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3
Formulagao Matematica

Este capitulo contém a formulagdo matemaética da técnica chamada In Situ
Adaptive Tabulation — ISAT. Nele séo apresentados os fundamentos do algoritmo
original; a modificacdo proposta na forma como o algoritmo realiza a tabulacéo;
as definicbes auxiliares necessarias ao entendimento dos resultados e a
caracterizacdo do ganho com respeito ao tempo gasto no processamento do
algoritmo, utilizando a modificacéo proposta.

3.1
Fundamentos da Técnica Original

A Tabulacgdo adaptativa in situ — ISAT (In Situ Adaptive Tabulation ) é uma
técnica desenvolvida por Pope (1997) e implementada na PUC-Rio por Cunha
(2010) para a reducdo de custos de problemas de alta dimensionalidade. Segundo
Pope (1997), esta técnica mostrou-se 1000 vezes mais rapida do que a integracdo
numérica direta das equacdes governantes (massa e energia). O aspecto mais
importante é que ndo ha restricdes sobre o sistema fisico para o qual a técnica
pode ser aplicada, portanto, sua utilizacdo é independente de hip6teses a respeito
da estrutura da chama em simulagdes de combustéo.

Considerando um escoamento reativo com ns espécies quimicas, o vetor de
composicdo, ¢, que representa o estado termoquimico deste escoamento, para

uma determinada pressdo p e entalpia especifica h, é dado por:

p={hp Yy, ...Yn }, (3.1)

onde Y; é a fracdo de massa da espécie i (i=1, ..., ng).
O fluido no dominio de solugdo, reator, € representado por n, particulas,
cada qual com seu respectivo vetor ¢, cujas composi¢des evoluem de acordo com

a reacdo e a mistura. A equacdo diferencial que descreve a evolugdo de um
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conjunto de propriedades ¢ pode ser escrita, para cada particula dentro do reator,

do seguinte modo:

D — g0 + 5.0, ©2)

sendo I" a taxa de variacdo associada aos processos de transporte e S, aquela
associada as reacOes quimicas, dada pela lei de Arrhenius.
O vetor de reacdo S(¢, t) para cada particula é dado pela taxa de producao

das espécies:

w, Wy d)ns Wns) (3.3)

S( ,t)= (0101 REED]
¢ p p

onde, para cada espécie quimica, ® é a taxa de reacdo quimica liquida, W é a
massa molar e p é densidade.

Para o caso de um modelo de reator do tipo PMSR (Pairwise Mixing Stirred
Reactor), como usado pelo algoritmo ISAT, onde as particulas dentro do reator
sdo organizadas aleatoriamente em pares (j1, j2), o vetor de mistura, I'(t), é dado
por:

Uy _ ,,G2)
ruv(e) = _u,
Tm
G2) _ (D (3.4)
ruo) = _u’

Tm

onde (j=1, ..., np) e T, € 0 tempo caracteristico de mistura

Nesse modelo de reator, a cada passo de tempo, acontecem 0s trés eventos
que o descrevem: entrada, saida e emparelhamento das particulas. Desse modo, a
cada passo de tempo, os pares de particulas evoluem segundo:
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doUD U1 _ U2 |
v -__9 L4 +S(eUV, 1),

dt Tm
dpU? 02 — pUD , (3.5)
= — U2) t
dt Tm +5(eV%,1),

onde o indice j indica as particulas dentro do reator, (j=1, ..., n).
A integragéo no tempo da Eq.(3.2) a partir de uma composicéo inicial, ¢, €
um tempo inicial, t,, fornece o mapa de reagdo para cada particula dentro do

reator:

t t
r'(p,t") dt’+j S(p, t)dt, (3.6)

to

R = 90 = oo+ |

to

Os dois termos do lado direito da Eq.(3.2) séo tratados em passos de tempo
diferentes. No passo de tempo de reacdo, a reacao quimica evolui em uma entalpia

e pressdo fixas de acordo com a EDO:

do(t)

Dada uma composicdo de consulta ¢ o ISAT é empregado na integracéo
no tempo da Eq.(3.7), para cada particula, a partir de uma composicao inicial ¢g, a
fim de reduzir o custo computacional associado a solucdo, a qual é uma

aproximacdo linear para 0 mapa de reacao, Rl((pq,t).

