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Resumo — Este artigo apresenta caracteristicas dos métodos
Monte Carlo relacionados a dindmica dos gases rarefeitos. A
evolucdo dos computadores permitiu simulacdes microscopicas
que se tornaram as principais ferramentas de calculo para gases
rarefeitos. Diferentemente das equacdes de Navier-Stokes, a
caracteristica principal destes métodos é a simulacdo de
moléculas utilizando distribuicdes de probabilidades. Outra
caracteristica é a grande capacidade de tratar geometrias
complexas. Além da aplicacio na reentrada de veiculos
espaciais, estes métodos sdo utilizados na simulagio da
fabricacio de Micro-Nano Eletro-Mechanical Systems, onde,
por causa da grande reducdo das dimensoes, os fenomenos
envolvidos passam a pertencer a regido de gases rarefeitos.
Palavras-chaves — Dinamica de gases rarefeitos; métodos
Monte Carlo; nanotecnologia.

I. INTRODUCAO

Este artigo apresenta caracteristicas dos métodos de calculo
Monte Carlo utilizados para a solugdo de problemas
relacionados a dindmica dos gases rarefeitos [1]. Por causa do
aumento significativo da capacidade computacional e da
disponibilidade destes computadores, as aplicagdes de
Simula¢do Monte Carlo ou simula¢des no nivel microscépico
ou molecular tornaram-se as principais ferramentas de
calculo de pardmetros de problemas de gases rarefeitos.

A caracteristica principal destes métodos é a simulagdo de
particulas utilizando distribui¢des de velocidade, de energia,
de probabilidades de interacdo, etc, diferentemente da
solucdo das equagdes de Navier-Stokes que sdo equagdes
diferenciais oriundas das equagdes de conservagdo. Outra
caracteristica destes métodos € a capacidade de tratar
geometrias complexas sem aumentar demasiadamente o
esforco computacional.

Embora estes métodos tenham sido desenvolvidos
originariamente para solu¢do de problemas de reentrada
atmosférica, as caracteristicas mencionadas acima
promoveram a utilizagdo destes métodos em outras 4reas,
como por exemplo, na fabricagdo de Micro Eletro-
Mechanical Systems (MEMS) e em aplicacdes de
Nanotecnologia. Por causa da grande reducdo das dimensdes,
os fendmenos envolvidos passam a pertencer a regido de
gases rarefeitos. Desta forma, surgiram novos problemas com
grandes nimeros de Knudsen (Kn) [2], como por exemplo:
simulacdo de micro e nano fluxos em processamento de
metais, processos na escala nanométrica, abrasdo,
sedimentacdo, e outros.
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I1. COMPARACOES COM OUTRAS METODOLOGIAS

Na regido de numeros de Knudsen (Kn) menores que 0,1 as
solucdes das equagdes diferenciais de Navier-Stokes tém
grande vantagem computacional, pois sdo origindrias das
equacdes de conservacdo que consideram o gds como um
meio continuo, portanto suas varidveis sdo macroscopicas:
velocidade, pressdo, densidade e temperatura. A descri¢do
microscopica da um gés € feita pela equacdo de Boltzmann.
Entretanto, a complexidade dos problemas pode dificultar
demasiadamente as solucdes analitico-numéricas
convencionais desta equacdo. Por esta razdo a simulagdo
Monte Carlo dos fendmenos fisicos microscépicos diminuem
consideravelmente a complexidade matemadtica. No entanto, a
grande vantagem da Simulacdo Monte Carlo estd em
problemas de gases rarefeitos, pois mesmo que algumas
solucdes tenham sido obtidas dentro do regime de validade
das equagdes de Navier-Stokes, a simulagdo Monte Carlo se
torna impraticdvel para Kn <<I.

Por causa da importincia crescente de problemas de altos
valores de Kn, tém surgido novos algoritmos computacionais
e também novos detalhamentos e aproximagdes tedricas em
diversas faixas de nimeros de Knudsen. Por exemplo, um
método mais simples, mas de importincia crescente € o
chamado “Lattice Boltzmann” [3] que tem fornecido
excelentes resultados para nimeros de Mach menores que 0,2
eKn<0,2.

A Secdo III trata-se de um resumo da Simulag@o direta por
Monte Carlo, que é um conjunto de técnicas de Monte Carlo
aplicadas na simulagcdo de gases no regime de transicdo. A
Secdo IV mostra um breve sumdrio das aplicacdes deste
método.

