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RESUMO

Este trabalho, iniciado em agosto de 2010, trata-se de projeto novo que tem por
objetivo estudar a resolugdo numérica paralela de equacdes diferenciais parciais que
representam fendmenos envolvendo fluidodindmica computacional e cinética quimica. A
resolucdo eficiente destas ¢ de especial importancia para a reprodu¢do computacional de
fendmenos na escala que se apresentam na combustdo. Especificamente objetivou-se a
realizagdo da simulagdo de dispersao de poluentes na atmosfera modelada pelo Danish
Eulerian Model (DEM), e a reproducao de resultados bibliograficos conhecidos, realizando a
paralelizagao do modelo em clusters de computadores utilizando a biblioteca Message Passing
Interface (MPI). Embora a resolugdo direta do DEM seja onerosa, ¢ possivel aplicar divisdes
no modelo as quais levam a resolu¢ao independente de submodelos para a fluidodinamica e as
reacdes quimicas. Neste trabalho utilizamos o método das diferencas finitas (FDM) com
esquema centrado no espaco com avango no tempo (FTCS) para a resolucdo da
fluidodinamica e utilizamos a Quasi-Steady-State-Approximation (QSSA) para as reagdes
quimicas. O software foi desenvolvido em linguagem C, utilizando a biblioteca MPI e as
simulagdes envolveram oito espécies quimicas, em diversos tamanhos de dominios, em duas e
trés dimensdes, com variados intervalos de tempo; essas simulagdes foram realizadas
utilizando-se um cluster composto por cinco computadores, cada um contendo dois
processadores dual core — totalizando 20 ntcleos de processamento — interligados por rede
Ethernet de 1Gbit/s. Obtivemos bons resultados em termos de escalabilidade gragas a
realizagdo de calculos e comunicagdes simultaneamente, atingindo nas simulagdes com 20
nucleos velocidades proximas a 20 vezes a de um unico niicleo em dominios suficientemente
grandes.
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