R'(¢%,t) = R(@o,t) + A(po, t) (9 — ¢p), (3.8)

onde a matriz gradiente A é representada por:

.\ _ oR
ij (@0, t) = m(fpo,t), (3.9)
J

O erro local para a aproximagdo do mapa de reacdo, feita pelo ISAT, é
definido como norma euclidiana da diferenca entre o valor real, calculado através

da integracgéo direta da equacéo, e o valor linearizado:
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e = |IR(p,t) — R'(99, DI, (3.10)

De uma forma geral, a técnica funciona como segue: Os valores da
composigdo inicial, o seu valor integrado no tempo e a matriz jacobiana
correspondente sdo armazenados nas folhas de uma arvore binéria, esta é a tabela
ISAT, a qual é percorrida sempre que ha uma busca pelos valores da integracao
das equacOes governantes. Nessa busca, a solucdo tabulada (armazenada em uma
folha) é recuperada e usada, caso o erro da tabulagdo esteja dentro de uma
tolerancia, para uma extrapolagéo linear a partir das solugfes vizinhas usando a
matriz de sensibilidade. Esta aproximacéo tem seu erro controlado e possui uma
acuracia de segunda ordem no tempo.

No instante inicial, a tabela ISAT encontra-se vazia e recebe como entrada,
a tolerancia de erro, &, 0 passo de tempo, Az, e a composicao a ser consultada, ¢4
Para o primeiro passo de tempo da reacdo, uma integracdo direta (DI) da equacgéo
diferencial ordinaria que governa a evolucdo da composicdo de cada particula no
reator, Eq.(3.7), é feita a partir da composicao inicial e fornece o valor exato do
mapa de reacdo, R(p%t).

Os valores obtidos sdo armazenados sequencialmente na tabela ISAT para
uso futuro. Esta tabela, constituida por uma arvore binaria de busca, é construida
em tempo real conforme a simulacdo acontece. A primeira folha nesta arvore
binaria é, entdo, criada e contém as seguintes informacdes:

- composic¢do inicial: o= (h, p, Y1, -+, Yns)
- mapeamento da reacao: R(po,t)

- matriz de sensibilidade (gradiente): A(¢o,t)

- matriz do elipsoide de acuracia: L

O elipsoide de acuracia (EOA) é o espaco eliptico em torno da composicao
inicial ¢o, onde a aproximacdo linear para 0 mapa da reacdo € possivelmente
acurada para a tolerancia especificada. O elipsoide é recalculado toda vez que tem
seu tamanho aumentado, o que sera explicado mais adiante.

O processo, que se repete para cada passo de tempo fornecido ao ISAT, é
representado atraves de um fluxograma na Figura 3-1. A discussdo a seguir

acompanha as diferentes etapas deste fluxograma.
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O proximo mapa de reacdo é calculado do seguinte modo: dada uma
composicdo consultada, ¢@9a arvore binaria de busca é percorrida até encontrar
uma composicao inicial, que é préxima aquela consultada. Caso a aproximacao
feita para o ponto consultado esteja dentro do EOA, ou seja, € < &y, EQ.(3.10),
admite-se que esta € suficientemente acurada, de forma a matriz gradiente é
utilizada para realizar uma extrapolacéo linear, que fornece o mapa de reacdo,
R'(0%t) [Eq.(3.8)]; esta etapa é chamada de recuperacao.

