/MFLab/MFSim-cmake/install/bin
Singularity> source ../etc/mfsim-env.sh
Singularity> mpirun -n 2 ./amr3d ~/MFLab/MFSim-cmake/install/bin/manuf.cfg 2>err

4.1.9.3 Linux: Lmod

Primeiro, carregue os médulos do lmod como mostrado na secdo 3.4. Depois monte o cfg indicando a pasta tests/manuf
do cédigo fonte do MFSim para a input, geo e probes e dispare.

Considerando que o fonte do MFSim esta em ~/MFLab/MFSim-cmake, o instalado em ~/MFLab/MFSim-cmake/install e
o cfg em ~/MFLab/MFSim-cmake/install/bin/manuf.cfg, teremos algo como:

input_path: "~/MFLab/MFSim-cmake/tests/manuf/input"”
geo_path: "7/MFLab/MFSim-cmake/tests/manuf/geo"
output_path: "~/MFLab/MFSim-cmake/install/output"
restart_path: "7/MFLab/MFSim-cmake/install/restart"
probes_path: "~/MFLab/MFSim-cmake/tests/manuf/probes"

E a execugao:

$ cd ../install/bin
$ source ../etc/mfsim-env.sh
$ mpirun -n 2 ./amr3d ~/MFLab/MFSim-cmake/install/bin/manuf.cfg 2>err
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4.2 Escoamento sobre uma esfera estacionaria

Esse caso é um escoamento monofasico sobre uma esfera estacionaria. A seguir, ilustra-se as principais caracteristicas
desse tipo de escoamento para diferentes regimes (Reynolds de 100 a 1000).
O cbdigo desse teste estd disponivel em tests/sphere.

Figure 13: Escoamento sobre uma esfera estacionaria

O primeiro passo para setar o caso é acessar a pasta input e abrir o arquivo input.amr3d. A seguir veremos como modificar
esse arquivo.

4.2.1 Parametros de controle da malha

O dominio do problema é um paralelepipedo retangular definido por [0, 1.024] x [0,0.512] x [0, 0.512]. Vamos Considerar
uma esfera dentro deste dominio com centro em (0.36, 0.256, 0.256) e didmetro de 0.04m. Definiremos 5 niveis fisicos,
de forma que o nivel LBOT é 32 x 16 x 16. Além disso, adotaremos uma malha adaptativa e usaremos dois critérios de
refinamento: fronteira imersa(ib-points) e vorticidade.

I11xx%%mesh control parameters s**!!!

0.0d0 1.024d0 0.0d0 0.512d0 0.0d0 0.512d0 ![al,bl]x[a2,b2]x[a3,b3]: domain (the largest parallelepiped)

2 2 2 !refinement ratio (r)

1 !'number of ghost cells (ngc)

5 !number of physical levels (npl)

32 16 16 !'number of cells in lbot level

0.99d0 I(cuttof) — goes from O to 1, and define how slim is the patch

2 Ibuffer zone between levels (bzbl)

2 !buffer zone to flagged points (bzfp)

.true. !remesh in the initial configuration: .true. or .false.

.true. !'. true./.false. allow the user to choose if he wants an adaptive mesh (dynamic_mesh)

100 Inumber of time step of regriding (rfn)

1 !Remesh type: 1— Standard Interp+Project, 2— Popinet Div—free Interp

Ctrue. linterface is covered by the finest level (interface_finest_level)

25 0.01d0 0.1d0 0.1d0 0 loptions of refinement: 1— density, 2— ib points, 3— curvature, 4— vorticidade_-1 e 5—
vorticity_-2 and Control parameters of the refinement criteria number 4 (lower_lim_input , upper_lim_input), 5 (eps_input) and
vorticity level limiter (vort_lim)

0 !0: set the initial patch by coordinates, 1: read the initial patch from corner.amr3d file

1 !number of initial patches (number_of_initial_patchs)

0.2d0 0.5d0 0.2d0 0.6d0 0.2d0 0.8d0

0.512

Figure 14: Dominio do problema Figure 15: Dominio com os diferentes niveis de refinamento

Note também que o bloco de malha inicial (initial patch) deve ser determinado de modo a conter a esfera.
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4.2.2 Parametros de controle do modelo de discretizagao e acoplamento de pressao-velocidade

I11lxxx%% Pressure velocity coupling and discretization models xxx%%!!11!

1 39 1.0d-5 !'kind_pressure_velocity_-coupling(1—F.S., 2—SIMPLE, 3—SIMPLEC); maximum number of iterations (SIMPLE,
SIMPLEC) ; maximum divergent (SIMPLE, SIMPLEC)

0.7d0 0.3d0 0.1d0 0.7d0 !Relaxation coefficient of velocity (SIMPLE, SIMPLEC); Relaxation coefficient of pressure (SIMPLE)
; 'Relaxation coefficient of temperature(SIMPLE, SIMPLEC); !Relaxation coefficient of concentrations (SIMPLE, SIMPLEC)

1 !temporal discretization model: 1 semi—implicit , 2 implicit

"sbdf” l'time discretization —”sbdf”,”mcnab”,”abcn”,”cnlf” (implicit_disc)

1 | Conservative form: 1, not conservative form: 2

”cubista” ladvection model: IMPLICIT: upwindlO, upwind20, CDS, QUICK, QUICKhayase; SEMI-IMPLICIT: upwindlO,
upwind20, godunov, Barton, MSOU, CDS, skew, cubista

1 'flux discretization at momentum equation: 1— malalasekera, 2— traditional

0.2d0 !'Courant—Friedrichs —Lewy condition, CFL (cflGlobal)

4.2.3 Parametros de controle do método multigrid

Ilssxxmultigrid control parameters s#s!!!

