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RESUMO

Esta tese descreve uma formulagdo meshfree inédita para simulacdo de
plasmas via modelo de particulas fundamentada no modelo Particle-In-Cell
(PIC) e no método Element-Free Galerkin (MEFG). A partir da revisdao do
conceito de elemento difuso, precursor do MEFG, chegou-se a concepcdo da
célula difusa, dando origem a formulacdo denominada Particle-In-Diffuse-Cell
(PIDC). Modelos PIC eletrostaticos e o MEFG séo revisados para subsidiar a
apresentacdo da formulacdo do método PIDC, bem como a paralelizacdo de
programas PIC e modelos colisionais. Além da caracteristica de facil
adaptatividade dos métodos meshfree, a robustez no calculo do campo elétrico
também é um requisisto bastante desejavel em modelos PIC. A abordagem
interpolante do MEFG combinada com a técnica de truncamento de dominios,
empregada no modelo computacional do PIDC, foi rigorosamente avaliada
guanto a acuracia no calculo de campos elétricos continuos e descontinuos. O
grande potencial de aplicacdo do PIDC inclui simulacdes de plasmas
envolvendo geometrias complexas bi ou tridimensionais e / ou a necessidade
de sucessivos refinamentos de malha, constituindo-se assim, nestes cenarios,
uma nova e promissora alternativa numérica aos métodos PIC baseados em
malha.






THE PARTICLE-IN-DIFFUSE-CELL METHOD: A MESHFREE APPROACH
FOR PLASMAS SIMULATION

ABSTRACT

This thesis describes an original meshfree formulation for plasmas simulation
based on the Particle-In-Cell (PIC) particle model and the Element-Free
Galerkin method (EFGM). Recalling the diffuse element concept introduced
before the EFGM proposition, we realize the diffuse cell concept, which allowed
the development of the Particle-In-Diffuse-Cell (PIDC) formulation. Electrostatic
PIC models and the EFGM were revised, as well as the parallelization of PIC
codes and collisional models. Despite the ability of easy adaptivity of the
meshfree methods, also its robustness for computing the electric field is a very
desired feature for PIC models. An interpolating EFGM with the domain
truncation technique was rigorously evaluated for the computation of continuous
and discontinuous electric fields. PIDC potential applications include complex bi
or tri-dimensional geometries, and / or the requirement of frequent mesh
refinement, in these scenarios, the PIDC formulation can be seen as a
promising new numerical alternative instead of PIC mesh-based methods.
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1 INTRODUCAO

Plasma é um assunto que tem despertado grande e crescente interesse
devido, tanto as promissoras tecnologias e processos baseados em plasmas,
quanto aos fenémenos globais que envolvem a ocorréncia de plasmas na
natureza. Dentre as diversas aplicacfes e interesses em plasmas podemos
citar controle de fluxo, ignicdo de gases combustiveis, sistemas de propulséo,
fontes compactas de laser, producéo de filmes e processamento de materiais,
nanotecnologia, dentre outras aplicacfes. (SCALES et al., 1997; ROTH et al.,
1998; RANTAMAKI et al., 1999; SARMA, 2000; LONGO, 2000; SHANG, 2001;
MACHERET et al., 2002; PAES et al., 2002; MINUCCI, 2003; HRACH et al.,
2003; COULAUD et al., 2003; KANDALA; CANDLER, 2004; SOUBACQ et al.
2004; CAPITELI et al., 2004; PHUOC, 2005; MATYASH et al., 2005; SPROUL
et al., 2005; KAFAFY; WANG, 2006)

O estudo de plasmas por meio de simulacdo computacional permite colher
informacdes importantes para projetos de dispositivos baseados em plasmas
(SANDONATO e BARROSO, 1996; SINGH et al.,1997) e também, para
entender melhor a interacdo entre plasmas naturais e nossos sistemas de
comunicacdo e estruturas metalicas, de um modo geral. Estes modelos
dividem-se basicamente em modelos de fluidos e de particulas. Diversos
fenbmenos fisicos e quimicos ocorrem em micro e macro escala em um plasma
(KANDALA e CANDLER, 2004; SOUBACQ et al. 2004), de modo que a
escolha pelo modelo de fluidos ou de particulas depende do tipo e
detalhamento da informacdo que se deseja obter a partir da simulacéo
computacional (SHANG, 2004). Por exemplo, efeitos eletrocinéticos e
colisionais podem ser naturalmente incorporados e detalhadamente
representados em modelos de particulas (LONGO, 2000; ERCOLANO et al.,
2003; LARSON, 2003; MALKA et al., 2004; SCHWEIGERT e ALEXANDROV,
2005).

A motivacéo inicial desta tese foi contribuir no desenvolvimento de modelos e

técnicas computacionais para simulacédo de plasmas relevantes no contexto de
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controle de fluxo aerodindmico usando plasma gerado por laser
(CAPITELI et al., 2004; MINUCCI et al., 2003; SHNEIDER et al.,, 2003;
MACHERET et al., 2002; KNIGHT, 2002; MACHERET et al., 2001; RIGGINS et
al.,, 1999), muito embora as contribuicbes tedrico-metodoldgicas aqui
desenvolvidas sejam de interesse no contexto mais amplo de métodos
computacionais para simulacdo de plasmas via modelos de particulas
(VERBONCOEUR, 2005).

No experimento de controle de fluxo, devido a diferenca de escala temporal,
dois processos podem ser tratados separadamente (SOUBACQ et al., 2004): i)
a deposicao de energia e formacao de plasma, e ii) a interacéo fluido-dinamica
entre a onda de detonacédo do plasma e as camadas de choque do escoamento
hipersbnico. Considerando que 0s processos de ruptura do ar e ionizacao
ocorrem numa escala de tempo menor que nanossegundos ao passo que 0s
processos fluido-dindmicos sao da ordem de alguns microssegundos o plasma
formado pela incidéncia do laser e o escoamento reativo podem ser tratados
separadamente (SOUBACQ et al., 2004; KANDALA e CANDLER, 2004).

Em outras palavras, podemos determinar as mudancas das propriedades
fisicas devido a atuacdo do laser até a formacdo da onda de detonacdo sem
considerar efeitos hidrodindmicos e entdo, s6 a partir deste ponto, usar os
dados calculados no final desta etapa de formacdo do plasma (presséo,
temperaturas, densidades, etc.) como dados de entrada em um modelo de
fluidos computacional apropriado, para simular a interacdo hidrodinamica
(SHANG, 2004).

Algumas das dificuldades inerentes ao do processo geral de controle de fluxo
aerodinamico e de tantas outras aplicacbes de plasmas, envolvem por
exemplo, a presenca e a dindmica de regides de acumulo de carga e grandes
variagfes da densidade de particulas no dominio de simulacdo. Devido a estas
caracteristicas, é desejavel o emprego de métodos numéricos que permitam a
incorporacao de algoritmos adaptativos (LAPENTA, 2005; VAY et al., 2004),

30



como os métodos meshfree (BELYTCHKO et al., 1996), j& que processos de
refinamento da discretizagdo deverdo ocorrer dinamicamente ao longo da
simulacéo para se obter uma descricdo confidvel destas variacbes. (KANDALA
e CANDLER, 2004)

A simulacdo global do processo de reducdo de arrasto aerodinamico por
plasma gerado por laser deverd envolver diversos métodos numéricos para
uma descricdo detalhada dos fenébmenos envolvidos, particularmente modelos
continuos acoplados a modelos de particulas. Este tipo de simulacéo
computacional, por décadas demandou tempo computacional probibitivo para
grande parte dos cientistas interessados no assunto, 0os quais nao dispunham

de recursos computacionais compativeis.

Por muito tempo, a simulagdo computacional de modelos de particulas de
médio e grande porte foi privilégio de poucos pesquisadores lotados em
centros que disponibilizavam alta capacidade de processamento. O alto custo
dos supercomputadores era proibitivo para a grande maioria das Instituices de
Pesquisa no mundo, assim, a investigacdo de modelos computacionais que
dispendessem de alta capacidade de processamento, como os modelos de

particulas, desenvolveu-se em ritmo relativamente lento neste periodo.

Devido ao cenario vivido em torno da década de 90 até os dias de hoje em que
se destaca a crescente disponibilidade de alta capacidade de memodria e
processamento a baixo custo, a investigacdo de modelos de particulas, como
os modelos Particle-In-Cell (PIC), vem sendo cada vez mais disseminada e
adotada em diversas areas, haja vista o grande numero de publicactes
envolvendo métodos baseados em modelos PIC e modelos hibridos
(VERBONCOEUR, 1996), que em parte serdo oportunamente citados no

decorrer do texto.

Modelos PIC tiveram origem nos trabalhos de Dawson e Buneman no final da
década de 50, (DAWSON, 1962; BUNEMAN, 1959) e tém despertado interesse
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em diversas areas por ser um modelo bastante flexivel, permitindo o
acoplamento de técnicas adicionais para tratamento de diversos tipos de
interagbes entre particulas, como colisbes reativas, elésticas, dentre outras
interacbes (NANBU, 2000b).

Modelos PIC né&o-colisionais resolvem a equacdo de Vlasov de forma indireta
acoplada as equacdes de campo de Maxwell. As equa¢bes de movimento de
Newton sdo resolvidas para cada particula, alternativamente a equacdo de
Vlasov. A forca atuante é dada pelo campo elétrico autoconsistente,
proveniente da carga das proprias particulas. As equagbes diferenciais
ordinérias relativas ao movimento das particulas sao usualmente resolvidas
usando-se os métodos de Euler ou leap-frog e o campo é determinado
resolvendo-se as equacdes de Maxwell. (DAWSON e LIN, 1984; BIRDSALL e
LANGDON, 1985; KRUER, 1988)

Métodos espectrais (ME) e de diferencas finitas (DF) podem ser e foram
bastante empregados em programas PIC, particularmente devido a
simplicidade e baixo custo computacional associados a estas abordagens,
apesar das limitacdes inerentes a cada meétodo especialmente no que diz
respeito a habilidade no tratamento de dominios envolvendo geometrias
complexas e a eficiéncia da paralelizagdo (ME), indispensavel para a maior
parte dos problemas de interesse nas engenharias. Em particular, o processo
de interacdo da onda de detonacdo do plasma com o escoamento de fluidos
requer a resolucdo correta da dinamica das ondas de choque, de modo que
algoritmos de refinamento auto-adaptativos devem ser empregados
(SHANG, 2001; MINUCCI et al., 2003; SHANG, 2004; VAY et al., 2004).

O método dos elementos finitos (MEF) (TAYLOR e ZIENKIEWICZ, 1989),
apesar de apresentar maior custo computacional comparado a estes dois
altimos, € um método ja consagrado na engenharia civil, mecanica,
aeronautica, elétrica e eletronica, dentre outras, sendo uma boa alternativa

para lidar com geometrias complexas. Um método PIC acoplado ao MEF foi
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proposto por Paes et al. (2003) no qual as células do modelo PIC coincidem

com os elementos finitos da malha usada pelo MEF.

Contudo, algoritmos para refinamento local de malha, bi ou tridimensionais
apresentam, em geral, alto custo computacional, podendo comprometer a
aproximacdo em casos extremos. Como alternativa aos métodos baseados em
malha, por volta de 1990, sdo propostos novos métodos para resolucdo de
edp’s, cujas formulacdes independem de malha, consolidando uma nova classe
de métodos, chamados meshfree ou meshless (NAYROLES et al., 1992;
BELYTSCHKO et al., 1994).

Em 1992, Nayroles et al. propés o método dos elementos difusos (MED) como
uma generalizacdo do MEF no qual o procedimento de Galerkin € aplicado sem
a necessidade de uma malha do dominio, ou seja, um método de Galerkin sem
elementos. Este método se popularizou como element-free Galerkin (MEFG),
apos a modificacdo de alguns parametros numeéricos que conferiram maior

robustez ao método, publicada dois anos depois, em 1994 por Belytschko et al.

O MEFG vem recebendo consideravel atencdo da comunidade cientifica de
diversas areas, como em engenharia mecéanica (BELYTSCHKO et al., 1994;
CORDES e MORAN, 1996; ROSSI e ALVES, 2005), eletromagnetismo
computacional (MARECHAL, 1998; CINGOSKI et al., 1998; VIANA e
MESQUITA, 1998; MACHADO et al., 2000; MARQUES, 2003; XUAN et al.,
2004; ZHANG et al., 2005), magneto-hidrodinamica (VERARDI et al., 2003) e
fisica quantica (SUGAWARA, 1999), apresentando bons resultados numéricos
e tendo como principais atrativos a facil implementacdo de algoritmos
autoadaptativos para refinamento da discretizagéo, e aproximacdes com alto
grau de continuidade, apesar de apresentar, em geral, maior custo

computacional comparado ao MEF-.

Ressalta-se o interesse por aproximacdes com alto grau de continuidade na

resolucdo da equacdo de Poisson em modelos PIC, visto que, sendo o
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potencial elétrico a variavel de estado na equacéo de Poisson, o campo elétrico
serd a primeira derivada da aproximacdo, o qual influencia diretamente a
direcdo e modulo das velocidades das particulas. O rastreamento correto das
trajetérias das particulas é de interesse em diversas areas, como por exemplo,
no projeto de propulsores ibnicos, onde uma descricdo satisfatoriamente
aproximada da trajetéria das particulas possibilita obter informacfes relevantes
sobre a colimacdo do feixe de particulas, permitindo melhorar o projeto do
dispositivo (SANDONATO e BARROSO0,1996; NAM et al., 2005).

Assim, se a aproximacao para o potencial for linear em um dado subdominio,
entdo o campo sera constante no interior do mesmo. Uma aproximacgao
constante para as componentes do campo elétrico pode nédo descrever
corretamente efeitos de bainha de plasma e regides de acumulo de carga,
devido a forte variagdo do campo em regifes estreitas. Neste caso, um
refinamento maior da discretizacao faz-se necessario nestas regides para que

as variacbes do campo sejam descritas satisfatoriamente.

Considerando-se estas duas caracteristicas desejaveis para um método de
aproximagcdo do campo elétrico em modelos PIC, facil adaptatividade e
aproximacdo altamente continua, e ainda a disponibilidade de métodos
numeéricos que atendem a estas caracteristicas, conjecturou-se que o0
desenvolvimento de modelos PIC independentes de malha é relevante no
contexto de simulacéo de plasma via modelos PIC.

De fato, em meados de 2004, Christlieb et al. propdbem um método de
simulacdo de particulas carregadas usando um algoritmo grid-free treecode
para resolver a equacao de Poisson, obtida a partir das equacdes de Maxwell.
Este método calcula a resultante das forcas oriundas das interacdes entre
clusters de particulas ao redor de uma dada particula de referéncia, para cada
particula. Isso evita a soma direta de todas as interacdes entre pares de
particulas que tem custo O(N?), e a formulagéo resultante apresenta, segundo
0s autores, um custo computacional O(N Log N), como os modelos PIC.
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E neste contexto que se inserem as contribuicdes desta tese. Um método PIC
sem malha denominado Particle-In-Diffuse-Cell (PIDC) para simulacdo de
plasmas, fundamentado no modelo PIC e no MEFG, é proposto e descrito
detalhadamente. A idéia do elemento difuso introduzida por Nayroles (1992) é
discutida no contexto de modelos PIC, culminando na concepc¢do da célula
difusa: uma estrutura que ndo possui regularidade geométrica, contudo, bem
definida no espaco funcional gerado pelas funcdes de base associadas a cada
no da célula difusa. O conceito de célula como entidade geometricamente bem

definida nos modelos PIC &, neste sentido, estendido pelo modelo PIDC.

Resultados relevantes em eletromagnetismo computacional sdo alcancados
durante a investigacdo dos métodos envolvidos, bem como séo descritos os
principais algoritmos computacionais empregados e propostos. Em sintese, o
PIDC é de potencial interesse em situacfes que: 1) envolvam o tratamento de
geometrias complexas, 2) requeiram estratégias auto-adaptativas eficientes e
3) alta continuidade na aproximacdo do campo, que como discutimos, séo
habilidades numéricas desejaveis para descrever as fortes variagbes de campo
que frequentemente ocorrem em aplicacdes tecnoldgicas baseadas em

plasmas.

Devido a natureza multidisciplinar desta tese, buscou-se ndo ser exaustivo na
descricdo do estado da arte de cada area envolvida, mas dos principais
desenvolvimentos dessas areas e sempre que necessario referenciando a
literatura especifica. No capitulo 2, apresentamos conceitos basicos de
plasmas, e entdo discutimos o0 modelo Particle-In-Cell eletrostatico,
especificamente a abordagem PIC-FEM de Paes et al. (2003), a partir da qual,
devido as analogias entre o0 MEF e o MEFG, pode-se formular de modo mais
claro o PIDC. Concluimos o capitulo com uma revisdo das estratégias de

paralelizacdo de programas PIC.
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Em seguida, no capitulo 3, o método Element-Free Galerkin € aplicado a
equacao de Poisson, derivada das equagfes de Maxwell para o campo elétrico,
incluindo as formulacdes matematicas e técnicas adicionais, como para o

tratamento de condi¢des de contorno e de interface, envolvidas no processo.

Tendo sido discutidas a fundamentacédo tedrico-metodolégica dos modelos PIC
e do MEFG, a formulacdo PIDC é descrita detalhadamente no capitulo 4.
Adicionalmente, a implementacdo de algoritmos colisionais € discutida

preliminarmente no contexto do método PIDC.

No capitulo 5 sdo discutidas as metodologias computacionais empregadas no
desenvolvimento do projeto e paralelizacdo do programa PIDC, os algoritmos
usados na implementacdo do método, além de algumas otimizacdes inéditas e

peculiares aos métodos e algoritmos usados, sao descritos detalhadamente.

Por fim, no capitulo 6, apresentamos resultados numéricos inéditos sobre a
acuracia obtida com uma implementacdo do MEFG interpolante para o calculo
do campo elétrico na proximidade de interfaces materiais, além de resultados

preliminares da simulacdo de um plasma néo-colisional com o PIDC.
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2 SIMULACAO DE PLASMAS VIA MODELOS PARTICLE-IN-CELL

Métodos Particle-In-Cell sdo uma classe de métodos para simulagédo de plasma
fundamentados a partir de uma perspectiva Lagrangeana do sistema de
particulas eletricamente carregadas e acopladas pelos seus campos

autoconsistentes.

Os modelos PIC sao especialmente interessantes do ponto de vista da
escalabilidade do modelo computacional por apresentarem um custo
computacional O(N log N) para calcular a forca que atua sobre as particulas,
enquanto a soma direta das contribuicbes de forca, par a par, tem
complexidade O(N?).

Os detalhes do método PIC-FEM (Particle-In-Cell — Finite Element Method)
proposto no trabalho de Paes et al. (2003) serdo discutidos apos
apresentarmos alguns conceitos basicos de plasmas que fundamentam o
modelo PIC.

2.1 Fundamentos de Plasmas

Nesta sec¢éo sio discutidos aspectos basicos de plasmas. E dificil estabelecer
uma definicdo para plasma em poucas palavras, dada a riqueza das interacdes
fisicas presentes em fina e larga escala. Por isso, objetivamos aqui apresentar
uma descri¢do conceitual introdutéria sobre plasmas e os principais fendbmenos
fisicos envolvidos. Essas discussdes nao apenas fundamentam o modelo de
simulacdo como também sdo as bases de muitas estratégias de paralelizacéo
para modelos PIC, e que consideravelmente podem aumentar o desempenho

computacional.

E comum plasma ser definido como o quarto estado da matéria, muito embora
a transicdo de estado gasoso para o de plasma ndo seja uma transicdo de fase
no sentido termodinamico por ocorrer com temperatura crescente. Isto significa

que se fornecermos energia suficiente, um gas molecular pode gradualmente
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se dissociar em um gas atémico como resultado de colisdes entre as particulas
cuja energia termo-cinética excede a energia de ligacdo molecular. Apesar
desta transicdo ocorrer com temperatura crescente, o estado de plasma é
caracterizado basicamente pelo equilibrio entre os potenciais de Coulomb e
termo-cinético propiciado pelo comportamento coletivo oscilatorio das
particulas que compdem o plasma. Este comportamento coletivo esta
relacionado a um parametro importante para a caracterizacao de um plasma, o
chamado comprimento de Debye. (KRUER, 1988)

O comprimento de Debye mede a distancia sobre a qual o campo gerado por
uma particula individual age sobre as outras. Isto é, os campos eletrostaticos
individuais gerados por particulas além desta distancia sao blindados devido a
forma com que as particulas carregadas se organizam, de modo que a
interacdo entre essas particulas ocorre de forma coletiva: uma dada particula
sofre a acdo do campo elétrico resultante (coletivo) das particulas que se

encontram além da distancia de Debye.

Em termos mais gerais, um plasma € basicamente um meio
macroscopicamente neutro que contém muitos elétrons livres e atomos ou
moléculas ionizadas interagindo coletivamente devido aos campos
eletromagnéticos auto-consistentes. Estes ultimos sdo os campos elétrico e
magnético provenientes das cargas e velocidades das préprias particulas
carregadas (elétrons e ions) do plasma. Equivalentemente, um plasma é um
sistema de particulas eletricamente carregadas que estdo acopladas devido

aos campos elétrico e magnético auto-consistentes.

Entretanto, nem todo sistema de particulas carregadas representa algum
plasma. Para que certo sistema de particulas carregadas represente um
plasma, alguns critérios relacionados com as caracteristicas fundamentais de
um plasma devem ser observados. Estes critérios fundamentam a metodologia
de simulacdo de plasmas por modelos de particulas estudada nesta
monografia e sado discutidos nas sec¢des seguintes.
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2.1.1 Neutralidade Macroscépica

Na auséncia de forcas externas e para um volume que inclua um numero
suficientemente grande de particulas, (e isto é determinado pelos
comprimentos caracteristicos do plasma) a carga elétrica resultante em um
plasma deve ser nula. Ou seja, um plasma é macroscopicamente neutro sob
condi¢cdes de equilibrio na auséncia de campos externamente aplicados. Se
essa neutralidade macroscopica elétrica ndo fosse mantida, a energia potencial
elétrica proveniente das forcas de Coulomb seria muito grande comparada a
energia termo-cinética da particula, o que forcaria uma reorganizacdo das
particulas tedendo a equilibrar seus potenciais termo-cinéticos e eletrostaticos.
O processo de reorganizacdo das particulas em direcdo ao equilibrio pode
envolver varios fenémenos fisicos diferentes, como por exemplo a emissédo de
radiacdo, colisides, surgimento de campos de polarizacdo elétrica e campos

magnéticos devido ao movimento acelerado de particulas carregadas, etc.

Oscilagdes em torno do estado de neutralidade macroscopica elétrica podem
ocorrer em um plasma em equilibrio, mas somente para distancias nas quais é
obtido um balango entre as energias termo-cinética e potencial elétrica. Isto
ocorre porque ao passo que a energia termo-cinética tende a perturbar a
neutralidade elétrica, os potenciais de Coulomb, resultantes da separacédo de

quaisquer cargas, tendem a restaura-la.

Essa distancia, onde pode ser observado um afastamento do estado de
neutralidade macroscépica em um plasma, é determinada por um comprimento
caracteristico de cada plasma, chamado de comprimento de Debye Ap. Em um
plasma em equilibrio, perturbacdes do estado de neutralidade macroscopica
ndo ocorrem para distancias maiores que Ap, uma vez que as particulas
carregadas do plasma podem mover-se livremente para neutralizar qualquer

regido com excesso de carga em resposta ao aparecimento de fortes forgas de

Coulomb.
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2.1.2 Blindagem de Debye

O comprimento de Debye representa a medida da distancia sobre a qual
desvios da quasi-neutralidade sao possiveis. O comprimento de Debye de um
plasma é dado por:

So'K'T %

Ap_
ne - €2

(2.1)

onde ¢, é a permissividade elétrica do meio, K é a constante de Boltzman, T
é a temperatura, n, € a densidade de elétrons e e € a carga elementar do

elétron.

Em outras palavras, se definirmos uma esfera de Debye, isto €, uma esfera
com raio igual a Ap, em torno de uma particula carregada, entéo a contribuicdo

individual dos campos elétricos produzidos por particulas carregadas que
estiverem fora da esfera de Debye é muito pouco expressiva (negligenciavel)
no campo elétrico resultante sobre a particula no centro da esfera de Debye,
conforme demonstrado teoricamente em Kruer (1988). O efeito da blindagem

dos campos eletrostaticos a partir de uma distancia da ordem de Ap, também

chamada blindagem de Debye, € uma caracteristica de todos os plasmas e néo
ocorre em todos 0s meios com particulas carregadas. Este fenbmeno se deve
a forma com que as particulas carregadas do plasma se organizam em

resposta aos efeitos coletivos.

Um requisito para ocorréncia de plasma pode ser estabelecido aqui: as
dimensoes fisicas do sistema devem ser grandes comparadas ao parametro de
Debye, ja que deve haver espaco fisico suficiente para que os efeitos de
blindagem coletiva de Debye possam ser observados. Caso contrario,
simplesmente ndo havera espaco fisico suficiente para o efeito de blindagem e
as particulas carregadas ndo apresentardo comportamento de plasma. A
seguinte relacdo estabelece um primeiro critério para a ocorréncia de plasma:

L >> Ap, onde L € um fator de escala das dimensdes do sistema de particulas.
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O comprimento de Debye também pode ser entendido como a distancia sobre
a qual perturbacdes da neutralidade macroscépica (causadas pela energia
cinética das particulas) podem ocorrer, originando flutuacbes de potencial
elétrico, também conhecidas na literatura especializada como flutuacdes de
microcampo. Essas flutuacdes de potencial elétrico ddo origem a fendbmenos
ondulatérios em plasma, que nada mais sdo que a transformacéo periddica de
energia termo-cinética em energia potencial elétrica e vice-versa, como sera

discutido adiante.

Desde que o efeito de blindagem é resultado da interacdo coletiva das
particulas dentro de uma esfera de Debye, o nUmero de elétrons dentro de uma
esfera de Debye deve ser suficientemente grande, ou equivalentemente, a
distancia média entre elétrons (=~ ne_%) dentro da esfera de Debye deve ser
muito pequena comparada ao comprimento de Debye, isto é,
N - AS >>1, (2.2)
que representa um segundo critério para a ocorréncia de um plasma. Quando o
namero de elétrons dentro de uma esfera de Debye € muito grande, pode-se
demonstrar que os efeitos colisionais podem ser desprezados (Kruer, 1988), e
o plasma é dito ndo colisional. O numero de elétrons dentro de uma esfera de
Debye é dado por:
Nngn-fD-ne. (2.3)
Um terceiro critério a ser levado em conta é a neutralidade macroscoépica de
carga elétrica, uma vez satisfeitas as condicbes anteriores dada pelas

equacoes (2.2) e (2.3).
2.1.3 Frequéncia Plasma-Eletron

Devido a estabilidade da neutralidade elétrica, quando um plasma € perturbado
0s campos resultantes da separacdo de particulas carregadas dédo origem a
movimentos coletivos de particulas que tendem a recuperar a neutralidade de

carga original. Estes movimentos coletivos sdo caracterizados por uma
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freqiéncia chamada de freqiéncia do plasma. Os elétrons, particulas mais
leves, oscilam coletivamente em torno de ions mais pesados e a medida que
se afastam, a forca restauradora € fornecida pela interacdo de Coulomb ion-
elétron, acelerando rapidamente os elétrons para recuperar a neutralidade de
carga (no espaco de cargas considerado). Entretanto, devido a sua inércia, os
elétrons avancam da posicdo de equilibrio, e entdo é originado um campo
elétrico restaurador na direcdo contraria. Estas oscilacdes coletivas rapidas (de
alta frequéncia) de elétrons em torno de ions mais pesados repetem-se
periodicamente e sdo oriundos da transformacdo continua de energia termo-
cinética em energia potencial elétrica e vice-versa. A frequiéncia angular destas
oscilacdes coletivas de nuvens de elétrons € dada por:

Ne .e?

Me - €0

Ope = (2.5)

Normalmente, esta € a mais alta freqiiéncia em um plasma. Isto deve ser
levado em conta no dimensionamento do incremento de tempo que devera ser

usado na integracdo das equacdes de movimento.

