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RESUMO

Dentre os diversos sistemas complexos que vivenciamos a cada dia, encontra-se o fendmeno
fisico da infiltracdo. A infiltracdo é considerada como a dindmica de fluxo de agua no solo
subsuperficial que neste trabalho é enquadrada para o contexto da construgdo civil. Este tema é
abordado com o uso de modelos matematicos e técnicas estocasticas, no entanto, encontram-se
empecilhos para a coleta de amostras e dados em campo, a adogéo de tipo de escala, mudancas
entre as camadas de solo, caracteristicas anisotropicas do meio do solo, entre outros. Neste
estudo, foram desenvolvidos e utilizados métodos que tratam os valores de dados de
amostragem, como o modelo retrd, modelo constitutivo e algoritmos de otimizacéo.
Especialmente, dentre os Algoritmos de Otimizacdo existentes encontram-se o0s Algoritmos
Genéticos, o Algoritmo de Recozimento Simulado (Simulated Annealing) e sua generalizacdo
(GSA - Generalized Simulated Annealing). Neste trabalho, apresenta-se uma visdo geral sobre
esses métodos de otimizacdo e uma proposta de algoritmo mais eficiente e de maior rapidez
chamado GSA-hibrido que baseia-se na técnica de gradiente convergente. A estratégia utilizada
dependera do tipo de estudo de caso utilizado considerando suas propriedades fisicas. Nesse
sentido, encontra-se que enquanto os Algoritmos Genéticos conseguem replicar a superficie de
otimizacdo, o GSA é bem mais adequado na caracterizacdo do sistema a um custo
computacional extremamente baixo. No entanto, a técnica proposta de GSA-hibrido resultou
ser mais rapida que as anteriores técnicas. Pesquisas futuras serdo necessarias no algoritmo
GSA-hibrido devido a sua grande adaptabilidade e maior rapidez computacional, assim como,

seu estudo na aplicacdo a outros estudos de caso.

Palavras-Chave: Infiltracdo, Algoritmo GSA-hibrido, Algoritmo GSA, Algoritmo Genético,
Calibracdo, Curva Caracteristica.



ABSTRACT

Among the various complex systems that we experience each day, there is the physical
phenomenon of infiltration. Infiltration is considered as the dynamics of water flow in the
subsurface soil that in this work is framed for the context of civil construction. This issue is
approached with the use of mathematical models and stochastic techniques, however, there are
hardships in collecting the samples in the field, the adoption of a scale type, the influence in
soil layers interfaces, the effects of soil anisotropic characteristics and so on. In this study,
methodology is proposed to deal with the soil sampling input such as the retro model,
constitutive model and optimization algorithms. Especially among the existing Optimization
Algorithms there are Genetic Algorithms, the Simulated Annealing Algorithm and its
generalization (GSA - Generalized Simulated Annealing). This work presents an overview of
these optimization methods and a proposal for a more efficient and faster algorithm called GSA-
hybrid based on convergence gradient technique. The applied strategy depends on the type of
case study considering its physical properties. In this sense, it is found that while Genetic
Algorithms are able to replicate the optimization surface, GSA is much more adequate in
characterizing the system at an extremely low computational cost. Nevertheless, the proposed
technique GSA-hybrid performed the fastest. Further research is necessary to implement the
novel GSA-hybrid algorithm due to its flexibility and higher speed, also, studying its
application at different case studies.

Keywords: Infiltration, GSA-hybrid Algorithm, GSA Algorithm, Genetic Algorithm,
Calibration, Characteristic Curve.
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1 — INTRODUCAO

Os sistemas complexos contornam nossa vida e atividades diérias, entre outros
encontram-se, a temperatura, o tempo, o vento, a eletricidade, a luz, a chuva e a infiltracdo da
agua, todos esses fatores que mesmo em construcgdes civis bem planejadas sempre foram motivo
de sérias patologias e grandes despesas para 0 ramo da construcdo. Em particular, o
entendimento de infiltracdo da 4gua no solo auxilia no planejamento de redes de irrigacéo e
drenagem urbana, no campo da ciéncia agricola, entre outros, sustentando 0s possiveis
julgamentos e/ou as tomadas de decisbes de gestores (SIHAG et al., 2018; KUMAR et al., 2019;
WANG et al., 2018, D’ANIELLO et al., 2019).

O fenémeno fisico de infiltracdo fundamenta-se na dinamica de fluxo de &gua no solo
ndo saturado que origina avango da frente de umidade nesse meio acabando na transitoriedade
do lencol freatico. O estudo desse fendémeno fisico complica-se, pois, entre outras dificuldades,
destaca-se que as coletas de amostras ou dados observados em campo em solos ndo saturados
sdo de dificil obtengdo sendo que encontram-se debaixo da superficie ndo sendo possivel chegar
até essas amostras sem alterar suas condic¢6es naturais (TEIXEIRA et al., 2006). Para contornar
esse problema utilizam-se técnicas de reflectometria no tempo (Time Domain Reflectometry —
TDR) que tem como vantagens a ndo destruicdo da amostra e ndo perturba o seguimento da
frente de avanco de umidade no solo. Contudo, esses dados coletados sdo afetados gravemente
pelo tipo de escala e as diversas camadas de solo.

Constata-se que 0s experimentos que adotam uma escala maior e diversas camadas de
solo encontram entraves na simulacdo do fenémeno fisico de infiltracdo, em especial, a frente
de avanco de umidade sofre perturbagdes quando encontra camadas diferentes de solo, sendo
afetada sensivelmente pelos valores baixos de condutividade hidrdulica de solo ndo saturada.
Entretanto, a sensibilidade que demonstram os parametros dos modelos constitutivos diante de
experimentos em escala maior e com diferentes camadas de solo complicam a calibracdo
automatica e para tanto a obtencdo de parametros simulados (GVIRTZMAN et al., 2007).