50 !maximum number of v—cycles or w—cycles (nvcmax)

3 !smoothers options: 1— gsrb, 2— msip, 3— sip, 4— cg, 5— bicgstab (smoothers_pressure)
. false . Ired black smooth at pressure multigrid (redblack)

1.0d0 lover relaxation parameter at pressure multigrid (omeg)

1.3d0 lover relaxation parameter at velocity multigrid (omegv)

1.0d0 lover relaxation parameter at scalar multigrid (omegs)

1 !'solver pressure :1— v_cycle, 2 — PETScVI

1 !'solver velocity :1— v_cycle, 2 — PETSc, 3 — SIP

.true. !PETSc update matrix 7

. false. 0 !PETSc at lbase level??, wich level?? (petsc-level=lbot—petsc_-level)

25 6 8 !number of smoothness in the 2x2x2 level (relax_-base), in down process (relax_-down) and in up

process (relax_up)

4.2.4 Parametros de controle da fase continua

L
O primeiro caso a ser simulado é para Re = 400. Sabemos que Re = BLp Portanto, considerando p = 1,u =1,L = 0.04
o

e como Re = 400 tem-se p = 0.0001.

I1lsxxxtwo—phase control parameters sss*!!!

1.0d0 1.0d0 !'density at continuous phase and disperse phase (dens_phase_c ,dens_phase_d)
0.0001d0 1.0d-1 !'viscosity at continuous phase and disperse phase (visc-phase_c ,visc_phase_d)
0.0d0 !'surface tension (surface-tension)

0.0do0 0.0d0 0.0do0 lgravity acceleration (gravity_-x , gravity.-y , gravity-z)

4.2.5 Parametros de controle da simulagao

Nesse caso resolve-se a equagdo completa de Navier-Stokes e adota-se que o tempo final de simulagdo é 1s. O método
escolhido para a discretizagao do termo temporal é o método semi-implicito sem truque. Uma definicdo importante é o
esquema de discretizagdo do termo advectivo das equagoes de Navier-Stokes, pois deve-se utilizar um esquema robusto como
cubista ou Barton.

Ilssxxsimulations control parameters ss#x!!!

. false . I.true./.false. allow the user to choose if he wants to restart the code (re_start)
500 !'save the data each xxx time step to restart the code (ctrst)
2099 lcode restart point (rct). Please check the folder “restart/”. (USE THE SAME EXPRESSION AFTER ”
cto”)
!number of time steps to print the results (prt)
100000000 !maximum number of time steps (ctmax)
1.0d0 I final time of simulation (final_t)
"hdf5” !'printing format: ”tecplot”; ”paraview”; "hdf5”(printing)

4.2.6 Parametros de controle das condicoes de contorno

Como o escoamento é na dire¢do x temos que a entrada é a face west e nesse problema foi definido que essa entrada tem
campo de velocidade imposta com valor unitdrio. E na saida (face east) foi definida condigdo advectiva. Todas as demais
faces tem condi¢do de Neumann para a velocidade. Para a pressio, foi definida condi¢do de Neumann para a entrada (face
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west) e em todas demais faces foi definida condigao de Dirichlet com valor nulo.
Para as propriedades fisicas, foi adotada condicdo de contorno de derivada nula sendo que o valor das propriedades varia em
fun¢do do nimero de Reynolds.

1%+ %% boundary conditions control parameter ##xx!!!

0 0 0 ! periodic boundary conditions: (0 —> no periodic, 1 —> periodic)
Msxxx% alfa u 4+ beta du/dn + gamma du/dt = gxx*xx!111!

Y AHAHA# U velocity boundary conditions #EEEHHHFHHE

1.0d0  0.0d0 0.0d0 lu boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)
0.0do 0.0do 1.0d0 'u boundary condition at EAST face (alfa , beta, gamma)
0.0d0  1.0d0 0.0d0 tu boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)
0.0do 1.0d0 0.0do0 'u boundary condition at NORTH face (alfa , beta, gamma)
0.0do 1.0d0 0.0d0 'u boundary condition at BOTTOM face (alfa , beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 tu boundary condition at TOP face (alfa , beta, gamma)
WAV velocity boundary conditions #EHEAHHAHAE

1.0d0 0.0do 0.0do !v boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)
0.0do0 0.0d0 1.0d0 !v boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)
0.0do0 1.0d0 0.0d0 !'v boundary condition at SOUTH face (alfa, beta, gamma)
0.0do0 1.0d0 0.0do0 !'v boundary condition at NORTH face (alfa, beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0dO !v boundary condition at BOTTOM face (alfa , beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0dO !v boundary condition at TOP face (alfa, beta, gamma)
A W velocity boundary conditions HHHHHAHHHHHHH

1.0d0 0.0dO 0.0d0 !w boundary condition at WEST face (alfa, beta, gamma)
0.0d0  0.0d0  1.0d0 lw boundary condition at EAST face (alfa, beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !w boundary condition at SOUTH face (alfa , beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !w boundary condition at NORTH face (alfa , beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !w boundary condition at BOTTOM face (alfa , beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 !w boundary condition at TOP face (alfa , beta, gamma)
WA pressure boundary conditions A