ColisGes entre elétrons e particulas neutras tendem a reduzir estas oscilagfes
coletivas e gradualmente diminuir sua amplitude. Quando a frequéncia de

colisdo elétron-particula neutra v,, € relativamente alta, os elétrons deixam de

se comportar de forma independente (devido as freqlientes colisdes) e sao
forcados a entrarem em equilibrio termodindmico com as particulas neutras;
neste caso, o meio pode ser tratado como um gas neutro. Assim, pode-se dizer
gue a ocorréncia de um plasma é caracterizada por uma freqiiéncia de colisédo

elétron-particula neutra menor que a frequiéncia plasma-elétron.
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2.1.4 Plasmas ndo-colisionais

Como ja mencionamos nha sec¢do 2.1.2 os efeitos colisionais em plasma podem
ser desprezados quando o numero de elétrons dentro de uma esfera de Debye

€ muito maior que 1, e o plasma é dito ndo-colisional (KRUER, 1988).

Um ponto de partida usual para descrever a evolugdo de um plasma nao
colisional é a equacéo de Vlasov, que pode ser obtida diretamente a partir da
equacdo de Boltzmann desconsiderando-se as contribuicdes do termo
colisional, como em Nanbu (2000b), ou a partir da equacdo de continuidade
para a funcdo distribuicdo de particulas no espaco de fase. Tomaremos o

segundo caminho.

Definimos f;(x,v,t) a funcdo de distribuicdo de particulas de espéecie j no

espaco de fase. Desde que particulas ndo sdo criadas e nem destruidas de um
ponto para outro no espaco de fase, a equacdo da continuidade deve ser

satisfeita por f;(x,v,t):

ﬁ+—(x f)+ (v f;)=0 (2.6)

Além disso, das leis de movimento e da equacao da forca de Lorentz podemos

escrever:

2.7)

onde ¢; € m; sdo a carga e a massa das particulas da j-eésima especie e E e

j
B sdo os campos elétrico e magnético. No caso de modelos eletrostaticos,
B=0.

Agora, substituindo as identidades dadas pelas equacfes (2.7) na equacao

(2.6), obtemos a equacéao de Vlasov:
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Esta equacdo nos diz que f;(x,v,t) € constante seguindo uma trajetéria

dindmica no espaco de fase, e nada mais é do que a imposicéo:
df, of, of. of ;
A A, diox v _g (2.9)
dt ot ox ot ov ot
Uma equacdao de Vlasov é aplicada a cada espécie de particulas. Por exemplo,
em um plasma composto por elétrons e somente uma espécie de ions, 0s
elétrons séo tratados como sendo uma espécie de fluido e os ions como sendo
outra; esta abordagem é chamada de modelo de plasma de dois fluidos.
(KRUER, 1988)

No entanto, somente a equacdo de Vlasov nao é suficiente para a descricdo de
um plasma. Em conjunto devem ser resolvidas as equacfes de campo de
Maxwell (JACKSON, 1975; BASTOS, 1992),

V-E =4np,

V-B=0,

VxE:—EE,
c ot

vxB=Zy. 1%

c c ot (2.10)

sendo p(x) a funcdo densidade de carga, J o vetor densidade de corrente e ¢

a velocidade da luz.

Simula¢des via modelo de particulas, como o PIC, permitem, por exemplo,
investigar efeitos eletrocinéticos, tais como a distribuicdo de energia de ions e
elétrons, importantes, por exemplo, no estudo de fendmenos de descargas

(NAMBU et al. 2000a), de ionizacdo, expansédo e resfriamento de plasmas
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(LONGO, 2000; SHONG et al., 2001; ERCOLANO et al., 2003, NAM et al.,
2005; MATYASH et al., 2005).

2.2 O Modelo PIC Eletrostatico

O que torna viavel a aplicacao desta técnica € o fato de estarmos interessados
na investigacdo do comportamento coletivo das particulas que compdem o
plasma, o que ocorre em uma escala espacial de ordem maior ou comparavel

ao comprimento de Debye Ap. A interacdo particula-particula entre os elétrons

7

e ions presentes é aproximada por uma interacdo particula-campo nos
modelos PIC. O ciclo de simulacdo pode ser resumido pelas 4 etapas
seguintes:

)] Distribuicéo das cargas;

i)  Célculo do campo elétrico;

iii)  Interpolacdo do campo elétrico;

iv)  Calculo das novas posicdes e velocidades.

As particulas usadas no modelo de simulacdo ndo s@o cargas puntiformes,
mas sdo macroparticulas de tamanho finito a~Ap (KRUER, 1988). Se o
comprimento L caracteristico das dimensfes do sistema fisico for grande
comparado ao tamanho das particulas a, L >>a (e isso deve ser verdade para
que efeitos coletivos possam ser observados), entdo uma colecdo de
macroparticulas se comporta aproximadamente da mesma forma que uma
colecdo de particulas pontuais, muito embora o modelo de macroparticulas

suprima flutuagbes em escala de comprimento menor que Ay .

Devido a massa relativamente grande dos ions, estes estdo inaptos a
responderem a oscilacbes de alta frequéncia e por isso podem ser tratados
como ions fixos, como um background de ions neutralizante. O campo
magnético auto-consistente, originado da corrente gerada pelas cargas em
movimento, pode ser desprezado no limite eletrostatico, e assim, na auséncia

de fontes externas de campos, a for¢ca que age sobre cada particula do plasma
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é resultado apenas da atuacdo do campo elétrico auto-consistente. Sob essas
consideracbes, para o caso de um dominio bidimensional homogéneo e
isotropico, e utilizando-se a formulacdo do potencial escalar elétrico (SIMKIN e
TROWBRIDGE, 1979), E=-V¢(x,y), as equacbes de Maxwell se reduzem a

equagéao de Poisson:
V- (5V$(X)=-p(x). (2.11)
Nesta equacdo ¢ € a funcdo potencial elétrico, p é a funcdo densidade de

carga e g, € a permissividade elétrica.

Para resolvermos a equacao de Poisson € necessario conhecer a distribuicao

de cargas (). Para isso, o dominio é dividido em elementos de area (caso bi-

dimensional) topologicamente regulares, ndo intersectantes (como uma malha
de elementos finitos) e suficientemente pequenos para resolverem o efeito
coletivo. Esses elementos topologicamente regulares e ndo intersectantes séo
denominados células nos modelos PIC. A carga de cada particula dentro de
uma célula é distribuida pelos vértices desta célula seguindo-se algum critério
previamente estabelecido. ApOs este procedimento, temos determinado o valor
da distribuicdo de carga sobre os vértices das células (pontos de discretizacéo

do dominio) e entdo calculamos a densidade p .

Com isso, podemos resolver a equacdo de Poisson e determinar o campo
eletrostatico auto-consistente resultante dessa distribuicdo de cargas.
Conhecidos os potenciais nodais, podemos interpolar o campo nas posi¢des

das particulas.

Em seguida, usando a equacdo da forca de Lorentz e as equacles de
movimento podemos determinar o avanco das particulas no tempo e espaco
para um intervalo de tempo suficientemente pequeno capaz de resolver a mais
alta frequéncia. Calculamos as novas posicoes e velocidades das particulas; a
mudanca nas posicdes destas modifica a distribuicdo das cargas e

conseglientemente o campo eletrostatico auto-consistente. Voltamos ao inicio

46



do ciclo de simulacdo: recalculamos a funcao densidade p nos vértices das

células, com essa distribuicdo resolvemos a equacao de Poisson, usando, por
exemplo, métodos de diferencas finitas, elementos finitos, ou outros, e assim

por diante.

2.2.1 Distribuicéo das cargas

Para interpolarmos a densidade de carga necessitamos dos valores locais de
acumulo de carga. Usando-se as células, podemos efetuar um particionamento
de carga das particulas dentro de cada célula entre os ndés que compdem a
célula seguindo algum critério (BIRDSALL e LANGDON, 1985;
VERBONCOEUR, 2005), desde que seja consistente com a natureza do
fendbmeno, néo introduza nem remova carga do sistema, e em particular, que

preserve a neutralidade macroscoépica de cargas.

Por exemplo, pode-se adotar o critério de menor distancia acumulando-se toda
a carga de uma particula no vértice mais préximo a ela. Este critério é referido
na literatura como nearest grid point (NGP). Também, pode-se dividir a carga
da particula pelos dois vértices mais préximos, ou ainda, pode-se distribuir a
carga usando um esquema de ponderacdo baseado na distancia entre a
particula e os pontos de acumulo de carga usando splines lineares, quadraticas

ou cubicas.

Em outras palavras, necessitamos, nesta fase da simulacdo, interpolar a
funcd@o densidade de carga p(x) sobre os pontos nodais. Isto é feito em duas
etapas, primeiramente distribuimos a carga das particulas pelos nés e depois

dividimos pelo volume em torno do ponto nodal.

Ao se utilizar o método dos elementos finitos (MEF) (SCHWARZ, 1984,
TAYLOR e ZIENKIEWICZ, 1989) para resolver a equagdo de Poisson,
podemos utilizar a estrutura de malha do dominio (os elementos finitos),

necessaria a aplicacdo do método, como sendo a propria estrutura de células
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do PIC, bastando que a malha seja adequadamente refinada para resolver os

efeitos coletivos do plasma em estudo (PAES et al., 2003).

Outro beneficio se tira da aplicacdo de elementos finitos em conjunto com a

metodologia de simulacdo de particulas: as funges de forma do MEF, N;(x),

satisfazem a condicdo de particdo de unidade (MELENK e BABUSKA, 1996;
PASSARO et al.,, 2004), também chamada de condicdo de consisténcia de
ordem zero (BREITKOPF et al., 1998; 2000):

3N (%) =1, (2.12)

i=1.NV
onde NV é o numero de vértices do elemento finito (célula) em questao. Dessa
forma, as funcdes de forma podem ser usadas para realizar o particionamento

das cargas das particulas entre os nés. Cada parcela da soma

2 Ni(¥)-qj =q; : (2.13)
i=1 NV

representa a contribuicdo de carga da |j-ésima particula para o i-ésimo vértice
do elemento finito que contém a particula. De modo semelhante,
2 Ni(Xj) =Qrot_; (2.14)
jeuQe_i
representa a carga total acumulada no nd i, Qry j, Ou seja, a soma das

contribuicdes de carga, N;(xj)-q;, de todas as particulas contidas nos

elementos finitos (células) que tém o n6 i como vértice, Q, ;.

!
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Figura 2.1 Células triangulares (elementos finitos) comuns ao vértice i
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E interessante observar que o processo de particionamento da carga de cada
particula € incorporado naturalmente devido ao carater local da aproximacéo
construida pelo MEF e a propriedade de particdo de unidade das funcdes de
forma do MEF. Uma vez que o suporte das funcdes de forma esta associado as
dimensdes dos elementos finitos, segue que as dimensfes lineares dos

elementos finitos (células) devem ser da ordem do comprimento de Debye Ap

a fim de resolver adequadamente os efeitos coletivos do plasma.

2.2.2 Calculo do campo elétrico auto-consistente

O campo eletrostatico gerado pela distribuicdo de carga calculada de acordo
com o procedimento anterior pode ser calculado resolvendo-se o seguinte
problema de valor de contorno para a equacgéo de Poisson:

VED(x) = p(X),

®(X) = foir, em Tpie T,

oD

— = fryey, €M Ty <71,
an Neu Neu (2.15)

onde Tyey NTpir =1 } Tnew UTpir =, sendo I' o contorno que delimita o
dominio de estudo, e os valores de p(x) sdo conhecidos sobre os nos da

malha de elementos finitos.

Aplicando o método dos Residuos Ponderados (SCHWARZ, 1984) ao
problema de valor de contorno (2.15) e seguindo a abordagem de Galerkin,

podemos construir uma aproximacao ¢(x) usando o método dos elementos

finitos (TAYLOR e ZIENKIEWICZ, 1989):
O(x)~ g(x) = X N;(x)-u; (2.16)

onde N; € um conjunto de funcdes linearmente independentes (construidas

pelo método dos elementos finitos) e u; sdo os escalares da expansao, a serem
determinados. Apds um pouco de calculo, tendo usado a identidade de Green,
pode-se chegar a seguinte forma discretizada:

Ku=b (2.17)
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na qual,

Q

[b]; = [N;pde
@ (2.18)
e u; sdo as incognitas do sistema de equacdes. No capitulo 3 apresentamos

detalhadamente este processo de discretizacdo da equacdo de Poisson. Uma

boa descricdo do método PIC-FEM pode ser encontrada em Paes et al. (2003).

A ordem deste sistema de equacOes lineares € NPxNP, em que NP é o
namero de pontos nodais. Assim, dependendo da densidade de pontos
necessaria para resolver os efeitos coletivos do plasma, ou necessaria para
garantir uma descri¢cdo confiavel na investigacdo dos fendbmenos de interesse,
ou ainda em problemas tridimensionais, 0 custo computacional para resolucéo
do campo pode ser relativamente alto, o que pode influenciar a escolha por
uma estratégia de paralelizacdo. Estes aspectos sdo discutidos na proxima
secao.

2.2.3 Interpolagdo do campo e resolucéo das equacdes de movimento

O campo elétrico € interpolado na posicéo das particulas usando a relacao do
potencial escalar para o campo elétrico e subsequentemente substituindo a

expressao (2.16) para a aproximacao local do potencial, obtem-se:

E(Xp) = ~V(Xp) == s - VN; ;) (2.19)

Note-se que o campo elétrico é calculado usando-se as derivadas das funcdes
de forma N;, de modo que a aproximacdo do campo elétrico herdard a mesma
continuidade destas derivadas.

Na auséncia de campos eletromagnéticos aplicados externamente, a forca de

Lorentz que age sobre cada particula no sistema pode ser calculada
interpolando-se o campo elétrico autoconsistente. Pela equacdo de Lorentz,
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segue que a aceleracdo que atua sobre uma particula j, em um problema

eletrostatico, é dada por:

ai=—LE (2.20)

Para efetuar o avanco das particulas, usualmente € empregado um algoritmo
de segunda ordem do tipo “leap frog” (KRUER, 1988), (GARRIGUES et al.,
2000), mas outros métodos também podem ser utilizados, como o de Euler
(LONGO, 2000). As equacdes de diferencas, para este algoritmo, sdo dadas
por:

v+ — y(0=5) 4 q(0) | At
x(M+D) _ 3 (M) |\, (+39) A . (2.21)

Em sintese, dadas as condi¢Oes iniciais do sistema Vg =V, Xjo) =Xj, €m
to =0, podemos: calcular a densidade de carga p em t;, em seguida 0 campo
e determinar a forca que atua na particula, o que nos possibilita calcular a

velocidade no instante de tempo anterior, v 7220

Neste ponto temos todos os ingredientes necessarios para a aplicagdo do

7z

algoritmo leap frog apresentado. A nova velocidade v*2%) & calculada

usando-se a velocidade no instante de tempo imediatamente anterior e a

aceleracao a®) relativa a forca no instante atual, dada pela primeira equacao

t+At

em (2.21). Calculamos a nova posicdo, x °, usando a posicao atual x™ e a

ultima velocidade calculada v(”%M), de acordo com a segunda equacao em
(2.21).

A evolucdo do plasma € simulada repetindo-se esse ciclo de calculos. Como ja
foi dito, € necessério utilizar um incremento de tempo suficientemente pequeno,
que permita resolver as mais altas frequéncias caracteristicas do plasma que

esta sendo simulado (subsecédo 2.1.3), que é usualmente a frequéncia plasma-
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elétron. O valor para incremento de tempo comumente utilizado é
At=02w, (KRUER, 1988).

O estudo de aplicacdes de plasmas, como dispositivos e processos baseados
em plasma, em geral, requer que numeros muito elevados de particulas sejam
usados, inclusive frequentemente envolvendo geometrias complexas bi e
tridimensionais. Devido ao tradicional requisito de alto desempenho para
simulacbes PIC, modelos computacionais paralelos PIC s&o bastante
investigados, encontrando-se na Literatura um historico expressivo de artigos
reportando varias estratégias de paralelizacdo, que serdo revisadas na proxima

secao.
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2.3 Paralelizacao de modelos PIC

Lubeck e Faber em 1988 propdem uma estratégia para paralelizacdo de
programas PIC, referida na literatura como decomposicdo estatica para
particulas e campos. Nesta abordagem, cada processador é responsavel por
todas as operacdes que dizem respeito a um conjunto de particulas e outro de
pontos nodais (nds) atribuidos a ele no inicio da simulagdo. Este
particionamento de particulas e de pontos nodais é fixo, isto significa que néo
ha troca, ou migracdo, de particulas ou nos entre processadores, sendo que

cada processador mantém cépias das informacdes de campo e das células.

A principal vantagem desta estratégia é que o balanceamento de carga €
sempre mantido, ao preco de cada processador replicar as informacodes
concernentes ao campo e as células. Deste modo, a aplicacdo desta estratégia
€ condicionada a disponibilidade de memdria em cada né do cluster, ou seja,
esta estratégia € adequada quando a quantidade de memoria requerida pela
replicacdo dos dados ndo é um fator proibitivo para a arquitetura computacional

a ser utilizada.

Nos dias de hoje, arquiteturas paralelas tipo Beowulf, clusters de PCs, tem a
capacidade de memodria necessaria para aplicacdo desta abordagem de
paralelizacdo. Além da simplicidade da estratégia, a preservacao de
balanceamento de carga durante a simulagéo é obtida sem esfor¢o adicional
de comunicacdo entre os nos do cluster, o que diminui o tempo total de
simulacdo comparado a uma estratégia com balanceamento dindmico de

carga, discutidas a seguir.

Com o intuito de diminuir a quantidade de informacéao replicada e diminuir o uso
de memdria, Walker (1989) propde que somente a informacdo nodal de campo,
necessarias as particulas atribuidas a cada processador, seja armazenada nos
mesmos. Isto diminui a replicacdo de dados; entretanto, a comunicacao entre

0s noés do cluster aumenta, uma vez que, quando as particulas migram de uma
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célula para outra, a interpolacdo dos valores de campo (efetuada pelo
processador encarregado destas particulas) passa a envolver valores nodais
que podem estar distribuidos na memdéria de outros processadores. Segundo
Campbell, Carmona e Walker (1990), a eficiéncia desta técnica é dependente
dos padrbes de comunicacdo, os quais sao fortemente influenciados pelos
critérios usados na distribuicdo de particulas pelos processadores e pelas
caracteristicas do fenbmeno em estudo. Em outras palavras, estes critérios
devem levar em conta caracteristicas fisicas do fenémeno e modelo geométrico
a fim de que a decomposicdo de particulas seja feita de forma a otimizar a

comunicacao entre processadores.

Liewer e Decyk (1989) propdem um dos mais citados algoritmos PIC paralelos,
o algoritmo GCPIC (General Concurrent PIC). As particulas e as células séo
distribuidas independentemente por meio de decomposi¢cdo de dominio. Uma
primeira decomposi¢cdo espacial que decompdem o dominio de simulagdo em
subdominios perfeitamente conexos e que contém aproximadamente o0 mesmo
namero de particulas. A distribuicdo de particulas é feita atribuindo a cada
processador um destes subdominios. Analogamente, por meio de uma
segunda decomposicdo espacial distribuimos quase uniformemente os pontos
nodais aos processadores. Dado que o tempo de resolugcdo dos campos €
proporcional ao numero de pontos nodais, este esquema garante o
balanceamento de carga durante o célculo dos campos em cada processador
(se a discretizagdo ndo mudar durante a simulacéo), o que pode melhorar o
desempenho computacional quando o tempo de célculo dos campos for
comparavel ao tempo gasto com as interpolacdes e avanco das particulas. Os
processadores sdo encarregados de proceder com as tarefas necessarias a
evolucdo das particulas que residem (e das que eventualmente saem ou

entram) no subdominio a ele atribuido.

Neste cenario, a migracdo de particulas de um processador para outro pode
levar a expressivo desbalanceamento de carga, e entdo, algum algoritmo de

balanceamento dindmico de carga pode ser necesséario. A necessidade de

54



empregar-se um algoritmo para balanceamento dinamico depende de varios
fatores, principalmente das caracteristicas fenomenologicas, como a existéncia
de padrbes de concentracdo de particulas e de direcdo preferencial de

movimento, e computacionais, como a arquitetura computacional.

Considerando que a densidade do numero de particulas varia em funcdo do
espaco e do tempo, entdo ndo havera necessidade de balanceamento
dindmico em situacdes nas quais esse valor se mantém aproximadamente
constante dentro dos subdominios ao longo do tempo (isto é, quando as
particulas se distribuem uniformemente no dominio durante a simulacdo); por
outro lado, se hover variacdo temporal forte da densidade de particulas nos
subdominios atribuidos aos processadores, entdo o uso de algoritmos para
balanceamento dindmico de carga deve ser considerado ponderando-se o
custo operacional deste procedimento. Dependendo das dimensfes do sistema
em simulacdo e de caracteristicas dos recursos computacionais a serem
utilizados, algoritmos de balanceamento dinamico podem dar bons resultados,
mas pode ser que a escolha por outra estratégia de decomposicdo seja mais
vantajosa, tanto em termos de desempenho quanto de simplicidade

implementacional.

Campbel, Carmona e Walker (1990), prop6em um esquema de decomposicéo
hierdrquica de dominios com balanceamento dindmico unitario, no qual, a
decomposicao espacial usada para distribuicdo das particulas € a mesma
usada para 0s pontos nodais, seguindo um critério de decomposi¢éo espacial
baseado em informacdes a priori da provavel evolucdo do sistema. Ou seja,
esta abordagem trata de forma dependente a distribuicdo de particulas e

pontos nodais, e explora peculiaridades do fenémeno fisico em estudo.

Os autores propdem o0 uso desta estratégia em situacdes fisicas nas quais o
movimento das particulas tem uma direcdo preferencial. Além disso, a
estabilidade do balanco de carga em cada processador pode ser melhorada

com uma decomposicdo de dominio que seja consistente com os padrdes de
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concentracdo de particulas esperados para o fendbmeno fisico. Por exemplo, se
a direcdo axial, em uma regido cilindrica, for a direcdo preferencial de
movimento das particulas, entdo, esta € a direcdo menos preferivel para uma
decomposicdo espacial de particulas. O dominio € hierarquicamente
decomposto a partir das direcbes menos favoraveis (ortogonais a direcéo
preferencial) ao movimento das particulas até a direcdo preferencial de

movimento, isto é, se houver necessidade de decomposi¢ao nesta direcao.

Esta € a idéia central da decomposicéo hierarquica de dominio que reduz a
troca de particulas entre processadores usando um esquema de decomposicao
baseado em informacdes prévias sobre a evolugdo da simulacdo. Estas
informacgdes permitem uma implementacéo paralela em que as particulas ficam
mais tempo dentro dos subdominios de cada processador, uma vez que neste
esquema de decomposicdo as particulas tendem a percorrer a diregao
longitudinal dos subdominios.

Combinado a este esquema de decomposicdo de dados, foi utilizada uma
estratégia para balanceamento dinamico de carga, chamado balanceamento
unitério. O balanceamento unitario dindmico avalia os subdominios ponderando
simultaneamente 0s custos computacionais associados ao movimento das
particulas e ao calculo do campo, de modo que a razdo entre 0s custos
associados ao célculo do campo e ao das particulas tenda a 1. Situacdes
fisicas que envolvem varidveis padrbes de concentracdo de particulas e
discretizagBes nao uniformes do dominio de simulacdo (ou mesmo repetida
geracdo de malha) podem ser situacdes bastante apropriadas para aplicacéo
deste algoritmo, ja que o balanceamento unitario conduz a um balanco médio
de tempo de computacdo para cada processador, muito embora, né&o
necessariamente conduza a um balanco dos numeros de particulas e de
pontos nodais quando considerados isoladamente. Segundo os autores, esta
técnica proporciona melhor balanceamento de carga quando comparada a
outras técnicas que se baseiam na concentragdo de particulas do instante de

tempo anterior, pelo mesmo custo computacional. Em 2004, Nieter e Cary
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empregam esta estratégia para uma implementacao orientada a objetos de um
modelo PIC.

Em 1993, Ferraro, Liewer e Decyk propdem um algoritmo para balanceamento
dindmico de carga usado com o GCPIC. Neste trabalho, o balanceamento de
particulas é realizado dinamicamente reajustando as particdes primarias (que
distribuem as particulas) sempre que a contagem de particulas de um
processador excede um valor limite (threshold). Os resultados mostram que o
balanceamento dindmico de carga € necessario somente quando a densidade
do numero de particulas muda sensivelmente ao logo da simulagdo,
ocasionando desbalanco consideravel da carga computacional associada a

evolucdo das particulas nos processadores.

Para uma grande classe de simulacdes de plasma, uma decomposicao
espacial estatica de particulas, adequadamente escolhida, pode ser tédo
eficiente quanto a abordagem com balanceamento dindmico, com a vantagem

de ter menor complexidade implementacional.

Em 1995, Decyk publica resultados de experimentacdes computacionais com
sistemas de escala muito grande (cerca de 162 milhdes de particulas)
comparando o desempenho de um Intel Touchstone Delta MIMD com 512 nos
(totalizando 6 Gbytes de memadria) com o de um Cray mono-processado C90,
usando o esquema de balanceamento proposto no trabalho anterior. Neste
trabalho também comparam o uso de dois métodos, de Diferencas Finitas e o
outro baseado em Transformacdo de Fourier (usa FFT), para resolucdo das
equacles de campo em simulagdes GCPIC. Segundo os autores, a resolucéo

dos campos pela abordagem de diferencas finitas € significantemente mais
eficiente do que a resolucdo usando FFT em computadores paralelos.

Nos casos em que o numero de particulas € muito elevado, concluiu-se que o
tempo de calculo dos campos representa uma parcela muito pequena do tempo
de célculo total em cada time step. Nestas condicdes, o desbalanceamento de

57



carga durante a resolucdo dos campos ndo tem impacto expressivo no tempo
total de simulacdo. Assim, uma mesma decomposicdo espacial usada para
distribuir pontos nodais e particulas aos processadores e um esquema de
balanceamento dinamico, mais simples do que o balanceamento unitario,
puderam ser empregados com sucesso (CAMPBELL, 1990). Uma revisao
destas estratégias de paralelizagdo de programas PIC pode ser encontrada em
Carmona e Chandler (1997) e.

Foram também propostas estratégias para acelerar simulagcdes PIC que
envolvem a redugcdo do numero de particulas ao longo da simulagdo, como
descrito por Shon et al. (2001). Ao longo da simulacdo, particulas de mesma
espécie e que estdo proximas no espaco de fase, em um dado instante de

771

tempo, sdo convertidas em “superparticulas” de forma consistente com as leis

de conservagao de massa e energia.

Segundo os autores, esta abordagem € apropriada para simulacdes de escala
muito grande, para as quais 0 custo de aplicacdo deste procedimento (que
envolve ordenacdo de particulas) seja suficientemente pequeno comparado
com o custo computacional total da simulacdo. Esta técnica pode ser aplicada
em problemas uni, bi e tridimensionais, embora a complexidade de sua
aplicacdo aumente quanto maior a dimensdo do sistema. Para os casos
avaliados por Shon (2001), o método melhora a acuracia e tem estabilidade
crescente a medida que o ndmero de particulas diminui, além de proporcionar

menor tempo de processamento.

! aqui o termo super-particula se refere a uma nova espécie de macroparticula (particulas do
modelo de simulacéo) originada da juncdo de macroparticulas pré-existentes.
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Vém sendo investigadas estratégias para otimizacdo de acesso a memodria
(TSKHAKAYA e SCHNEIDER, 2007), uma vez que, segundo Boewers (2001),
a alta taxa de cache miss é frequentemente um fator limitante ao desempenho
computacional de simula¢des PIC, em particular em computadores de memoria
compartilhada. O trabalho de Boewers prop6e um algoritmo hibrido de
contagem e ordenacdo para este fim. Um algoritmo para contagem e
ordenacdo é acoplado aos principais lacgos iterativos da simulagcédo PIC a fim de
tornar mais eficiente o acesso a memoria cache explorando a localidade

espacial e temporal dos dados.

Em 2003, Plimpton et al. propdem uma estratégia para balanceamento
dindmico de carga para o GCPIC (LIEWER, 1989) definindo janelas (grupo de
células) em subdominios (provenientes da primeira decomposicdo espacial
para particulas no GCPIC) com excesso de particulas; as tarefas relacionadas
as particulas contidas nestas janelas sédo atribuidas uma a uma aos demais
processadores com o intuito de restabelecer o balango de carga, mas o calculo
dos campos ndo muda, pois as decomposicdes espaciais sdo diferentes para

particula e campo.