Caso contrario, a aproximacéo feita para o ponto consultado esteja fora do
EOA, uma integracdo direta [Eq.(3.7)], que fornece R, é realizada a partir do
ponto consultado e a Eq.(3.10) é usada para calcular o erro, . Se este erro for
menor do que a tolerancia especificada, ¢, Significa que R' é suficientemente
acurado e entdo o EOA é aumentado, ainda com seu centro em ¢o, de forma a
englobar tanto o ponto consultado, ¢9 quanto o elipsoide original; esta etapa é
chamada de crescimento.

Se o erro for maior que a tolerancia especificada, significa que R' ndo é
acurado e o mapa de reacdo a ser usado deve ser R. Caso 0 numero maximo
permitido de folhas na arvore binaria ndo tenha sido atingido, uma nova folha é
adicionada com as informacdes relativas ao ponto consultado, e 0 mapa de reagao
correspondente a esse ponto é retornado; esta etapa é chamada de adicao.

Caso o erro local seja maior que a tolerdncia e 0 nUmero maximo permitido
de folhas na arvore tenha sido atingido, o valor do mapa de reacdo R, obtido por
integracdo direta, é retornado diretamente, sem adicdo de uma nova folha; esta
etapa € chamada de avaliacdo direta.

A arvore binaria com as informacgdes do ISAT é composta de folhas e nos,
cada né esta associado a um plano de corte definido por um vetor e um escalar, 0s
quais definem o critério de busca da arvore. Quando uma nova folha é adicionada
a arvore, a folha original se torna um né com 2 folhas-filho, uma das quais é a
folha original e a outra € aquela adicionada.

Nos instantes iniciais da simulacdo, espera-se que mais etapas de adicoes e
crescimentos sejam realizadas. Depois, a medida que a tabela é preenchida, as
etapas de recuperacdo se tornam mais frequentes que as demais. E isso que
garante a eficiéncia do algoritmo (ver se¢do 3.2.3) quando comparada com DI,

considerando que as adi¢Oes sdo trés ordens de grandeza e os crescimentos, duas
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ordens de grandeza mais demorados do que as recuperacGes, como sera

apresentado na secdo 3.3.3.

Recebe:
INiClO At
@°
Erol
Integracéo o > X Atravessa a
direta ~—SIM 1° passo? NAO—» arvore
Y
>l Retorna Extrapolacédo
R(¢% t) linear
Recuperacéo: B
FIM retorna Integragao
| direta
R(¢% 1)

Crescimento
do EOA maximo de

entradas?

SIM

NAO

Y

Adicao de
. novo né na
arvore

Figura 3-1. Fluxograma do algoritmo ISAT (adaptado de (Cunha, 2010)).

3.2.
Definigbes Auxiliares

Nessa secdo, apresentam-se as definicOes auxiliares. Para caracterizar as
respostas do algoritmo ISAT, é importante que algumas definicbes sejam

introduzidas.
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O tempo adimensional é dado por:

*

T

t
- (3.11)
TT

vV, A .
onde 1, = % é o tempo de residéncia no reator, sendo V seu volume e m, a

vaz&do méssica e p a densidade da mistura.

A temperatura reduzida é dada por:

T—T,
T = —— (3.12)
Toq — T

onde Teq corresponde a temperatura de equilibrio associada a composicdo de

entrada do reator e Tj,, a temperatura dos gases de entrada no reator.

3.2.1.
Medidas de Erro

Considerando i uma propriedade qualquer, o erro médio relativo dessa

propriedade, em um intervalo de tempo Az, é definido como:

1 t+AT
G =5 [ e, (313)
T

onde &, ,, € 0 erro local relativo, definido como:

_ [Y¥pi(£) = Yrsar(®)]

Erp = , 3.14
e Yp(t) (3.14)
e o erro global é definido como:
1 t+AT / _ /
o = L [TIAEn = A isarll 315

97 a7 ), {2} (") psl

onde (@) denota o vetor de composicdo média, DI denota o calculo usando

integracédo direta e ISAT denota o uso do algoritmo.
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Nos célculos onde o ISAT usa a nova estratégia, o erro é calculado a partir
do instante de tempo em que comeca a tabular, ou seja, a partir de tr (ver secéo
3.3).