III. SIMULACAO DIRETA MONTE CARLO (DSMC)

Este método foi desenvolvido por G. A. Bird [1] e tem sido
aprimorado desde entdo. O método é baseado na Teoria
Cinética dos Gases e nos Métodos de Monte Carlo
desenvolvidos para o transporte de radiacdo [4]-[5]. Uma das
caracteristicas essenciais do método de Bird foi o
desacoplamento do transporte e das colisdes de moléculas
neste problema tipicamente ndo-linear. Para isto, as
moléculas sdo transportadas deterministicamente por um
tempo menor que o tempo médio entre colisdes. Outra
caracteristica deste método € a utilizagdo de células com
dimensdes que garantam colisdes entre moléculas vizinhas.
Estas condi¢des limitam o método aos gases rarefeitos, ndo
podendo ser aplicado em plasmas altamente ionizados por
causa das interagdes de longa distancia.



O tratamento microscopico facilita a utilizacdo de efeitos
fisicos complexos como reacdes quimicas na simulagdo. De
acordo com Bird a vantagem do método DSMC aumenta com
a complexidade do fluxo. Isto significa que para muitos
problemas reais da engenharia ndo existem métodos
alternativos.

A.  Amostragem do processo de colisdo

1) Metodologia de Bird [1]: Duas moléculas iguais colidem
entre si quando a distdncia entre seus centros é menor que
seus didmetros d. Portanto, a se¢do de choque total de colisdo
¢é dada por:

o,=rd’ (1)

Considere nV, moléculas em uma célula de volume V. (de
dimensdes da ordem de um livre caminho médio) e densidade
molecular n. Uma molécula com velocidade relativa ¢, e

secdo de choque de interagio O, tem probabilidade de

colisdio em um intervalo Af (menor que o intervalo médio
entre colisdes) igual ao volume varrido pela secdo de choque
na velocidade relativa e o volume da célula como pode ser
visto na Fig. 1.
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Fig. 1. Esquema ilustrativo para célculo da probabilidade de colisdo. Figura
retirada de [1].

Esta equagdo representa uma razao de volumes extremamente
pequena. Para aumentar a eficiéncia computacional, o método
representa um ndmero Fy de moléculas reais por cada
molécula simulada. Portanto, 10?° moléculas reais poderiam
ser representadas por /00 moléculas simuladas e Fy seria
igual a 10%. A probabilidade de interacio neste caso sera:
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Considerando que agora temos N moléculas, isto significa
que sdo possiveis N(N-1)/2 colisdes e a probabilidade de cada
uma € dada por (3). No entanto, esta probabilidade € ainda
muito pequena, o que torna a simulagcdo ineficaz. Para
solucionar este problema, Bird [1] escalou (3) fazendo a
maior probabilidade na célula igual a unidade:
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Desta forma, o nimero de colisdes possiveis € escalado para
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Onde N é o nimero médio de moléculas simuladas na
célula. A probabilidade de colisdo modificada é dada por

— O-Tcr
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As colisdes amostradas sdo tratadas através dos modelos
moleculares descritos por Bird [1], isto €, os modelos da
esfera rigida (HS), da esfera varidvel rigida (VHS), da esfera
varidvel mole (VSS), ou o modelo generalizado da esfera
rigida (GHS).

(6)

2) Metodologia de Matthes [6]: Este procedimento considera
que a equacio de Boltzmann € invariante sob a transformagao

n=An" )
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Onde A é uma constante. Portanto, o problema real com 7

grande e O, pequena € modificado para um problema

. * *
equivalente com 77 pequeno e O, grande.
O tempo médio entre colisdes 7 no caso real é dado por

t=1/(n(n—-1)/2) =2/n* ©)
Para o caso modificado

T =21/n*=At 10)

*
Portanto, usando 7 estaremos garantindo em média apenas

uma colisfio, em vez de AT colisdes do caso real. A nova
probabilidade de colisdo € dada por [7]
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O problema passa a ter solu¢do similar a [1]. As grandezas
macroscépicas sao calculadas com a transformagao inversa.
Os modelos acima foram baseados na teoria cinética classica
para o tratamento de gases reais, mas podem ser adaptados
para tratar aspectos dos gases reais: energia rotacional,
energia  vibracional, reagdes quimicas, moléculas
poliatdmicas, dissociag@o, recombinacdo, ionizacio, etc.

10)

B. O transporte das moléculas

Na auséncia de campos elétrico-magnéticos o transporte
espacial das moléculas é feito simplesmente pela férmula do



movimento uniforme. Durante o intervalo Af, a molécula
em uma posi¢ado x é transportada na dire¢do inicial (ou apds a
colisdio) para ocupar uma nova posicdo geométrica na célula,

x+CrAt e sua velocidade pode ser mudada dec, para

¢, +(F/m)At, se uma forca F atuar em uma molécula de

massa .