A complexidade de gerenciamento dessas janelas pode crescer bastante a
medida que o numero de janelas aumenta, uma vez que a necessidade de
abertura de novas janelas esta relacionada com a dindmica dos padrdes de
concentracdo de particulas, se o fendmeno apresentar variacdes expressivas
de padrdes de concentracdo ao longo do tempo, o0 gerenciamento destas
janelas pode consumir tempo computacional significativo. Além disso, quando
uma particula sai do subdominio de um processador, a determinacdo do
processador encarregado do subdominio para o qual a particula migrou pode
ficar mais complicada dependendo das estruturas de dados que estiverem
sendo utilizadas. Outras estratégias de paralelizacdo usando balanceamento
dindmico vém sendo investigadas, como em Wolfheimer et al. (2006) e
Wu et al. (2007).
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O nuamero de possiveis combinacdes entre estratégias e otimizacbes de
paralelizacdo de simulagdes PIC & muito consideravel. Além disso, ndo existe
uma regra geral, cada simulacdo particular que executard& em uma dada
arquitetura e com especificado recurso computacional tem caracteristicas e
limitacbes que devem ser exploradas convenientemente na busca de melhor
eficiéncia. (DECYK e NORTONB, 2004; DECYK, 2007)
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3 CALCULO DE CAMPOS ELETROMAGNETICOS: O METODO EFG

As origens dos métodos meshfree deram-se ha cerca de 30 anos, mas
esforcos e resultados expressivos para as engenharias e computacéo
ocorreram somente a partir da década de 90. O ponto de partida foi 0 método
"Smooth Particle Hydrodynamics" (SPH) (LUCY, 1977), o qual foi usado na
modelagem de problemas da Astrofisica sem contornos, como a explosdo de
estrelas e nuvens de poeira. Se compararmos com outros métodos, veremos
que na década de oitenta foram publicados poucos trabalhos sobre o método
SPH, dos quais se destacam dois artigos de Monagham (MONAGHAM, 1988;
1982). Somente na década passada, anos 90, foram publicados importantes
estudos propondo técnicas para estabilizacdo, dentre outros aprimoramentos,
encontrados em (SWEGLE et al., 1995; JOHNSON e BEISSEL, 1996; LIU et
al., 1995)

Ao mesmo tempo, nos anos noventa, uma outra abordagem para construgdo
de métodos meshfree também estava sendo investigada: o uso de
aproximacdes "Moving Least Squares" (MLS). Inicialmente, as aproximantes
MLS foram empregadas em trabalhos de ajustes de curvas e superficies como
na publicacdo de Lancaster e Salkauskas (1981). Nayroles et al. (1992)
publicaram em 1992 um método meshfree empregando originalmente o uso de
aproximantes MLS em um procedimento de Galerkin, o qual foi chamado de
"Método dos Elementos Difusos" (MED). Dois anos depois, Belytschko et al.
(1994) propuseram modificagdes e refinamentos no MED, como o uso de
derivadas completas em vez das difusas e o uso de quadratura de ordens mais
elevadas para integracdo das equacdes discretas, e assim obtiveram maior
acuracia. Este método foi chamado de "Element-Free Galerkin® (EFG). Os
métodos construidos pela abordagem das aproximantes MLS sao consistentes
(BELYTSCHKO et al., 1996) e estaveis (KRYSL e BELYTSCHKO, 1997),
apesar de consideravelmente mais caros que oS SPH

(BELYTSCHKO et al.,1994) em termos de desempenho computacional. Uma
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boa revisdo sobre as principais formulacdes meshfree pode ser encontrada nos
trabalhos de Li e Liu (2002) e Liu (2002) .

No contexto de simulacdo de plasmas, diversas situacbes envolvem, por
exemplo, o fenbmeno de formacéo de bainha (plasma sheats) (TACCOGNA et
al., 2005), regides de acumulo de carga e requerem o estudo da dindmica das
mesmas. O estudo destes fendmenos requer repetido processo de refinamento
das células do PIC (LAPENTA, 2005; VAY, 2004). Seguindo o modelo PIC-
MEF (PAES et al.,, 2003) descrito no capitulo anterior, o refinamento das
células do PIC implica no refinamento da malha de elementos finitos, uma

tarefa que pode envolver alto custo computacional.

E neste cenario que métodos meshfree vém se consagrando como uma
alternativa numérica bastante promissora em diversas areas, como mecanica
(BELYTSCHKO, 1994), eletromagnetismo (CINGOSKI, 1998; LIU, 2002),
magnetohidrodinamica (VERARDI et al., 2003), quantica (SUGAWARA, 1999,
MACHADO et al., 2000). Em particular, desde meados desta década,
abordagens meshfree para simulacdo de plasmas vém destacando-se como
metodologias numéricas de grande interesse e notavel potencial de aplicacdo
para simulacdo de plasmas (CHRISTLIEB et al., 2004; CHRISTLIEB et al.,
2006; MARQUES et al.,, 2007h.), alternativas aos métodos baseados em

malha.

62



3.1 Das Equacdes de Maxwell as Equacdes Discretas

3.1.1 Formulag&o Potencial Escalar

Na aproximacao eletrostatica as equacOes de Maxwell relativas ao campo
elétrico podem ser escritas como:

VxE=0
Vo(e-E)=p (3.1)
sendo D=¢-E a relagdo constitutiva. Estas equacdes vetoriais diferenciais
parciais podem ser reduzidas a equacdo de Poisson, utilizando-se a

formulacdo do potencial escalar (elétrico).

A formulagdo do potencial escalar (SIMKIN e TROWBRIDGE, 1979), nos
permite trocar o calculo das aproximacOes para todas as componentes
espaciais da variavel vetor campo elétrico E para as equac¢des de Maxwell,
pelo calculo dos valores de uma Unica variavel escalar, o potencial elétrico @

para a equacéo de Poisson.

De acordo com a primeira equag¢do em (3.1), o campo elétrico € um campo
irrotacional e, como tal, pode ser escrito em funcdo do gradiente de uma funcéo
escalar, a saber:
E=-V®(x). (3.2)
Em outras palavras, isto significa que, se o campo elétrico satisfaz a equacéo
anterior, entdo satisfaz a primeira equacdo em (3.1). Substituindo a identidade
anterior na segunda equacao em (3.1), obtemos a equacédo de Poisson:
V-eVO(X) = p(X) (3.3)
de modo que, esta equacéo satisfaz o conjunto de equacdes em (3.1), com

condicfes de contorno adequadas.

Resolvendo-se a equacéo de Poisson, i.é. determinando-se o potencial elétrico

®(x), podemos calcular o campo usando a relacao (3.2).
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3.1.2 O método dos residuos ponderados e a abordagem de Galerkin

O método de Galerkin (MG) é um desdobramento do método dos Residuos
Ponderados (MRP). A idéia central é obter uma aproximagdo em um espaco
funcional gerado por uma base de fungdes, por meio da minimizacdo do erro
da aproximacdo construida neste espaco funcional. Em outras palavras, a
aproximacao a ser construida sera a projecao ortogonal da solugdo da equacgéo
diferencial parcial no espago funcional gerado pelas fungdes de base.

Seja {¢5,(x)}i:1._n uma base de fungbes para um espaco funcional no qual uma
aproximacdo da fungdo incognita sera construida. Seja #(x),

DX) = p(x) = 2Ui-a(x), (3.4)

i=l..n
uma aproximacao para a funcéo incognita, no nosso caso, o potencial elétrico.

Na equacao anterior u; sdo os coeficientes escalares da representagdo de
®d(x) na base {¢I(X)}i:1..n' Neste momento, assumimos que sabemos construir

as funcdes ¢(x) da base, as quais serdo construidas por outros meétodos;

nosso interesse aqui é chegar a um sistema de equacfes discretas, um
conjunto de equacgbes lineares cuja solugcdo é uma aproximacao para O

problema de valor de contorno de Poisson nos pontos de discretizacao.

Substituimos (3.4) em (3.3) e nas condicbes de Dirichlet e Neumann
associadas ao problema, e como essas equacdes sao apenas
aproximadamente satisfeitas, obtemos, respectivamente, as seguintes
equacles, chamadas de residuos:

Ru(X) = V24(x) - p(x)

Ro(X) = #(Xr, ) — Ppir

0 (X

RS(X) :M_ fNeu'
on (3.5)

onde Ip;, e I'yey S@0 0s contornos com condigdo de Dirichlet e Neumann

respectivamente.
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No MRP escolhemos uma base de funcbes de ponderacado arbitrarias com as
quais impomos a ortogonalidade com as funcdes residuos. Na abordagem de
Galerkin, as mesmas fungdes ¢ (x) usadas na base de expanséo (3.4) sdo
usadas como funcbes de ponderacdo, e dessa forma € imposta a
ortogonalidade entre o0 espaco residuo e o espaco solucdo. Em um espaco
funcional, a ortogonalidade pode ser imposta fazendo com que o produto
interno entre as fungdes envolvidas seja igual a zero, resultando no seguinte

funcional:

[RX)-4;()de+ [Ry(x)-¢()dy+ [Ry(x)-¢;(x)dy =0, j=1.n (3.6)
Q I'oir Ieu

Aplicamos a identidade de Green a primeira integral para reduzir a ordem das
derivadas envolvidas, e fazendo considera¢cdes adequadas sobre as funcdes
de forma para que as integrais de contorno se anulem, chegamos a seguinte

equacao integro-diferencial:

[V4,09-V4,(de = [4,09p(x)do, j=1.n (3.7)

Substituindo a aproximacgao , ¢(x) dada na equagéao (3.4), na equacéo anterior,
e minimizando a expressao resultante com respeito aos coeficientes escalares

U;, pode-se chegar a seguinte representacdo matricial do sistema de equagdes
lineares:

K-u=b, (3.8)
em que [u]; =u; sdo as incognitas a serem determinadas, K, chamada matriz
de rigidez, e b, dito vetor de fontes, sdo dados por:

[KI; = gfzvﬂ(x)'vcﬁj (X)dw

[b]; = [4;(x)p(x)de
Q (3.9)

Uma descricdo mais detalhada destes desenvolvimentos pode ser encontrada
em Schwarz (1984), Elsgoltz (1969) ou em Marques (2003). Os coeficientes

Kij e b; sdo calculados resolvendo-se as integrais, comumente empregando-

se 0 método de quadratura de Gauss.
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Agora, necessitamos calcular as funcdes de base para que os coeficientes K;

e b; do sistema (3.8) possam tambem ser calculados e entdao, possamos

resolver o sistema de equacdes discretas. O vetor solucdo do sistema (3.8)

corresponde aos escalares u; da expansdo (3.4) que minimizam o erro da

aproximacao da funcdo potencial escalar ®(x) na base {¢,(x)}i:1"n.
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3.2 O método Element-Free Galerkin

Apresentaremos aqui a formulacdo padrdao do método element-free Galerkin

(MEFG), o qual nos fornecera as funcdes que formam a base de expansao

{60}

Como um método meshfree (LIU, 2002), a aproximacdo pelo método EFG é
construida apenas em termos de uma nuvem de pontos, chamados nds, e uma
descricdo dos contornos do modelo. A conectividade entre os nés, que no
método dos elementos finitos é obtida pela malha, € introduzida na formulacao

deste e de outros métodos meshfree por funcdes peso associadas aos nos.

O método EFG emprega a técnica de aproximacdo Moving Least Squares
(MLS) para construir a aproximacao da solucdo da equacédo diferencial. Essa
técnica sera utilizada e suscintamente apresentada no desenvolvimento da
formulacdo, mas uma ampla descricAo da mesma pode ser encontrada em

Lancaster e Salkauskas (1981).

Para construir essa aproximacdo, trés componentes sdo necessarios: uma

funcdo peso w; associada a cada n6, uma base de expanséo local (usualmente

polinomial) e um conjunto de coeficientes que dependem da posicdo, sendo

que estes ultimos séo determinados pela técnica MLS.

A funcéo peso deve ter suporte compacto, ou seja, ela deve ser diferente de
zero somente em uma pequena vizinhanca (ou subdominio) do né a que ela
esta associada. Este subdominio é chamado de suporte da fungéo peso e esta
associado diretamente ao carater local da aproximagcdo e a esparsidade do
sistema de equacdes discretas obtido pelo método de Galerkin. O suporte da
funcao peso define o dominio de influéncia do nd, que é o subdominio sobre o
qual um ponto particular contribui para a aproximagcdo no ndé em questao.

Dessa forma, a conectividade nodal é estabelecida pela superposicdo dos
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dominios de influéncia dos nés. A figura 3.1 ilustra um ponto particular de

avaliacao x “conectado” a trés pontos nodais: Xi, X2, € Xa.

Ponto de
avaliacio

Figura 3.1 A conectividade nodal em um ponto de avaliagédo x, o elemento difuso.

Uma caracteristica atrativa desta técnica de aproximacao é que a continuidade
da aproximacédo estéd fortemente relacionada a continuidade da funcdo peso
escolhida, de modo que, mesmo sendo a continuidade da base local MLS
menor que a da funcéo peso, a aproximacao resultante tera a continuidade da
funcdo peso. Sendo assim, uma base polinomial de ordem baixa (como por
exemplo uma base linear) pode ser usada resultando em aproximacodes

altamente continuas dependendo da fungéo peso escolhida.

3.2.1 Formulacéo padréo do MEFG

A técnica de aproximacao utilizada pelo método EFG, proposto por Belytschko
et al. (1994), € a das aproximantes MLS. Esta técnica de aproximacao foi
inicialmente usada por Lancaster e Salkauskas (1981) em problemas de ajuste
de curvas e superficies. Nayroles et al. (Nayroles, 1992) empregaram essa
mesma técnica na formulacdo conhecida como elementos difusos e dois anos

depois, em 1994, Belytschko et al. (1994) propéem o méetodo EFG.

Suponha que estamos interessados em construir uma funcéo u"(x) em um
dominio Q, que aproxime a solu¢do exata, u(x), de uma dada equacgdo
diferencial parcial. Esta aproximacéo € construida com base em um conjunto

de N pontos nodais, X; € Q, provenientes da discretizagdo do dominio Q. A
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cada ponto nodal x; é associda uma fungéo de ponderagéo W(“Xi —x||)z w;(x), e
um parametro de aproximagao u;, que controla a influéncia dos pontos nodais

na aproximacdo, chamados de parametros nodais. Estes ultimos sdo as
incégnitas do sistema de equacles discretas (equacao (3.8)) obtidas apos a

aplicacdo do método de Galerkin. As funcdes de ponderagdo devem atender as

seguintes caracteristicas: n&o-negativas, decrescer a medida que |[x; —X|
cresce, ter norma unitaria e suporte compacto Belytschko (1994). Uma

aproximacéo local moving least-squares (MLS) para uh(x) pode ser escrita da

seguinte forma:
u"(x,%) = ip j(x)-a;(%) =p" (x)-a(x), (3.10)).
=

onde pT (x) forma uma base polinomial completa no espac¢o das coordenadas

com cardinalidade igual a m, e os coeficientes a(x) da expansao local sdo as

incégnitas a serem determinadas. Geralmente, pT (X) é uma base polinomial

linear, isto &, p' (x) =[Lx,y] com m =3 no caso bidimensional.-

Precisamos determinar os coeficientes a(x) que minimizam o erro entre a

aproximacao local MLS e os parametros nodais u;, supondo que estes ultimos
sdo conhecidos. Define-se uma norma quadréatica ponderada do erro entre a
aproximacéo local e os parametros nodais, dada por:

N
J(x)=%2w(“x—xi||)-[pT (xi)-a(x)—ui]z. (3.11)
=

Seja n 0 numero de pontos nodais na vizinhanca do ponto de avalaliagdo x
cujas funcbes de ponderacdo associadas diferem de zero em x. Como
normalmente n<< N, a grande parte dos termos do somatério em (3.11) sdo

anulados pelas fungdes peso.
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Minimizando a norma em (3.11), com respeito aos coeficientes a(x) da

expanséo MLS, obtemos:

A o, j=1.m (3.12)

83.1'

Apo6s razoavel manipulacao algébrica, cujo detalhamento pode ser encontrado

em Marques (2003), pode chegar-se a seguinte equacdo matricial:

A(x)-a(x) =B(x)-u (3.13)
em que foram definidas as matrizes A e B, dadas por:
_ T
A =PWP (3.14)
B =PW,

sendo as matrizes P e W, respectivamente,construidas a partir dos monémios

da base polinomial linear e das funcdes peso,

Pi(%)  Pi(X2) o pa(Xn)
. P2(X1)  Pa(Xz) - Pa(Xn)
pm(xl) pm(x2) pm(XN)
w(x) e 0 0
wo| o Me® =0
0 : . :
0 0 ceo Wy (%) (3.15)

Partindo de (3.13), e admitindo a existéncia de A‘l(x), podemos escrever 0s

coeficientes a(x),

a(x) = AY(x)-B(x)-u. (3.16)

Existem situac6es em que a inversibilidade de A pode ndo ser possivel. Essas
situagcbes ocorrem quando nao €é atendida a condicdo n>m
(BELYTSCHKO, 1996) em um dado ponto de avaliagdo X, ou quando a
distribuicdo local dos pontos nodais que participam da aproximacdo no ponto

de avaliacao € patologica com respeito a base polinomial usada.
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Para atender n>m, o nidmero minimo de nds a serem incluidos é, neste caso
particular, n=3. Por exemplo, para uma base polinomial quadratica, m=6,
devemos ter n>6, isto €, pelo menos 6 nos devem ter seus dominios de
influéncia sobrepondo o ponto de avaliagdo x para evitar o mal
condicionamento de A. Por outro lado, ndo existe um limite superior quanto ao
namero n de nos, contudo este limite deve ser ponderado pelo custo

computacional associado a inversdo da matriz A.

Infelizmente, garantir um namero minimo de nos participantes da aproximacao
em um ponto de avaliacdo arbitrario ndo é suficiente para garantir o bom
condicionamento da inversa de A neste ponto. E preciso também assegurar
que 0s n nos nao estdo distribuidos proximos de um padrdo patolégico com
respeito a base polinomial. Por exemplo, no caso de usarmos uma base
polinomial linear e ocorrer dos nos participantes da aproximacdo no ponto x
estarem distribuidos colinearmente (o que tornaria A singular), ou proximo de
colineares, entdo A ficara mal condicionada. Analogamente, se empregarmos
uma base polinomial quadratica, o padrdo patologico sera o caso de uma

distribuicdo nodal local préxima de uma circunferéncia, no caso bidimensional.

A figura a seguir ilustra estes dois casos.
PONTOS DE AVALIACAO

PONTOS NODAIS
Figura 3.2 Padr@es patolégicos de distribuicdo nodal.

Vale enfatizar que estas situacdes patologicas sdo casos limite onde a
aproximacdo ndo pode ser efetuada, e que quando o padréo de distribuicéo

local dos nés tende ao padrdo patologico, entdo A fica mal condicionada
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podendo introduzir erros numéricos. Marechal (2001) sugere que 0s pontos
nodais estejam distribuidos em todas as direcbes para se evitar o mal
condicionamento de A.

Substituindo (3.16) em (3.10), obtemos:

u() =" > p; A (X)-B(X)) i -uj

i=1j=1
¢
=2 40y,
i=1 (3.17)
onde foram definidas as func¢des de forma ¢ (x) por:
%) =2 P NAT(X)-BX))j - (3.18)
j=1

Como vimos na secao anterior, além das fun¢des de forma necessitaremos de
suas derivadas para calcular os coeficientes K; em (3.9) do sistema de

equacOes discretas. A derivada espacial das fungdes de forma com respeito a x

podem ser escritas como:

dgi0) _ 4P A ) 1m0+ pT FACY 5y 4 pTA() 2 9B
dx dx dx dx

e analogamente para a derivada parcial com respeito a coordenada y.

(3.19)

Resta dizer que as fungBes de forma ¢(x) satisfazem o critério de particéo de

unidade (Babuska e Melenk, 1996; BREITKOPF et al, 1998), ou seja,

> d(x)=1. (3.20)

As funcbes do MEFG obtidas pela abordagem padrédo (BELYTSCHKO et al.,

1994) nado satisfazem o critério do delta de Kronecker, isto €,
1i=] . . A .
¢ (X;) # 5 :{O . J_ , € por isso, ¢(x;) #Uu;, ou seja, 0s parametros nodais nao
N E
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correspondem aos valores nodais. Isso dificulta a imposicdo de condicGes de
contorno de Dirichlet. No entanto, a escolha por fungbes peso singulares
(BREITKOPF et al., 2000; MARQUES, 2003; VERARDI et al., 2003;) faz com

que as funcdes de forma passem a satisfazer o referido critério.

Na proxima subsecdo falaremos mais detalhadamente sobre a escolha de
funcdes peso e o0 ajuste dos dominios de influéncia, dada a grande influéncia

destes elementos na qualidade da aproximacéao.

3.2.2 A funcao peso e os dominios de influéncia

A funcdo peso, w(“x—xi||), é um ingrediente importante na formulacédo do

método EFG, e estd presente na definicdo das funcbes de forma e suas
derivadas (equacées (3.18) e (3.19)) implicitamente pelas matrizes A™* e B.
Observando-se a equacao (3.11) podemos interpretar o papel das funcdes
peso na aproximacdo. Elas ponderam ou controlam a influéncia dos nés
vizinhos a um ponto de avaliacdo x na aproximacgao, ou em outras palavras,

elas controlam as contribui¢cdes locais a um ponto.

A condicdo de compacidade® das fungbes peso tem um papel crucial com
relacdo ao custo computacional do método, pois € o que controla a
esparsidade do sistema de equacfes discretas. Assim, se a definirmos de
modo que a aproximacao inclua apenas um numero suficiente e adequado de
nos, estaremos também preservando a esparsidade (HAUSSLER-COMBE. e
KORN, 1998) do sistema.

? Dizemos gue uma funcgao f(x) tem suporte compacto em um dominio  quando f é diferente
de zero apenas em um pequeno subdominio Q¢ < Q2.
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Dentro da classe de funcfes que atendem as propriedades requeridas para as
funcdes peso, podemos ainda selecionar subclasses de fungbes que tenham
outras caracteristicas que forem desejaveis. Para melhor ilustrar como as
funcbes peso afetam a aproximacdo, serdo discutidos suscintamente trés

casos ilustrados por Ted Belytschko e John Dolbow (1998).

Consideremos um dominio Q unidimensional [0,1], por simplicidade e com o0s
nds igualmente espacados por 0.1. Se tomarmos w;(x) =1 em todo o dominio
Q, entdo o processo de minimizacdo em um ponto de avaliacdo x € Q, incluira
todos os nos do dominio. Desta forma, a aproximacdo MLS com uma base
polinomial linear resultara numa aproximacao linear em todo o dominio (mesma

continuidade da base), ja que os coeficientes a;(x) serdo constantes em todo o

dominio. A figura a seguir ilustrada essa situacao.

w(x) uh(X)

1 0.14

0.105

0.5 0.07

0.035 a

Figura 3.3 A esquerda o grafico da funcéo peso constante sem suporte compacto. A
direita a aproximacéao resultante.
Adaptada do trabalho de Belytschko e Dolbow (1998).

No segundo caso, tomemos w;(X)=1 somente em uma regido pequena
centrada em cada no, o que equivale dizer, que w;(x) tem suporte compacto ,

digamos
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L [x-x<01

0910, femxi]> 01

(3.21)

Com esta escolha, o tamanho dos dominios de influéncia é tal que, em cada
ponto de avaliacdo X, apenas dois nos sédo incluidos para a aproximacao
(n=m=2). Assim como no caso anterior, a aproximacdo obtida é linear,
semelhante a uma aproximacao de primeira ordem do MEF. O que mudou com
a imposicao da condicdo de compacidade da funcéo peso, foi que demos um

caracter local a aproximacéao, o que pode ser observado na figura 3.4.

w(x) uh(X)

! ‘ ‘ 0.14
0.105
0.5 0.07

0.035

0 ? ? 0.0

Figura 3.4 A esquerda, a funcdo peso constante com suporte compacto. A direita, a
aproximacao resultante.
Adaptada do trabalho de Belytschko e Dolbow (1998).

Por dltimo, tomemos funcdes peso com suporte compacto, mas em vez de

constantes, sejam estas fungbes suaves com dominios de influéncia um pouco

maiores, tais que n>m, e de classe de continuidade superior a C!. Note-se
gue a mesma base polinomial linear foi usada em todos os casos, evidenciando
a decisiva influéncia das fun¢des peso. A aproximacao obtida é bastante suave

e continua, como mostrada pela figura 3.5.
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w(x) uh(X)

1 0.14

0.105

0.5 0.07

0.035

0 03 04 05 06 07 1 0 0.5 1.0

Figura 3.5 A esquerda o gréafico da funcdo peso suave e compacta, e a direita a
aproximacao resultante.
Adaptada do trabalho de Belytschko e Dolbow (1998).

Assim, se, por exemplo, usarmos como funcéo peso a funcdo de Schwarz que
é de classe de continuidade C*, a aproximacéao fornecida pelo MEFG sera de
classe C™”. Isto significa que a variavel de estado (potencial elétrico) e suas

derivadas (campo elétrico) serdo funcdes suaves de classe C”, apesar de
termos empregado uma base local MLS polinomial de primeira ordem.
Diferentemente, quando empregamos MEF de primeira ordem, utilizamos
também uma base polinomial linear para construir a aproximacao local, mas
que resulta, no interior dos elementos finitos, em uma aproximacao linear para
a variavel de estado (potencial elétrico) e em um campo médio constante para
sua primeira derivada (campo elétrico), ou seja, no interior de cada elemento
finito o potencial elétrico & aproximado por uma funcéo linear (classe C') e o

campo elétrico por uma funcéo constante (classe C°).

3.2.3 Topologias dos dominios de influéncia

Dependendo da maneira que as funcbes peso sao definidas, obtemos
diferentes topologias para os dominios de influéncia. Sera apresentada agora

uma discusséo sobre como séo definidas as funcdes peso, as topologias dos
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dominios de influéncia resultantes da definicdo, dentre outros aspectos

relevantes na sua implementacao.

Dominios de Influéncia Esféricos

Os dominios de influéncia esféricos, num caso geral bi ou tridimensional, sédo
obtidos quando definimos as fun¢des peso em funcédo da distancia normalizada

r entre o ponto de avaliagdo x e o ponto nodal (n6) x, ao qual a fungéo peso

esta associada, isto é,
w,; (X) = w(r) (3.22)

_Ix=xl

onde w:R" —[0, 1], r é o raio normalizado e d, é o raio de

ml
alcance do dominio de influéncia do né |, conforme ilustrado pela figura

abaixo.

Ponto de
Avaliacao

n Dominio de
Influencia

Figura 3.6 Dominio de influéncia circular.

Com esta definicdo, o dominio de influéncia do né | fica definido como uma

circunferéncia no caso bidimensional ou uma esfera no caso tridimensional.

O valor do parametro d.,, chamado de raio de influéncia meédio, deve ser

calculado de modo que um numero suficiente de nos vizinhos sejam incluidos

para que seja possivel a inversdo da matriz A. A determinagdo dos d,

depende de como os pontos estdo distribuidos ou espacados no dominio Q.
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Para dominios cuja distribuicdo de pontos foi gerada aleatoriamente, o ajuste
destes coeficientes pode ser uma tarefa dificil. Varios algoritmos podem ser
empregados para geracdo de pontos para aplicacdo de métodos meshfree,
contudo, deve ser considerado o custo de se realizar uma operacdo de busca
pelos n6s em uma dada vizinhanca. Alguns algoritmos mantém informacdes
oriundas da geragdo dos pontos que podem ser utilizadas para tornar mais
eficiente a frequente tarefa de busca, bem como para o ajuste do raio de
influéncia médio (LOHNER e ONATE, 1998). Utilizamos uma abordagem
semelhante na implementacdo do MEFG no sistema Levsoft (ABE et al., 2002),
empregamos as informacdes da malha de Delaunay (usada para gerar os
pontos de discretizacdo) para ajustar os raios dos dominios de influéncia

nodais.