3.2.2.
Medidas de Ganhos Com a Nova Estratégia

No presente trabalho, os resultados, r, obtidos com a nova estratégia
(exposta na secdo 3.3) sdo comparados com aqueles oriundos da versdo original

da técnica e os ganhos, g, sdo definidos como:

r, — I
g =——"x100%, (3.16)

To

onde r, refere-se ao resultado utilizando a técnica original e rp, ao resultado da
técnica modificada.

A Eq. (3.16) pode compreender valores positivos ou negativos pertencentes
ao intervalo que vai de -100% a +100%. Valores positivos indicam que a
formulacdo modificada apresenta melhores resultados que a formulagéo original.

3.2.3.
Consideragf6es Quanto ao Custo Computacional

Para que o ISAT seja mais eficiente do que a avaliacdo direta das equacdes,
é necessario que o tempo total gasto no uso da técnica ISAT seja menor, pois
apenas desse modo seu uso € vantajoso. Considerando tG = tDI e TR < DI, a
condicdo necessaria para a eficiéncia do ISAT, segundo Cunha (2010), é a
seguinte:

nR 1A
—>—-1, (3.17)
nA DI

onde nR e nA sdo 0 nimero de recuperacfes e 0o numero adi¢des realizadas na
arvore binaria, respectivamente; tG,TDI, TR e TA sd0 0S tempos gastos com

crescimento, integracédo direta, recuperacéo e adicao, respectivamente.
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Considerando que, para o caso da mistura de CO/O,, o tempo gasto na
adicdo e na avaliacdo direta valem, aproximadamente, 10° us e 10% us, tem-se que
0 numero de recuperacOes deve exceder o nimero de adi¢des por um fator de 9,
para garantir a eficiéncia da técnica

Outra questdo bastante importante é o custo computacional em termos de
uso de memoria. A grande demanda de memdria no uso do algoritmo deve-se
principalmente & arvore binaria de busca. O célculo da memoria gasta é feito
Como se segue:

Considerando o operador # (.) como o espaco ocupado por (.), tem-se que,
para a biblioteca matematica utilizada, Gnu Scientific Library (GSL), o espaco
ocupado por um vetor e uma matriz é dado como:

# (vetor) = 5 X # (inteiro) + n, X # (double),
(3.18)
# (matriz) = 6 x # (inteiro) + ng, x # (double),
onde n,= dimens&o do vetor de variaveis.
No entanto, pode-se considerar que o espaco ocupado por um inteiro e um
double é dado por:
# (inteiro) = 4 bytes,
(3.19)
# (double) = 8 bytes.

Na arvore binaria, que é composta de nés e folhas, cada né guarda 2
elementos e cada folha guarda 4 elementos. Esses dois componentes ocupam o
seguinte espaco:

# (n6) = # (vetor) + # (double),
(3.20)
# (folha) = 2 X # (vetor) + 2 X # (matriz).

Considerando ng como o nimero de folhas e ny como o ndmero nos
contidos na arvore binaria de busca, a qual é referenciada como abb, tem-se que o
espaco ocupado pela mesma é dado pela seguinte equagéo:

# (abb) = np X # (folha) + ny x # (nod). (3.21)

Substituindo (3.18), (3.19) e (3.20) em (3.21):
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# (abb) = np X [2 X # (vetor) + 2 X # (matriz)]

+ ny X [ # (vetor) + # (double)]. (3.22)

Logo, a memoria gasta com a tabulacéo ISAT é dada pela equacao final:

# (abb) = np x[88 + 16 (n, + nj)] +
(3.23)
ny X [28 + 8n,].

3.3.
ISAT Modificado

Esta secdo apresenta o algoritmo modificado por uma nova estratégia de uso
da tabulacdo. Como sera discutida em detalhes, mais adiante, essa nova estratégia

consiste em atrasar o inicio do processo de tabulacéo adaptativa durante o calculo.