0.0d0 1.0d0 0.0dO Ip boundary condition at WEST face (alfa ,beta ,gamma)
1.0d0 0.0do0 0.0do0 !'p boundary condition at EAST face (alfa ,beta ,gamma)
1.0d0 0.0do0 0.0d0 !p boundary condition at SOUTH face (alfa , beta, gamma)
1.0d0 0.0dO0 0.0d0 !p boundary condition at NORTH face (alfa , beta, gamma)
1.0d0 0.0d0 0.0d0 Ip boundary condition at BOTTOM face (alfa , beta, gamma)
1.0d0 0.0d0 0.0dO Ip boundary condition at TOP face (alfa , beta, gamma)
YA density boundary conditions HEEEEHHHRRAHRE

0.0dO0 1.0d0 0.0d0 !'p boundary condition at WEST face (alfa ,beta ,gamma)
0.0do0 1.0d0 0.0d0 !'p boundary condition at EAST face (alfa ,beta ,gamma)
0.0do0 1.0d0 0.0d0 !'p boundary condition at SOUTH face (alfa , beta, gamma)
0.0d0  1.0d0 0.0d0 Ip boundary condition at NORTH face (alfa , beta, gamma)
0.0do 1.0d0 0.0do0 !'p boundary condition at BOTTOM face (alfa , beta, gamma)
0.0d0 1.0d0 0.0d0 Ip boundary condition at TOP face (alfa , beta, gamma)

IMlxxx%initial partition topology *x%*!!!
4 1 1 !number of processors in x,y,z axis

'+ x %% Perform load balance
0O !0: dont perform load balance; 1: perform load balance

IMlsxxxxStart by HDF5
false luse start by hdf5
"start.hdf5” 1 hdf5 file

%% xx Method
2 ! method: 1 — Noone; 2 — IB; 3 — VoF; 4 — FT; 5 — VoF+IB; 6 — FT+IB

s xx EWF
. false . ! use_ewf [true|false]. Default: false

M*xxxx Libs

.false . ! use_petsc
. false . ! use.slepc
false . ! use_zoltan

I1ss %% Manuf
. false . | use_manuf [true|false]. Default: false

A definigao das condigbes de contorno podem ser ajustadas no arquivo be_functions.f90 na pasta input:

function exact_u(t,x,y,z)
implicit none
double precision :: t, x, y, 2z
double precision :: exact_u

exact_u = 1.0d40

end function exact_u

4.2.6.1 Construgao da geometria

Para a construgdo da geometria vamos gerar o arquivo esfera.geo. A geometria é determinada a seguir.
Como temos 5 niveis fisicos e LBOT é 32 x 16 x 16 temos que LTOP é 512 x 256 x 256. Sabendo que dzr = dy = dz

1.024\°

temos que o volume do cubo do nivel mais fino da malha euleriana é dado por dx® = ) = 8 x 1077. Por outro lado,

3

o volume do prisma de base triangular da malha que cobre a esfera é dado por Igualando os dois volumes citados

anteriormente conclui-se que [ = 0.0026. Defini-se ¢l = = 0.0026.
Desse modo, o texto contido no arquivo é ilustrado a seguir:

R = 0.02;
Cx = 0.36;
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Cy = 0.256;

Cz = 0.256;

cl = 0.0026;

Point (1)={Cx, Cy, Cz,cl};
Point (2)={Cx+R,Cy,Cz, cl };
Point (3)={Cx, Cy+R,Cz,cl};
Point (4)={Cx, Cy — R,Cz, cl};
Circle (1) = {2,1,4};

Circle (2) = {3,1,2};

Extrude {{0, 1, 0}, {Cx, Cy, Cz}, Pi/2} {
Line {1, 2};

}
Extrude {{0, 1, 0}, {Cx, Cy, Cz}, Pi/2} {
Line {3, 6};

Extrude {{0, 1, 0}, {Cx, Cy, Cz}, Pi/2} {
Line{9, 12};

}
Extrude {{0, 1, 0}, {Cx, Cy, Cz}, Pi/2} {
Line{18, 15};

Ao abrir esse arquivo no software Gmsh, tem-se a visualizagio a seguir.

Fie Tools Window Help
L3 Modules
& Geometry
& Elementary entiies
&

Parameter
point
Straight line
spline
B-5pline
circle arc

Delete
Physical groups
Coherence

@ Solver

Figure 16: Geometria da esfera

4.2.7 Construcao da malha lagrangiana

Para construir a malha, basta abrir no Gmsh o arquivo de geometria esfera.geo criado anteriormente e definir inicialmente
a dimensao dos elementos da malha 2D a ser criada. Para isso, clique em Tools — Options — Mesh — General e preencha
os campos Min/Man element size com o valor de ¢l = 0.0026. Em seguida, clique em Modules — Mesh — 2d.