Uma vez atualizadas as posicdes das moléculas, retorna-se a
amostragem das colisdes. Portanto, o calculo consiste de uma
seqiiéncia de procedimentos da simulagdo transporte-colisdo
até atingir o regime estaciondrio. No caso de problemas ndo-
estaciondrios a convergéncia é obtida a partir de médias de
diversas solucdes (amostras).

C. Inferéncia dos parametros macroscépicos

A simulagdo dos processos microscopicos de transporte e
colisdo de moléculas pode fornecer valores médios no centro
e nas superficies das células para diversas grandezas
macroscopicas. As densidades sdo inferidas utilizando o fator
Fy A temperatura e o fluxo de calor sdo relacionados a
energia cinética das particulas e as velocidades. Outras
grandezas também podem ser inferidas das varidveis
microscopicas, como por exemplo, os coeficientes de
pressdo, de transferéncia de calor, de arrasto e de friccio [8]-
[10].

D. Novos desenvolvimentos em DSMC

Virios aspectos t€m contribuido para o desenvolvimento das
aplicacdes de DSMC. Em primeiro lugar é importante
reconhecer que os aumentos na velocidade e capacidade de
memoria dos computadores aumentaram significativamente o
alcance do método. Além disto, novos sistemas operacionais
com processamento paralelo e programas graficos para
entrada de dados e visualizacio de resultados também
contribuiram significativamente para o desenvolvimento de
novas aplicacdes do método bem como de obtengdo de
solugdes de forma mais rdpida e segura.

Do ponto de vista do método houve grandes avangos em
técnicas de discretizagdo espacial e temporal. Vdrios
programas de “meshing” ou “gridding” extremamente
eficazes podem ser acoplados com DSMC. A Fig. 2 mostra
um exemplo simples de um “glider” [11], porém modelado
em geometria tri-dimensional no programa MCNP[12].
Trata-se de um elipséide cortado por um plano em um angulo
de reentrada. Utilizando o acoplamento DSMC/MCNP este
exemplo foi simulado [7] para cdlculo dos perfis de
velocidade e de temperatura de um fluxo de moléculas.

Outro grande desenvolvimento dos métodos Monte Carlo é a
utilizagdo de discretizagdo do problema em volumes
varidveis, que sio redimensionados a medida que os célculos
avancam e as regides vdao mudando suas caracteristicas
fisicas. Isto causa a otimizacdo das dimensdes das células
para evitar o problema de alta estatistica, que aumenta
desnecessariamente o tempo de processamento, € o problema
de baixa estatistica, que leva a uma amostragem insuficiente
e a respostas erradas. Nesta mesma linha de
desenvolvimentos é possivel utilizar solugcdes aproximadas
em uma ou duas dimensdes das equagdes de Navier-Stokes
para serem utilizadas como distribui¢des iniciais [2] em
cdlculos DSMC. Esta técnica diminui significativamente o
tempo computacional para convergéncia da solu¢do DSMC.

(a) Corte bidimensional

(b) Visdo tridimensional

Fig. 2. Esquema simplificado de um “glider” [3]em reentrada atmosférica
modelado no programa MCNP.

Outra vertente de desenvolvimentos acontece na drea de
implantacio de algoritmos hibridos. E possivel criar
algoritmos que analisem o nimero de Knudsen e o grau de
ndo-equilibrio do problema para definir regides onde sdo
buscadas solugdes diretas da equagdo de Boltzmann, ou de
Navier-Stokes, ou DSMC, ou da simulacdo analitica dos
fendmenos da dindmica molecular. Considerando o caso da
reentrada de um veiculo espacial, é possivel definir diferentes
metodologias em diferentes altitudes e/ou em diferentes
regides do veiculo. Por exemplo, Navier-Stokes na regido do
continuo na frente do veiculo e DSMC na regido rarefeita
atras do veiculo.

IV. APLICACOES DE DSMC

O desenvolvimento do método DSMC € oriundo das
aplicagdes na reentrada de veiculos espaciais. No entanto,
simulacdes avangadas mais recentes tais como centrifugas de
separacdio isotdpica, asas rotatdrias e motores a combustido
sd3o mostradas em [7]. Além disto, t€ém surgido aplicagdes em
diversas areas tecnoldgicas, onde vale ressaltar, na fabricagdo
e aplicacdo de micro e nanosistemas [3].