3.3.1.
Modificagdes no Codigo ISAT Existente

A primeira versdo do codigo ISAT foi desenvolvida por (Cunha, 2010), este
codigo da PUC-Rio, possui diversas bibliotecas usadas para implementar o
algoritmo apresentado na secdo 3.1. Tais bibliotecas possuem fungoes
termoquimicas, funcbes que operam a arvore binaria de busca, fungBes que
operam o elipsoide de acurécia, funcGes para implementar as solucBes das
equac0es diferencias ordinarias e funcbes para simular o modelo de reator PMSR.

No algoritmo original, a tabulacdo na éarvore, que € iniciada
simultaneamente com a integracdo da Eq.(3.2), comeca sem qualquer folha na
arvore binaria de busca. Os registros ISAT, que sao referidos como folhas de uma
arvore binaria, contém informacfes sobre os estados iniciais (¢,), 0 mapa de
reacdo (R'), a matriz de sensibilidade (A) e a matriz do elipsoide de acurécia (L).
Como foi visto na se¢do 3.1, a técnica consiste, basicamente de trés etapas:
tentativa de recuperacdo do mapa de reacdo, tentativa de crescimento do elipsoide
de acurécia e adicdo de uma nova folha na tabela ISAT, caso ela ndo esteja

saturada.
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Na formulacgéo original tem-se que, durante a evolucdo inicial do processo
termoquimico, antes que a solucdo de estado estacionario seja atingida, ocorrem
0s estados transientes da composicdo que ndo séo necessariamente representativos
da solucdo de regime estatisticamente estacionario, solucéo esta, de interesse na
maioria dos casos praticos. Uma vez que, a priori, todos os estados que sé@o
realizados na simulacdo sdo tabulados na arvore ISAT, esses mapeamentos
iniciais podem representar um desperdicio de memoria, uma vez que ndo seriam
utilizados na solucdo em regime permanente, o que pode prejudicar o desempenho
global do algoritmo. Em particular, no caso em que a tabela € preenchida por
completo, ou seja, a arvore binaria de busca é saturada, esta contém informacoes
de um estado transiente, as quais ndo seriam Uteis no processo de recuperacéo do
estado termoquimico, uma vez que O regime estatisticamente estacionario for
alcancado. Assim, pode ser bastante benéfico “limpar” a tabela ISAT.

De fato, este incoveniente é observado, por exemplo, quando a entalpia e a
composigdo iniciais, predominantes dentro do reator, estdo longe do estado de
equilibrio ou do estado de mistura de gases frescos. Nos casos em que 0 processo
de mistura é lento, quando comparado com o tempo de residéncia, 0 processo
transiente inicial é longo. Portanto, durante este tempo, ha uma grande
probabilidade de que as folhas que sdo adicionadas a arvore binaria ndo sejam
pertinentes a operacao do reator em estado estacionario.

Como consequéncia, a arvore binéria resultante é muito maior do que o
necessario e, possivelmente, também levaria a recuperacOes relativamente
imprecisas. Isto seria agravado em situacGes onde o nimero maximo de entradas
na arvore é alcancado, que é o caso mais frequentemente observado nas
simulacdes numéricas. Nesse caso, € possivel que a arvore sature antes de
alcancar o estado estacionario, obrigando o algoritmo a realizar mais avaliacdes
diretas do que recuperagdes e diminuindo a eficiéncia do ISAT. Essa discusséo
aponta algumas debilidades do algoritmo original, que resultam em grande
memoria demandada e tempo de processamento.