sileq [Tools] window Help
L] Modules
Geometry
| Mesh
Define
| 1p =
5 General o
— [General| advanced | visibility | Aspect | color |
| Optimize 3D
| Optimize 3D (Netgen Automatic | 2D algorithm
| Set order 1 — .
| et order 2 Delaunay | 3D algorithm
[— Set order 3 Blossom | 2D recombination algorithm
| High order tools ——
|— Inspect ™ Recombine all triangular meshes
{— Refine by splitting None w | subdivision algorithm
| Partition —
| Reclassify 2D No split | Remeshing algorithm
;’;‘:“ Harmonic ~| Remeshing parametrization
Solver 1 Smoothing steps
1.00 Element size factor
—
4 Jp.0026 |o,rmzs Min/Max elementsizel
1 Element orde” Use incomplete elements

Figure 17: Geometria da esfera

Agora, gere o arquivo .stl clicando em File > Export > salve o arquivo esfera.stl, na mesma pasta onde estd o esfera.geo.
Ap0s salvar o arquivo da malha lagrangiana na pasta geo do cddigo, devemos informar o caminho desse arquivo no arquivo
de configuragao de fronteira imersa, o ib.amr3d, dentro da pasta input.

111 1% % %% Immersed Boundary parameters ##%!1!
.true. 1 ! Immersed Boundary TRUE/FALSE (used in models)
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5 0.001d0 !maximum numbem of cycles in the direct forcing scheme (maxc), and eslon of directing force (rigid-epslon) — for rigid
body

1 !'kind of file: 'l—stl ascii file ', '2—stl2amr file ', '3—manual file ' (kindIBFile)

1

7esfera.stl”

. false .

0d0 0d0 0do

0d0 0d0 0dO

0d0 0d0 0dO

1 !kind of the interp./distrib. function: l—hat, 2—Gauss, 3—cubic (kindIntIB)

1 !strategy for the construction of the lagrangian volume [1 —> (L 2%sqrt(3)/4)*L = dx"3]; [2 —> (L 2xsqrt(3)/4)*dx = dx"3] (
stratLagVol)

.false. ! print pvd, pvtp, and vtp first time step.

.false. ! print pvd, pvtp, and vtp EVERY time step.

"'%%x+x*xx+IB indicator funcyion — normal must be pointed at inner region of immersed boundary

.false. ! active the IB indicator function that is 1 in the inner region and zero outter

.false. ! Is the flow external to the IBs?

I'114x+x+% Compressible parameters #*x!!!
. false . 'use free slip boundary condition (freeSlipIB)

"""+ %% %% Scalar Immersed Boundary parameters s*x*x!!!

.false. !Use scalar immersed boundary (termical ib)

.false. ! Use scalar immersed boundary (scalar ib)

1 0d0 ! Type of Temperature BC (1—dirichlet ,2—neumann,3—robin) and impose volue
1 0d0 ! Type of Scalar BC (l1—dirichlet ,2—neumann,3—robin) and impose volue

A malha lagrangiana construida pode ser visualizada a seguir, onde o tamanho das arestas dos tridngulos é 0,0026.

Figure 18: Malha da esfera

4.2.8 Executando o teste

Agora que temos o caso todo setado, s6 nos falta montar o arquivo cfg e rodar.

4.2.8.1 Windows

Primeiro instancie o container docker e monte o arquivo cfg conforme mostrado na se¢ao 3.2. Depois dispare:

Docker# cd /mfsim/bin
Docker# mpirun --allow-run-as-root -n 4 ./amr3d arquivo_cfg 2>err
4.2.8.2 Linux: Singularity

Primeiro instancie o container Singularity e monte o arquivo cfg conforme mostrado na se¢do 3.3. Depois dispare:

Singularity> cd PATH_INSTALACAO_MFSIM/bin
Singularity> source ../etc/mfsim-env.sh
Singularity> mpirun -n 4 ./amr3d arquivo_cfg 2>err

4.2.8.3 Linux: Lmod

Primeiro carregue os médulos e monte o arquivo cfg como mostrado na sec¢do 3.4. Depois dispare:

$ cd PATH_INSTALACAQO_MFSIM/bin
$ source ../etc/mfsim-env.sh
$ mpirun -n 4 ./amr3d arquivo_cfg 2>err
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4.2.9 Resultados

Para a construcio dos gréficos pode-se usar o Paraview. Abra a pasta output no Paraview e selecione o ultimo arquivo
gravado:

open File: (apen multiple files with <ctrl> key) Open File: (apen multiple Fi Open Data With...

More than ene reader for

Loskin: i A R Fle ooa

S Examples
& Home

Lack in; i RELO0amedd-paralelofo [~] @ © O @
[ Examples Flename =]
[ Home: T F5 probessTL
|~ Ib_pointsoo1-0a000.vtk

ib_surfoL dat

paraielofoutputins. output_ct.0000041 75 hdfs+ found. Fiease

0000, helfs
e-outhi 0002 hlf
ns_output_ct.000000005 hdfS
s 0utp 2 000000010145

& output

) conligo1caso3EscEs?