Adicionalmente, comprova-se que as caracteristicas anisotropicas do meio do solo
influenciam no sistema de infiltracdo de &guas pluviais, uma vez que, essas propriedades de
heterogeneidade dependem da localizagdo do lencol freatico e a variabilidade da regido da zona
ndo saturada. ldentifica-se que esses efeitos da heterogeneidade do solo e sua influéncia nos

calculos numericos continuam sendo estudados até a atualidade, atingindo algumas conclusdes



como que independendo de se o solo é heterogéneo ou ndo, a uma determinada profundidade,
o volume de agua infiltrado segue uma lei de poténcia em crescimento enquanto que a taxa de
infiltracdo segue uma lei de poténcia em decaimento (D’ANIELLO et al., 2019).

Para contornar essas dificuldades justifica-se, para fins de comparacdo de dados
obtidos e dados simulados, a escolha de um estudo de caso em laboratorio em escala menor.
Desse modo, o solo é considerado homogéneo e bem classificado, com propriedades hidraulicas
bem caracterizadas, considerando-se apenas uma camada de solo. Com isso, os ruidos ou
incertezas foram minimizadas, o que facilitaria a constatacdo de resultados de simulacdo do
fendmeno de infiltracdo (VAUCLIN et al.,1979).

No que tange & modelagem do fenémeno de infiltracdo estabeleceu-se uma equacéao
diferencial parcial chamada “equagdo de Richards” que descreve 0 processo de infiltragéo,
contudo, ressalta-se que se trata de uma funcéo altamente néo linear com o paradoxo de que 0s
parametros estdo em funcao das variaveis (RICHARDS, 1931, WANG et al., 2018; AGUERO-
MARTINEZ et al., 2019). Dessa forma, a resolucdo dessa equacdo de Richards simula os
valores dos parametros de teor de umidade volumétrica e potencial matricial que sdo valores de
maior dificuldade de obtencdo quando comparados aos dados coletados na zona superficial. No
entanto, para auxiliar na resolucdo dessa equacdo de Richards foram adotados modelos
matematicos heuristicos, entre outros, os modelos constitutivos e o modelo inverso (DE
CARLO et al., 2018; JAH E DATTA, 2018).

Os modelos constitutivos iniciaram-se associando tanto a umidade volumétrica como
o0 potencial matricial do solo ndo saturado em um modelo experimental denominado de método
de efluente de disco de presséo. Neste modelo, a pressao do ar foi acrescentada a uma amostra
de solo saturado medindo os respectivos efluentes. Dessa maneira foi estabelecida a chamada
curva de retencdo de agua no solo, ou também conhecida como curva caracteristica. (Gardner,
1956). Esses estudos progrediram ao ponto de desenvolver véarias correlacbes de curvas
caracteristicas com suas respectivas equacdes, sendo o modelo de van Genuchten um dos mais
reconhecidos na literatura e que seré utilizado no presente trabalho. (VAN GENUCHTEN,
1980, D’ANIELLO et al., 2019).

Como mencionado, outro modelo matematico que auxilia na resolugdo da equacao de
Richards é o modelo retrd ou modelo inverso, que consiste em atribuir os valores dos
parametros do modelo arbitrariamente até atingir como resultado os valores observados em
campo. Essa técnica, bem reconhecida na literatura, avalia as propriedades hidraulicas dos solos

por tentativa e erro ajustando-se os resultados simulados aos dados obtidos em campo ou
2



experimentalmente como no caso do efluente multipasso (HOUWELING et al., 2017;
PAPAFOTIOU et al., 2008; RAMOS et al., 2006).

Por um lado, essas equacOes de retencdo da &gua no solo foram utilizadas
unidimensionalmente, sendo o Modelo de Infiltracdo de Philips a primeira solugéo analitica da
equacdo de Richards, ajudando a elucidar ndo apenas o fluxo de 4&gua em solo ndo saturado
sendo também o processo de sor¢do. (PHILIPS 1957a, 1957b). Entretanto, resulta dificil validar
esses resultados do modelo de Philips para simulacdes 3D devido a complexidade dos
problemas considerados, a escassez de bons laboratérios ou dados de campo e a falta de
conhecimento relacionado as propriedades hidraulicas. Salienta-se que com o intuito de atingir
0 estudo real de um sistema complexo urge considerar o dominio em dimens@es espaciais e nao
limitadamente como foi inicialmente considerado como fendmeno unidirecional gravitacional
(WANG et al., 2018, D’ANIELLO et al., 2019).

Reconhece-se que o ajuste de correlacdo que existe entre 0 equacionamento altamente
ndo linear, pardmetros, variaveis, dados coletados, todos esses confinados em um hipercubo em
que atuara o modelo matematico imposto, precisa de uma complexa técnica de calibracdo. Ao
longo dos anos, constatou-se que as técnicas de calibracdo nos modelos supramencionados
deflagraram em intensa pesquisa na literatura, comecando da calibracdo manual até o advento
de computadores eletronicos que deu origem a calibracdo automatica. No seguimento desta
linha de pesquisa de calibragdo automatica, percebeu-se que diversos autores adotaram 0s
algoritmos estocasticos no ajuste do modelo para um 6timo global, sendo, entre outros, 0s
Algoritmos Genéticos um dos pioneiros (HOLLAND, 1962, 1975, 1992; GOLDBERG, 1989).