Na tentativa de solucionar tais problemas encontrados na configuragédo
original do ISAT, foi feita uma modificacdo na utilizagdo do ISAT de modo que a
tabulacdo na arvore binaria de busca aconteca somente ap6s o término do estado

transiente inicial.
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Esta alteracdo, introduzida no algoritmo ISAT durante o presente trabalho,
inicia o algoritmo ap6s um transiente, no qual apenas integracfes diretas sdo
realizadas. A maneira como a nova estratégia de tabulacdo, aqui proposta, esta
implementada, permite que se escolha o instante em que a tabulagéo inicia, ou
seja, pode se fazer um estudo a respeito do tempo que o algoritmo permanece no
regime transiente, realizando apenas integracdes e escolher o melhor momento
para que o algoritmo inicie a tabela ISAT.

Pretende-se, com isso, diminuir o esforco computacional exigido no
armazenamento de dados, tendo em vista que as primeiras composicdes realizadas
na simulagdo ndo estardo na tabela e, ainda, garantir que a tabela ndo esteja
saturada antes de atingir o regime permanemte, de forma que o algoritmo néo
perca eficiéncia. Uma vez que apenas integracdes sdo feitas inicialmente, a nova
estratégia de tabulacdo permite que se tenha maior acuracia nos resultados da

simulacdo de processos de combustdo, como sera demosnstrado no capitulo 4.

3.3.2.
Dados de Entrada

Os dados de entrada do algoritmo s&o divididos em dados do reator e dados
do ISAT modificado e sdo apresentados juntamente com alguns cuidados
necessarios na escolha dos valores de cada um deles. Ao utilizar o algoritmo,
esperam-se, COMo resposta, as propriedades termoquimicas do escoamento reativo
para um dado mecanismo de cinética quimica, em funcdo dos parametros abaixo

discriminados:

3.3.2.1.
Reator

Os dados de entradas referentes ao Reator s&o:

- Tempo de residéncia (t,): Caracteriza o tempo decorrente entre a entrada e
a saida de uma particula constituinte do reator.

- Tempo de mistura (t,,): E a escala de tempo que caracteriza o processo de

micro mistura.
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- Tempo de emparelhamento (t,): O emparelhamento & um dos trés tipos

de eventos do reator. Define quantos pares de particulas irdo se emparelhar e
mudar de pares dentro do reator.
- Estado termodindmico da mistura na entrada do reator e dos gases

queimados que inicialmente preenchem o reator (p, T, Y).

3.3.2.2.
ISAT

Os dados de entradas referentes ao ISAT séo:

- Numero méximo de entradas na arvore binaria (ng): Esse parametro limita
a quantidades de folhas que podem ser adicionadas a arvore de busca do ISAT.
Quando a tabela esta lotada, todas as consultas que ndo podem ser recuperadas da
mesma sdo diretamente integradas. Considerando que as recuperagdes sao muito
mais rapidas que as integracOes diretas, grandes tabelas ISAT sdo mais eficazes
que as pequenas. Portanto, deve-se definir o nimero maximo de entradas na tabela
de forma que esta ocupe uma grande parte da meméria disponivel no computador,
tendo o cuidado de ndo excedé-la.

- Tolerancia do ISAT (ew): Conforme a tolerancia de erro do ISAT
decresce, 0s requisitos de memoria e tempo de CPU para a construcdo da tabela
ISAT aumentam. A especificacdo de um erro menor do que a tolerancia necessaria
para alcancar uma determinada acurécia global resulta em uma penalidade no
desempenho do algoritmo. Esse pardmetro deve ser reduzido criteriosa e
gradualmente durante simulac6es exploratorias.

- NUmero de particulas no reator (np): Esse parametro tem influéncia direta
no tempo de processamento do programa e na acuracia dos resultados.

- Tempo para tabulagéo inicial (tt): Deve corresponder a uma fragdo do
tempo gasto no periodo transiente da simulacdo. Ha que se cuidar para que este
valor ndo seja muito grande, o que aumentaria o tempo de CPU gasto na
simulacdo Para que a eficiéncia da nova estratégia seja garantida, deve-se buscar
um equilibrio entre o tempo dispendido com as integracdes diretas, realizadas
enquanto ndo ha tabulacdo e o tempo de CPU total gasto na simulagéo.