= - L T s _output_ct.000004750 hdfS

&5 gea [ | 9 output - ns_output_ct 00DDOATSS hdfs

B output H H codigolcasoIEscEsh - ms_output n nmxxu'ﬂsn hedfs
= -

P =

1 []7] Files of type: |Supported Files [~inp *.cosma *.cgns .cmi *.csv ~ixt*.Csv ~7aT *|=| | cancel |

File name: | s_aulput_cl D0B0G4775.hdfS |

» ]| Files of type: [Suppérted Fles (*inp *.05mo *egns *.eml *csy *.b *CGV STKT * v| | Caneel |

Opening the file with an incompatible reader may resalt in
unprecictable behavior or a crash. Please choase the correct.

|

Em seguida, selecione as varidveis de interesse e clique em aplicar. Depois clique no simbolo da calculadora no canto
superior esquerdo, digite uxiHat+v*jHat+w*kHat e aperte em aplicar. Selecione Calculatorl e clique no comando Stream
Tracer. Faca os ajustes nos campos Seeds e Sphere Parameters:

5.2.0-RC1 64-bit 7 5.2.0-RC1 64-bit v 5.2.0-RC1 84-bit ¥ 5.2.0-RC1 64-bit
File Edit View Sources Fiters Tools Fle Edit WView Sources Fiters Tosls Catalyst Macres Ele Edit Wiew Sources Fiters Tools Catalyst Macre Fle Edit View Sources Flters Tools Catalyst Macra

eEBEoa 2?2 prEBE»e ?&"z!.z-’}fl]ﬂ e BEva?ean vk pETFOa?FaN F
B & 52052 5% el e e B . P e T T _;Q,a_a:c..gf;WF
i90ERPE ' I@@@@@”@.cﬁ'@@_ E900BVOELE®

Fipeline Browser )% Pipeline Browser Pipeline Browser ) Fipeline Browser 15
builtin: i B buittin: d B buittin: B buiktin:
» @ @ins_output_ct OBOOO4TTS.hdfS F @rs_output_ct.000064775.hdfs @ @ ns_output_ckDOOGOAT 75.hdFS
@ o @ W calculatorl
B |
|

Froperties [ informatien i rmpem‘es [_information | " Froperties |_information | Froperties |_information |

Properties 8% Properties EE

Properties =] Properties 1g)x]
&b @ Resct. || 3¢ Delote | ey | O | % pelete ? [ Faely | @rser ][ % pelets ? | L dpely | @ feset | 3 Delete ?
[Bearch ... tuse Esc to clear text) {5 [Search ... (use Es< to clear text) (@] [Search .. fuse Ext to clear text) : [Bearch ... fuse £ to clear text)
[ = Propertie | e ™ | = properties (calculator1) EFE | = Properties (calculator1} SEEEE | = Properties (streamraces NEEE
% Meshes PE Attribute Mode [ Point Data Attribute Mode [ Boint Data Nectors (Result
® Mesh [| Coordinate Results [[] Coordinate Results Integration Parameters
| awlit Array Name [ Result Fasult Array Name | Basult Integration [BOTH [
| aterials | L*iHat+ v jHat+w kHat AT - peenen
1 . . L iHAt+ v Hat +w kHat . i Integrator Trpe  [FungeKutta 45 E
| | Clear | ( ¥ iHat | jHat | kHat Clear | 1 ) itat | jHat | kHat
< - Streamline Parameters £
ICEII e | sin oos tan abs sqrt + sin cos tan abs sqrt + |1 RO F— =
asin acos | atan ceil floor - asin aces | atan cail floor Streamline Langth 3 I'DHDDDMBS‘,K, [_E_'
sinh cosh tanh ®Y axp ) sinh cosh tanh x"y axp 2
(3| Poink Arrays vlwd mag norm In logL0 ! vlwvz mag RO In log1D ! gype |Poi|l Source I 2 |-|
::: ;‘3 E [ scalars Vectors = Scalars [ Wectars. Sphere Parameters
i 8o
o33 v [ = Display ] = Display (AMRRepresenta’ S phere
+i soea | | i Cm@j e e T
3 Represe ) .
- = View [Render View) )| e (Dutline Radius | 0.01

Coloring Hote: Use 'P' to a 'Center' on mesh or ‘Cirl+ P to

@Iﬂ][m]@ﬂ [] Axes Grid | Edit | @ Solid Color [ —— snap to the closest mesh point

] [ Canter Axes Visibility : e s I Number Of Paints [1o]
e e I = ]
; = z %] Orientation Axes Visibility = :t“L? — 1= __ DE‘“ SCSCIATrYREET IE @ E|7

1 wiss maa

Siga o caminho Filters— Alphabetical »Tube e lembre-se de clicar em aplicar. Em radius coloque o valor 0.0008.
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ParaView 5.2.0-RC1 64-bit

Fle Edit Wiew Sources

Tools

LCatalyst

Macros |

Extract Location

AMR. Connactivity

B g @ % " Search... Ctrl+Space AMR, Contaur Extract Region Surfaca & Pickon i o
Recent * [L Extract Selection Plat On Serted Lines
= AMA, 3 W Extract Subset Pl i
e ep = ct Subse ot Qver Line
ot oz 1| .
- &' Annatatian > Extract Surface Plat Sebection Dver Time
EOOE® SH % Extract Time Staps Point Data to Cell Data
. Commen > @ FFT Of Selaction Over Time Point Line Interpolatar
Pipeline B
pecline Br anumols_ L ! Feature Edges Point Flane Interpolator
B buikin: Data Analysis i AddHeldimeys Force Time Palrk Valurne Inkerpalatar
@ Wns_output_ct.O000047T Ma.tenal nnarvsfs 4 :gu::z PenItItD::lL:h[:;ta Gaussian Resampling Principal Component Analysis
» natate Attri E
@ BB Caloulatorl Pulntlmerpola.nm Generate Ids + Prabe Location
- - Quadrature Points 3 Annatate Global Data e i
® e frocess Id Scalars
Statistics 3 Annatate Time Filter L) Pr ble Fillte:
Temporal 3 Append Attributes . q::;mm' ';_ '
Alphabatical . Append Datasets W[hm Annatation
nd Georetry Pyt Calculator
Bhock Sci Cueadric Clustering