Dominios de Influéncia Paralelepipedais

Os dominios paralelepipedais se distinguem dos dominios esféricos pela forma
com que as funcBes peso sdo definidas. As funcbes peso com topologias
paralelepipedais sdo chamadas de fun¢gdes peso de produto-tensorial, o que se
deve a forma algébrica com que sdo definidas. Os dominios esféricos sdo
obtidos definindo as funcdes peso diretamente em funcdo dos raios de
influéncia dos suportes dos nés (dominios de influéncia), enquanto que nos
paralelepipedais definimos as fungbes peso na forma de um produto tensorial.
O que fazemos é definir as fungcdes peso como o produto de funcdes peso
aplicadas em cada diregéo,

Wy (X) =wW(Sy)-w(Sy)-w(S,) (3.23)

|X_Xi|,S

ly- il |2z o .
= e S,=—— no caso tridimensional. Os raios

onde S, =
dmIY dmIZ

y
dmIX

bY

médios em cada direcdo espacial, d; , correspondem a metade do

comprimento de cada respectivo lado do paralelepipedo que define o dominio
de influéncia do né. O ajuste deste parametro sera discutido no contexto da

implementagdo computacional. Para obter a expressao correspondente ao
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caso bidimensional basta desconsiderar o termo dependente de z. A figura

seguinte ilustra o caso de um dominio de influéncia retangular (bidimensional).

| —= Noi

Ponto de
Avaliagdio

. Dominio de Influéncia

Figura 3.7 Dominio de influéncia retangular.

As funcdes peso paralelepipedais sdo de particular interesse por apresentarem
um melhor desempenho computacional (BELYTSCHKO e KRYSL, 2001), dado
que o problema de inclusdo, isto €&, verificar se um ponto de avaliacdo x esta ou

ndo dentro de um dominio de influéncia Q;é mais facil para um dominio

retangular do que para um circular.

3.3 Tratamento de meios heterogéneos

Apesar da variavel de estado, o potencial escalar elétrico, ser uma funcao
continua em todo o dominio inclusive nas proximidades de interfaces materiais,
suas derivadas espaciais, componentes do vetor campo elétrico, podem nao
ser funcdes continuas ao cruzar uma interface material. De fato, materiais com
propriedades fisicas diferentes provocam um salto, ou descontinuidade, em
uma componente especifica do campo ao cruzar a interface entre os materias,
de acordo com a natureza do fenbmeno e a propriedade fisica dos materiais
envolvidos. Em termos matematicos, a funcédo propriedade material denotada

por £(x,y) na equacgdo de Poisson (3.3) é uma fungdo descontinua ao longo

das interfaces materiais.
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No entanto, a aproximacao construida pelo MEFG utilizando como funcdo peso

a funcdo de Schwarz truncada é de classe C”, e suas derivadas serdo,
naturalmente, continuas e diferenciaveis em todo o dominio. Uma dentre as
varias técnicas para tratamento de descontinuidades (KRONGAUZ e
BELYTSCHKO, 1996; CORDES e MORAN, 1996; KRYSL e BELYTSCHKO,
1997; KRONGAUZ e BELYTSCHKO, 1998; HERAULT e MARECHAL, 1999;
LIU, 2002; MARQUES et al., 2005a) deve ser empregada a fim de que o MEFG
forneca aproximagbes que descrevam corretamente as descontinuidades

esperadas pela fisica do problema.

Para efeito de ilustracdo, considere o gréafico (Figura 3.8) dos valores da
componente do campo elétrico normal a interface material sobre uma linha de
avaliacdo que cruza a interface material, e que obedece a seguinte relacéo
fisica de descontinuidade ao passar do meio 1 para o0 meio 2:

01E1, = 02E9, (3.24)
em que E;, e E,, representam a componente normal do campo elétrico nos

pontos x1, pertencente ao meio 1, e x2, pertencente ao meio 2, ambos
bastante proximos da interface material, e o; e o, sdo os valores das
propriedades fisicas dos meios 1 e 2, respectivamente. O nao tratamento
destas descontinuidades pelo modelo numérico leva a oscilagdes espurias, que

podem ser observadas pelo grafico pontilhado na Figura 3.8 .

Com pequenas modificagdes a técnica de truncamento de dominios de Cordes
e Moran (1996) foi utilizada com sucesso em uma abordagem interpolante do
MEFG (MARQUES, 2003), tendo fornecido excelentes resultados globais e
locais, mesmo para dominios envolvendo materiais com propriedades fisicas
consideravelmente distintas (MARQUES et al., 2007a; MARQUES et al.,
2005a).
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Componente do Campo Elétrico normal a interface material

o [ T T T T T T ]
Condigio de Interface
] n
-0.01 | A E=0E 1
= -0.02 } -
— L
=
-0.03 | .
Com truncamento
dem truncamento
-0.04 ¢ B
1 1 ) 1 1 1 1 1

0] 50 100 150 200 250 300

Pontos sobre uma linha de avaliagde cruzande uma interface entre
materiais

Figura 3.8 Descontinuidade fisica esperada para o campo (linha continua) ao cruzar a
interface entre dois materiais e oscilacbes espurias tipicas (linha
pontilhada).

Os dominios de influéncia dos nés pertencentes a um dado meio material séo
levados em conta apenas no calculo da aproximacdo em pontos que
pertencem ao mesmo meio material, e sdo desconsiderados (truncados) no
caso do ponto de avaliacdo pertencer a um material com propriedade fisica

diferente.

As aproximagfBes assim construidas em cada subdominio material s&o
conectadas pelos nos sobre a interface material, os quais devem ter suas
contribuicbes de aproximacao consideras independentemente do material em
que se encontra o ponto de avaliacdo. Uma descricdo detalhada sobre a
implementacdo dessa abordagem interpolante do MEFG com a técnica de
truncamento pode ser encontrada em Marques et al. (2007a).
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N&o é imposta nenhuma restricdo adicional ao sistema de equacdes (3.8)
relativa a condi¢cdo de interface. Os multiplicadores de Lagrange usados por
Cordes e Moram (1996) nédo sao mais requeridos devido o carater interpolante
da abordagem empregada (MARQUES, 2003). O livro Meshfree Methods,
moving beyond the finite element method de Liu (2002) apresenta uma
descricdo detalhada sobre as varias técnicas numéricas que podem ser
empregadas para o tratamento de meios heterogéneos no contexto do MEFG.

E importante observar que o truncamento de dominio implica na reducdo do
namero de noés participantes da aproximagdo em pontos de avaliagdo préximos
a interface material, 0 que pode alterar indesejavelmente o condicionamento da
matriz A em (3.18). Dessa forma, a conectividade nodal, isto €, o numero de
nos participantes da aproximacdo em um ponto nas proximidades das
interfaces materiais deve ser, eventualmente, inspecionada, ja que valores um

pouco maiores para seus raios de influéncia podem ser necessarios.
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3.4 Montagem do sistema de equacgdes discretas

Agora que sabemos como construir a base de funcdes de forma do MEFG,
necessdria para céalculo dos coeficientes das equacbes discretas por este
meétodo, discutiremos o procedimento de montagem da matriz de rigidez K e do
vetor de fontes b dados em (3.8). Primeiramente, precisamos calcular as
integrais que definem estes coeficientes, e para isto usaremos o método de

quadratura de Gauss.

A aplicacdo do método de quadratura de Gauss requer uma estrutura de
células de integracdo como uma cobertura sobre o dominio, em outras
palavras, uma malha. Os pontos vértices dessas células podem, ou né&o,
coincidir com os pontos nodais do MEFG, e ainda respeitarem ou nao as
interfaces materiais se houverem. A decisdo quanto aos vértices das células
coincidirem ou ndo com 0s pontos nodais é arbitraria, no entanto, a presenca
de células de quadratura “divididas” por interfaces materiais, isto é, uma parte
da célula esta em um material e outra parte em outro material, pode

comprometer a precisdo da aproximacao (CORDES e MORAN, 1996).

Temos empregado com sucesso (MARQUES et al., 2005a; MARQUES et al.,
2007a) vértices de células de integracdo coincidentes com os pontos nodais do
MEFG e respeitando as interfaces materiais. A partir de uma malha fornecida
pelo gerador de malha de Delaunay do sistema Levsoft, usamos os vértices da
malha como sendo os pontos de discretizagdo para o MEFG e os elementos da
malha sdo empregados como células de integracao.

Seja f(x,y) € Qc uma fungdo conhecida em uma dada subregido, uma célula
de integracdo, entdo a integral de f(x,y) em Qc pode ser aproximada pela

soma:

NG
J feay)dxdy =3 @ £ 0, -] (3.24)
Qc i=1
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onde x; e y; sdo os pontos de Gauss, @; s&o 0s pesos de Gauss associados

aos pontos de Gauss e J € a matriz de transformacdo (mudanca de

coordenadas) da célula real de integragéo Q; para a célula de referéncia.

Existe uma parcela de soma (3.24) associada a cada ponto de Gauss para
cada par de noés cujos dominios de influéncia incluam o ponto de Gauss. Seja

by

um ponto de Gauss Xg, pertencente a interseccdo de trés dominios de
influéncia, xg €QyNQy NQy em um mesmo meio material. As integrais

envolvendo as func¢des de forma ¢,¢, e ¢; serdo aproximadas por uma soma

de termos na qual um desses termos sera, certamente, relativo ao ponto de

Gauss xg em questdo. Por exemplo, calculamos a parcela de soma relativa a

este ponto de Gauss da aproximacdo da integral cujo integrando envolve as
funcdes de forma ¢ e ¢,, e adicionamos esta contribuigéo (parcela de soma)
na posicdo (L,2)da matriz de rigidez do sistema de equacgdOes discretas.
Fazemos 0 mesmo para as outras integrais que envolvem as fungdes de forma

#.4, € ¢3, e ao final, todas as contribui¢bes integrais relativas ao ponto de

Gauss Xxg terdo sido acumuladas na matriz de rigidez K (3.8).

Dessa forma, para cada ponto de Gauss construimos uma lista de nos

lc ={l : Xg € Qy },cujos dominios de influéncia incluem o ponto de Gauss e que

pertencem ao mesmo meio material do ponto de Gauss em questdo. Se o
dominio de influéncia de um no localizado em um meio material diferente do
meio material do ponto de Gauss, a contribuicAo deste ponto nodal a
aproximacéo naquele ponto de integracdo é truncada, de acordo com a técnica
de truncamento de dominios de influéncia. Calculamos as parcelas de soma do
ponto de Gauss em questdo para cada integral cujo integrando envolva

somente funcdes de forma ¢« e ¢, em que K,Lels, e adicionamos esta

parcela de soma a entrada (K,L) da matriz do sistema de equacdes discretas
(3.8).

84



Apoés este procedimento sobre cada ponto de Gauss, teremos determinado
numericamente os coeficientes da matriz do sistema de equacdes discretas. O

lado direito do sistema de equacdes € calculado de modo analogo.

3.5 Imposicao de condi¢cbes de contorno de Dirichlet

Muitas técnicas tem sido usadas para impor condi¢des de contorno de Dirichlet
no MEFG, também chamadas de condi¢cdes essenciais, como Multiplicadores
de Lagrange originalmente usada neste contexto por Belytschko et al. (1994), e
outras abordagens relacionadas (MUKHERJEE, 1997), (HO, 2001),
(XUAN, 2004), Principios Variacionais Modificados (HERAULT et al., 1999),
Penalidades Liu (2003), Liu et al. (2004) e Zhang et al. (2005), ou mesmo o
acoplamento com o MEF (KRONGAUZ, 1996). As principais desvantagens no
uso dessas técnicas estdo relacionadas ao ajuste de parametros numeéricos
livres adicionais, aumento do numero de incognitas do sistema de equacdes e
o fato da matriz de rigidez deixar de ser positiva definida. Liu (2003) apresenta
uma descricdo detalhada sobre o tratamento de condi¢cdes de contorno com o

método Element Free Galerkin.

Como ja dissemos, se empregarmos funcdes peso singulares as funcdes de
forma resultantes irdo satisfazer ao critério de Kronecker e fornecerdo uma
aproximacédo interpolante, o que equivale dizer que os valores das variaveis
nodais (parametros nodais no MEFG) correspondem aos valores da variavel de

estado, ¢(x;)=u;. O carater interpolante da aproximagdo € desejavel

particularmente porque simplifica a imposicdo de condigcdes de Dirichlet,
permitindo-nos usar o método de substituicdo direta, da mesma forma que no
MEF. Caso contrario, em que a aproximacdo nao € interpolante, outras
técnicas devem ser usadas para imposicdo das condi¢cdes de Dirichlet, como
Multiplicadores de Lagrange (BELYTSCHKO, 1994) ou o método de
Penalidades, conforme discutido em (LIU, 2002; MARQUES et al., 2007; XUAN
et al., 2004; HERAULT e MARECHAL, 1999).
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Para um sistema de equacdes genérico,
A-u=b (3.25)

onde AeR™" e u,beR", andlogo as equacbes discretas em (3.8), suponha
que os parametros nodais Uyg,Uyq,...,U,, €Stdo associados a pontos sobre uma
fronteira com condicdo de Dirichlet igual a ¢, isto €, Uy =Ug =...= Uy =dy-

Para cada uy; fazemos:

Ay =1
AkJ,i :0, Vi # kJ,
by; =,

bi — bi _Ai,kJ @y, Vi #kJ, (3.26)

onde A;; denota o elemento da i-ésima linha e j-ésima coluna de A, e b

representa a i-ésima componente de b.

De fato, nenhuma equacéo ou ajuste de parametro adicional ocorre, e a matriz
de rigidez tem sua caracteristica positiva definida preservada. O numero de
dimensoes livres (nUmero de incégnitas) do sistema de equacdes discretas é
reduzido pela substituicio dos valores das condicoes de contorno

especificadas nas variaveis nodais correspondentes.

A condicdo de Dirichlet € satisfeita apenas pontualmente nos nés sobre o
contorno, de modo que uma boa discretizacdo nos contornos sob condicéo
essencial pode prevenir pequenas oscilagbes numéricas ao longo dos
contornos de Dirichlet (MARQUES et al., 2007; MARQUES et al., 2005;
VERARDI et al., 2003).
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4 O MODELO PARTICLE-IN-DIFFUSE-CELL

Tradicionalmente os codigos de simulacédo de plasmas PIC empregam métodos
de diferencas finitas (MDF) ou espectrais (Transformada Rapida de Fourier -
FFT) para resolucéo da equacéo de Poisson, e mais recentemente, vem sendo
usado o acoplamento PIC-FEM que incorpora o método dos elementos finitos
no modelo PIC (PAES et al., 2003; NAM et al., 2005; KAFAFY e WANG, 2006;
WU et al., 2007) dadas as conhecidas vantagens do MEF no que diz respeito
ao tratamento de geometrias mais complexas, e acuracia no tratamento de
equacOes diferenciais parciais elipticas e parabdlicas quando comparado ao
MDF (TAJIMA, 1989; PAES, 2003). Por outro lado, existem muitas situagdes
que podem demandar esforco computacional consideravel gasto com
sucessivos refinamentos locais da malha necessaria a aplicacdo MEF, e nestes
casos, formulacdes meshfree, como o MEFG e o PIDC, representam uma boa
alternativa numérica, especialmente para problemas envolvendo geometrias

complexas tridimensionais.

Tanto os métodos de diferencas finitas e dos elementos finitos quanto o
método Element-Free Galerkin sdo métodos classificados como métodos de
particdo de unidade (MELENK e BABUSKA, 1996). Em linhas gerais, estes
métodos diferem na forma com que a aproximacao para a variavel de estado &
construida, resultando em diferentes acoplamentos com o modelo PIC. O ponto

central destes acoplamentos € a estrutura de células.

4.1 A Célula Difusa

Nos modelos de simulacdo PIC nao-colisionais, a estrutura de células
desempenha dois papéis no ciclo de simulacéo: fornece uma rede de pontos de
discretizacdo (pontos nodais) para resolucdo da equacdo de Poisson e as
proprias células usadas para a interpolacdo da funcdo densidade de carga. Em

outras palavras, independentemente de sua forma geométrica, as células
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servem como estrutura auxiliar para interpolacdo da densidade de carga das

particulas, e seu espacamento é definido em funcao de parametros do plasma.

Concernente a resolucdo da equacdo de Poisson, no caso de empregar-se
MDF, os vértices das células sdo usados como pontos de discretizacdo do
dominio, e a informagéo de conectividade da estrutura de células é reutilizada
para compor as chamadas moléculas computacionais na montagem do sistema
de equacdes de diferencas finitas. Em se tratando do acoplamento PIC-FEM,
as células do modelo PIC coincidem com os préprios elementos finitos,
consequentemente, os vértices das células sdo os pontos nodais, e desse
modo, a informagdo de conectividade da estrutura de células é totalmente

aproveitada pelo método de resolucdo do campo.

Por outro lado, no método Element-Free Galerkin ndo sdo usadas estruturas
geometricamente tdo bem definidas na construcdo da aproximac¢do, como as
que sao usadas no MEF e no MDF, ou seja, ho método EFG néo existem
elementos finitos (elementos de malha geometricamente regulares, conexos e
ndo intersectantes) nem moléculas computacionais que permitam uma
reutilizacdo ou mesmo uma associacao direta entre a nuvem de pontos que
discretiza o dominio com a estrutura de células do modelo PIC. Isto ocorre
porque o conjunto de nés envolvidos na aproximacdo € muito variavel e
depende da localizagdo do ponto de avaliacdo; diferentemente, a aproximacéo
do MEF em um dado ponto de avaliacdo, € calculada localizando-se o
elemento finito que contém o ponto de avaliacdo, uma vez que o conjunto de

nés que participardo da aproximac&o seréo os nés vértices do elemento finito®.

® No caso de elementos finitos de ordem superior a 1, nem todos 0s nés associados ao
elemento finito serdo vértices, mas todos participardo da aproximacdo em qualquer ponto no
interior do elemento finito.
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Em outras palavras, o elemento finito que contém o ponto de avaliacdo X
determina o conjunto de funcdes de forma que participardo do célculo da
aproximagdo em qualquer ponto no interior do elemento. Reciprocamente, as
funcdes de forma que participam da aproximacdo em um dado ponto estdo

associadas aos nos do elemento finito que contém o ponto de avaliacao.

Usando este racioncinio, no contexto do MEFG, as fun¢cbes de forma que
participam da aproximacdo em um dado ponto de avaliacdo x, definem os nos
do, entdo chamado, elemento difuso (NAYROLES et al., 1992).

O conceito de elemento difuso surgiu no trabalho de Nayroles et al (1992) na
proposicdo do Método dos Elementos Difusos como uma generalizacdo do
Método dos Elementos Finitos. Contudo, este método se popularizou dois anos
depois, com o nome de Element Free Galerkin, a partir do artigo de Belytschko
et al. em 1994, como discutido no capitulo anterior. O conceito de elemento
difuso ndo se popularizou com o0 MEFG, de modo que esta terminologia nao é
empregada na grande maioria de artigos que utilizam o MEFG até os dias de
hoje. Mas, quais sdo as condicbes necessarias para que um elemento difuso
desempenhe corretamente o papel da célula na modelagem fisica do modelo

de simulacédo de plasmas PIC?

Como discutido anteriormente sobre a modelagem fisica do plasma no modelo
PIC, uma célula define uma regido do espaco dentro da qual as contribuicdes
locais de carga serdo acumuladas nos “vértices” dessa célula, os quais

necessariamente distardo da ordem do comprimento de Debye de qualquer

ponto dentro da célula, Q, = {xeQ: Ix=xi]| = p.}. O efeito da blindagem Debye

€ incorporado a medida que as particulas terdo suas cargas acumuladas
somente em nos que distam até um certo comprimento proximo de Ay, usando

as informacdes da estrutura de células.
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Voltemos ao fenbmeno fisico de blindagem de Debye. Dada uma particula
eletricamente carregada no plasma, a partir de uma distancia chamada de
comprimento de Debye, os efeitos individuais das cargas das particulas séo
despreziveis (KRUER, 1988), e somente o efeito coletivo € percebido pela
particula em questdo. Essa distancia no caso tridimensional delimita uma
regido esférica de alcance em torno da particula carregada, a esfera de Debye.
A figura 4.1 ilustra este cenario no caso bidimensional para uma distribuicao
irregular de pontos (tipica para o MEFG e MEF), em que os nds indicados por

A, B, C, D e E estdo dentro da esfera de Debye da particula j.
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o particila de referéncia j
x ponfos nodais

Figura 4.1 Esfera de Debye em torno da particula j e o nés incluidos pela esfera.

No caso ilustrado pela figura 4.1, os n6s A, B, C, D e E devem receber
contribuicdo de carga da particula j na construcao da funcdo densidade de
carga. Reconsiderando o carater local da aproximacdo do MEFG, podemos
relacionar este mesmo conjunto de nds com a aproximag¢do na posicdo da
particula j. Se ajustarmos os raios de influéncia nodais para um valor proximo

ao comprimento de Debye, entdo os dominios de influéncia dos nos A, B, C, D
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e E irdo incluir a particula j, conforme ilustrado na figura 4.2. Nesta figura, os
nés indicados pelas letras A, B, C, D e E formam o elemento difuso, que no

contexto de modelos PIC, faz sentido chamarmos de célula difusa ..

o particula de referéncia j
x ponfos nodais

Figura 4.2 Célula difusa com dominios de influéncia circulares. .

Naturalmente, supomos um conjunto de funcbes de particionamento de carga
univocamente associadas a cada n0, as quais levem em conta a distancia do
nod a carga e formem uma base de particdo de unidade (MARQUES et al.,
2007b), para garantir a integridade final da carga distribuida. As funcdes de
forma do método Element Free Galerkin podem facilmente atender a estes

requisitos.

Foram considerados na ilustracdo da figura 4.2 dominios de influéncia
circulares, mas dominios de influéncia retangulares, desejaveis por uma
questao de eficiéncia computacional (se¢éo 3.2.3) (BELYTSCHKO e DOLBOW,
1998), também podem ser utilizados (Figura 4.3).
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Em outras palavras, os dominios de influéncia nodais do método Element Free
Galerkin podem ser ajustados de modo que os elementos difusos
desempenhem o papel de células no modelo PIC.

x ,.r""F
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x
x
o particula de referéncia j
x pontos nodais

Figura 4.3 Célula difusa com dominios de influéncia retangulares.

Dessa forma, semelhantemente ao desenvolvimento de Nayroles et al. (1992)
com respeito a generalizacdo do MEF, propomos o método Particle-In-Diffuse-
Cell, no qual a célula deixa de ser uma estrutura geometricamente regular e

bem definida, e passa a ser uma estrutura definida pelas fun¢des de forma.

Resta discutir como realizar o ajuste das células difusas, em outras palavras,
como ajustar os dominios de influéncia de modo que seus raios médios: 1)
sejam da ordem do comprimento de Debye, conforme discutido no capitulo
anterior, e 2) incluam pontos nodais suficientes para calcular a aproximacgéo

(secao 3.3). O raio de influéncia nodal d,, , onde o underline indica uma

coordenada espacial x ou y, pode ser definido por
dm,_ :CI_'dmax’ (4.1)
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onde d,. € um parametro livre que deve ser ajustado de modo a garantir o
grau de conectividade: 1) minimo requerido pela inversdo da matriz A, e ao
mesmo tempo, 2) suficiente para que uma boa aproximacao seja obtida. O
coeficiente ¢, e{cy.c,,} define, aproximadamente, a distancia do proximo né
naquela direcdo espacial. Assim, o coeficiente d,,, funciona como um fator de

escala para os raios de influéncia médios em cada direcao.

4.2 O particionamento de carga

Como dissemos anteriormente, o particionamento das cargas é o primeiro
estagio da simulacdo PIC, e consiste em distribuir localmente a carga das
particulas entre pontos cuja distancia maxima, com respeito a carga de
referéncia, seja um valor da ordem do comprimento de Debye A,. Seja a
particula j uma particula de referéncia, cuja carga deve ser particionada entre

0s ndés que distam da ordem do comprimento de Debye, como ilustrado na
Figura 4.4.
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— x| — *
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"': P

o particila de referéncia j
x pontos nodais

Figura 4.4 Pontos nodais que receberdo contribuicdo de carga da particula j.

No caso da ilustracdo anterior, a carga da particula j devera ser particionada

pelos noés identificados pelas letras A, B, C, D e E. Evidentemente se féssemos
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calcular a distancia de cada n6 a particula de referéncia e depois de
compararmos ao comprimento de Debye para entdo calcularmos a parcela de
carga, isto seria muito caro computacionalmente. Fazemos a associacao
inversa (Figura 4.4), isto é, utilizamos a informacédo dos dominios nodais que
compdem a célula difusa para identificar as particulas que pertencem a estes
dominios, (definindo os raios de influéncia da ordem do comprimento de
Debye) e tendo admitido que os pontos nodais estdao organizados em uma
estrutura de dados que otimiza esta busca, obteremos o resultado desejado

com um custo computacional satisfatorio.

N&o € necessario calcular a distancia entre a particulaje osnés A,B,C,De E
para determinarmos a parcela de carga que sera acumulada em cada né. Uma
vez que as fungdes de forma ¢ satisfazem o critério de particdo de unidade
(3.20), e além disso, sdo decrescentes a medida que nos distanciamos do no
ao qual estdo associadas, estas funcfes podem ser usadas como critério de
particionamento de carga. Assim, tendo como referéncia o caso particular
ilustrado na figura 4.4, ao multiplicarmos a equagéo (3.20) pela carga g; de uma

particula arbitraria j, obtemos:

D 4(xj)-q;=0;, (4.2)

ic{A,B,C,D,E}

onde cada termo do somatério (b,(xj)-qj representa uma parcela da carga g; a

ser acumulada em cada n6 i€ {A,B,C,D,E}, e x; & a posi¢do da particula j.

Podemos reescrever (4.2) de forma mais geral para uma distribuicdo arbitraria

de nos, e para uma j-ésima particula com carga q; localizada na posi¢éo x;:

2. 4(xj)-9;=qj, (4.3)
X; €Qpt

onde os dominios de influéncia dos nés x; incluem a particula j, ou seja, 0os nos

do elemento difuso Qpj em torno de x; . Note que o valor de g (x;) ja

corresponde a parte da unidade de carga da particula a ser acumulada no no i,
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e ainda que, esta parcela serd maior quanto mais perto a particula estiver do
ponto nodal.

A figura 4.5 apresenta o grafico de uma funcao de forma interpolante do MEFG

para um no cujas coordenadas séo (2., 2.), no centro do plano (x, y) do grafico.

0.75
205
0.25

Figura 4.5 Funcao de forma construida pela abordagem interpolante do MEFG.

Como pode ser observado, a funcdo de forma construida pelo MEFG é

bastante suave. A carga total Q; acumulada no i-ésimo no € dada por:

Py
Q =2 ¢x))-aj, (4.4)
jo1
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onde cada termo da soma representa a contribuicdo de carga de cada particula

j = 1..pn contida no dominio de influéncia do n6 i.
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4.3 A interpolagdo do campo elétrico

Apobs resolvermos o sistema de equacgfes discretas (3.8) usando a funcao
densidade de carga interpolada, teremos determinado o valor do potencial
elétrico nos pontos nodais, e necessitamos determinar o campo elétrico que

atua nas posicdes das particulas.

Considerando a formulagcédo do potencial escalar elétrico (3.2) e a aproximagao
na base de funcdes de forma do MEFG (3.4), obtemos a seguinte expressao

para o campo elétrico na posicdo de uma particula p arbitraria:

E(xp)~— 2 Ui Vai(xp), (4.5)

X; €Q g
onde u; séo os parametros nodais, e V¢ (x,) € o gradiente, com respeito as

coordenadas espaciais, das funcdes de forma associadas aos noés internos a

circunferéncia de Debye associada a particula p.

Note que as derivadas das funcdes de forma, dadas em (3.19), sdo calculadas
na mesma posicdo em que sao calculadas as funcdes de forma no estagio de
distribuicdo de carga. Esta consideracdo € importante para otimizacfes
computacionais a serem consideradas no proximo capitulo. Com isso, a
aceleracdo que atua em uma particula p pode ser escrita da seguinte forma:
a(x,)x " YU,V (x,). (4.6)
mp X €Qpjt

Por substituicao direta nas equacdes de diferencas finitas obtemos:
(4.7)
O custo computacional das funcbes de forma do MEFG é superior ao das

provenientes do MEF, contudo, a aproximacéao fornecida pelo método Element
Free Galerkin pode, facilmente e sem aumento significativo de complexidade
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computacional, fornecer aproximacdes de classe C* como a ilustrada pela
figura 4.5. Este tipo de funcdo pode fornecer uma descricdo mais precisa do
campo em regides estreitas com forte variacdo de campo, digamos um
decaimento racional ou exponencial, ao passo que, mesmo uma aproximacgao
com elementos finitos de segunda ordem, além de aumentar a ordem das
matrizes locais envolvidas na formulacdo, fornecerdo, ainda assim, uma

aproximacao linear para o campo elétrico dentro de cada elemento finito.