O conceito dos Algoritmos Genéticos (AG) comecgou no campo da biologia partindo
da premissa de evolugéo e desenhando um plano adaptativo do ser vivo ao seu meio ambiente
ao longo de geracOes. Concebeu-se um sistema adaptativo artificial simples para simular um
sistema adaptativo natural complexo ou ndo linear mediante uma estrutura formal e operadores
acurados. Como um caso especifico, dentre outros, estabeleceu-se que os sistemas complexos
genéticos (fenotipos), com uma estrutura em cromossomos e operadores de mutacdo,
recombinam-se funcionando como alelos, e assim por diante.

Ideou-se um controle e otimizagdo de uma fungédo, considerando um sistema nervoso
central artificial e agentes adaptativos (economia, sistemas politicos, ecologia, sistema imune,
entre outros). Debrucgou-se em conceitos de esquemata e a localizagdo de um 6timo mediante
aprendizado (tentativa e erro) e a inteligéncia artificial (busca randémica). Estabeleceu-se que

os algoritmos genéticos trabalham com populacbes e para tanto embutiu no seu plano
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reprodutivo diferentes tipos de operadores genéticos, entre outros, o de cruzamento, o de
inverséo, o de mutacdo (HOLLAND, 1962, 1975, 1992).

No decorrer dos anos os AG passaram para aplicacbes em engenharia, quer seja
inicialmente a industria de gasodutos (GOLDBERG, 1989). Aperfeicoou-se 0s AG no que tange
ao melhor desempenho em um tempo limitado razodvel, para isso, atentou-se ao
desenvolvimento de outros tipos de operadores como foram: a técnica de roleta, entre outros.
Utilizou-se como caracteristica principal o aspecto randémico de maneira direcionada, isto é,
explorando eficientemente a informacao historica de resultados com sucesso para especular em
novos pontos com expectativa de uma boa performance. Os algoritmos genéticos distinguiram-
se pela caracteristica de ser robustos na procura do 6timo global através das procuras
randoémicas (GOLDBERG, 1989).

Os Algoritmos Genéticos (AG) foram aplicados a drenagem de agua urbana para
compreender o comportamento de modelos hidrodinamicos adotados para a quantificacdo de
risco em sistemas de drenagem urbana atendendo a sazonalidade de um evento de chuva critico
(KUMAR et al., 2019). Nesses estudos de caso, os AG foram aprimorados especialmente no
uso dos operadores randémicos para computar e recombinar 0S Cromossomos para gerar novas
entidades melhoradas no decorrer do ajuste do modelo. Claro esta que foi relevante também a
escolha do tipo de modelo matematico utilizado que seja capaz de representar as dificuldades
do sistema complexo fisico real. Quando comparados a outros algoritmos de otimizagdo os AG
apresentaram um melhor desempenho na obtencdo de um melhor ajuste dos valores de
parametros, o uso de um menor numero de iteracdes requeridas e um custo computacional
menor. O conceito meta-heuristico se encontra embutido inerentemente, no entanto, na medida
que, seja que aumente a complexidade do modelo, seja que aumentem os tipos de algoritmos
de otimizacdo, seja que aumente o poder computacional, assim também sera aprimorado a
analise do sistema complexo natural considerado (KUMAR et al., 2019).

Os Algoritmos Genéticos foram utilizados no campo hidroldgico e da agricultura.
Nessa experiéncia, 0s AG foram associados ao modelo de infiltracdo de Philip estudando o
fendbmeno de infiltragdo na diregdo vertical. Utilizaram-se o critério de séries de perturbagdo ao
redor do processo de sor¢do plasmado na equacdo de modelo de dois termos de infiltragéo de
Philip definindo assim a parametriza¢cdo do modelo a serem calibrados. No entanto, o modelo
de Philip apesar de ser apreciavelmente reconhecido na literatura, encontra-se confinado ao
estado unidirecional, e assim, ndo concebe a realidade do sistema complexo do fenémeno de
infiltracdo (WANG et al., 2018).



Utilizaram-se os Algoritmos Genéticos para calibracdo do fenémeno de sedimentacéo,
utilizando volumes finitos, ajustando uma funcao objetivo de minimos quadrados entre os dados
observados e os simulados. Aplicou-se a equacdo de transporte de fluxo de A&gua,
caracterizando-se pela sua alta ndo linearidade. Dentre os dados observados foram
determinados a concentracdo de solidos ao longo do tempo e como principal parametro o fluxo
de agua considerada temporalmente. Propuseram-se uma variante da técnica tradicional dos
algoritmos genéticos denominada de Algoritmo Genético Continuo que se enquadra em uma
grande aplicacéo para os dados sintéticos (BERRES et al., 2018).

Utilizaram-se os AG para calibracdo em Sistemas de Abastecimento de Agua com 0
intuito de otimizar custos energéticos. O modelo foi um caso em escala maior localizado na
cidade de Ourém (Portugal). Os AG desempenharam uma diminui¢do do tempo computacional
em relagdo aos outros modelos (COSTA et al., 2010). A continuacéo, neste trabalho, propdem-
se 0 uso da estratégia estocastica para o ajuste de parametros baseado no Generalized Simulated
Annealing - GSA.