Gilvnh With Custom Sorce

Mommsnss kbbb

B buiktine

= i ns_output_ct.0000047 75 halfS
B Caleulatorl
W StreamiTracerl

CRCRCRC ]

Wibs

Properties |_Information |

Froperties ==

|| @ Roset | [ 3¢ Delete | 2

rch ... (use Esc o clear text)

= Properties (Tubel) E"E ’E =]

Sealars | Angularvelocity [~
Vactors | Narmals =l
Rumiber of Sides | g ]

Inactius = ——— [ 0.0008 I'* ]i[

Para plotar a esfera abra o arquivo .stl que estd na pasta geo e clique em aplicar.

ParaView 5.2.0-RC1 64-bit
Rle  Edit Wiew Sources FRlters Tools Catalyst Macres  Help

pEEEoa 2R KA E w0 &
& & & ot a([@skee [
EOQDRTOELDB O

B | O Layout #1% | + |

Fipeline Browser
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@ §ns_output_ct.0000047 75 hdfs
@ W caloulatorl

a i StreamTracerl

PN - Tubel Leok in: ' fhomea/alessandra/Documentosicadigo

I-) (surface D EEsdetsaze? Feea

RELODjarn3d-paralelajgecy

= v I

=% Plot Global Variables Over Time

Temporal Statistics

Tensar Glyph

Tessellate

Tetrahadralize

Texture Map to Cylinder

Texture Map to Flane

Texture Map to Sphere
™4 Thresheld

Tirne: Step Progress Bar

Tansfarm

MargeConnactad
\Warp By Scalar
£ Warp By Vector

e © 0@

B Examples
B Home
L 5
Properties | lInformatian | B cutput
Properties % igelcasodEscEsfen
F Apply @ # Delete ? gaa
[(Em (@ ) #m =R
| Search ... fuse Esc to clear text)
— l raperties (Tubel) @. ﬁb] E — Fle name: [ ib.stl I OK. I
4=l Scalars | Angularvelocity =] £l 1 [4]»] Fies of type: | Supported Files [*inp *.cosmo *.cons *.cml *.csv *tat *+.CSW *TXT *.cosm|~= [ Cancel |

Selecione Tubel e na opgao Coloring escolha u:
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ParaView 5.2.0-RC1 64-bit
Fle Edit View Sources Catalyst
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Por tdltimo pode-se trocar a cor da esfera e a cor do plano de fundo:
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val: [255 [3] Blue: [255 [3

o

[search .. fuse Escto

(=i 3800
[ = pisplay (Geometrynepre: | [ [ ] _|

Representation | Surface
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Ap6s aplicar um zoom nas figuras obtém-se os graficos a seguir:
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Figure 19: Linhas de corrente a Reynolds 100

Figure 20: Linhas de corrente a Reynolds 100

Figure 21: Linhas de corrente a Reynolds 200

Figure 22: Linhas de corrente a Reynolds 200
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Figure 23: Esteira dupla para Reynolds 300 por meio de critério iso-Q (0.1)

Figure 24: Linhas de correntes para Reynolds 300

Figure 25: Linhas de correntes para Reynolds 300
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Para a construgéo dos graficos(Reynolds 400) usando o critério q pode-se também usar o Paraview. Abra a pasta output
no Paraview e selecione o ltimo arquivo gravado:

Open File: {open multiple files with <ctri> key)

e: (open multiple Fi

B output
5 codigolcaso3EscEsfy
= geo

File name: [ output.

Em seguida, selecione as variaveis de interesse e clique em aplicar.
superior esquerdo, digite u*iHat + v*jHat + w*kHat e aperte em aplicar. Selecione Calculator] e siga o caminho
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Em Properties(GradientOfUnstructureDataSet1) selecione Compute Gradient, Compute Vorticity e Compute QCriterion.
Selecione GradientOfUnstructuredDataSetl e clique em Contour. No campo Value Range coloque o valor 40 e em Coloring
escolha u.

Hle Edit Wiew Socurces FHiters Tools Catalyst Macres [ Fle Edit View Sources Fiters Tools Catalyst Fle Edit View Sowces FHiters Tools Catalyst

eERBRREPLE?TFRN K ',@@@@n-@n?@mq pEBRwal?re
- | Rt al@sddmr [ @ @ 5% CF (@S
r@@@@@@ 2@ HOUPRTOESL®

Pipeline Browser &= Pipeline Browser e e — &=
B builtin: I builtin: [ buittin:
@ @ns_output_ct.000005405.hdf5 a ns_output_ck OB0DDEADS hdfs & fins_output_ck OODOBEA0S hofs
a i Calculatorl @ @ calculatorl & Ecalculatorl
@1 GradientUnstructuredDataSetl 1 @ B GradientofUnstructuredDataSetl
2y - contourl|

» -

Properties | ini [Pmperu‘es Information Froperties | Informatian
Prvnemes Broperties =] Properties =)