- Tempo total de simulagdo (t*): E aconselhavel que este seja bem maior

que o tempo de residéncia do reator, para que se garanta o regime estacionario.
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Quanto maior for este pardmetro, melhor serd o ganho obtido com o uso do ISAT
em termos de tempo de simulagéo, quando comparada com a integracéo direta das
equacgOes governantes.

- Passo de tempo (4t): At = 227, onde n;, é 0 nimero de particulas que

Np

entram no reator.

3.3.3.
Saidas do ISAT

O programa ISAT fornece como saida diversas propriedades termoquimicas
e informac06es de desempenho do algoritmo, dentre os quais se destacam a fracéo
de massa das espécies quimicas presentes na mistura reativa e a evolugcdo da
temperatura dentro do reator. O programa fornece, também, dados estatisticos
para comparacdo entre a formulacdo original e a formulacdo modificada com a
nova estratégia de tabulagdo. Esses dados sdo a evolucdo no tempo de cada uma
das saidas caracteristicas, isto é, 0 numero de recuperacles, adicdes e
crescimentos na arvore binaria, além das avaliagdes diretas feitas durante o
processamento, a altura da arvore binaria de busca e a derivada no tempo desses
parametros de desempenho. Isto permite acompanhar a evolucéo da simulacéo.

As saidas do programa sdo apresentadas, sob forma gréfica, a partir da
Figura 3-2 até a Figura 3-5, usando, como exemplo, o0 mecanismo de Gardiner
(Gardiner, 2000), para a combustdo do CO com O, cujas espécies quimicas
consideradas séo CO, O, CO, e O,. As condices iniciais e de contorno relativas
aos resultados mostrados nestas figuras serdo discutidas no capitulo 4.

O programa fornece, ainda, um arquivo de saida que possui 0s parametros
de entrada do ISAT, do reator e da mistura que entra no mesmo; informagoes
referentes ao mecanismo cinético utilizado; ndmero total de adigdes,
crescimentos, recuperacdes, avaliacBes diretas e seus tempos médios de
processamento; nimero total de folhas e nds na arvore binaria; altura dessa arvore
e tempo total de processamento do programa. Os valores do erro global, maximo e

médio das propriedades calculadas também séo saidas do programa.
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Figura 3-2. Evolucdo da medida da fracdo de massa das espécies quimicas: (a) CO, (b)
COz, (C) O, (d) 02.

a
%97

Figura 3-3. Evolugdo da temperatura média dentro do reator.
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Figura 3-4. Evolucao do erro médio: (a) Erro médio para o célculo da fracdo de massa do

O. (b) Erro médio para o calculo da temperatura dentro do reator.

saidas
K |

taxa de saidas

(b)

Figura 3-5. Gréficos de saidas caracteristicas. A=nimero de adi¢es; G=numero de

crescimentos; R= nimero de recuperac¢des; DE= nimero de avaliagbes diretas; H=altura
da arvore binaria de busca. (a) Derivada no tempo das saidas caracteristicas, (b) Saidas

caracteristicas.

A Figura 3-5 apresenta as saidas caracteristicas do algoritmo original para
um caso de combustdo do CO. Observa-se do grafico da esquerda que a altura da
arvore binéria é grande, da ordem de 10° e, como foi discutido nas secdes
anteriores, isso interfere negativamente no tempo de processamento do codigo.
Outro problema que pode ser verificado nesta figura € que o numero de
recuperagdes ndo ultrapassa o nimero de adi¢des, o que prejudica a eficiéncia da
técnica. As modificacfes propostas na versdao original do ISAT abordam estas
questdes e melhoram o desempenho do algoritmo, uma vez que gera arvores

binarias menores e, como serd visto no proximo capitulo, o numero de
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recuperacdes aumenta quando comparado com a versao original. Ou seja, espera-
se que a nova estratégia de tabulagdo garanta maior eficiéncia ao cddigo.