O conceito de GSA comecou ao descobrir-se que existe uma intima conexdo da
mecanica estatistica, ou seja, 0 comportamento de sistemas com muitos graus de liberdade que
atingem o equilibrio térmico em uma temperatura de congelamento, e a otimizagdo
combinatorial ou multivariada (KIRKPATRICK, et al., 1983). Um exemplo da mecénica
estatistica encontra-se no recozimento (annealing) em metais que para determinar a menor
temperatura de estado de um material deve ter um recozimento cuidadoso, pelo que guarda
similitude com o problema de otimizacdo (KIRKPATRICK, et al., 1983). A disponibilizacdo
de uma temperatura apropriada ao sistema conduz a um processo de recozimento simulado
vantajoso em obter solucGes heuristicas ao problema de otimizacdo. A técnica de iteracdo
melhora conforme o processo de rearranjo microscépico seja modelado pela mecénica
estatistica tendo como funcéo de custo a minimizacdo da energia.

Para evitar o resfriamento rapido foi utilizada a técnica de METROPOLIS et al. (1953)
que prové uma simulacdo eficiente para o conjunto de atomos em equilibrio para uma
determinada temperatura, conseguindo a simulacdo de recozimento. Segundo esse
procedimento, em cada passo de algoritmo equivale a um deslocamento arbitrario do atomo
com resultantes mudancas da funcéo objetivo ou energia do sistema. Se o valor de desempenho
da funcéo custo for menor que o valor anterior entdo € aceito como novo valor, mas quando
esse valor calculado for maior que o anterior esse € aceito com a probabilidade determinada

pela estatistica de quase-equilibrio de Boltzmann-Gibbs e utilizando a distribuicdo gaussiana
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denominando-se a todo este processo de recozimento simulado classico (Classical Simulated
Annealing - CSA) ou méquina de Boltzmann (KIRKPATRICK, et al., 1983).

Dentre as primeiras aplicagbes do CSA encontram-se o desenho fisico dos
computadores e o problema classico do “caixeiro viajante”. Em ambos os casos foram
abordados os problemas com dois conceitos filosoficos: “divide e venceras" e iteracdo
progressiva. No primeiro conceito trata-se da partilhacdo em subsistemas do inteiro dominio
para executar em cada subsistema o algoritmo e se houver sucesso ir progredindo para outros
subsistemas até atingir o 6timo global. No segundo, existe um rearranjo melhorado do sistema
para reiniciar a iteracdo com base ao melhor vetor resposta obtido de algum 6timo local e, dessa
forma, continuar a iteracdo progressivamente conseguindo assim o minimo absoluto da fungéo
objetivo (KIRKPATRICK et al., 1983).

Na sequéncia, o algoritmo CSA desenvolveu uma melhora quando foi utilizada uma
distribuicdo visitante Cauchy-Lorents em vez da distribuicdo visitante gaussiana, procedimento
conhecido como o recozimento simulado répido (Fast Simulated Annealing - FSA) (SZU e
HARTLEY, 1987). Essa técnica realiza uma pesquisa semi-local consistindo em saltos longos
ocasionais. Outra caracteristica dessa técnica € que o processo de resfriamento do algoritmo
FSA é inversamente linear no tempo, o que é rapido em comparagdo com 0 recozimento
simulado cléssico (CSA), que é estritamente uma busca local e requer que a programacao de
resfriamento seja inversamente proporcional a funcdo logaritmica do tempo. Esta técnica foi
denominada de Maquina de Cauchy (SZU e HARTLEY, 1987).

Em uma aplicacdo em multifractais, foi proposto uma entropia generalizada que
depende de uma probabilidade de configuragdo microscopica (TSALLIS, 1988). A
continuacdo, efetuou-se a otimizacdo dessa entropia empregando uma forma candnica
dependendo de parametros de Lagrange e espectro de energia. Para isso, o procedimento de
recozimento simulado foi generalizado para as duas distribui¢es ja& mencionadas, isto €, a
distribuicdo de visita gaussiana de Boltzmann-Gibbs (maqguina de Boltzmann) e a distribuicédo
de visita de Cauchy-Lorentz (maquina de Cauchy). Adotou-se um valor do parametro chamado
indice de visita qV que se assume o valor de 1 acaba na estatistica de Boltzmann-Gibbs e se
esse indice qV é atribuido o valor de 2 acaba na estatistica de Cauchy. Desse modo, ambos 0s
recozimentos foram enquadrados na mecanica estatistica generalizada de Tsallis denominada
de maquina de Tsallis. Com isso, a técnica proposta foi denominada de recozimento simulado
generalizado (Generalized Simulated Annealing - GSA) (TSALLIS, 1988, TSALLIS e
STARIOLO, 1996).



Foi proposta uma forma analitica para a obtencdo dos parametros do algoritmo GSA
utilizando-se a integragdo numerica. 1sso incrementou a velocidade do algoritmo de otimizacéao
comparado aos métodos convencionais da maquina de Boltzmann e a Maquina de Cauchy
(MORET et al., 1998).

Nestes Gltimos anos outros avangos foram desenvolvidos no GSA, assim, o parametro
chamado indice de temperatura qT foi estabelecido independente dos outros parametros de
probabilidade de aceitagdo gA e indice de visita qV sendo ao todo trés parametros.
Adicionalmente, o passo de avanco de iteracdo da visitacdo foi calculado diretamente da funcéo
distribuicdo de visitacdo em vez de integra-la numericamente. Adicionalmente, foram propostas
a utilizacdo de uma fungdo de distribuicdo modificada. Assim mesmo, foi estabelecida uma
convergéncia hibrida que quando o GSA chega perto de um 6timo devido a seu poder de “pulo”
longo, seja local ou global, imediatamente aplica-se a técnica de gradiente convergente
atingindo ao valor do 6timo seja local ou global (DA SILVA, 2005; DE ANDRADE et al.,
2008).