=] oo || % oo | |— [Faeny || @
[[Search ... use Esc to clear text) 2@ [Bearch ... luse Esc to clear text) & [Search ... use ¢
[ = properties (sradientotuns | (3] E.E[— = Properties (Gradient |35 @] o

v [CEm] e wew 7 |

Value Range; [-4796,67, 836,921 =

E,J:alar-ﬂrrasiI | = Result ' Sl:alamrray
IE Compute Bmdleml 3 %] Compute Gradient

Result Array Name | Gradients Result drray Name [Gradients ]

[ Faster Approximation [ Fastar Approximation . EI

D Compute Divergence [[] Compute Divergence Point Locator

ke [Dwergence Sy iame  [Duememee ] Pain Merge Method [Uniform inning =]
[i] Compute Wmclt]r | %) Compute Vorticity Divisions 50 ED) |[50 ]
pratcy \.hrbcl Vorticit — | Number of
srray Name ___[VOrSelty ' AmayName  (mmEy ] points per 8
| 1% Compute GCriterion | 5 [%] Compute QCriterion AR
0 Criterion

[Q-criterion - ] f.f.,"ﬁ'?:.e [‘Q-criterion = Display {GeometryRs [_|£| =l Ii
[ = oy SEEE | |[camnepElEE  m——

Array Name

I = View (Render View) |E IE@ Represenication  [Guffinel ) ?’ IE =]
: : Coloring ] |
(Bleret [_ Edlc J | (@ solid color [ = [ daeat |[i][se] (] (] [0 (=]

O resultado final é o grafico a seguir:

Figure 26: Grampos de cabelo a Reynolds 400
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Figure 27: Linhas de corrente para Reynolds 400

Figure 28: Vorticidade para Reynolds 1000

Figure 29: Critério q (0.1) para Reynolds 1000
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4.2.10 Validagao dos resultados

O coeficiente de arrasto é definido como: P
xT

()

sendo F, a forga de arrasto, agindo sobre o corpo imerso (no caso, a esfera), U, é a velocidade da corrente livre, p é a massa
especifica e D é o didmetro da esfera.

Algumas correlagoes matematicas apresentam resultados para o coeficiente de arrasto em funcéo do nimero de Reynolds,
para escoamentos sobre esferas, como as apresentadas abaixo (Subramanian, 2003):

Cp =

9 24
Re <0.01 Cp =>4 2=
— K 224+ fie
0.01 < Re <20 Cp = o [1 + 0.1315R60‘82—0.05log1oRe]
e
24
20 < Re < 260 Cp = T [1+ 0.1935Re-6305)
260 < Re < 1.5 x 103 Cp = 101‘643571.1242log10Re+0‘1558(l0910Re)2

1.5 % 103 < Re < 1.2 x 104 Cp = 10—2.4571+2.5558log10Re—0.9295(log10Re)2+041049(logloRe)3
1.2 x 104 < Re < 4.4 x 104 OD — 1071.9181Jr0.6370l0g101{(570.()636@0910Re)2
4.4 % 10* < Re <3.38x10° | Cp = 10—4.3390+1.5809log1oRe—O.1546(logloRe)2

3.38 x 10° < Re < 4 x 10° Cp = 29.78 — 5.3log1gRe
4% 10° < Re < 10° Cp = 0.1log1gRe — 0.49

14
Re > 106 Op =019 32X 10

Reynolds 100 | Reynolds 200 | Reynolds 400 | Reynolds 1000
Correlacao 1,087 0,776 0,593 0,471
Presente trabalho | 1.07 0,71 0,6 0,48

Um parametro utilizado na literatura em casos de escoamento ao redor de esferas é o comprimento de bolha de recirculagao.
Em geral, calcula-se um pardmetro adimensional dado por:

; to da bolh X
Adimensional — compmme.n 0 da bolha  Xg ®)
diametro 0.04

-RL-I.GJ

Figure 30: Representacao do comprimento da bolha de recirculacao.
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Figure 31: Bolha de recirculagdo para Reynolds 100

Para a construcao do grafico acima basta abrir a pasta output no Paraview e selecionar o iltimo arquivo gravado:
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unpredictable behavior or & crash. Please choase the correct

pre
e T

Selecione a variavel de interesse e clique em aplicar. Depois clique em Plot Over Line e preencha o campo Line Parameters.
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Figure 32: Bolha de recirculagao para Reynolds 200

85



5 Erros Comuns

5.1 Erro de mpirun nao encontrado

Ao tentar utilizar o comando mpirun é possivel aparecer o seguinte erro:

$ mpirun -n 4 ./amr3d sphere.cfg

Comando 'mpirun' ndc encentrado, mas poder ser instalade com:

apt install lam-runtime

apt install mpich

apt install openmpi-bin

apt install slurm-wlm-torque

version .4-6build2, or
version .2-2buildl
version .3-0ubuntul
5

#
#
#
# version 19.85.5-1

Se esse erro aparecer é porque seu sistema nao possui alguma implementacdo de MPI instalado. As stacks Docker e
Singularity dificilmente apresentarao esse problema, ja que os containers vem o MPI ja configurado por padrao. E mais
provavel que o problema ocorra com quem usa a stack Imod.

A solugéo nesse caso é bem simples: carregar os médulos como explicado na secao 3.4.