Considerando que o campo elétrico governa a direcdo do movimento das
particulas, a acuracia no calculo das componentes do campo € essencial para
descrever corretamente 0s movimentos das particulas do plasma, em
particular, de grande interesse no contexto de projeto de dispositivos baseados
em plasmas (SANDONATO e BARROSO, 1996; NAM et al., 2005). Além disso,
devido ao recente estagio de desenvolvimento dos métodos meshfree, em
particular do MEFG, faltam na literatura resultados sobre o desempenho de
implementacBes especificas do método EFGM que combinam técnicas
adicionais também especificas. Por exemplo, a técnica de truncamento de
dominios para tratamento de meios materiais diferentes parece nao ter
fornecido bons resultados com o método meshfree usado por Herault e
Marechal (2000). Por isso, foram conduzidas investigagdes minuciosas das
aproximac6des fornecidas pela implementacdo do MEFG da variavel de estado
e principalmente das suas derivadas nas proximidades de interfaces materiais.

Estes resultados seréo apresentados no capitulo 6.
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4.4 Acoplamento com modelos colisionais

bY

Voltemos a motivacdo inicial desta tese, a simulagdo computacional do
processo de controle de fluxo via plasma gerado por laser, em particular, o
tratamento de processos colisionais reativos e nao-reativos associados a

ionizacao e ao resfriamento do plasma.

Nesta secdo € apresentada uma discussao preliminar a respeito do tratamento
de processos colisionais com a abordagem proposta, o PIDC, com base nos
principais modelos PIC colisionais publicados na literatura especializada. A
relevancia desta discussao se justifica ndo apenas pela natureza colisional do
experimento de modificacdo de fluxo via plasma gerado por laser, mas também
pelo papel atribuido as células do PIC em certos algoritmos colisionais,
considerando que a célula difusa do PIDC pode ndo ser a estrutura mais

adequada e eficiente para desempenhar a mesma fungéo.

Uma estratégia possivel para utilizacdo de um algoritmo colisional que
necessite da regularidade geométrica das células dos programas PIC em um
programa PIDC, poderia ser a re-utilizagdo das células de integracdo de Gauss
usadas para aproximar as integrais em (3.9). Estas células de integracdo tém,
ou podem ter, caracteristicas muito semelhantes as tradicionais células
geometricamente regulares e conexas do PIC, e nestas condi¢cdes podem ser

re-utilizadas para este fim.

Quando as espécies quimicas envolvidas na simulacéo néo estdo em equilibrio
quimico, suas interacbes podem ser levadas em conta na simulacdo por
modelos colisionais. Nestes modelos, as diversas interacfes fisico-quimicas
entre particulas sao incluidas no modelo computacional por meio de eventos

colisionais.

As reacdes quimicas mais relevantes entre as espécies consideradas no

modelo de simulacdo podem ser estabelecidas com base em resultados
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experimentais reportados pela literatura especializada (PARK, 1989; BIRD,
1987; ITIKAWA et al., 1989; ITIKAWA et al.1986). A estas reacdes pode ser
associada uma funcédo probabilidade de ocorréncia da reacdo, seguindo-se
algum modelo proposto na Literatura (SEROR et al., 1998; BIRDSALL, 1991;
NANBU, 1996; NANBU e DENPOU, 1998; NANBU, 2000; VERBONCOEUR,

2005), que seja adequado para as condi¢des termodinamicas do sistema.

Esses modelos, em geral, dependem de dados experimentais como secdes de
choque parciais e totais para diversas reacfes (ITIKAWA et al., 1989; ITIKAWA
et al., 1986), coeficientes de taxa de reacdes quimicas (PARK, 1989; BIRD,
1987; NANBU e DENPOU, 1998) ou outros parametros (SEROR et al., 1998)
que podem ser encontrados nas bases de dados especializadas. Diferentes
implementacdes para os modelos estocasticos podem ser adotadas para uma
mesma reacdo (NANBU, 2000), e esta deciséo pode ser tomada em funcéo da
disponibilidade ou ndo de dados experimentais necessarios a implementacao

do modelo.

Neste contexto, a idéia central dos métodos de Monte-Carlo (MC), dentre os
quais se destacam o DSMC (BIRD, 1976; SHARMA e LONG, 2004) e as as
abordagens hibridas PIC-MC (BIRDSALL, 1991; LONGO, 2000; CHENG et al.,
2004; NANBU et al., 2000a; NANBU, 2000b), consiste, de um modo geral, na
determinacdo de intervalos de tempos livres de coliséo, isto €, o tempo livre
entre duas colisbes sucessivas para uma particula teste. Estes tempos séo
estimados usando-se uma seqiéncia de numeros aleatérios que obedece a
uma distribuicdo de probabilidade apropriada, a qual tem o papel de reproduzir,

ou simular, a fisica que rege o fenémeno.

Estes acoplamentos PIC-MC ou PIC-MCC (PIC-MC Collision) sdo usualmente
implementados introduzindo-se um estagio colisional no ciclo de simulacao,
conforme ilustrado na figura 4.6. A ilustracdo desta figura ndo representa

interacbes colisionais reativas que convertem parte dos reagentes em
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produtos, mas tdo somente as interacdes ndo reativas, convertendo v'(p) em

v(p).

i Condicdes iniciais
Integracao das Equacdes ! ®) «a(p) (0
de Movimento Ko Vio T

FO s (v x0) //_w
L2
/—/i Modelos Colisionais

Interpolagdo dos Campos v') 5y (P

na posicao das particulas \

(E;,B;) > F®
\ Calculo das Densidades
de Carga e Corrente
Célculo dos campos (x®, vy 5 (p,Jd)
sobre a malha

(p,d) > (Ei.B)) \J

Figura 4.6 Ciclo de simulacdo PIC-MC.

No método de colisdo nula (Null Collision), o tempo para o proximo evento
colisional deve ser calculado a cada instante de tempo conhecendo a
frequéncia de colisdo total em funcdo das velocidades das particulas
envolvidas, suas densidades e secdes de choque (NANBU, 2000b). O tempo
médio livre de colisdo varia de elétron para elétron, o que vem a ser, de certa
forma, inadequado para o acoplamento com uma simulacdo PIC padréo, ou
PIDC, na qual os campos eletromagnéticos autoconsistentes sdo calculados
em intervalos de tempo igualmente espacgados. Assim, no contexto do PIDC,
este método € mais adequado para uma abordagem acoplada, como descrita
em PIC-DSMC (CHENG et al., 2004), ou ainda em abordagens puramente de
Monte Carlo, tipo DSMC (BIRD, 1976).

A inconveniéncia do método anterior € superada pelo método de incremento de

tempo constante, por sua vez, mais caro computacionalmente. A idéia basica
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por tras deste método é bem discutida nos trabalho de Nanbu (2000b), e
consiste basicamente no desacoplamento dos termos colisionais dos né&o-

colisionais da equacgéo de Vlasov-Boltzmann (NANBU, 2000b).

Este método é bastante versatil e adequado para modelos PIC e também para
o PIDC, além de possibilitar o tratamento de uma grande variedade de eventos
colisionais. Neste método, simultaneamente determinamos a ocorréncia ou nao
de algum evento colisional para cada particula no intervalo de tempo At
transcorrido e, sem custo adicional, temos determinado qual o tipo de colisdo
ocorreu. Em outras palavras, em vez de determinarmos o tempo livre até a
proxima colisdo, primeiramente movemos as particulas e depois avaliamos

quais colisdes provavelmente aconteceram no intervalo de tempo transcorrido.

Sejam P, k = 1, ..., m, as probabilidades de ocorréncia de cada evento
colisional envolvendo a particula i. A probabilidade que a particula i colida com

uma particula qualquer em sua vizinhanca pode ser escrita como:
. m .
PT(|) = pk(')’ (4.8)
k=1

onde P")’-é uma probabilidade conhecida. Dessa forma, a probabilidade P+"
representa a possibilidade de que algum evento colisional ocorra em t+At. A
natureza do evento colisional é determinada pela forma com que as
probabilidades parciais Py" s&o distribuidas no intervalo de probabilidades
[0, 1]. Seguindo o desenvolvimento de Nambu, considere as identidades

abaixo:
1=Pr+(l—Pr)=Z(Pk +(%—ij). (4.9
k=1

gue sugerem a divisdo do intervalo unitario [0, 1] em m intervalos iguais de
comprimento |. Cada intervalo representando a possibilidade de ocorréncia ou

nao de certo evento colisional. Cada intervalo € dividido em duas partes, a
primeira associada & ocorréncia do evento colisional, com tamanho I-R{"), e a

segunda associada a sua nao ocorréncia (colisdo nula) cujo comprimento é
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I-(1- Pk(i)). A figura 4.6 ilustra o processo. As setas em negrito, localizadas no

lado direito de cada intervalo, representam os intervalos de ocorréncia de

eventos colisionais.

P () P () pk(i) P ()
o 1 2 k=1 k  m-1 4
m’ m’ ; m' m om

Figura 4.7 Espacgo universo para determinacdo de um evento.
llustracdo adaptada do trabalho de Nambu (2000).

Tomando um numero aleatério U e[O,l], gerado segundo uma distribuicdo de

probabilidade uniforme, se U pertence ao lado direito do k-ésimo intervalo
entdo o k-ésimo evento colisional ocorre; o0 mesmo vale para qualquer dos m
intervalos. E importante notar que somente um nimero aleatério é usado para
determinar tanto a ocorréncia ou ndo quanto o tipo de evento colisional que
ocorrerd. Modelos de colisédo especificos para cada tipo de reacdo devem ser
considerados dependendo da situacdo e interesses. Estes modelos devem
levar em conta os parametros fisicos que mais influenciam a ocorréncia da
reacao quimica entre o0s parceiros colisionais, e devem ser baseados em

observacfes experimentais e/ou modelos tedricos.

O nivel de detalhamento na descricdo dos estados das particulas pode ser
grandemente enriquecido, como por exemplo, considerando-se modelos que
levam em conta os diferentes modos de transferéncia de energias vibracionais,
translacionais e rotacionais (CAPITELLI et al., 1997), além de efeitos quanticos
(SEROR, 1998; GIMELSHEIN et al., 1998; BOSE e CANDLER, 1998;
GIMELSHEIN et al., 1998; BOYD et al., 1996; BOYD, 1996). Uma boa reviséo
sobre o acoplamento PIC/MCC para o tratamento de colisbes envolvendo
elétron-molécula, ion-molécula, molécula-molécula e espalhamento de
Rutherford é apresentada no trabalho de Nanbu (2000). O trabalho de Birdsall

(1991) é também uma boa referéncia para este assunto.

103



Lembrando que as particulas de simulacdo em modelos PIC representam
centenas ou milhares de particulas reais, a cada particula é atribuido um fator
multiplicativo W, chamado de peso, que corresponde ao niumero de particulas
reais que a particula de simulacdo representa. Este ponderamento das
particulas nao interfere no PIC, ou no PIDC, uma vez que a relacdo
carga/massa é a mesma para uma Unica particula real ou para uma particula

de simulacéo.

No entanto, o peso das particulas de simulacdo pode interferir na realizacao
dos eventos colisionais. Consideremos duas particulas de simulacdo sorteadas
para realizagdo de um processo colisional. Suponha, por exemplo, que a
primeira particula de simulacéo represente 7 elétrons e a segunda represente 2
atomos de nitrogénio, entdo a proporcao real de elétrons e atomos colidindo é
de 7:2 e ndo de 1l:1. O tratamento destas situacdes € apresentado
detalhadamente nos trabalhos de Nanbu (2000) e em Nanbu & Yonemura
(1998).
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5 METODOLOGIAS COMPUTACIONAIS E DESENVOLVIMENTOS

5.1 Visao geral do desenvolvimento da tese

Em 2003 um grupo de pesquisadores do LEV (Laboratério de Engenharia
Virtual) do Instituto de Estudos Avancados do Centro Técnico Aeroespacial
(IEAv — CTA), cadastrado no Diretério de Grupos de Pesquisa no Brasil do
CNPq propos um acoplamento entre modelos PIC e o MEF, chamado PIC-MEF
(PAES et al., 2003). Apos reunides relativas ao projeto de software PIC-MEF
no sistema Levsoft, e desenvolvimento de documentacdo de software como
diagramas UML, foram implementadas as classes do PIC-MEF no sistema
Levsoft (PASSARO etal., 2004) e realizados testes de desempenho
(MARQUES et al., 2004a) em um cluster de PCs do IEAV/CTA.

Uma vez realizada a formulacdo do PIDC, possivel a partir da concepcédo da
célula difusa, julgou-se necessario investigar a robustez da abordagem
interpolante do MEFG para calculo de campo elétrico, em particular das
componentes de campo, por governarem 0 movimento das particulas
carregadas do plasma. Esta formulacdo, descrita no capitulo 4, foi publicada
recentemente (MARQUES et al., 2007b).

Devido ao recente estagio de desenvolvimento dos métodos meshfree, e as
varias possiveis implementacdes do MEFG que podem ser mais ou menos
robustas, foram realizados diversas investigacdes numéricas com a abordagem

interpolante do MEFG com truncamento de dominio a ser usada no PIDC.

Primeiramente, foram conduzidos testes com foco na variavel de estado, erros
globais e aspectos qualitativos da aproximagédo para problemas de natureza
elétrica e magnética com geometrias tipicas, envolvendo diferentes magnitudes
de descontinuidades materiais (MARQUES et al., 2004c; 2005a). Os erros no

calculo do campo elétrico para uma geometria teste de um resistor foram
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calculados por comparacdo com aproximacfOes fornecidas pelo MEF no
sistema Levsoft, e por comparacdo com a condicéo fisica de continuidade ou
descontinuidade esperada para cada componente ao cruzar a interface
material (MARQUES et al., 2007a).

Ao mesmo tempo, foi desenvolvido o projeto de software e implementada uma
versao do PIDC (MARQUES et al., 2007b) no Levsoft. As reflexdes conduzidas
até momento sugerem que a criacdo da célula difusa como estrutura de dados
parece ndo apresentar nenhum ganho do ponto de vista computacional, de
modo que na implementacdo atual, a mesma € determinada dinamicamente

por meio de uma busca auxiliada pela malha de Delaunay.

As informacfes necessarias para conhecimento das células difusas, por serem
entidades dinamicas, necessitam ser calculadas de forma eficiente, o que
equivale dizer que ferramentas que aperfeicoem este processo sdo muito
desejaveis. Por outro lado, necessitamos de uma estrutura de células de
integracdo, e desta forma, foi conveniente utilizar o gerador de malhas de
Delaunay bidimensional do Levsoft. As malhas triangulares do dominio séo
usadas tanto para prover os pontos de discretizagdo quanto para a integracao
numeérica. Além disso, a estrutura de dados da malha fornece funcionalidades
de interesse que possibilitam uma busca mais eficiente das particulas no

dominio ao percorrer as ligagdes entre os elementos da malha.

Adicionalmente, otimizagbes de cdédigo foram identificadas, basicamente
decorrentes do critério de particdo de unidade das funcdes de forma e do
algoritmo da abordagem de consisténcia de Breitkopf (2000) que seréo

discutidas nas sec¢des que seguem.

A implementacdo de uma estratégia paralela do PIDC para sistemas de escala
ndo muito larga esta em fase de testes, seguindo a mesma estratégia de
paralelizacao que foi empregada para o PIC-MEF (PASSARO et al., 2004). S&o
muitas as semelhancgas entre o MEF e o MEFG, em particular, pode-se dizer
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que o custo computacional de ambos os métodos € de mesma ordem de
magnitude. Assim, pode-se esperar que 0s resultados obtidos com a
implementacgéo paralela do PIC-MEF (MARQUES et al., 2004a) s&o uma boa
referéncia para os que serdo obtidos para a implementacédo paralela do PIDC
usando a mesma estratégia de paralelizacdo, a qual sera discutida na

secédo 5.5.

5.2 Procedimento geral de aplicacdo do método Particle-In-Diffuse-Cell

No inicio da simulacao as informacdes relativas as particulas e a resolucédo do
campo sdao inicializadas, ou seja, para cada particula sdo geradas
aleatoriamente posicdo e velocidade (usando fungbes de distribuicéo
especificas), incluindo a inicializacdo das estruturas e dados necessarios para
aplicacdo do MEFG (classe CLev_EFGM_Poisson), dentre eles, os raios de
influéncia nodais, células de integracdo, pontos de integracdo, a matriz de
rigidez e o vetor de fontes. A evolucdo do sistema pode ser descrita da

seguinte forma:

Para t=0..N:
Para cada particula:

1. Calcula-se os valores das funcfes de forma dos nés do elemento difuso
associado a particula, seguindo o algoritmo descrito na se¢éo 5.3.2;

2. Usa-se estes valores para interpolar a densidade de carga nos pontos
nodais, e adiciona-se as contribui¢cdes parciais no vetor de fontes, o qual

esta associado a p.

3. Monta-se a matriz de rigidez (eq. 3.8) percorrendo-se uma lista de todos
0S pontos de integracdo de Gauss, seguindo o algoritmo descrito na
secdo 5.3.3

4. Impde-se as condi¢cdes de Dirichlet relativas ao campo (eq. (3.36), secao

3.5) e resolve-se o sistema de equacdes lineares resultante;
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5. Calcula-se os valores das derivadas das funcbes de forma para
interpolacdo do campo na posicdo da particula (usando os valores
nodais ja calculados);

6. A partir das informacfes disponiveis é possivel calcular a nova
velocidade e posicao da particula usando a equacao (4.7), secéo 4.3,

7. Aplicam-se as condi¢cdes de contorno relativas ao modelo de simulacao
do plasma, por exemplo, condi¢cbes periddicas e/ou reflexivas;

8. Repete-se 0 processo a partir do passo 1 pelo numero de incrementos

de tempo estipulados para a simulacédo da evolucédo do plasma.

Um diagrama de sequéncia UML simplificado € apresentado na figura 5.1, e
nos permite ter uma visdo geral do ciclo de simulac&o descrito anteriormente.
As mensagens 1.1 a 1.3 no diagrama de sequéncia estdo relacionadas a
inicializagdo da simulacdo: as posicdes e velocidades das particulas séo
inicializadas usando-se os geradores de numeros aleatérios fornecidos pelas

classes UniformDeviate e GaussianDeviate implementadas no Levsoft.

A montagem do vetor de fontes é indicada pela mensagem 1.4.1. Distribute
Charge, no diagrama de sequéncia. A montagem do sistema de equacdes
discretas, imposicao de condi¢cdes de contorno e resolucdo do sistema linear

sédo realizadas pela chamada a Solve (), indicada pela mensagem 1.4.2. Solve.

Os Ultimos passos, 5, 6 e 7, relativos ao avanco das particulas no espaco de
fase, sdo realizados a partir da chamada a Advance Particle, indicada pela

mensagem 1.4.3. Advance Particle no diagrama de sequencia (Figura 5.1).
Como o ciclo de simulagédo do PIDC € o mesmo que o do PIC, a complexidade

(SZWARCFITER e MARKENZON, 1994) do PIDC é da mesma ordem do PIC,
isto é, O(n Log n) (CHRISTLIEB, 2004).
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Figura 5.1 Diagrama UML de Sequéncia.

5.3 Algoritmos especificos e algumas otimizagdes
5.3.1 Ajuste dos Raios de Influéncia

O parametro d,,,, € um parametro livre do método e é fortemente dependente

do padréo de distribuicdo de pontos, de modo que ndo é possivel definir-se um
valor ideal para o0 mesmo a priori. Em virtude disso, € comum os artigos que
reportam resultados da aplicacdo do MEFG apresentarem graficos
comparativos entre as aproximacdes obtidas a partir de diferentes valores de
dma - A medida que mais trabalhos reportam estas analises para aplicacées
especificas do MEFG, como por exemplo aplicado ao calculo de campos
eletromagnéticos envolvendo meios heterogéneos (MARQUES et al., 2007a;
BOTTAUSCIO et al., 2006), € possivel que sejam identificados valores, ou

intervalos de valores, frequientemente mais adequados para o parametro dmax
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em tais situacBes, 0s quais poderdo ser usados como referéncia para

implementagdes futuras.

Vérios fatores podem influenciar a determinacédo dos valores mais adequados
para dmax. Em primeiro lugar, € natural que o padrdo de distribuicdo dos pontos
de discretizacdo do dominio influencie o ajuste desse parametro devido sua

relagdo com o parametro ¢, (eq. 4.1), e isto pode envolver a topologia da

funcdo peso empregada. Também, as técnicas adicionais como a de
truncamento de dominios, podem influenciar o valor adequado para dmax.
Ressalta-se que, na formulacdo do PIDC, o tamanho dos dominios de
influéncia estdo relacionados a modelagem do fenébmeno de blindagem de
Debye, e isto significa que o comprimento de Debye do plasma a ser simulado
devera ser levado em conta no processo de discretizacdo e mais uma vez,
considera-se relevante mencionar que a topologia das funcbes peso pode

influenciar esse ajuste.

Em nossa implementacédo, para ajustarmos os raios de influéncia médios, dmIX
e dy, (eq. 4.1), de cada né 1 =1..N, usamos as informac¢des da malha para

determinar as arestas ligadas ao no I, e assim, determinamos a distancia do né
mais distante conectado ao né |. Este valor é definido como sendo o valor da

distancia media, ¢, , =c, , (eg. 4.1), de um vizinho na dire¢do x ou y. Vale dizer
que os parametros c;, e c;, estdo diretamente relacionados com o

refinamento da discretizacdo, ou seja, o distanciamento dos pontos nodais
determina os valores desses parametros, de acordo com as definicdes dadas
na secdo 4.1, e por isso, ndo ha muito a ser discutido sobre o ajuste dos

mesmos.
Assumindo que os elementos da malha tém dimensdes lineares da ordem do

comprimento de Debye (especificado na pré-discretizacdo do dominio) pode-se

esperar que os valores mais adequados de d, variem de 1.2 a 2. em
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aplicacdes de plasmas, se considerarmos as diferentes possibilidades de
combinagdes entre base local e funcéo de ponderacao, que podem resultar em

funcdes de forma com topologias muito variadas.

E interessante notar que a malha facilita bastante este processo ao fornecer de
antemdo as informacdes locais relativa a conectividade nodal, o que permite

um processo automatico de ajuste dos parametros c,, e ¢, . Contudo, devem

ser estudados outras abordagens e algoritmos especificos (Lohner e Onfate,
1998) para as tarefas relacionadas a aplicacdo do MEFG, até o momento

inéditas no contexto de plasmas.

5.3.2 Otimizacao no calculo das funcdes de forma do MEFG no PIDC

O algoritmo de referéncia para a implementacdo computacional do método
EFG é apresentado nesta secdo, e originalmente sdo apresentadas algumas
otimizacdes para o modelo PIDC, propiciadas pela utilizacdo da abordagem de
consisténcia do MEFG. Proposta por Breitkopf et al. (1998), o principal atrativo
desta abordagem € que ela evita a inversdo direta da matriz A na equacao
(3.18), apresentando um ganho computacional em torno de 30% (BREITKOPF
et al., 2000) com relacao a formulacédo padréo (inversao direta de A) no calculo

dos valores das func¢des de forma em um dado ponto de avaliacao.

A figura 5.2 apresenta o algoritmo da abordagem de consisténcia (BREITKOPF
et al., 2000), o qual calcula os valores das funcdes de forma em um dado ponto
de avaliacdo. Cabe dizer que os pontos de avaliacdo inerentes ao ciclo de
simulacdo PIDC sao, naturalmente, os pontos de integracdo de Gauss e a

posicdo das particulas.
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1. Inicializar W= W
2. Parak =2 até m:
__ 2.1 Calcular C=W*'P{ e d=P,C;

1

2.2 Calcular WX :W"‘l—HCCT ;

3. Modificar o vetor C e o escalar d:

C= sziE“, dZZiZjWiEn;

4. Calcular [¢]= éc :

Figura 5.2 Algoritmo para calculo das fungdes de forma do MEFG.

O subscrito k. denota a k-ésima linha da matriz, por exemplo, Pk € a k-ésima
linha da matriz P. W é uma matriz diagonal cujos elementos séo os valores das
funcdes peso na posicdo do ponto de avaliagdo x, como escrita na equacao
(3.15). A matriz P usada neste algoritmo difere da anteriormente usada na
apresentacao da formulacéo padrao do MEFG (capitulo 3), e na abordagem de
consisténcia é dada por:

1 1 1
P(X)=| X =X Xo—=X -+ X,—X|. (5.1)
Yi=Yy Yo=Y 0 Yn—Y

Denotamos o vetor com os valores das funcdes de forma por [¢] onde cada

componente do vetor corresponde ao valor de uma certa funcdo de forma

[4]" =[4(), (), -, ¢,(x)] no ponto de avaliagéo x.
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O algoritmo a seguir (BREITKOPF et al., 2000) € usado para o calculo dos
valores das derivadas das fun¢des de forma, e valem as mesmas observacdes
feitas anteriomente com respeito a notacdo e as matrizes W e P. Como antes, o
vetor que denota os valores das derivadas das fun¢des de forma, no algoritmo

.
a seguir, é dado por, [%} - [‘Ml(x) S 9h(X) O (X)}
OX OX OX OX

1. Inicializar W = W, ;

2. Parak =2 até m;:

__ 2.1 Caleular C* =WERT + WK (RX)T e d* =PXC+P, C*;

K k-1 1| ~'xAT «F  d* T
__ 2.2 Calcular W,y =W, r c’C +C (C ) +TC c |
3. Modificar o vetor C* e o escalar d *:

C*= Zj\N’xiT , d'X:ZiZij;}];

4. Calcular [4]* = [%} :%(C'X - [¢]d'x).

Figura 5.3 Algoritmo para céalculo das derivadas das fun¢fes de forma do MEFG.

Adicionalmente, a notagdo ‘x denota a derivada com respeito a variavel
espacial x, independentemente de onde estiver localizado (super ou
subescrito). As derivadas com respeito a y sdo calculadas da mesma forma,
substituindo-se ‘x por ‘'y. Em Marques et al. (2007a) é apresentada uma
descricdo detalhada do ajuste da funcédo peso de Schwarz singular truncada
que foi utilizada, bem como sua relagdo com a propriedade do delta de

Kronecker das funcdes de forma.
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O uso deste algoritmo possibilita uma otimizacdo significativa no ciclo de
simulacdo. Note que no calculo dos valores das derivadas (Figura 5.3) em um
dado ponto de avaliagdo calculamos intermediariamente os valores das
funcdes de forma. Como na fase de avanco das particulas, equacao (4.7),

necessitamos calcular os valores das derivadas das funcbes de forma na
posicdo das particulas, Vq},(x(g‘)), digamos na n-ésima iteracdo no tempo, e
ainda recordando que na fase de distribuicdo de carga imediatamente anterior
(também na n-ésima iteracdo no tempo) necessitamos dos valores das funcdes
de forma na posicdo das particulas, ¢,(X(FT)) (eq. 4.3), podemos antecipar o

calculo das derivadas, efetuando-o antes do estagio de distribuicdo das cargas,
assim, teremos calculado os valores das funcfes de forma a serem utilizados
na distribuicdo das cargas e também os valores das funcdes de forma que
serdo utilizados no estagio de avanco das particulas. O desempenho desta
abordagem deve ser investigado com especial atencdo para sistemas de
escala muito grande, avaliando-se a quantidade de memdria necesséaria para o

armazenamento das novas estruturas de dados.

5.3.3 Montagem das equacdes discretas no MEFG

A montagem do sistema de equacles discretas (equacao (3.8)) pode ser
realizada percorrendo-se a lista dos pontos de Gauss, conforme discutido na
secdo 3.4. Como apresentado anteriormente, usamos células de quadratura
triangulares fornecidas pelo gerador de malha do Levsoft, e empregamos

ordem de quadratura igual a trés. O algoritmo é apresentado na figura 5.4.