Devido a essas desejaveis caracteristicas de rapidez computacional é que esta técnica
GSA foi utilizada para o estudo do fenébmeno de infiltragdo como proposto neste trabalho.
Também, propde-se adaptar uma técnica de gradiente conjugado convergente ao algoritmo
GSA analisando seus efeitos e comparando seus resultados contra outro algoritmo de
otimizacdo. Até o momento ndo se reporta na literatura a utilizacdo do GSA em problemas de
infiltracdo abrangendo a construcdo civil. No entanto, quando foi aplicado a outros cenarios da
ciéncia, 0 GSA provou-se ser extremamente rapido.

O GSA foi utilizado na otimizacédo estrutural de moléculas e macromoléculas onde
foram determinados os valores minimos de energia de superficie, utilizando um campo de forca
molecular classico. Com base nos resultados obtidos desses valores minimos, concluiu-se que
a técnica de GSA utilizando a integracdo numeérica é mais rapida demorando poucos minutos
para obter os valores simulados, enquanto que usando o GSA tradicional demoraram varios dias
(MORET et al., 1998).

O GSA foi utilizado no campo da biologia no quesito da dindmica molecular sendo
comparado a outras técnicas de otimiza¢do como foram a metadinamica e a troca de réplicas.
O GSA resultou ser o mais conveniente tanto na caracterizacdo do sistema como no
investimento em tempo computacional (BERNARDI et al., 2015).

No campo da quimica, 0 GSA foi utilizado no estudo sobre a estabilidade do complexo

Kr-CH30H (Krypton-Metanol) considerando diversas teorias em relagdo as interacdes
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eletrostaticas e intermoleculares. Nesse processo, destacou-se a importancia do procedimento
de rotacdo e vibracdo onde um parametro, chamado parametro de forma, foi otimizado. Para
isso, 0 GSA recebeu implementacdes das técnicas de gradiente simplex e o método de
Levenberg-Marquardt. Na sequéncia, concluiu-se, entre outras colocacfes, que aquele
complexo Krypton-Metanol resulta ser estavel (AQUINO et al., 2018).

Novamente, no campo da biologia, 0 GSA foi utilizado para a predi¢do da estrutura
tridimensional da proteina. Este processo baseou-se na minimizacdo da energia e na técnica
inversa da funcdo de visita do GSA. Com isso, deu-se um grande avango para utilizar os
métodos computacionais em vez dos métodos experimentais. O método experimental é devagar
e caro, enquanto que os métodos computacionais dependem apenas de estruturas previamente
conhecidas tornando-se mais rapida e barata (MELO et al., 2012).

Ainda no campo da quimica, com base no procedimento hibrido do GSA, o gradiente
Simplex e 0o método de Levenberg-Marquardt, o coeficiente de funcdo de Rydberg foi
otimizado. Com esse coeficiente ajustado calculou-se as propriedades dindmicas, as constantes
espectroscopicas e 0s niveis de energia rotacao-vibracdo do sistema. Esse sistema baseia-se em
calculos da Density Functional Theory (DFT) e a equacdo nuclear de Schrodinger utilizando
um método de representacdo de variavel discreta para modelar a interacdo aménia com metallo-
phthalocyanines visando o desenho de sensores quimicos. Dentre as conclusfes estd que o
Phthalocyanine metal complexes - MPC obtém melhor performance para os sensores de amonia
(BAGGIO et al., 2017).

No campo da fisica, 0 GSA foi modificado e utilizado para a determinac¢do de uma
nova base de dados atbmicos dupla seta para calculos eletrénicos atdmicos de Li e Be. Para isso
foi otimizada uma funcional de energia atdmica eletrGnica. Testaram-se essas novas bases
realizando calculos da energia do estado fundamental do 4&tomo Be, entre outros testes, com
razoaveis resultados de valores simulados comparados aos valores experimentais (SOBRINHO
etal., 2014).

Sendo que a literatura enquadra adequadamente os algoritmos de otimizagéo
abordados, este trabalho enfoca como objetivo principal resolver o problema de otimizacao de
sistemas complexos de infiltracdo de 4gua em zona vadosa. Dentre os objetivos especificos a
tratar colocam-se: entender o funcionamento dos Algoritmos de Otimizagdo e compreender
melhor as propriedades fisicas do estudo de caso a luz da simulagdo do fendmeno fisico de

infiltracdo de agua em zona vadosa.



Este trabalho esta organizado como segue: a se¢do dois objetivos, a secdo trés revisdo
bibliografica, a secdo quatro metodologia que descreve a maneira de abordar as equacdes que
governam o fluxo de infiltragio em meio ndo saturado, os algoritmos utilizados e suas
caracteristicas atinentes. Adicionalmente, nessa secao quatro sera explicitada a técnica do GSA-
hibrido. Assim, mesmo, apresenta-se 0 problema fisico abordado, como caso de estudo,
detalhando-se suas restricdes. Apos, apresenta-se os dados coletados do fenémeno fisico em
laboratorio. Na seguinte secdo, realizou-se uma discussdo da equacéo que governa o fluxo de
agua em solo ndo saturado e detalha-se 0 método numérico empregado para resolucdo da
equacdo diferencial parcial. Na secéo cinco realizou-se uma discussao dos resultados e na se¢édo
seis estdo as conclusdes e referéncia bibliografica. No final, apds as referéncias bibliograficas
encontra-se o Apéndice A.