5.2 Erro de *_path

Outro erro possivel é de alguma falta de entrada *_path:

S mpirun -n 4 ./famr3d sphere.cfg

Primary job terminated normally, but 1 process return
a non-zero exit code. Per user-direction, the job has been aborted.

mpirun detected that one or more processes exited with non-zero status, thus causing
the job to be terminated. The first process to do so was:

Process name: [[29436,1],0]
Exit code:

Esse problema decorre de mé configuragdo do arquivo cfg. Todas as entradas nesse arquivo sdo obrigatérias. A secdo
2.4 descreve como setar o arquivo cfg.

5.3 Erro de boundary conditions functions
E possivel ao disparar o MFSim ocorrer um erro de condi¢oes de contorno dindmicas (bc dinamico):

H S mpirun -n 4 ./amr3d sphere.cfg
f951: Warning: Nonexistent include directory ‘-L’ [-Wmissing-include-dirs]
Jopt/ohpc/pub/compiler/gcc/10.2.0/bin/1d: nao fol possivel localizar -1lmfsim
collect2: erro: 1d returned 1 exit status
Compilation error on file "/home/johnatas/MFLab/Code/MFSim-cmake/tests/sphere/input/./bc_functions.f90"!Error loadi
ng bc functions: "/tmp/NF2ThCpk31DZbROkim5WIuYGoESesz.so: cannot open shared object file: No such file or directory

"1Error loading bc functions: "/tmp/Nf2ThCpk31DZbROkim5WIuYGoESesz.so: cannot open shared object file: No such file
or directory"!Error loading bc functions: "/tmp/Nf2ThCpk31DZbROkim5WIuYGoESesz.so: cannot open shared object file:
No such file or directory"!Error loading bc functions: "/tmp/Nf2ThCpk31DZbROkim5WIuYGoESesz.so: cannot open shared
object file: Mo such file or directory”! Error! Could not load boundary conditions functions.

Error! Could not load boundary conditions functions.
Error! Could not load boundary conditions functions.
Error! Could not load boundary conditions functions.

Esse é um erro comum nas stacks lmod e singularity e decorre da falta do comando source ../etc/mfsim-env.sh que
seta as varidveis de ambiente requeridas pelo be dindmico, conforme apresentado na sec¢ao 3.3 (singularity) e 3.4 (Imod)

5.4 FErro de slots

Ao tentar executar o MFSim é possivel que ocorra o seguinte erro:
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[There are not enough slots available in the system to satisfy the 16
slots that were requested by the application:

amr3d

Either request fewer slots for your application, or make more slots
available for use.

JA "slot" is the Open MPI term for an allocatable unit where we can
launch a process. The number of slots available are defined by the
environment in which Open MPI processes are run:

1. Hostfile, via "slots=N" clauses (N defaults to number of
processor cores if not provided)

2. The --host command line parameter, via a ":N" suffix on the
hostname (N defaults to 1 if not provided)

. Resource manager (e.g., SLURM, PBS/Torque, LSF, etc.)

4. If none of a hostfile, the --host command line parameter, or an
RM is present, Open MPI defaults to the number of processor cores

In all the above cases, if you want Open MPI to default to the number
of hardware threads instead of the number of processor cores, use the
--use-hwthread-cpus option.

Alternatively, you can use the --oversubscribe option to ignore the
number of available slots when deciding the number of processes to

Esse erro acontece quando vocé tenta utilizar no MPI cores virtuais ao invés de reais. Elaborando melhor, os processadores
modernos, incluindo os presentes em smpartphones, sdo construidos empacotando em um sé chip varios processadores menores.
A esses processadores menores chamamos de cores. Dependendo da versdo do seu processador é possivel que além dos cores
presentes fisicamente no chip também existam cores virtuais que expandem as funcionalidades dos cores reais. Como isso de
fato funciona é uma explicagdo extremamente longa e totalmente fora do escopo desse manual, que é ensinar vocé a como usar
o MFSim. Por agora, vocé precisa apenas entender que um programa paralelizado utilizando MPI, como MFSim,
sempre executara melhor em cores reais do que virtuais. O MPI presente nos ambientes suportados pelo MFSim
“sabe” disso e por isso gera esse erro, que acaba nao sendo bem um erro.

Existe uma forma de contornar essa questao especificando para o MPI que é pra ele considerar o uso de cores virtuais.
Isso é feito utilizando a flag ——oversubscribe. Ex:

Suponha que vocé precisa rodar uma simulagdo em 8 processos, mas o seu processador possui 4 cores reais e 4 cores
virtuais. Se vocé executar o comando:

$ mpirun -n 8 ./amr3d arquivo_cfg
Vocé tera o erro de slots. Porém, se utilizar a flag:
$ mpirun -n 8 --oversubscribe ./amr3d arquivo_cfg

O c6digo executara normalmente.

5.5 FErro de RSH

Ao tentar executar o MFSim via Singularity na stack 12 é possivel que o seguinte erro acontega:
Singularity= mpirun -n 2 ./famr3d manuf.cfg

The value of the MCA parameter "plm rsh_agent"” was set to a path
that could not be found:

plm_rsh _agent: ssh : rsh

nset the parameter, or check that the path is correct

[njam:3796655] [[INVALID],INVALID] FORCE-TERMINATE AT Not found:-13 - error plm_rs

Esse erro decorre por um problema interno do Singularity ao instanciar o container. A solugdo é bem simples e consiste
em remapear os rsh para o sh antes de executar o MFSim:

Singularity> export OMPI_MCA_plm_rsh_agent=sh
Singularity> mpirun -n CORES ./amr3d arquivo_cfg
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