Como na secdo 3.4, equagédo (3.24), Wy, corresponde ao peso de Gauss
associado ao ponto de integracdio xs da célula de integracdo Q™, ||

representa o jacobiano da transformacéo entre a célula de integracao Q(':”t ea

célula de referéncia.
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1. Inicializar K = 0;

2. Para cada célula de integragdo Q™:

__2.1 Calcular |J||;

__ 2.2 Para cada ponto de integracao Xg:
2.2.1 ldentificar os m nds que participam da aproximacao em Xg
(nés do elemento difuso);
2.2.2 Calcular os valores das derivadas das fungbes de forma
associadas aos m nés no ponto Xg;
2.2.3 Para cada par de derivadas V4, (xg)-Vé;(Xg) , inclusive i=j,
com i e j no conjunto dos m nos que incluem xg , adicionar
acumulativamente as parcelas de soma nas entradas

correspondentes em K:  Kj; =Ky + oy V4 (Xg)-Vj(xs)-|J]-

Figura 5.4 Montagem das equagdes discretas.

Note que nesta fase as funcbes de forma e suas derivadas também sédo
calculadas, mas seus valores sé@o calculados nos pontos de Gauss, ao passo
que nos estagios de distribuicdo de carga e de avanco das particulas os

valores das funcfes de forma séo calculados na posi¢édo das particulas.

5.4 Modelo PIDC orientado a objetos

Dois programas foram implementados em linguagem de programacdo C++
utiizando o paradigma de orientacdo a objetos: o primeiro para simulacao
usando a formulacdo PIC-FEM e o segundo para o uso da PIDC. As
implementagdes fizeram uso da biblioteca de classes do sistema Levsoft (sdk-
levsoft). As figuras 5.5 e 5.6 apresentam os diagramas UML de classe

simplificados dos programas PIC-FEM e PIDC.

As principais classes que implementam as duas formulagbes séo a CLevPIC e

CLevCellParticleAssociation. A classe CLevPIC é responsavel pelo controle da

115



simulacdo, e é derivada da classe CLevPhenomenon, assim como a classe
CLev_FEM_Poisson. As principais fungbes desta classe sdo a Initialize,
responsavel pela geracdo das particulas e montagem das estruturas de dados
relevantes, a Build, que prepara as estruturas para a resolucdo do campo, e a
Solve implementa efetivamente o ciclo de simulacdo. A segunda classe,
CLevCellParticleAssociation, realiza as operagcbes que envolvem informacgdes
de particulas e células: a distribuicdo de cargas (método DistributeCharge) e o

avanco das particulas (método AdvanceParticle) na simulacao.

A CLevPIC agrega uma classe para resolucao da equacao de Poisson, no caso
do PIC-FEM a classe agregada € a ClLev_FEM_Poisson e no PIDC a
CLev_EFGM_Poisson. A classe CLev_EFGM_Poisson foi implementada como
uma especializacdo da CLev_FEM_Poisson, na qual as fungdes Initialize e
Build foram especializadas para a inicializagdo das estruturas de dados

especificas do MEFG e para a montagem do sistema de equacdes discretas.

Apesar de a classe CLev_EFGM_ Poisson ser, na implementacdo atual,
derivada da classe CLev_FEM_Poisson, outra hierarquia (generalizacéo) deve
ser considerada, promovendo métodos comuns para uma superclasse. As
demais classes que fazem parte da biblioteca sdk-levsoft ndo serdo discutidas

neste trabalho.
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CLevCellParticleAssociation

+CLevCellPaticleAssociation
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+Associatewoid
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Figura 5.5 Diagrama UML de classes do PIC-FEM. (simplificado)
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Figura 5.6 Diagrama UML de classes do PIDC.
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5.5 Modelo PIDC paralelo

Conforme discutido anteriormente, varias estratégias e otimizacbes para
paralelizacdo de simulagcbes PIC ja4 foram propostas e podem ser
adequadamente aplicaveis ao PIDC. Vale lembrar que, ndo necessariamente, a
célula difusa devera ser utilizada para desempenhar certas funcionalidades
exercidas pelas células no PIC, mas provavelmente as células de integragéo
serivirdo a este papel nos programas PIDC.

Foram realizados testes de desempenho em um cluster de PCs do IEAV/CTA
com o programa PIC-FEM (PASSARO et al., 2004), usado como referéncia
para o programa PIDC. Apesar do MEF apresentar, para a maioria das
implementacbes, menor custo computacional do que as implementacdes do
MEFG, o tempo total gasto para resolver o campo por qualquer um dos
métodos € pouco expressivo se comparado ao tempo total gasto no calculo da
dindmica das particulas.

Esta em fase de testes uma implementacdo paralela do programa PIDC
implementado no Levsoft. A quantidade de memoria disponivel em cada n6 do
cluster, e o porte dos testes iniciais que se pretende, possibilita que seja usada
a mesma estratégia de paralelizacdo usada na implementacdo PIC-FEM
(PASSARO et al.,, 2004), descrita a seguir. Em particular, as células de
integracéo do PIDC sao, em efeito, os elementos finitos gerados pelo mesmo
gerador de malha de Delaunay do Levsoft.

Nossa estratégia de paralelizacdo é semelhante a de Lubeck e Faber (1988).
Entretanto, tendo em vista que 1) o tempo de resolucdo do campo representa
uma parcela pequena do ciclo de simulacdo, e que 2) a matriz de rigidez K do
sistema de equacgles discretas (3.9) necessitara ser recalculada apenas se a
nuvem de pontos de discretizagdo mudar durante a simulacdo (PASSARO et

al., 2004), apenas a dinamica das particulas foi paralelizada, sendo o sistema
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de equaclOes discretas (3.8) relativo ao campo elétrico resolvido

sequencialmente pelo né mestre do cluster.

No inicio da simulacao, as particulas séo distribuidas entre os processadores;
cada processador mantém copia da estrutura de células de integracdo, além de
uma copia do vetor de fontes e da matriz de rigidez relativa ao campo (eq. 3.8).
A matriz de rigidez K € montada pelo né mestre do cluster neste momento, a
fim de otimizar a realizacdo da distribuicdo de carga e interpolacdo do campo,
conforme discutido na subsecdo 5.3.2. Em cada iteracdo no tempo, cada
processador € encarregado de proceder com as seguintes atividades do ciclo
PIDC as particulas atribuidas a ele:

1. Interpolacdo da densidade de carga: cada processador distribui a
carga de cada particula pelos n6s da malha de elementos finitos (se¢éo
4.2, eq. (4.3)). Por meio da classe ClevCellParticleAssociation (secao
5.4), cada processador conhece as células que contém cada uma de
suas particulas, sendo capaz de determinar os nds (pontos de
discretizacdo) que receberdo alguma contribuicio de carga do seu
conjunto de particulas. A partir dessas contribuicbes de carga pode-se
calcular o vetor local de fontes de campo (cépia), e usando troca de
mensagens com a biblioteca MPI, os vetores locais de cada processador
sao reduzidos por adicao formando o vetor de fontes global.

2. Resolucdo da equacdo de Poisson: Apés o0 né mestre ter obtido o
vetor de fontes f e calculado a matriz de rigidez K (3.9), o sistema (3.8) é
resolvido pelo né mestre e uma cépia do vetor solucdo (potencial
elétrico) é enviada a cada no do cluster.

3. Interpolacdo do campo elétrico: cada processador deve determinar o
campo que atua em cada particula sob seu controle. Novamente, as
informagdes da classe ClevCellParticleAssociation sdo utilizadas para
melhorar a eficiéncia na localizacdo dos ndés que compdem a célula
difusa. O campo elétrico na posicdo de cada particula do processador é

calculado por (4.5).
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4. Avanco da particula no tempo e espaco: cada processador calcula a
nova posicdo no espaco de fase para cada uma das particulas a ele
atribuida, usando as equacdes de diferencas (4.7).

Como foi discutido na secdo 2.3, existem muitas estratégias de paralelizacéo
possiveis, cuja escolha depende basicamente de 2 fatores: das caracteristicas
fenomenoldgicas conhecidas a priori e da arquitetura computacional paralela a
ser utilizada. Portanto, a estratégia de paralelizacdo descrita para o PIDC nesta
secdo € adequada para problemas de porte ndo muito grande, devido a
replicagdo das informacdes concernentes a discretizacdo espacial, e
dependendo das caracteristicas da arquitetura computacional paralela a ser

usada.
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6 RESULTADOS
6.1 Anédlise de desempenho da abordagem PIC-FEM

O plasma simulado é composto por duas espécies de particulas carregadas:
elétrons a uma temperatura inicial de 10000 K e prétons a uma temperatura
inicial de 1000 K. As particulas sao distribuidas uniformemente no dominio de
simulacdo, um retangulo com razao de aspecto 1:2, tendo, respectivamente, o
lado menor e o maior 64 e 128 vezes o comprimento de Debye associado ao
plasma. As velocidades seguem uma distribuicdo de Maxwell-Boltzmann.
Consideramos a inexisténcia de campos externos aplicados e a aproximacao
eletrostatica. Deste modo, apenas 0 campo elétrico autoconsistente é
calculado. Condicbes de contorno periddicas sdo impostas, ou seja, quando
uma particula abandona o dominio retangular de simulacéo, outra particula
com exatamente as mesmas propriedades € introduzida a partir do lado oposto.
(PAES et. al. 2003)

Foram considerados trés casos testes para avaliar o desempenho e
escalabilidade da implementacéo, o primeiro com 100 mil particulas, o segundo
com 250 mil e o terceiro com 500 mil particulas. Foi usada a mesma malha de
elementos finitos nos trés casos, tendo o ndmero de particulas por célula

variando de 11,5 para 28,8 e 57,6, respectivamente para cada caso.
Os testes foram realizados em um cluster do IEAV/CTA (LIMA et al., 2003),

com 12 computadores com processadores Athlon Barton 2500, com 1 GB de
memoria principal por nd conectado por uma rede Fast Ethernet.
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Figura 6.1 Speedups obtidos para o programa PIC-FEM (PASSARO et al., 2004)

A tabela 6.1 apresenta os tempos de processamento medidos para os trés
casos e diferentes numeros de processadores (de 1 a 10). Pode-se notar que o
speedup® aumenta & medida que o numero de particulas aumenta,
confirmando que o custo envolvido no calculo do campo, para este caso, é

pouco expressivo comparado ao custo total da simulacdo, dado que os

* O speedup é definido como o quociente entre as medidas dos tempos de execucédo dos
programas sequencial e paralelizado.
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speedups sdo proximos de linear. Isto ocorre porque a matriz de rigidez é
calculada apenas na primeira iteracdo, ja que a discretizacdo ndo se altera

durante a simulagéo.

Tabela 6.1 Medidas de desempenho e escalabilidade do programa PIC-FEM
implementado no sistema Levsoft do LEV-IEAV/CTA.
(PASSARO et al., 2004)

tempo (s) / n° de particulas

# proc. | 10° particulas | 2.5 x 10° particulas| 5.0 x 10 particulas
1 12376.6 30610.9 61114.9
2 6246.18 15376.2 30639.7
3 4194.62 10277.6 20549.5
4 3166.7 7721.53 15463.3
5 2555.37 6209.2 12405.0
6 2146.87 5190.57 10354.4
7 1850.58 4461.79 8888.42
8 1639.47 3923.16 7802,04
9 1470.91 3492.87 6957.59
10 1330.06 3154.6 6255.86

6.2 Analise do campo elétrico em meios heterogéneos

Nesta secdo apresentamos uma analise detalhada da precisdo das
aproximagfes das derivadas da variavel de estado da equacgédo de Poisson
para meios heterogéneos fornecidas pela abordagem interpolante do MEFG
com a técnica de truncamento de dominios. A figura 6.2 ilustra o modelo

geomeétrico, condi¢gdes de contorno e uma das linhas de avaliagdo usadas.
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Figura 6.2 Modelo geométrico, condicbes de contorno e linha de avaliacao.

Duas discretizacfes para a geometria do resistor foram utilizadas: uma com
721 no6s e a outra com 2.721 noés, uniformemente distribuidos (hx=hy=h) no
dominio de simulagéo. Correspondentemente, duas aproximacdes com o MEF
foram usadas, para as quais foram geradas malhas de Delaunay com 733 nés
e 2726 nos. Foram utilizados os mesmos numeros de pontos na discretizacéo
dos contornos do modelo geométrico para o MEFG e para o MEF, dessa forma,
0 numero de variaveis livres associadas as condi¢cdes de Dirichlet € 0 mesmo
para ambos os métodos (em cada caso), bem como a mesma discretizacao na

interface material.

Uma aproximagdo com 12.207 nos usando o MEF (Levsoft) foi usada como
aproximacdo de referéncia. A influéncia do parametro dmax Na precisdo da
aproximacao € investigada na proxima subsecdo. Em seguida, a reproducéo
das condicdes fisicas de continuidade e descontinuidade das derivadas da

variavel de estado séo verificadas. Em ambas as investigagdes, os materiais 1

e 2 atribuidos ao dominio foram respectivamente, Al (o} =op =3.57x10’

(Qm)‘l) e Cu (azzaCu:5.88x107 (Qm)‘l). Por fim, na subsecdo 6.2.3,

diferentes combinacfes materiais sdo testadas para o mesmo modelo

geomeétrico.

6.2.1 Andlise do parametro dmax

O parametro dmnax foi avaliado no intervalo de valores de 1.3 a 3.0.

Considerando que o custo computacional do MEFG é crescente com respeito
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ao numero de conectividade (equacao 3.18), é natural buscarmos um dmax O
menor possivel. Definimos o percentual de erro relativo entre uma dada
aproximacéo de referéncia, u,; , € uma aproximacao que se deseja avaliar,

Uapprox, POr

u —-u
%Err =100 et ~Yapproc | (6.1)
uref

As figuras 6.3 e 6.4 mostram que a variagdo do parametro dmnax nao afeta
significantemente a precisdo da aproximacéao da variavel de estado, dado que o
percentual de erro relativo € menor que 0.2%, para uma aproximacado com 721

nos de discretizacdo. A figura 6.5 apresenta as linhas equipotenciais elétricas
calculadas pelo MEFG.

EFGM 721 nos
0.23 | & Dmax =13
A Dmax = 1.6
S Dmax = 1.8
02 7 Dmax =20 &
Dmax =25
<» Dmax =30 = & </\
Percentual Koo iy & &
o, S bl & _.}\I’:?@- M
de Erro 0.15} & 2"‘; & 2@?@@ i/g@@ <
Relativo ?‘ - » : P & =
& & B 38
O l B ] N o '.\‘%- ]
. & % N é} &
& & % =
by
0.05
® & @ &
'@?‘3 . A e Py
& S e Goe VR , : ,
5 10 15 20 25 30 35

35 Pontos de amostragem uniformemente distribuidos no dominio

Figura 6.3 Percentual de erro relativo (eixo y) para o potencial elétrico em pontos
uniformemente distribuidos no dominio para diferentes valores de dpax.
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‘Ref. FEM 12207 nos

Dmax = 1.3
Dmax = 1.6
Dmax = 1.8
Dmax = 2.0
Dmax = 2.5
Dmax = 3.0

0.155

[ R¢IFE e

Percentual
de Erro r
Relativo 01+

0.05 t

0 50 100 150 200 250 300

Pontos de avaliacéao arbitrarios sobre alinha de avaliacao

Figura 6.4 Percentual de erro relativo do potencial elétrico sobre a linha de avaliacdo
(Figura 6.2).

Figura 6.5 Linhas equipotenciais calculadas com o MEFG interpolante usando a
técnica de truncamento de dominios (721 nos, dmax=1.8).

Os gréficos das figuras 6.6 e 6.7 mostram que as aproximacdes obtidas para a
norma Euclideana do campo elétrico estdo em acordo com as obtidas pelo
MEF, sendo que o percentual de erro relativo € menor ou igual a 7% para todos

os valores testados de dax.
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EFGM 721 nos

009 | i MEF 12207 nos
Dmax =123
008} | - Dmax = 1.6
e Dmax = 2.0

Modulo do

campo elétrico ().07 + - Dmax=25

0.06 |
0.051
0.04

0 50 100 150 200 250 300

Pontos uniformemente espagados sobre a linha de avaliagao

Figura 6.6 Norma do campo elétrico (eixo y) sobre pontos ao longo da linha de
avaliacdo cruzando a interface (figura 6.2).

7 Rel FEM 12207 nos | |

! . Dma = 1.3

: s B Dimax = L6 |

6 » o / 4 Diace = 1.8

Percentual de | - - |
: 5| c;\ . < Dmax=23 ]

erro relativo & ~x s Dumax=30
f i

4 | !

i |

3|

!

2 | ‘!

; |

i

1

ol

0 50 100 150 200 250 300
Pontos sobre a linha de avaliacao

Figura 6.7 Percentual de erro relativo para a norma do campo elétrico sobre a linha de
avaliagédo cruzando a interface.

Pode-se esperar maiores erros nas proximidades das duas regides criticas
indicadas na figura 6.8 devido aos cantos (corners) da geometria. De fato,
pelas figuras 6.9 e 6.10, pode-se observar que 0s erros cometidos nas
aproximagfes da norma do campo elétrico, calculada sobre as linhas de
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avaliacdo paralelas a interface material indicadas na figura 6.8, sdo maiores em

pontos localizados nas regides criticas.

b ~ T T T =
1t | Rembes criticas

- ]
i = D

Regides criticas

i P i —Zsa 0 2.5 5 7.3
X

Figura 6.8 Linhas de avaliagéo paralelas a interface material e regides criticas.

40 +
i f‘_‘}
{ FEM (122007 ) x EFGM (721)
Percentual , * o
d [ P Dmax = 1.3
.e 61_10 30 [= X Dmax = 1.6
relativo { * Dmax = 2.0
| G Dmax = 2.5 o |
20+ O Dmax = 3.0 >l

Pontos sobre a linha de avaliacao

Figura 6.9 Percentual de erro relativo para a norma do campo elétrico. Linha de
avaliacdo paralela (superior) a interface material.
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Percentual FEM (12207)x EFGM (721}
de erro 25 ¢ Pl Dmax =13 ‘
relativo A X Dmax = 1.6 s
20 ¢ * Dmax =210
’\ O Dmax =235 *
15 ¢ A < Dmax = 3.0

Pontos sobre a linha de avaliagdo paralela a interface

Figura 6.10 Percentual de erro relativo para a norma do campo elétrico. Linha de
avaliacdo paralela (inferior) a interface material.

Os valores de dmax entre 1.6 e 2.0 parecem prover melhor concordancia entre
as aproximacdes do MEFG interpolante (721 ndés) resultantes e a de referéncia
do MEF (12.207 nos).

Mantendo-se dnmax fixo e igual a 1.6, e comparando-se as aproximacdes obtidas
com as outras duas discretizacdes (733 e 2726 nés) usando o MEF com a de
referéncia com 12207 n6s (MEF), nota-se que o percentual de erro atingido
pela aproximagdo do MEFG com 721 nés corresponde ao percentual de erro
relativo da aproximagdo do MEF com 2726 nds, aproximadamente 4 vezes
mais nos, o que pode ser observado pelos graficos de erros das figuras 6.11,
6.12 e 6.13. Adicionalmente, em média, o erro relativo cometido na
aproximacdo da variavel de estado é aproximadamente duas ordens de
magnitude menor que o erro relativo cometido na aproximacgéo do campo para

ambos 0s métodos.
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Pontos sobre a linha de avaliagdo
Figura 6.11 Percentual de erro relativo para o potencial elétrico sobre a linha de
avaliacdo cruzando a interface (Figura 6.2).

O gréfico da figura 6.13 mostra que tanto as aproximacdes obtidas com o
MEFG e com o MEF apresentam erros maiores em pontos localizados nas

vizinhancgas das regides criticas.
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Figura 6.12 Percentual de erro relativo para a norma do campo elétrico sobre a linha
de avaliagéao cruzando a interface (Figura 6.2)
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Figura 6.13 Percentual de erro relativo para a norma do campo elétrico sobre a linha
de avaliacao paralela (superior) a interface material (Figura 6.2).
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6.2.2 As condigOes de interface material

Na figura 6.14 sdo comparados os resultados obtidos com o uso da abordagem
interpolante do MEFG com truncamento de dominios e sem truncamento para
as componentes (a) tangencial e (b) normal a interface material. Quando a
técnica de truncamento de dominio é usada tanto a componente continua
quanto a descontinua sdo reproduzidas corretamente pela aproximacao.
Contudo, sem o tratamento da descontinuidade material pela técnica de

truncamento, oscilacdes espurias comprometem a aproximacdo de ambas

componentes nas proximidades da interface material.

0.09f

0.08

(a)
g_ 0.06 "

0.05

0.04 ¢

0.03 ¢

0.07

¢/ trunc.

| s/ trunc.

0 50

100 150 200
Pontos de avaliagao

250 300

~0.04 |

Figura 6.14 (a) Componente E, e (b) componente E, do vetor campo elétrico

¢/ trunc.

s/ trunc.

100 150 200

Pontos de avaliagao

calculadas sobre a linha de avaliacdo que cruza a interface material.
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A fim de verificar as relag6es fisicas de continuidade e descontinuidade das
componentes do campo ao cruzar a interface material, discutido na se¢éao 3.3,
conduzimos uma investigacao da precisdo com que estas condic¢des fisicas sédo
satisfeitas na vizinhanca da interface material. Foram criados dois conjuntos de
pontos, em que 0 primeiro conjunto consiste dos pontos ao longo de uma reta
paralela a interface material do lado de cima, e o outro conjunto é formado por
pontos verticalmente alinhados, suficientemente proximos aos primeiros, e
também distribuidos ao longo de uma reta paralela a interface material, mas do

lado debaixo da interface, analogamente a ilustra¢do da figura 6.8.

Ambas componentes do campo foram avaliadas. Primeiramente calculamos os
valores de campo para cada componente nos pontos pertencentes ao primeiro
conjunto (lado de cima da interface), entdo, usando as condicoes de
continuidade e descontinuidade esperada para cada componente,

01E1, = 0,E,, € Ey = E,, podemos estimar o valor tedrico esperado para cada

componente imediatamente ap6s a interface (do lado debaixo da interface,
meio material 2). Os valores de campo teoricamente estimados para cada
componente, logo apés a interface material, sdo comparados com os valores

numericamente calculados nos pontos do segundo conjunto.

O erro relativo entre a estimativa teérica das componentes de campo e 0s
valores numericamente calculados para as mesmas componentes de campo
sdo apresentados nas figuras 6.15 e 6.16. Exceto em pontos localizados nas
regibes criticas, pode-se dizer que as condicdes de interface s&o
satisfatoriamente reproduzidas pela aproximacédo fornecida pelo MEFG
interpolante com truncamento de dominio, considerando a pequena magnitude
dos erros relativos obtidos, que sdo frequentemente menores do que 0.1 e em

média da ordem de 0.04.
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Figura 6.15 Condicdo de descontinuidade: Percentual de erro relativo entre a
estimativa tedrica e os valores calculados.
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Figura 6.16 Condicdo de continuidade: Percentual de erro relativo entre a estimativa
tedrica e os valores calculados.

A figura 6.17 permite uma comparacao qualitativa entre os valores calculados
para a norma do campo elétrico pelo MEFG e pelo MEF ao longo da linha
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paralela e do lado de cima da interface material. As aproximacdes menos
refinadas de ambos o0s métodos subestimam o pico do campo nhas
extremidades, contudo, a aproximacao fornecida com menos nos do MEFG é
corretamente continua e suave, diferentemente da aproximacéao fornecida pela

discretizacdo menos refinada do MEF.

Dl T
[
Moadulo 012 [ f:I'. ( EFGM — Dmax = 1.6)
a:l;:}_ Cflll]])O e - EFGM 721(nos) S
tlelrico [ i & EFGM 2721 ’
0.1 g}% > FEM 733 N
X —+ FEM 12200 L
0.08; &
0.06
0.04
0

Pontos de avaliacdo paralelos (superior) a interface material

Figura 6.17 Comparacgédo entre os valores da norma do campo elétrico calculado pelo
MEFG e pelo MEF.

Pelos graficos das figuras 6.18 e 6.19 podemos observar a excelente
concordancia entre as aproximacoes fornecidas pelo MEFG e a aproximacéo
de referéncia do MEF com 12.207 nds para os valores de campo calculados
sobre as linhas de avaliacao paralelas (superior e inferior) a interface material.
Pode ser observado que para as aproximagfes em ambos os lados da
interface, os erros cometidos pela aproximagcdo menos refinada do MEFG com
721 nés sdo da mesma magnitude dos erros cometidos pela aproximacdo com
2726 nés do MEF.

137



30"
Percentual i
de erro 25
relativo Ref.: FEM (12207 nodes) — EFGM (Dmax=1.6)
iy EFGM 2721 (nds + ]
201} , (n6s)
x . EFGM 721
15 + FEM 2726
’, Fs
s +
i
X S
10 o 8 i
b4
x ¥ + L A
AP I ) ; 4
XL R (TN e ey S
0 AL LT‘—%M%M%#* Lo anh A

Pontos sobre a linha de avalia¢do paralela a interface

Figura 6.18 Percentual de erro relativo entre os valores da norma do campo elétrico
calculados pelo MEFG e pelo MEF: pontos de avaliacdo sobre a linha
paralela superior a interface material.
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Figura 6.19 Percentual de erro relativo entre os valores da norma do campo elétrico
calculados pelo MEFG e pelo MEF: pontos de avaliacdo sobre a linha

paralela inferior a interface material.
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6.2.3 Variagdo de magnitude da descontinuidade material

Nesta subsecéo investigamos a robustez da abordagem interpolante do MEFG
com truncamento de dominios usando o mesmo modelo geométrico mas
aumentando a descontinuidade material caso a caso. Para este fim, foram
realizadas as mesmas analises numéricas que antes, para 0s seguintes casos

de arranjo material: (1) tungsténio e cobre (o¢,/oyw =3,2308), (2) chumbo e

cobre (o¢, /op, =11,644), e (3) grafite e cobre (o¢, / ogras = 2.055,944).

04t Ref. FEM 12207 (nés)
Percentual o EFGM (721) Dmax = 1.6
de erro P EFGM (2721) Dmax = 1.6
relativo 03| * FEM 2726

0.2

0.1 ¢

0 50 100 150 200 250 300
Pontos sobre a linha de avaliagdo cruzando a mterface

Figura 6.20 Percentual de erro relativo: potencial elétrico calculado pelo MEFG e pelo
MEF. (Linha de avaliacdo indicada na Figura6.2, caso

ocy /oy =3,2308)

Considerando os graficos de erros nas figuras 6.20 a 6.22, pode-se notar que 0
erro aumenta a medida que a magnitude da descontinuidade material aumenta,
tanto para o MEFG quanto para o MEF. Como antes, 0s erros cometidos pela
aproximacao fornecida pelo MEFG com 721 nés sdo da mesma magnitude dos

erros cometidos pela aproxima¢do com o MEF usando 2726 nés, em outras
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palavras, as aproximacfes fornecidas pelo MEFG convergem para a
aproximacéo de referéncia do MEF (12.207 nés) mais rapidamente do que as
aproximag0Oes fornecidas pelo MEF. Além disso, a descontinuidade esperada
para a norma do campo ao longo da linha de avaliagdo que cruza a interface
material (figura 6.2) é corretamente reproduzida do ponto de vista qualitativo
para cada um dos trés casos, como pode ser observado nos graficos das
figuras 6.23, 6.24 e 6.25.

35¢
Pﬁ‘c‘f}“-“ﬂl Ref. FEM 12207 (nés)
de 6“1‘.1 0 3 3 EFGM (721) Dmax = 1.0
relativo * EFGM (2721) Dmax = 1.6

25 N FEM 2726

b FEM 733
2
1.5

0 50 100 150 200 250 300
Pontos sobre a linha de avaliacido cruzando a intertace

Figura 6.21 Percentual de erro relativo: potencial elétrico calculado pelo MEFG e pelo
MEF.(Linha de avaliac&o indicada na Figura 6.2, caso o¢, / op, =11,644)
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Figura 6.22 Percentual de erro relativo: potencial elétrico calculado pelo MEFG e
MEF. (Linha de avaliag&o: Figura 6.2, caso: o¢, / Ogras = 2.055,944)
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Figura 6.23 Norma do campo elétrico calculado para o caso o¢, /oy =3,2308 ao
longo da linha de avaliagéo indicada na Figura 6.2.
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Figura 6.24 Norma do campo elétrico calculado para o caso o¢,/op, =11,644 ao
longo da linha de avaliagcéo indicada na Figura 6.2.
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Figura 6.25 Norma do campo elétrico calculado para o caso og,/ogry = 2.055,944
ao longo da linha de avaliacéo indicada na Figura 6.2.
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As figuras 6.26 a 6.28 mostram novamente que, para os dois métodos, 0s erros
relativos no calculo do campo elétrico aumentam a medida que a
descontinuidade aumenta, contudo, 0os erros aumentam mais lentamente para
as aproximacbes MEFG. Note que o erro relativo maximo cometido pela
aproximacdo MEF com 2726 nés fica proximo de 8.5% (Figura 6.26) e chegou
a 11% (Figura 6.28) no caso de maior descontinuidade, ao passo que 0 erro
relativo cometido pelas aproxima¢des menos refinadas do MEFG (721 nés)
variam entre 7% (Figura 6.26) a 8.5% (Figura 6.28). .