2 - OBJETIVOS

2.1 -OBJETIVO GERAL

O objetivo deste trabalho é desenvolver um modelo que resolva o problema de

otimizacdo de sistemas complexos de infiltracdo de 4gua em zona vadosa.

2.2 - OBJETIVOS ESPECIFICOS

Como os objetivos especificos a tratar estao:

e validar o funcionamento do modelo a partir dos Algoritmos de Otimizacao;

e avaliar quantitativamente as propriedades fisicas do solo a partir da simulacdo do

fendmeno fisico de infiltracdo de &gua em zona vadosa.

3- REVISAO BIBLIOGRAFICA

Apresenta-se uma revisdo de pesquisas nestes ultimos anos em relagéo a calibracao de
modelos de fluxo de &gua em solo ndo saturado.



3.1 - DEFINICOES DE PARAMETROS E VARIAVEIS

Na literatura define-se como umidade do solo, 6, a razdo de volume de agua contido
no solo e o volume total do mesmo (L L®). A segunda variavel definida é a pressio exercida
pela &gua no solo, que pode ser positiva, negativa ou nula. Quando essa pressao é negativa ou
de sucgédo costuma-se chamar de potencial matricial () com unidade de grandeza L.

Dentro do processo de fluxo de agua no solo define-se de condutividade hidraulica (K)
como a capacidade de transmissdo de agua de um determinado solo. Em solo ndo saturado
existe a peculiaridade que a condutividade hidraulica depende ou estd em funcdo da umidade
volumétrica (), equacionadas na seguinte formula:

K=K(0) (3.1)

Passa-se a mostrar como foi equacionado o processo de fluxo de agua em solo nédo

saturado.

3.2- EQUACAO DIFERENCIAL QUE GOVERNA O FLUXO DE AGUA EM SOLO NAO
SATURADO

Foi Darcy em 1856 que modelou o fenémeno hidrodindmico de fluxo da 4gua em solo

saturado, segundo a seguinte equacao:
AH

q = —Ksat T (3.2)
em que:

e = fluxo da &gua no solo saturado (L/T);

o Ka = condutividade hidraulica em solo saturado (L/T);

e H = carga total hidraulica = (p/yw) + z (L);

o sendo: p pressdo da agua (ML™); y densidade da agua (ML); (p/yw) a carga
de pressao (L); z a carga altimétrica (L);
o AH = variacdo da carga hidraulica (L);
o L = distancia percorrida pelo fluxo (L);

o sinal negativo indica o fluxo contrario ao gradiente.
A equagdo de continuidade deriva da lei da conservagédo da massa aplicada a um fluido
que atravessa um volume de controle. Segundo a equacédo 3.3, a variagdo do fluxo através do
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volume de controle é igual a taxa de variacdo do armazenamento de massa do fluido dentro do
elemento. Considerando um elemento infinitesimal de controle obtém-se:

o0a,)  90A,) aGa.) _ d(ms.)
ox oy oz ot (3.3)

sendo:

® (x 0y, g 0 fluxo da &gua no solo nas direcdes x, y e z (L/T);
e 1 aporosidade do solo (adimensional);
e S 0 grau de saturacédo (%);
e 1 0 peso especifico do fluido (ML2T?).
A equacdo 3.2 foi modificado para o fluxo de agua em meio nao saturado por
Buckingham em 1907 como mostrado na equacédo 3.4 onde ressalta-se que o valor do parametro
de condutividade hidraulica depende do valor da variavel -

A
q=—K©O L

AL (3.4)
sendo:
° 6 a umidade volumétrica (adimensional);

° K(®) a condutividade hidraulica como funcéo de 0 (L/T);

° @ 0 potencial total: (w + z) (L);
. sendo: y o potencial matricial (L); z a carga altimétrica (L);
° L a distancia percorrida pelo fluxo de agua (L).

Considerando o peso volumétrico constante, 0 segundo membro da equacdo 3.3 pode
ser convertido como a taxa de variacdo da umidade volumétrica em relacdo ao tempo como

apresentado na equacéo 3.5:

_0(a,) 9@a,) o(a,) o0
ox oy oz a (3.9)

Substituindo-se a equacdo 3.4 na equacdo 3.5 para 0s trés eixos cartesianos X, Y, z,
obtém-se a equacéo 3.6:

E(KX(G)%}ri(Ky(e)%}rE(Kz(g)%j:%
OX ox ) oy o ) o oz ) ot (3.6)

sendo ja definidos as expressdes das equagdes 3.5 e 3.6.
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Outra caracteristica em solos ndo saturados é que a umidade volumétrica 6 é funcao
de y e vice-versa (Gardner, 1956), pelo que a equacdo 3.6 transforma-se na equacdo 3.7
conhecida como a equagdo de Richards (1931). Nessa equacdo observa-se que aparecem sé
duas varidveis em funcdo do tempo: o potencial matricial () e a umidade volumétrica (). A
condutividade hidraulica age como parametro e estd em funcdo da variavel de potencial
matricial (K (y)). O valor de 1 que aparece na terceira derivada do primeiro membro da

equacdo 3.7 advém do efeito gravitacional derivando o potencial total: g: = (v +z) (L).

eyl el

Aplicando-se a derivacao por partes no segundo membro da equacéo 3.7 e definindo
como capacidade de umidade especifica (C) a taxa de variagdo de umidade volumétrica (6) em

relacdo ao potencial matricial () obtém-se a equacao 3.8:

ot (3.8)

em que: C(z,u):ae/a!” (L.
Dessa forma, a equacdo 3.8 faz possivel colocar a equacdo 3.7 em funcdo de uma sé

varidvel como apresentado na equacao 3.9 facilitando assim a modelagem matematica:

2 (k@) 2) + 2 (K, ) + 2 (ko) (34 1)) = cap 2L (3.9)
em que os termos da equacdo ja foram definidos.