Outra informacdo importante também fornecida pelo cédigo é o tempo
médio de cada operacdo realizada pelo ISAT, medido durante as simulacdes e
usando um processador Intel Core QUAD de 3,00 GHz. Esses valores empiricos,
apresentados na Tabela 3-1, sdo quantidades médias considerando todas as
simulagOes realizadas e sdo calculados como sendo a razéo entre o tempo total

gasto em cada tipo de saida caracteristica e suas correspondentes quantidades.

Tabela 3-1. Tempos médios das operacfes caracteristicas do ISAT, no caso da
combustdo CO/O.,.

Saidas Caracteristicas Tempo (ps)
Adigio 10°
Crescimento 10
Recuperacio 10°
Avaliagéo Direta 10

3.3.4.
Caracterizacdo do Ganho Com Relacdo ao Tempo de Processamento

Para caracterizar o tempo de CPU, 7., , utilizado na execucdo do codigo,

considera-se a seguinte aproximacao:

Teru = Tor T Tgar- (3.24)

A integracdo direta (DI) é realizada durante o periodo em que ndo ha

tabulacéo na arvore binaria, ou seja, durante tr. O tempo gasto com 0 ISAT, 7, ,
refere-se ao periodo em que ha tabulagdo, ou seja, (" —t;). Logo, tem-se que o

tempo gasto para realizar uma integracdo direta e 0 tempo gasto no ISAT sédo
obtidos, respectivamente, por:
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Tp :$DI Nt;, (3.25)

Tisar =Sisar (N7 =Nty ), (3.26)

onde:

$,, € o custo por iteracdo para realizar DI,
$.r € 0 custo por iteragdo para realizar ISAT,
Nt; € 0 nimero de iteracGes em tr, Nt; At =t;

Nz~ é o nGmero de iteracbes em 7, Nz At=7".

Logo, tem-se que o tempo de CPU ¢é dado por:
Tepy =8 Nty +$,6, (N7 = NEp). (3.27)

Sabendo que

$|5AT =f ($DI ’$A’$G '$R) = a$D| +b$A +C$G +d$R (3-28)

onde $,,.,$,,$,e$, correspondem ao custo por iteracdo de se realizar uma

integracdo direta (DI), adicdo (A), crescimento (G) ou recuperacdo (R), na arvore
binaria dentro do algoritmo ISAT. Os coeficientes a, b, ¢ e d sdo, respectivamente

as porcentagens de DI, A, Ge R:

a+b+c+d=1 (3.29)

Considerando os valores apresentados na Tabela 3-1, em particular para
uma situacdo especial em que $,, =$; e utilizando as Equagdes (3.16) e (3.24) a
(3.29), chega-se a seguinte relacéo para o ganho do tempo de CPU:

_ (9b-d)Nt,
™ (1+9b—d)N7T

(3.30)
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Definindo-se a razdo entre o0 tempo de tabulacdo e o tempo total de

simulagéo,

R =—L=-T, (3.31)

logo, 0 ganho em termos de tempo de CPU, para o caso especial, pode ser
expresso como:

(9b—d)

o T laob_d) ©

(3.32)

Para os casos estudados de combustédo do CO com O, admitindo R; = 1/6 e
sabendo que g € [-1,1] , b € [0,1] e d € [0,1], 0 ganho para o caso especial pode
ser expresso graficamente, no intervalo considerado, tal como apresentado na
Figura 3-6. Esta figura mostra apenas uma tendéncia para o ganho no tempo de
CPU, considerando as aproximacoes feitas para esse caso em particular. Uma vez
que o ganho depende da simulacdo realizada, isto ¢, dos valores de cada parcela

da Eq. (3.28), a quantificacdo do ganho deve ser examinada caso a caso.
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b) Isolinhas mostrando alguns valores de ganho.

Figura 3-6. Curva de ganho com relagcdo ao tempo de CPU para caso particular. CO/O,
com R=1/6.
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