8 i A ) 7
Percentual | ) Ref.: (FEM 12207n6s) - EFGM (Dmax=1.6)
de etro & i EFGM 721 (nds)
relafivo: 6 xxq = s EFGM 2721

FEM 2726

2

0 50 100 150 200 250 300
Pontos sobre a linha de avalia¢do cruzando a interface

Figura 6.26 Percentual de erro relativo: campo elétrico calculado pelo MEFG e MEF.
(Linha de avaliacéo indicada na Figura 6.2, caso og, /oy =3,2308)
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Figura 6.27 Percentual de erro relativo: campo elétrico calculado pelo MEFG e MEF
(Linha de avaliagéo indicada na Figura 6.2, caso o¢,/op, =11,644)
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Figura 6.28 Percentual de erro relativo: campo elétrico calculado pelo MEFG e MEF
(Linha de avaliag&o indicada na Figura 6.2, caso o, /ot = 2.055,944)
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Figura 6.29 Percentual de erro relativo: campo elétrico calculado pelo MEFG e MEF.
(Linha de avaliagéo superior da Figura 6.8, caso o¢, /oy =3,2308)

Analisaremos agora os erros cometidos no calculo da norma do campo elétrico
sobre a linha de avaliacdo superior paralela a interface material, indicada na

Figura 6.8, para as trés combinacdes de materiais.

As figuras 6.29 a 6.31, respectivamente associadas aos casos de materiais (1),
(2) e (3), também mostram que os erros relativos cometidos pela discretizacao
mais refinada do MEF (2726 nds) sdo da mesma ordem de magnitude ou
maiores que os cometidos pela aproximacdo menos refinada (721 nés) do
MEFG. Além disso, a magnitude do erro relativo maximo cresce a medida que

a magnitude da descontinuidade cresce, como observado antes.
Pelos resultados apresentados nas figuras 6.29, 6.30 e 6.31, pode-se observar

que os erros relativos meédios cometidos pelo MEFG séo frequentemente

menores que 10% e em média, aproximadamente, 4.5%.
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Figura 6.30 Percentual de erro relativo: campo elétrico calculado pelo MEFG e pelo
MEF. (Linha de avaliag&o superior Figura 6.8, caso o¢,/op, =11,644)
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Figura 6.31 Percentual de erro relativo: campo elétrico calculado pelo MEFG e MEF.
(Linha de avaliagdo superior Figura 6.8, caso o /ot = 2.055,944)
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6.3 Analise qualitativa do campo elétrico autoconsistente

Nesta secdo apresentamos resultados preliminares da aplicacdo do modelo
PIDC para simulacao de um plasma composto por duas espécies de particulas:
elétrons (180000) e protons (180000) a uma temperatura inicial de,
respectivamente, 10000 K e 1000 K, totalizando 360000 particulas de
simulacdo. Em nosso cadigo, ambas espécies de particulas sdo deslocadas ao
longo da simulagdo, apesar de que em muitos codigos para simulacdo de
plasmas apenas os elétrons sejam deslocados e as particulas mais pesadas
(ions) serem mantidas fixas. As particulas foram distribuidas uniformemente no
espaco e suas velocidades foram amostradas obedecendo-se a distribuicdo de
Maxwell-Boltzmann (WOODS, 1993).

O dominio de simulacdo € um retangulo com dimensbes da ordem de cem
vezes 0 comprimento de Debye. O volume das células difusas é
aproximadamente o volume de uma esfera de Debye, se os raios dos dominios
de influéncia dos pontos nodais forem definidos aproximadamente iguais ao

comprimento de Debye.

N&o foram consideradas fontes externas de campo na simulacdo, desta forma,
a Unica forca atuante no movimento das particulas é proveniente do campo
elétrico autoconsistente do plasma. Além disso, a fim de preservar o niamero
total de particulas ao longo da simulacdo, foram impostas condi¢cbes de
contorno periédicas em todo o contorno do dominio, ou seja, se uma particula
abandona o dominio de simulacédo, outra particula com exatamente as mesmas

caracteristicas € inserida no dominio pelo lado oposto ao lado de saida.

As linhas equipotenciais elétricas e uma visualizacdo vetorial do campo elétrico
ao final da primeira (=02 @, =5-10""7s) e trigésima (tz=15-10"s)

iteracOes sdo apresentados nas figuras 6.32 e 6.33. Apesar de estes resultados
estarem corretos do ponto de vista qualitativo, esforgos adicionais devem

concentrar-se na implementacao de calculos para realizar a andlise quantitativa
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das caracteristicas do plasma simulado. Contudo, os bons resultados
apresentados na sec¢do anterior indicam que podem ser esperados resultados
numéricos para o PIDC tdo bons quanto os obtidos pelo PIC-MEF
(PAES et al., 2003).

Figura 6.32 Linhas equipotenciais da funcdo potencial elétrico do plasma, relativas
aos instantes t; = 5.10 s (esquerda) e t3 =15-10"% (direita).
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Figura 6.33 Representacao vetorial do campo elétrico do plasma, correspondente aos
instantes t; = 5.10 s (esquerda) e t3 =15-10"% (direita).
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7 CONSIDERACOES E PERSPECTIVAS

Métodos meshfree, mais que uma nova classe de métodos, se revelaram
técnicas numéricas com grande potencial de aplicacdo em diversas areas. Em
particular o MEFG, originalmente proposto no contexto de engenharia
mecanica, vem se popularizando em outras areas e se consagrando como uma
robusta alternativa numérica aos métodos baseados em malha, capaz de
fornecer boas aproximacdes. Por outro lado, ainda existem areas nas quais
estas formulacdes independentes de malha permanecem inexploradas ou em
um estagio inicial de investigacdo. Este é o caso da area de simulacdo de

plasmas via modelos de particulas, em particular dos modelos PIC.

As vantagens no tratamento de geometrias complexas e facil adaptatividade
dos métodos meshfree, caracteristicas que se popularizaram rapidamente em
outras areas, vém chamando recentemente a atencdo daqueles que trabalham
com simulagao de plasmas. De fato, Christlieb et al. (2004) e Christlieb et al.
(2006) propuseram o método Boundary integral / treecode, no qual um método
gridless treecode € usado para resolver as equacfes de campo e um modelo
de interacdes clusters-particulas / particulas-particulas é usado para calcular as
contribuicdes das particulas. Até onde se sabe, essa abordagem pode ser
considerada a primeira abordagem meshfree no contexto geral de simulacéo

de plasmas via modelos de particulas.

O método Particle-In-Diffuse-Cell, proposto nesta tese, € uma contribuicdo
original neste campo, pois, de acordo com os levantamentos bibliograficos
realizados, é a primeira formulacdo PIC meshfree para simulacdo de plasmas
proposta na Literatura. O formalismo meshfree é introduzido no modelo PIC a
partir do conceito do elemento difuso, originario do MED (NAYROLES et al.,
1992), precursor do MEFG (BELYTSCHKO et al., 1994), culminando na

concepcao da ceélula difusa e o desenvolvimento da formulagcéo PIDC.
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Foi realizada a engenharia dos softwares PIC-FEM e PIDC no sistema Levsoft,
nesta ordem, discutida no capitulo anterior, e pelos diagramas UML
apresentados pode-se observar muitas semelhancas entre os programas.
Considera-se um aspecto positivo as semelhancas entre o0s modelos
computacionais implementados para o PIC-FEM e para o PIDC, pois permitem
estender com mais facilidade as funcionalidades de um programa PIC mesh-
based para um PIC meshfree.

Os principais algoritmos concernentes a implementacdo do PIDC foram
apresentados, incluindo os relativos ao célculo das fungbes de forma.
Adicionalmente, foram apresentadas algumas otimizacbes de cddigo
possibilitadas pelas particularidades dos algoritmos utilizados na
implementacdo do PIDC. O modelo computacional apresentado pode servir
como referéncia para outras implementagbes com, eventualmente, diferentes

métodos meshfree para resolugcédo do campo.

Devido ao atual estadgio de desenvolvimento e aplicacdo do MEFG em
eletromagnetismo computacional, e especialmente devido as diferentes
implementacgfes possiveis para o0 MEFG, realizou-se uma ampla investigacdo
da implementacdo desenvolvida para ser usada no PIDC, e foram obtidos
resultados relevantes e inéditos em eletromagnetismo computacional
(MARQUES et al., 2007a).

Este trabalho limitou-se ao desenvolvimento de um modelo matematico e
computacional para simulacdo de plasmas via um modelo de particulas PIC
meshfree e a busca de indicacdes quanto ao real potencial de aplicacdo do
MEFG em simulacdo de plasmas, cenario em que uma boa aproximacao para
as derivadas da variavel de estado, incluindo na vizinhanca de interfaces
materiais, € imprescindivel para garantir uma descricdo correta das trajetérias

das particulas, especialmente em dispositivos baseados em plasmas.
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Adicionalmente, investigou-se a escalabilidade e desempenho do programa
PIC-FEM orientado a objetos, paralelizado segundo o modelo descrito em
Marques et al. (2004a), e a implementacdo computacional do modelo PIDC
estd em fase de testes. Pode-se esperar que a implementacdo do PIDC
paralelizado, segundo descrito nesta tese, apresente desempenho semelhante
aguele obtido com o PIC-FEM (PASSARO et al., 2004; MARQUES et al.,
20044a), considerando a rapida convergéncia demonstrada pela implementacgéo
do MEFG interpolante proposta (MARQUES et al., 2007a). Investigacdes mais
detalhadas a respeito do tempo computacional para convergéncia entre a
abordagem interpolante do MEFG (incluindo as técnicas adicionais) e o MEF
devem ser realizadas cuidadosamente, bem como os limites de aplicacdo da
presente abordagem do MEFG (MEFG interpolante mais técnicas adicionais),
conforme discutido no capitulo de resultados e também abordado em Marques
et al. (2007a).

Alguns conceitos fisicos e matematicos que fundamentam o modelo de
simulacdo de plasmas via modelos PIC foram discutidos e relacionados na
descri¢cdo da formulagdo PIDC. Os métodos PIC-FEM e element-free Galerkin
foram revisados e, devido as conhecidas analogias entre o MEFG e o MEF,
espera-se gque tenha sido possivel discutir com suficiente clareza a formulacéo
do PIDC.

Ha muito a ser investigado no contexto da formulacdo PIDC devido a
originalidade e potencial de aplicacdo da mesma. Todavia, tentar-se-a ser
breve na descricdo de alguns tépicos que merecem atencdo neste novo

contexto.

Trabalhos futuros devem incluir o ajuste dos parametros livres do MEFG, tais
como dmax, buscando identificar valores adequados para a simulacdo de
plasmas, em diferentes condic¢des, e o estudo do efeito que a escolha de outras
funcdes de ponderagdo (do MEFG) tem no caso de simulagdo de plasmas.
Quanto a este Ultimo item, ressalta-se que func¢Bes de ponderacdo com
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decaimentos diferentes produzirdo perfis de distribuicdo de carga diferentes
(MARQUES, 2003), tendo em mente que as fun¢gdes de forma do MEFG séo
usadas para realizar a distribuicdo das cargas no PIDC. Em outras palavras,
deve ser investigada quéo adequada € a funcdo de forma utilizada para realizar
a tarefa de particionamento de carga, mesmo que, eventualmente, seja
necessario abrir mdo das otimizagbes possibilitadas pelos algoritmos
envolvidos no PIDC. Reforga-se, considera-se importante avaliar outras
funcdes de ponderacdo, como por exemplo, fungcdes normalizadas de
Sheppard (MARECHAL, 1998) ou outras, para entermos melhor como e o
quanto estes parametros livres interferem na acuracia da aproximagdo no

contexto de simulagéo de plasmas.

As investigacOes listadas a seguir representam contribuicbes originais a
literatura especifica e estdo em andamento: 1) andlises de desempenho e
escalabilidade do PIDC, 2) avaliacdo da eficiéncia das otimizacdes propostas
para o PIDC, e 3) comparacao com outros métodos para casos reportados na

Literatura.

O tratamento de meios homogéneos no MEFG deve continuar a ser
investigado na busca do desenvolvimento de uma estratégia que evite o
truncamento e também o0s inconvenientes das outras técnicas, 0 que sera
investigado pelo autor no contexto de um projeto de pesquisa, ja aprovado pela
Fundacado de Apoio a Pesquisa do Estado de Mato Grosso, a ser executado na
Universidade do Estado de Mato Grosso UNEMAT. Neste contexto especifico,
também sera realizada a investigacao da imposicao das condi¢cdes de contorno
pelo método de substituicdo direta com a abordagem interpolante do MEFG
para a equacdo de Poisson: os limites de aplicacdo desta abordagem é um
tépico que ainda falta ser discutido com o devido rigor na Literatura.

O algoritmo geral e otimizacbes que compdem o modelo computacional do
PIDC, descritos no capitulo 5, sédo inéditos e podem servir como referéncia
para futuros modelos computacionais para simulacdo de plasmas PIC
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meshfree, ou mesmo para diferentes ajustes dos parametros livres do PIDC. O
modelo orientado a objetos apresentado consiste em uma primeira
implementacdo PIDC no sistema Levsoft, e devera sofrer modificagbes em
breve. Em outras palavras, do ponto de vista computacional, apesar da
implementacdo de uma formulagdo inédita ser naturalmente inédita, nao
tivemos neste momento, a pretencao de desenvolver um modelo PIC Meshfree
orientado a objetos para referéncia em programas para simulacao de plasmas
como no trabalho de NIETER e CARY (2004). Diferentemente, optou-se pela
reutilizacéo do codigo do PIC-FEM, deixando o desenvolvimento de um modelo
orientado a objetos mais elaborado para o PIDC e a inclusdo de algoritmos
mais especializados para trabalhos futuros.

Algoritmos especificos para o PIDC devem ser estudados, por exemplo, para
tornar mais eficiente a determinagcdo dos nés que compdem a célula difusa, e
h& de se notar que este procedimento € proporcional ao niumero de particulas,
segundo a abordagem proposta, de modo que informacdes de conectividade
nodal ou estruturas de dados mais especializadas, associando pontos nodais e
particulas, podem permitir redug@o expressiva do tempo total de simulagdo ao
desempenharem a tarefa de identificacdo da célula difusa em um dado ponto
de avaliacao (neste caso, pode ser a posicdo de uma particula ou mesmo um

ponto de integracao).

A despeito da robustez e eficiéncia apresentada pela abordagem do MEFG que
vem sendo investigada, a maior parte das implementacdes deste método
apresenta maior custo computacional que outros métodos, meshfree ou de
elementos finitos, e conforme discutido em Marques et al. (2007a), Krysl e
Belytschko (2001), e Xuan et al. (2004), uma comparacao rigorosa deve levar
em conta o grau de convergéncia das aproximacfes além do tempo de
processamento. Sugere-se que seja avaliado o uso de outros métodos
meshfree e, vale lembrar que, sendo estes, métodos de particdo de unidade,
provavelmente poderdao ser utilizados para simulagcdo de plasmas de forma

bastante semelhante ao PIDC.
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Para encerrar, ressalta-se o recente estagio de desenvolvimento dos métodos
meshfree, tanto em simulagcdo de plasmas quanto em eletromagnetismo
computacional dentre outras areas, e que o0 principal interesse no
desenvolvimento dessas formulacdes esta relacionado ao estudo de situacdes
envolvendo sucessivo refinamento de malha, geometrias complexas bi ou
tridimensionais e continuidade da aproximacdo. Neste contexto, o método
PIDC, proposto e descrito nesta tese, formaliza uma classe de métodos

PIC meshfree, inédita no contexto especifico de modelos Patrticle-In-Cell.

157






REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

ABE, N. M.; PASSARO, A.; FRANCO, M.A. R. et al. Um sistema de software
para analise de dispositivos e componentes de éptica integrada, fibras opticas
e microondas. In: CONGRESSO BRASILEIRO DE ELETROMAGNETISMO, 5.,
2002, Gramado. Anais... Gramado: [s.n], 2002.

BASTOS, J. A. P. Eletromagnetismo e calculo de campos. Floriandpolis:
UFSC, 1989.

BELYTSCHKO, T.; KRYSL, P. ESFLIB: a library to compute the element-free
Galerkin shape functions, Computational Methods in Applied Mechanic
Engineering, v.190, p. 2181-205, 2001.

BELYTSCHKO, T.; DOLBOW, J. An introduction to programming the meshless
element-free Galerkin method,Comput. Mechanics, v.5, n.3, p. 207-241, 1998.

BELYTSCHKO, T.; KRONGAUZ, Y.; ORGAN, D., FLEMING, M.; KRYSL, P.
Meshless Methods: An overview and recent developments, Computer
Methods in Applied Mechanics and Engineering, v.139, p.3-47, 1996.

BELYTSCHKO, T.; LU, Y. Y.; GU, L. Element-free Galerkin methods.
International Journal for Numerical Methods in Engineering, v. 37, p.229-
256, 1994.

BIRD, G. A. Molecular gas dynamics.Oxford, U.K.: Clarendon Press, 1976.

BIRD, G. A. Nonequilibrium radiation during re-entry at 10 km/s. AIAA Paper
87-1543, 1987.

BIRDSALL, C.K. Particle-in-cell charged-particle simulations plus Monte Carlo
collisions with neutral atoms, IEEE Transactions on Plasma Science, v.19,
n. 2, p.65-85, 1991.

BIRDSALL, C. K.; LANGDON, A. B. Plasma physics via computer
simulation. New York: McGraw-Hill, 1985.

BOEWERS, K. J. Accelerating a particle-in-cell simulation using a hybrid
counting sort. Journal of Comput. Physics, v. 173, p.393-411, 2001.

BOSE, D.; CANDLER, G.V. Advanced model of nitric oxide formation in
hypersonic flows, Journal of Thermophysics and Heat Transfer, v. 12, n. 2,
p.214-222, 1998.

BOTTAUSCIO, O.; CHIAMPI, M.; MANZIN, A. Element-free Galerkin method in

eddy-current problems with ferromagnetic media, IEEE Transactions on
Magnetics, v. 42, n. 5, p.1577-1584, 2006.

159



BOYD, I. D.; BOSE, D.; CANDLER, G. V. Monte Carlo modeling of nitric oxide
formation based on a quasi-classical trajectory calculations, Phys. Fluids, v.9,
n. 4, p.1162-1170, 1996.

BOYD, I. D. A threshold line dissociation model for the direct simulation Monte
Carlo method, Phys. Fluids, v.8, n. 5, p.1293-1300, 1996.

BREITKOPF, P.; TOUZOT, G.; VILLON, P. Consistency approach and di_use
derivation in element-free methods based on moving least squares
approximation, Computer Assisted Mechanics and Engineering Sciences,
v. 5, p. 479-501, 1998.

BREITKOPF, P.; RASSINEUX, A.; TOUZOT, G. ; VILLON, P. Explicit form and
efficient computation of MLS shape functions and their derivatives,
International Journal for Numerical Methods in Engineering, v. 48, p. 451-
466, 2000.

BUNEMAN, O. Dissipation of currents in ionized media, Physical Review,
v. 115, p. 503-517, 1959.

CAMPBELL, P. M.; CARMONA, E. A.; WALKER, D. H. Hierarchical domain
decomposition with unitary load balancing for electromagnetic particle-in-cell
codes. IEEE Concurrency, p.943-950, 1990.

CAPITELLI, M.; ARMENISE, I.; GORSE, C. State to state approach in the
kinetics of air components under re-entry conditions, Journal of
Thermophysics and Heat Transfer, v. 11, n. 4, p.570-578, 1997.

CAPITELI, M., CASSAVOLA, A.; COLONNA, G.; De GIACOMO, A. Laser-
induced plasma expansion: Theoretical and experimental aspects,
Spectrochimica Acta Part B, v. 59, p.271-289, 2004.

CARMONA, E. A.; CHANDLER, L. J. On parallel PIC versatility and the
structures of parallel PIC approach, Concurrency: Practice and Experience,
v. 9, p.1377-1405, 1997.

CHENG, S.; SANTI, M.; CELIK, M.; MARTINEZ-SANCHES M.E.; PERAIRE, J.
Hybrid PIC-DSMC simulation of a Hall thruster plume on unstructured grids.
Computer Physics Communications, v. 164, p.73-79, 2004.

CHRISTLIEB, A. J.; KRASNY, R.; VERBONCOEUR, J. P.; EMHOFF, J. W.;

BOYD, I. D. Grid-free plasma simulation techniques. IEEE Transactions on
Plasma Science, v. 34, n. 2, p.149-165, 2006.

160



CHRISTLIEB, A. J.; KRASNY, R.; VERBONCOEUR, J. P. Efficient Particle
Simulation of Virtual Cathod using a grid-free treecode poisson solver. IEEE
Transactions on Plasma Science, v. 22, n. 2, p.384-389, 2004.

CINGOSKI, V.; MIYAMOTO, N.; YAMASHITA H. Element-Free Galerkin
Method for Electromagnetic Field Computation. IEEE Transactions on
Magnetics, v. 34, n. 5, p.3236-3239, 1998.

CORDES, L. W.; MORAN, B. Treatment of material discontinuity in the
Element-Free Galerkin method. Computer Methods in Applied Mechanics
and Engineering, v. 139, p.75-89, 1996.

COULAUD, O.; DUSSERE, M.; HENON, P.; LEFEBVRE, E.; ROMAN, J.
Optimization of a kinetic laser-plasma interaction code for large parallel
systems, Parallel Computing, v. 29, p.1175-1189, 2003.

DAWSON, J.M.; LIN, A.T. Particle simulation: handbook of plasma physics,
Elsevier Science Publishers, v. 2, 1984.

DAWSON, J.M. One-dimensional plasma model, Physics of Fluids, v. 5,
p.445-459, 1962.

DECYK, V. K. UPIC: A framework for massively parallel particle-in-cell codes.
Computer Physics Communications, v. 177, n. 1-2, p.95-97, 2007

DECYK, V. K.; NORTONB, C. D. UCLA Parallel PIC Framework, Computer
Physics Communications, v. 164, n. 1-3, p.80-85 2004.

DECYK, V.K. Skeleton PIC codes for parallel computers, Computer Physics
Communications, v. 87, p.87-94, 1995.

ELSGOLTZ, L. Ecuaciones diferenciales y el calculo variacional. Moscou,
MIR, 432p., 1969.

ERCOLANO, B.; BARLOW, M.J.; STOREY, P.J.; LIU, X.-W. Mocassin: a fully
three dimensional Monte-Carlo photoionization code, Mon. Not. R. Astron.
Soc., v. 340, p.1136-1152, 2003.

FERRARO, R. D.; LIEWER, P. C.; DECYK, V. K. Dynamic load-balancing for a
2D concurrent plasma PIC code. Journal of Computational Physics, v. 109,
n. 2, p.329-341, 1993.

GARRIGUES, L.; HERON, A.; ADAM, J. C.; BOEUF, J. P. Hybrid and particle in

cell model of a stationary plasma thruster. Plasma Sources Science.
Technology, v. 9, p.219-226, 2000.

161



GIMELSHEIN, S.F.; IVANOV, M.S.; MARKELOV, G.N. Statistical simulation of
Nonequilibrium rarefied flows with quasiclassical vibrational energy transfer
model, Journal of Thermophysics and Heat Transfer, v. 12, n. 4, p.489-495,
1998.

HAUSSLER-COMBE, U.; KORN, C. An adaptive approach with the element-
free Galerkin method, Computer Methods in Applied Mechanics and
Engineering., v.162, p.203-222, 1998.

HERAULT, C.; MARECHAL, Y. Boundary and interface conditions in meshless
methods. IEEE Transactions on Magnetics, v. 35 n. 3, p.1450-1453, 1999.

HO, S. L.; YANG, S.; MACHADO, J. M.; WONG, H. C. Application of a
Meshless Method in Electromagnetics. IEEE Transactions on Magnetics, v.
37,n.5, p. 3198-3202, 2001.

HO, S. L.; YANG, S.; NI, P.; WONG, H. C. Developments of an efficient global
optimal design technique — a combined approach of MLS and SA algorithm.
Compel — The International Journal for Computation and Mathematics in
Electrical and Electronic Engineering, v. 21, n. 4, p.604-614, 2002.

HRACH, R.;SEDLAK, D.;VICHERA, M.;SIMEK, J. Self-consistent modelling of
plasma—solid interaction in electronegative plasmas. Thin Solid Films, v. 459,
p. 137-140. 2003.

ITIKAWA, Y.; ICHIMURA, A.; ONDA, K.; SAKIMOTO, K.; TAKAYANAGI, K.
Cross sections for collisions of electrons and protons with oxygen molecules,
Jounal of Physical Chemical Reference Data, v.18, n.1, p. 23-42, 1989.

ITIKAWA, Y.; HAYASHI, N.; ICHIMURA, A.; ONDA, K.; SAKIMOTO, K,;
TAKAYANAGI. Cross sections for collisions of electrons and protons with
nitrogen molecules. Jounal of Physical Chemical Reference Data, vol. 15,
n. 3, 985-1010p., 1986.

JACKSON, J. D. Classical electrodynamics. 2. ed. New York: John Wiley &
Songs, 1975.

JOHNSON, G. R.; BEISSEL, S. R. Normalized smoothing functions for SPH
impact computations. International Journal for Numerical Methods in
Engineering, v. 39, n. 16, p.2725-2741,1996.

KAFAFY, R.E.; WANG, J. A Hybrid Grid Immersed Finite Element Particle-in-

Cell Algorithm for Modeling Spacecraft—Plasma Interactions. IEEE
Transactions on Plasma Science, v. 34, n. 5, p. 2114-2124, 2006.

162



KANDALA, R.; CANDLER, G.V. Numerical studies of laser induced energy
deposition for supersonic flow control. AIAA Journal, v.42, n. 11, p. 2266 -2275
, 2004.

KNIGHT, D. Aerodynamic flow control at high speed using energy deposition.
In: WORKSHOPON MAGNETOPLASMA AERODYNAMICS FOR
AEROSPACE APPLICATIONS, 4., 2002, Moscow. Proceedings... Moscow:
Institute for High Temperatures/Russian Academy of Sciences, 2002.

KRONGAUZ, Y.; BELYTSCHKO, T. Enforcement of essential boundary
conditions in meshless approximations using finite elements. Computer
Methods in Applied Mechanics and Engineering, v. 131, p.133-45 1996.

KRONGAUZ, Y.; BELYTSCHKO, T. EFG approximation with discontinuous
derivatives. International Journal for Numerical Methods in Engineering,
v.41, p.1215-1233, 1998.

KRYSL, P.; BELYTSCHKO, T. Element-Free Galerkin method: convergence of
the continuous and discontinuous shape functions. Computational Methods in
Applied Mechanics and Engineering, v. 148, p.257-277, 1997.

KRUER, W.L. The physics of laser plasma interactions. New York: Addison-
Wesley Publishing Company Inc., 1988.

LANCASTER, P.; SALKAUSKAS, K. Surfaces generated by moving least
squares methods. Math. Comput., v. 37, p.141-158, 1981.

LAPENTA, G. Automatic adaptation in mono- and multi-dimensional PIC codes,
In: INTERNATIONAL SYMPOSIUM FOR SPACE SIMULATIONS (ISSS-7), 7.,
2005, Los Alamos. Proceedings... Disponivel em: http://www.rish.kyoto-
u.ac.jp/isss7/CDROM/CONTENTS/DATA PDF/T-GLAP.PDE. Acesso em: 25
Apr. 2008.

LARSON, D.J. A Coulomb collision model for PIC plasma simulation. Journal
of Computational Physics, v. 188, p.123-138, 2003.