Em modelos matematicos aplicados ao fenémeno fisico dindmico de fluxo de 4gua em
solo néo saturado definem-se trés tipos de condicdes de contorno: de Dirichlet, onde a carga de
pressdo é conhecida; de Neumann, onde o fluxo é conhecido; e de Cauchy com o fluxo de dgua
em funcdo da variavel dependente. A adoc¢do das condicdes de Dirichlet resultam comuns ao
estabelecer mudancas na posicdo do nivel freatico. Assim, o valor de w considera-se nulo na
superficie freatica. Adota-se as condi¢cGes de Neumann em regifes de fluxo nulo, como no
limite de uma camada impermedvel, em linhas de simetria e onde se tenha infiltracdo ou
evaporacgédo conhecidas. Como se mencionou, as equagdes diferenciais parciais anteriormente
colocadas podem ser aproximadas numericamente pelo que com o crescente progresso na
capacidade dos computadores os esforcos concentram-se na solugdo numerica da equacgéo
diferencial de Richards (1931) (AGUERO-MARTINEZ, 2013).
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Nos métodos numeéricos deve-se dar especial atencdo aos problemas de convergéncia
e estabilidade. Um esquema de solucdo, por aproximagdo numeérica, considera-se estavel se,
com o decorrer do tempo, o erro ndo for ampliado de tal forma que invalide a solugdo.
Tradicionalmente a convergéncia define-se em relacao a qual a solucao do esquema aproximado
tende a solucdo exata da equacdo diferencial na medida em que se diminuem 0s acréscimos
espacial e temporal. No caso de métodos iterativos, também se define convergéncia como a
obtencdo de solugdes cada vez mais proximas, entre si, a0 passo em que se procedem as
iteracGes. Mesmo com essas ferramentas iterativas matematicas, a equacdo 3.9 é de dificil
solugdo, pois os parametros estdo em funcdo das varidveis. A equacdo de fluxo torna-se
altamente néo linear complicando grandemente o processo de calibragdo ou ajuste.

Mesmo que o fluxo que atravessa o solo matricial possa ser representado pela equagéo
de Richards (1931) na equacédo 3.9, a descricdo teodrica e a medi¢do da umidade volumétrica e
as funcdes de condutividade hidraulica ainda é motivo de intensa pesquisa na literatura
(AGUERO-MARTINEZ, 2019; FUENTES et al., 2020). Estabelecer todos os parametros por
medidas de campo resulta impossivel pelo alto custo e tempo consumido. Como foi
mencionado, dentre as causas dessas dificuldades, encontram-se: as condicGes iniciais, de
contorno; a variabilidade espacial do solo; a escala de experimento.

Na sequéncia, mostra-se brevemente algumas experiéncias em laboratério onde foram
abordadas diversas dificuldades no experimento com a finalidade da obtencéo de valores das
variaveis de umidade volumétrica e de potencial matricial de um solo ndo saturado, resultando
em esforcos de equacionad-las e acabando em modelos empiricos, chamados modelos

constitutivos.

3.3 - MODELOS CONSTITUTIVOS E EQUACOES DE RETENCAO

Gardner (1956) realizou ensaios em laboratorio com o proposito de relacionar as
varidveis de umidade volumétrica (6) e potencial matricial () em solo ndo saturado
desenvolvendo o método do efluente do disco de pressdo. Nesse método, submete-se um solo
inicialmente saturado a uma série de acréscimos de pressao de ar em intervalos fixos com as
respectivas medigdes de efluente ou drenagem. Fazendo algumas hipoteses, consegue-se que a
solucéo analitica considere a difusividade do solo como uma fungédo da umidade volumétrica.

Percebeu-se que o acréscimo de pressdo de ar em um intervalo fixo denominado “de

um passo” melhorou o método do efluente visto que se otimizou o tempo na afericdo das
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medicOes sem perda na exatiddo. Esses experimentos mostraram que existe uma relacao entre
a umidade volumétrica (6) e o potencial matricial (). A quantidade de agua remanescente no
solo resulta de uma funcdo da forma das particulas e, portanto, de uma funcéo do potencial
matricial.

Desse modo, desenvolveu-se a chamada curva de retencdo de agua no solo,
denominada também de curva caracteristica, que descreve a “capacidade” do solo em
armazenar e liberar dgua. Essas curvas foram definidas como a relagdo entre a umidade
volumétrica () e o potencial matricial () sendo obtidas em laboratorio por dois meios:

° secagem, em que se toma uma amostra inicialmente saturada aplicando-se uma suc¢éo
crescente, secando a amostra;

° umedecimento, em que se toma uma amostra inicialmente seca e gradualmente se
diminui a succdo aplicada, molhando a mesma.

Essas duas curvas de equacdo de retencdo de agua no solo parcialmente saturado
obtidas tanto pelo procedimento de secagem quanto pelo procedimento de umedecimento néo
sdo idénticas para a maioria dos solos, denominando-se esse fendmeno de “histerese”. Para
tanto, conclui-se que o fluxo em meio ndo saturado apresenta as seguintes dificuldades:

° os parametros sdo funcdes da varidvel y ou da variavel 0, isto é, a capacidade de
umidade especifica (C) e a condutividade hidraulica (K), pertencentes as equacdes 3.8 e 3.9
respectivamente, resultam parametros dependentes da variavel que se procura;

° as relacGes de K(y) e 6(y) sdo ndo-lineares, na zona de solo ndo-saturada, incluindo o
efeito da histerese.