A. Aplicagées em veiculos espaciais

A obra de Bird [1] teve grande impacto no desenvolvimento
de DSMC que teve o seu desenvolvimento inicial na drea de
veiculos espaciais. Nesta obra podem ser encontrados os
algoritmos e os problemas sobre os quais muitos outros
pesquisadores iniciaram seus trabalhos desde a reentrada de
corpos rombudos até veiculos complexos manobrando em
atmosfera rarefeita. Vdrios programas FORTRAN, com a
implementag@o dos vérios algoritmos e que acompanham [1],
estdo mostrados na Tabela L.

Na péagina da Internet [13], G. A. Bird Consulting, estdo
disponiveis programas executdveis com grande capacidade de
visualizacdo de grandezas macroscépicas e microscopicas



para ilustrar uma série de aplicacdes de DSMC. Nesta pagina
da Internet pode-se citar especificamente o programa DSWT
(DSMC Wind Tunnel) em duas dimensdes com simetria
axial, considerando mistura de gases, viscosidade, energia
rotacional e modos vibracionais. Também inclui um modelo
de reacdes quimicas. Pode utilizar se¢do quadrada ou circular
para o tinel. O programa mostra as estruturas de ondas de
choque normais, perfis de velocidade, pressdo e temperatura
e permite a entrada de uma variedade de formas para os
objetos dentro do tinel.

TABELA I ProGraMAS FORTRAN FORNECIDOS EM [1].

Programa Caracteristicas do programa

DSMCOS.FOR Teste de procedimentos colisionais em um gas
uniforme simples.

DSMCO0.FOR Teste de procedimentos colisionais em uma mistura de
gases simples.

DSMCOR.FOR Teste da relaxacdo rotacional em um gés simples.

DSMCOV.FOR Teste da excitagdo vibracional em um gés simples.

DSMCOD.FOR Teste da dissociacdo e recombinagdo em um gas
uniforme. Inicialmente o gds consiste de uma tnica
espécie de moléculas diatdmicas e homonuclear.

DSMCOF.FOR Para o estudo da estatistica das grandezas

DSMC1.FOR Programa geral para cdlculo de fluxos estaciondrios em
uma dimensao.

DSMC1S.FOR Programa para o estudo da estrutura de ondas de
choque.

DSMCIT.FOR Cilculo do fluxo em uma linha de estagnagdo. O fluxo
supersonico consiste de uma tnica espécie de gas
diatdmico e homonuclear em dissociagao.

DSMC1U.FOR Programa geral para cdlculo de fluxos ndo-
estaciondrios em uma dimenso.

DSMC2.FOR Programa geral para célculo de fluxos estaciondrios em
duas dimensoes.

DSMC2A.FOR Programa geral para célculo de fluxos estacionarios em
duas dimensdes e simetria axial.

DSMC3.FOR Programa para cdlculo de fluxos estaciondrios em trés

dimensdes.

Uma compilagdo de trabalhos importantes em atmosfera
rarefeita pode ser encontrada em [1] e [2]. Uma grande
motivagdo € estender os limites do nimero de Knudsen para
aplicacdo DSMC.

B. Aplicagoes em crescimento de filmes finos e MEMS

Na fabricacdo de materiais utilizando o crescimento de
filmes finos ocorre o transporte de precursores gasosos sobre
um substrato onde cresce o filme. Nos casos de dimensdes
micro ou nanométricas e baixa densidade, o método DSMC é
aplicado para simulagdo dos processos chamados CVD
(Chemical Vapor Deposition) e PVD (Physical Vapor
Deposition) [2].

A utilizagdo e a fabricacdo de micro e nonosistemas podem
incorrer em problemas de gases rarefeitos ou de altos Kn. Um
exemplo desta condicdo é a simulagdo de microcanais e
nanotubos.

V.CONCLUSOES

O método DSMC tem contribuido para a solucdo de diversos
problemas cientificos e tecnolégicos relacionados a dindmica
de gases rarefeitos. E possivel que em um futuro préximo
possa haver programas de grande porte para o cilculo eficaz
e facilitado de diversos destes problemas, assim como o
programa MCNP estd para problemas na drea de transporte
de particulas ionizantes. No entanto, a solu¢do de problemas
complexos necessita de grandes investimentos para a

capacitacdo de recursos humanos e para a disponibilizac¢do de
recursos computacionais de grande capacidade. Além disto, é
necessdrio grandes recursos laboratoriais para a realizagio de
experimentos necessdrios para a aquisi¢do de dados.
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