LI, S.; LIU, W.K. Meshfree and particle methods and their applications. Applied
Mechanics Review, v. 55, n. 1, p.1-34, 2002.

LIEBERMAN, M.A.; LICHTENBERG, A.J. Principles of plasma discharges
and materials processing. New York: John Wiley and Sons, Inc., 1994.

LIEWER, P.; DECYK, V. K. A general concurrent algorithm for plasma particle-
in-cell simulation codes. Journal of Comput. Physics, v. 85, p.302, 1989.

LISZKA, T. An interpolation method for an irregular set of nodes. International
Journal for Numerical Methods in Engineering, v. 20, p.599-612, 1984.

163


http://www.rish.kyotou.ac.jp/isss7/CDROM/CONTENTS/DATA_PDF/T-GLAP.PDF

LIU, W. K.; JUN, S.; ZHANG, Y. F. Reproducing kernel particle methods,
International Journal for Numerical Methods in Engineering, v.20, p.1081-
1106, 1995.

LIU, G. R. Meshfree Methods, moving beyond the finite element method.
Florida: CRC Press LCC, 2002.

LIU, S.; YANG, Q.; CHEN, H.; XU, G.; LIU, F. Improvement of the Element-Free
Galerkin Method for Electromagnetic Field Calculation. IEEE Transactions on
Magnetics, v. 40, n. 1, p.1866-1869, 2004.

LONGO, S. Monte Carlo models of electron and ion transport in non-equilibrium
pasmas. Plasma Sources Science Technology, v. 9, p.468-476, 2000.

LOHNER, R.; ONATE, E. An advancing front point generation technique.
Comunications in Numerical Methods in Engineering, v.14, p.1097-108,
1998.

LUBECK, O.; FABER, V. Modeling the performance of hypercubes: a case
study using the particle-in-cell application. Parallel Computing, v. 37, n. 9, s/p.
1988.

LUCY, L. B. A numerical approach to testing of the fission hypothesis. The
Astron. Journal, v. 8, n. 12, p.1013-1024, 1977.

MACHADO, J.M.; SHYOU, Y.; PASSARO, A.; ABE, N.M. An application of the
element-free Galerkin method to the analysis of quantum well structures, In:
INTERNATIONAL CONFERENCE OON ELECTROMAGNETIC FIELD
PROBLEMS AND APPLICATIONS, 4., 2000, Tianjin. Proceedings... Tianjin:
ICEF, 2000. p,207-210.

MACHERET, S. O.; SHNEIDER, M. N.; MILES, R. B. Modeling of air plasma
generation by repetitive high-voltage nanosecond pulses, IEEE Transactions
on Plasma Science, v.30, N. 3, p.1301-1314, 2002.

MACHERET, S. O.; SHNEIDER, M. N.; MILES, R. B. Modeling of plasma
generation in repetitive ultra short DC, Microwave, and laser pulses, In: AIAA
PLASMADYNAMICS & LASERS CONFERENCE, 32., and WEAKLY IONIZED
GASES WORKSHOP AIAA-2001-1940, 4., 2001, Anaheim-CA, Proceedings...
Anaheim-CA: AIAA, 2001.

MALKA, V. FRITZLER, S.; LEFEBVRE, E.; dHUMIERES, E.; FERRAND, R;
GRILON, G.; ALBARET, C.; MEYRONEINC, S.; CHAMBARET, J. P.;
ANTONETTI A.; HULIN, D. Practicability of protontherapy using compact laser
systems. Medical Physics, v. 31, p.1587-1592, 2004.

164



MARECHAL, Y. Some Meshless Methods for Electromagnetic Field
Computations. IEEE Transactions on Magnetics, v. 34, n. 5, p. 3351-3354,
1998.

MARQUES, G.N.; MACHADO, J.M.; VERARDI, S.L.L.; STEPHANY, S.;
PRETO, A.J. Interpolating EFGM for computing continuous and discontinuous
electromagnetic fields. COMPEL — The International Journal for
Computation and Mathematics in Electrical and Electronic Engineering, v.
26, n. 5, p. 1411-1438, 2007a.

MARQUES, G.N.; PRETO, A.J.; STEPHANY, S.; PASSARO, A.; PAES, A.C. J.
; ABE, N. M. Uma abordagem meshfree para simulacdo de plasmas néo
colisionais. In: IBERIAN LATIN AMERICAN CONGRESS ON
COMPUTATIONAL METHODS IN ENGINEERING (XXVIII CILAMCE)., 28.,
2007, 13-15 June Porto. Proceedings... Porto: APMTAC/SEMNI/ABMEC,
2007b

MARQUES, G.N.; MACHADO, J.M.; VERARDI, S.L.L. ; SHYOU, Y. An
application of the element-free Galerkin method with interpolating shape
functions to the analysis of electromagnetic fields in inhomogeneous media. In:
IEEE CONF. COMP. ELECTROMAG. FIELDS, COMPUMAG’05, 15., 2005,
Shenyang, China. Proceedings... Shenyang, China: IEEE, v. Il, p. 68-69,
2005a.

MARQUES, G.N.; PRETO, A.J.; STEPHANY, S., PASSARO, A., ABE, N.M. e
PAES, A.C.J. Particle-In-Cell/Monte-Carlo Modeling of Collisional/Non-
Collisional Plasmas, In: WORKSHOP DOS CURSOS DE COMPUTACAO
APLICADA DO INPE (V WORCAP), 5., 2005, Sédo José dos Campos. Anais...
S&o José dos Campos — SP: INPE, 2005b.

MARQUES, G.N., PRETO, A.J., STEPHANY, S., PASSARO, A., ABE, N.M.,
PAES, A.C.J. Plasmas simulations using the particle-in-cell model and the finite
element method in parallel architecture, In: WORKSHOP DE COMPUTACAO
APLICADA DO INPE, (IV WORCAP), 4., 2004. Sao José dos Campos — SP,
Anais... Sdo José dos Campos: INPE, 2004a.

MARQUES, G.N., PRETO, A.J., STEPHANY, S., PASSARO, A., MINUCCI,
M.A.S. Plasmas Simulations Applied to the Study of Magneto-Aerodynamics
Effects. In: WORKSHOP DE COMPUTACAO APLICADA DO INPE, (IV
WORCAP), 4., 2004, Sao José dos Campos. Anais... Sdo José dos Campos —
SP, INPE, 2004b.

MARQUES, G.N., MACHADO, J.M., VERARDI, S.L.L. Interpolating Element-
Free Galerkin Method Results for Electromagnetic Field Computations. In:
IBERIAN LATIN AMERICAN CONGRESS ON COMPUTATIONAL METHODS
IN ENGINEERING (XXV CILAMCE), 25., 2004,Recife — PE. Proceedings ...
Recife: UFPE, 2004c.

165



MARQUES, G. N. O método element-free Galerkin: uma abordagem
interpolante aplicada ao estudo de campos eletromagnéticos. 2003. 118f.
Dissertacao de Mestrado em Matematica Aplicada e Computacional — Instituto
de Biociéncias Letras e Ciéncias Exatas (IBILCE) - Universidade Estadual
Paulista (UNESP), Sao José do Rio Preto — SP, Brasil (2003).

MATYASH, K., SCHNEIDER, R., BONNIN, X., COSTER, D., ROHDE, V. e
KERSTEN, H. Modeling of parasitic plasma under the divertor roof baffle,
Journal of Nuclear Materials, 337-339, 237-240p., 2005.

MELENK, J.M. e BABUSKA, |. The partition of unit finite element method: Basic
theory and applications. Computational Methods for Applied Engineering, v.
139, 289-314p., 1996.

MINUCCI, M.A.S. TORO, P.G.P, OLIVEIRA, A.C E CHANES JR., J.B. Multi
laser pulse investigation of the DEAS concept in hypersonic flow, In:
INTERNATIONAL SYMPOSIUM ON BEAMED ENERGY PROPULSION, 2.,
2003,Sendai. Proceedings...Sendai: AIBEP, 2003.

MUKHERJEE, Y.X. e MUKHERJEE, S. On boundary conditions in the element-
free Galerkin method, Computational Mechanics, v. 19, 264-270p., 1997.

NAM, S.K. DONNELLY V.M. e ECONOMOU, D.J. Particle-In-Cell simulation of
ion flow through a hole in contact with plasma. IEEE Transactions on Plasma
Science, v. 33, n.2, 232-233p., 2005.

NANBU, K. Simple method to determine collisions event in Monte Carlo
simulation of electron-molecule collision, Jpn. Journal of Applied Physics,
v. 33, 4752-4753p., 1995.

NANBU, K., MITSUI, K. & KONDO, S. Self-consistent particle modelling of dc
magnetron discharges of na O,/Ar mixture. Journal of Physics D.: Appl.
Physics, v. 33, 2274-2283p., 2000a.

NANBU, K. Pobability theory of electron-molecule, ion-molecule, molecule-
molecule, and Coulomb collisions for particle modeling of materials processing
plasmas and gases, IEEE Transactions on Plasma Science, v. 28, n. 3, 971-
90p., 2000b.

NANBU, K. e YONEMURA, S. Weighted patrticles in Coulomb Collision
simulations based on the theory of cumulative scattering angle, Journal of
Computational Physics, v.145, 639-654p., 1998.

NANBU, K. Stochastic solution method of the Boltzmann equation Il. Simple

gas, gas mixture, diatomic gas, reactive gas and plasma, Reports of the
Institute of Fluid Science, v. 8, 77-125p., 1996.

166



NAYROLES, B. TOUZOT G. E VILLON, P. Generalizing the finite element
method: diffuse approximation and diffuse elements. Computational
Mechanics, v. 10, 307-318p., 1992.

NIETER, C. e CARY, J.R. VORPAL: a versatile plasma simulation code,
Journal of Computational Physics, v.196, 448-473p., 2004.

PAES, A.C.J., ABE, N.M., SERRAO, V.A. e PASSARO, A., Analise de um
Mecanismo de Aceleracéo de Feixe Utilizando um Modelo de Particulas
Autoconsistente e o Método dos Elementos Finitos. In: CONGRESSO
BRASILEIRO DE ELETROMAGNETISMO, 5., 2002, Gramado. Anais...
Gramado: [s.n], 2002.

PAES, A.C. J,, ABE, N.M., SERRAO, V.A. e PASSARO, A., A Simulation of
plasmas with electrostatic PIC models using the finite element method.
Brazilian Journal of Physics, vol. 33, 411 — 417p., 2003.

PARK, C.A review of reaction rates in high temperature air, AIAA Paper 89-
1740, Buffalo, NY, 1989.

PASSARO, A., FRANCO, M.A.R., MACHADO, J.M. e CARDOSO, J.R. Modal
Analysis of Quasi-Guided Waveguides by the Finite Element Method with
Spatial Transformations. In: SBMO/IEEE MTT-S, AP-S and LAOS International
Microwave and Optoelectronics Conference. IMOC, 1999, Rio de Janeiro.
Proceedings... Rio de Janeiro: SBMO/IEEE, 1999.

PASSARO, A., ABE, N.M., PAES, A.C.J.,, MARQUES, G.N., PRETO, A.J.,
STEPHANY, S. A Parallel and Object-Oriented Plasma Simulation Code Based
on Electrostatic PIC Model and the Finite Element Method. P.R.M. Lyra,
S.M.B.A. Silva, F.S. Magnani, L.J.N. Guimaraes, L.M. Costa e E.P. Junior eds.
In: The XXV Iberian Latin American Congress on Computational Methods in
Engineering, Brasil XXV CILAMCE, 2004, Recife. Proceedings... Recife:
UFPE, 2004.

PHUOC, T. X. An experimental and numerical study of laser-induced spark in
air, Optics and Lasers Engineering, v.43, 113-129p., 2005.

PLIMPTON, S.J., SEIDEL, D.B., PASIK, M.F. et al. A load-balancing algorithm
for a parallel electromagnetic particle-in-cell code. Computer Physics
Communication, v. 152, 227-241p., 2003.

RANTAMAKI, K. M., PATTIKANGAS, T.J.H., KARTTUNEN, S.J. et al. Particle-

in-cell simulations of parasitic absorption of lower hybrid power in edge plasmas
of tokamaks. Plasma Phys. Control. Fusion, v. 41, 1125-1133p., 1999.

167



RIGGINS, D. e NELSON, H. F. Hypersonic flow control using upstream focused
energy deposition, AIAA-99-0898, 11p., 1999.

ROTH, J. R., SHERMAN, D. M. e WILKINSON, S.P., Boundary layer flow
control with a one atmosphere iniform glow discharge surface plasma, AIAA 98-
0328, 28p., 1998.

ROSSI, R. e ALVES, M. K. An h-adaptive modified element-free Galerkin
method, European Journal of Mechanics A/Solids, v. 24, 782-199p., 2005.

SANDONATO, G.M. e BARROSO, J.J. Conceptual design of a beam extraction
electrode system for a 1mN ion thruster. Rev. Sci. Instrum., v. 67 n.4, 1486-
1493 p., 1996.

SARMA, G. S. R. Physico-chemical modeling in hypersonic flow simulation,
Progress in Aerospace Sciences, v.36, p.281-349, 2000.

SCALES, W.A., CHENG, K.T. & SRIVASTAVA, S. Simulation studies of
process associated with stimulated electromagnetic emissions (SEE) in the
ionosphere. Journal of Atmospheric and Solar-Terrestrial Physics, v. 59
n.18, 2373-2381p., 1997.

SCHWARZ, H.R., Finite Element Mehtods, Academic Press INC., San Diego,
386p., 1984.

SCHWEIGERT, I.V. e ALEXANDROV, A.L. Transition between different modes
of a capacitively coupled radio frequency discharge in CH,4 in one- and two-
dimensional PIC-MCC simulations, IEEE Transactions on Plasma Science,

v. 33, n. 2, 615-623p., 2005

SEROR, S., SCHALL, E., DRUGUET, M.-C. e ZEITOUN, D.E. An extension of
CVDV model to Zeldovich exchange reactions for hypersonic non-equilibrium
air flows, Shock Waves, v.8, p.285-98, 1998.

SHANG, J. S. Three decades of accomplishments in computational fluid
dynamics, Progress in Aerospace Sciences, v.40, 173-197p., 2004.

SHANG, J. S. Shared knowledge in computational fluid dynamics,
electromagnetics, and magneto-aerodynamics, Progress in Aerospace
Sciences, v.38, 449-467p., 2002.

SHANG, J.S. Recent research in magneto-aerodynamics. Progress in
Aerospace Sciences, v. 37, 1-20 pp., 2001.

SHARMA, A. e LONG, L.N. Numerical simulation of the blast impact problem

using the direct simulation Monte-Carlo (DSMC) method, Journal of
Computational Physics, v. 200, 211-237p., 2004.

168



SHON, C.H., LEE, H.J. e LEE, J.K. Method to increase the simulation speed of
particle-in-cell (PIC) code. Computer Physics Commun., v. 141, 322-329p.,
2001.

SHNEIDER, M.N., MACHERET, S.O., ZAIDI, S.H., GIRGIS, |.G., RAIZER,
YU.P. e MILES, R.B. Steady and unsteady supersonic flow control with energy
addition, AIAA 2003-3862, 2003.

SIMKIN, J. e TROWBRIDGE, C.W. On the use of the total scalar potential in
numerical solution of field problems in electromagnetics, International Journal
for Numerical Methods in Engineering, v.14, 423-440 p., 1979.

SINGH, A., WEILE, D.S., RAJAPATIRANA, S. e GRANATSTEIN, V.L.
Integrated design of depressed collector for gyrotrons, IEEE Transactions on
plasma science, v. 25, n. 3, 480-491p., 1997.

SOUBACQ, S., PIGNOLET, P., SCHALL, E. e BATINA, J. Investigation of a gas
breakdown process in a laser-plasma experiment, Journal of Physics D:
Applied Physics, v.37, 2686-2702 p., 2004.

SPROUL, W.D., CHRISTIE, D.J. e CARTER, D.C. Control of reactive sputtering
processes. Thin Solid Films, v. 491, 1-17p., 2005.

SUGAWARA, M. Adaptive basis set for guantum-mechanical calculation based
on element-free Galerkin method. Chemical Physics Letters, v. 314, 522-528
p., 1999.

SWEGLE, J. M., HICKS, D. L. e ATTAWAY, S. W. Smoothed particle
hydrodynamics stability analysis, Computational Physics, v.116, 123-134p.,
1995.

SZWARCFITER, J. L. e MARKENZON, L. Estrutura de Dados e seus
algoritmos, Ed. LTC-Livros Técnicos e Cientificos — Editora S.A., 1994

TACCOGNA, F., LONGO, S. e CAPITELLI, M. Plasma sheats in hall discharge,
Physics of plasmas, v. 12, paper 093506, 2005

TAJIMA, T. Computational plasma physics with applications to fusion and
astrophysics. New York: Addison-Wesley Publishing Company, 1989.

TAYLOR, R.L. e ZIENKIEWICZ, O.C. The finite element method. New York:
McGraw-Hill Internation Editions, 1989.

TSKHAKAYA, D., SCHNEIDER, R. Optimization of PIC codes by improved

memory management. Journal of Computational Physics, n.225, 829-839p.,
2007.

169



VAY, J.-L., COLELLA, P., KWAN, J. W., MCCORQUODALE, P., SERAFINI, D.
B. A., FRIEDMAN, GROTE, D. P., WESTENSKOW, ADAM, J.-C. G. e HERON,
A. Application of adaptive mesh refinement to particle-in-cell simulations of
plasmas and beams. Physics of Plasmas, v. 11, n.5, 2928-2934 p., 2004.

VERARDI, S.L.L., MACHADO, J.M. e SHIYOU, Y. The application of
interpolating MLS approximations to the analysis of MHD flows. Finite
Elements in Analysis and Design, v. 39, 1173-1187p., 2003.

VERBONCOEUR, J.P., LANGDON, A.B. e GLADD, N.T. An object-oriented
electromagnetic PIC code, Computer Physics Communications, v. 87, 199-
211p., 1996.

VERBONCOEUR, J.P., Particle simulation of plasmas: review and advances,
Plasma Physics and Controled Fusion, v. 47, A231-A260p., 2005.

VIANA, S. A. e MESQUITA, R. C. Método de Galerkin sem malha aplicado ao
calculo de campos eletromagnéticos, In. CONGRESSO BRASILEIRO DE
ELETROMAGNETISMO, 3., 1998. Séao Paulo. Anais... Sado Paulo: [s.n], 1998.
p.214-217.

WALKER, D. W. The implementation of a three-dimensional particle-in-cell code
on a hypercube concurrent processor. In: CONFERENCE ON HYPERCUBE
CONCURRENT COMPUTERS AND APPLICATIONS, 4., 1989, Monterey, CA.
Proceedings... Monterey: ACM/IEEE,1989.

WOLFHEIMER, F., GJONAJ, E., WEILAND,T. A parallel 3D particle-in-cell code
with dynamic load balancing. Nuclear Instruments and Methods in Physics
Research, n.558 202-204p., 2006.

WU, J.-S. ,HSU, K.-H., LI, F.-L., HUNG, C.-T., JOU.S.-Y. Development of a
parallelized 3D electrostatic PIC-FEM code and its applications. Computer
Physics Communications, v.177, 98-101p., 2007.

WOODS, L.C. An Introduction to the kinetic theory of gases and
magnetoplasmas. New York: Oxford University Press Inc. cap. 2,1993.

XUAN, L., ZENG, Z., SHANKER, B., e UDPA, L. Element-Free Galerkin Method
for Static and Quasi-Static Electromagnetic Field Computation. IEEE
Transactions on Magnetics, v.40, n. 1, 12-20p., 2004.

ZHANG, Y., SHAO, K. R,, XIE, D. X. e LAVERS, J. D. Meshless Method Based

on Orthogonal Basis for Computational Electromagnetics. IEEE Transactions
on Magnetics, v.41, n. 5, 1432-1435p., 2005.

170



INDICE POR ASSUNTO

ABSTRACT, 13
ALGORITMOS
Célculo das derivadas das func¢des de forma do MEFG, 114
Calculo das funcdes de forma do MEFG, 113
Estratégia de paralelizacdo PIDC, 121
Montagem do sistema de equacdes discretas no MEFG, 83, 116
PIDC, 108
CELULA DIFUSA
Célula difusa, 91
Dominios de influéncia circulares, 91
Dominios de influéncia retangulares, 92
NOs interiores a esfera de Debye, 90
Raios de de influéncia nodal, 92
CONSIDERACOES FINAIS
Contribuic6es, 154
Algoritmos, 155, 158
MEFG, 155
Paralelizacdo PIC-FEM, 156
Projeto e desenvolvimento de software, 155
Perspectivas e trabalhos futuros, 156
MEFG, 157
Paralelizagdo PIDC, 156
PIDC, 156, 157, 158
CONSIDERA(}C)ES FINAIS, 154
INDICE POR ASSUNTO, 172
INTRODUCAO, 29
LISTA DE FIGURAS, 17
LISTA DE SIGLAS E ABREVIATURAS, 23
LISTA DE SIMBOLOS, 25
LISTA DE TABELAS, 21
METODO, 83
METODO ELEMENT FREE GALERKIN, 61
Dominios de Influéncia Esféricos, 77
Dominios de Influéncia Paralelepipedais, 78
Equacdes de Maxwell as Equacdes Discretas
A abordagem de Galerkin, 64
Equacdes de Maxwell as Equacdes Discretas, 63
Formulacdo padrdo do método EFG, 68
Funcéo peso e os dominios de influéncia, 73
Topologias dos dominios de influéncia, 76
Imposicédo de condicbes de Dirichlet, 85
Tratamento de meios heterogéneos, 79
METODOLOGIAS COMPUTACIONAIS E DESENVOLVIMENTOS, 106
Algoritmos Especificos e Algumas Otimizagdes, 110
Ajuste dos Raios de Influéncia, 110

171



Montagem das equacdes discretas pelo MEFG, 115
Otimizacdo no célculo das funcdes de forma do MEFG no ciclo do PIDC, 112
Modelo PIDC orientado a objetos, 116
Procedimento geral de aplicagdo do método Particle-In-Diffuse-Cell, 108
Viséo geral do desenvolvimento da tese, 106
METODOLOGIAS COMPUTACIONAIS E DESENVOLVIMENTOS
Modelo PIDC paralelo, 120
MODELO PARTICLE-IN-DIFFUSE-CELL, 87
Célula Difusa, 87
interpolacéo do campo elétrico, 98
modelos colisionais, 100
Particionamento de carga
ilustracéo, 93
Particionamento de carga, 93
Moving Least Squares, 61, 69
REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS, 160
RESULTADOS, 124
Analise de desempenho e escalabilidade PIC-FEM, 124
Analise do campo elétrico, 126
Analise do pardmetro dmax, 127
Analise qualitativa do campo elétrico autoconsistente, 150
As condig0es de interface, 136
Variacdo de magnitude da descontinuidade material, 142
RESUMO, 11
SIMULACAO DE PLASMAS VIA MODELOS PARTICLE-IN-CELL, 37
Fundamentos de Plasmas, 37
Blindagem de Debye, 40
Freguéncia Plasma-Eletron, 41
Neutralidade Macroscopica, 39
Plasmas néo colisionais, 43
O Modelo PIC eletrostatico, 45
Calculo do campo elétrico auto-consistente com o MEF, 49
Interpolacéo da densidade de carga, 47
Interpolacdo do campo e resolucdo das equacbes de movimento, 50
Paralelizacdo de modelos PIC, 53

172



PUBLICACOES TECNICO-CIENTIFICAS EDITADAS PELO INPE

Teses e Dissertac6es (TDI)

Teses e Dissertacbes apresentadas
nos Cursos de PdOs-Graduacdo do
INPE.

Notas Técnico-Cientificas (NTC)

Incluem resultados preliminares de
pesquisa, descricdo de equipamentos,
descricAo e ou documentacdo de
programa de computador, descri¢do de
sistemas e experimentos, apresenta-
¢cdo de testes, dados, atlas, e docu-
mentacdo de projetos de engenharia.

Propostas e Relatérios de Projetos
(PRP)

Sao propostas de projetos técnico-
cientificos e relatérios de acompanha-
mento de projetos, atividades e convé-
nios.

Publicacdes Seriadas

Sdo os seriados técnico-cientificos:
boletins, periédicos, anuarios e anais
de eventos (simpdsios e congressos).
Constam destas publicacbes o
Internacional Standard Serial Number
(ISSN), que é um cbédigo Unico e
definitivo para identificacdo de titulos
de seriados.

Pré-publicactes (PRE)
Todos os artigos publicados em

periddicos, anais e como capitulos de
livros.

Manuais Técnicos (MAN)

Sdo publicacdes de carater técnico
gue incluem normas, procedimentos,
instrucdes e orientagdes.

Relatérios de Pesquisa (RPQ)

Reportam resultados ou progressos de
pesquisas tanto de natureza técnica
guanto cientifica, cujo nivel seja
compativel com o de uma publicacdo
em periddico nacional ou internacional.

Publica¢cdes Didaticas (PUD)

Incluem apostilas, notas de aula e
manuais didaticos.

Programas de Computador (PDC)

S80 a seqiéncia de instrucdes ou
codigos, expressos em uma linguagem
de programacdo compilada ou inter-
pretada, a ser executada por um
computador para alcancar um determi-
nado objetivo. S&o aceitos tanto
programas fonte quanto executaveis.



	CAPA
	CONTRA CAPA
	FICHA CATALOGRÁFICA
	FICHA CATALOGRÁFICA
	BANCA EXAMINADORA
	EPÍGRAFE
	DEDICATÓRIA
	AGRADECIMENTOS
	RESUMO
	ABSTRACT
	SUMÁRIO
	LISTA DE FIGURAS
	LISTA DE TABELAS
	LISTA DE SIGLAS E ABREVIATURAS
	LISTA DE SÍMBOLOS
	1 INTRODUÇÃO
	2 SIMULAÇÃO DE PLASMAS VIA MODELOS PARTICLE-IN-CELL
	2.1 Fundamentos de Plasmas
	2.1.1 Neutralidade Macroscópica
	2.1.2 Blindagem de Debye
	2.1.3 Freqüência Plasma-Eletron
	2.1.4 Plasmas não-colisionais

	2.2 O Modelo PIC Eletrostático
	2.2.1 Distribuição das cargas
	2.2.2 Cálculo do campo elétrico auto-consistente
	2.2.3 Interpolação do campo e resolução das equações de movimento

	2.3 Paralelização de modelos PIC

	3 CÁLCULO DE CAMPOS ELETROMAGNÉTICOS: O MÉTODO EFG
	3.1 Das Equações de Maxwell às Equações Discretas
	3.1.1 Formulação Potencial Escalar
	3.1.2 O método dos resíduos ponderados e a abordagem de Galerkin

	3.2 O método Element-Free Galerkin
	3.2.1 Formulação padrão do MEFG
	3.2.2 A função peso e os domínios de influência
	3.2.3 Topologias dos domínios de influência

	3.3 Tratamento de meios heterogêneos
	3.4 Montagem do sistema de equações discretas
	3.5 Imposição de condições de contorno de Dirichlet

	4 O MODELO PARTICLE-IN-DIFFUSE-CELL
	4.1 A Célula Difusa
	4.2 O particionamento de carga
	4.3 A interpolação do campo elétrico
	4.4 Acoplamento com modelos colisionais

	5 METODOLOGIAS COMPUTACIONAIS E DESENVOLVIMENTOS
	5.1 Visão geral do desenvolvimento da tese
	5.2 Procedimento geral de aplicação do método Particle-In-Diffuse-Cell
	5.3 Algoritmos específicos e algumas otimizações
	5.3.1 Ajuste dos Raios de Influência
	5.3.2 Otimização no cálculo das funções de forma do MEFG no PIDC
	5.3.3 Montagem das equações discretas no MEFG

	5.4 Modelo PIDC orientado a objetos
	5.5 Modelo PIDC paralelo

	6 RESULTADOS
	6.1 Análise de desempenho da abordagem PIC-FEM
	6.2 Análise do campo elétrico em meios heterogêneos
	6.2.1 Análise do parâmetro dmax
	6.2.2 As condições de interface material
	6.2.3 Variação de magnitude da descontinuidade material

	6.3 Análise qualitativa do campo elétrico autoconsistente

	7 CONSIDERAÇÕES E PERSPECTIVAS
	REFERÊNCIAS BIBLIOGRÁFICAS
	ÍNDICE POR ASSUNTO