Estabeleceram-se equacdes que relacionam o potencial matricial (y), a umidade
volumétrica (6), a condutividade hidraulica (K) e também as condic@es iniciais de 6 ou de w
dando inicio aos modelos constitutivos. Os parametros desses modelos foram obtidos ao se
correlacionar os valores das varidveis do solo ndo saturado obtidos a partir de medi¢fes em
campo ou de andlise de amostras em laboratério. Dentre os diversos modelos constitutivos
desenvolvidos merecem atencao especial aquelas que simulam a curva de umidade volumétrica
em funcéo de potencial matricial e aquelas que simulam a curva de condutividade hidraulica
em funcdo do potencial matricial, sendo o modelo de van Genuchten (1980) o mais amplamente

utilizado na literatura que se passa a detalhar.

3.3.1 - Modelo de van Genuchten
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Van Genuchten (1980) continuou a linha de pesquisa de modelar a curva caracteristica
da retencdo da agua no solo parcialmente saturado desenvolvendo equacBes e compondo um
modelo matematico ao qual foi chamado Modelo de van Genuchten (MVG). A equacéo 3.10,
do MVG, determina uma curva simulada de retencdo da agua no solo, isto €, a variavel da

umidade volumétrica em funcéo da variavel de potencial matricial.

m

eij - eres 1

Hsat - eres - 1+ (a‘l//ij )n

(3.10)
em que:

e i sdo os pontos de controle no espago;

e jéoindice de tempo;

e 4 é aumidade volumétrica, no tempo j e no ponto i (L3L3);

e (s € a umidade do solo saturado (L3L™3);

®  Ores € a umidade residual (L3L3);

e i representa o potencial matricial no tempo j e no ponto i (L);

e ¢ éum fator empirico (LY);

e n éum outro coeficiente adimensional;

e m=(n-1)/(n).

As equagles 3.11 a, b, pertencentes ao MVG, representam as condutividades

hidraulicas para as dire¢des z e x, respectivamente, em funcdo da varidvel da umidade

volumétrica.
. 0l _o 1/2 0l _o 1/m7m
Kzil — Kzsat i res 1-1— i res
gsat - gres gsat - gres

. 0l _o 1/2 0l _o 1/mm
Kxil — KXsat i res 1-1- i res
gsat - gres gsat - gres

sendo:

(3.11a)

(3.11b)

e Kz a condutividade hidraulica na direg&o z, no tempo j, no ponto i (L/T);
e Kx{ a condutividade hidraulica na diregfo x, no tempo j, no ponto i (L/T);

e Kzsat a condutividade hidraulica do solo saturado na diregéo z (L/T);
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e KXxsat a condutividade hidraulica do solo saturado na dire¢éo x (L/T);

e 0s demais parametros ja foram definidos.

3.4 — CONCEITOS DE MODELO E CALIBRACAO AUTOMATICA

Define-se modelo, em geral, como a representacéo de algum evento ou fenémeno
fisico. Todo modelo tem limitagbes impostas pelas hipdteses ao sistema complexo de
infiltracéo.

Como foi mencionado, a calibragdo automatica de um modelo se baseia na abordagem
de técnicas iterativas que maximizam (minimizam) uma Funcao Objetivo (FO). A formulacéao
matematica da FO e os valores de resultados (chamados indice de desempenho) constituem-se
como indices que qualificam o modelo estabelecido.

A continuagio efetua-se a identificacdo de variaveis, apresenta-se os conceitos de
parametrizacdo e de modelo inverso que representam conceitos fundamentais para a calibracéo

automatica de modelo.

3.4.1 — Identificacdo das variaveis, parametrizacao

Hill e Tiedeman (2007) alegam que os dados de entrada de modelo a serem calibrados
sdo frequentemente distribuidos espacial e temporalmente. Desse modo, 0 numero de
parametros poderia ser infinito. Assim, utilizara-se o conceito de parametrizagdo com o objetivo
de limitar a quantidade de parametros que servem para definir os dados de entrada do modelo
matematico.

O conceito de parametrizacdo, mesmo nao sendo usual, aplica-se também aos modelos
de fluxo de &gua na zona ndo saturada. Desse modo, como foi abordado anteriormente o modelo
constitutivo tradicional de van Genuchten (MVG) (1980) utilizam apenas cinco parametros
que serdo a base de entrada do modelo matematico de fluxo de agua em solos ndo saturados,
sendo esses pardmetros: n, o, Ksat, Gsat, Ores. A determinacdo dos valores desses parametros
constitui a calibragem do modelo. Van Genuchten (1980) determinou com seu modelo MVG
os valores de parametros de diferentes tipos de solos, como apresentados na Tabela 3.1.
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Nessa tabela 3.1 destaca-se a ampla faixa de abrangéncia das propriedades hidraulicas
dos solos, como por exemplo a condutividade hidraulica saturada (Ksat) que tem como minimo
valor de quase zero para 0 Marga Guelph (seca) e 0 maximo valor de 303 (cm/dia) para a Marga
siltosa Touchet G.E.3. J& a umidade residual (6.s) oscila entre 0,00 para 0,218. Para umidade
saturada (6sx) varia de 0,250 para 0,520. O valor do parametro « (apresentado no modelo de van
Genuchten, 1980) muda na faixa de 0,00152 para 0,0200. Por altimo, o pardmetro n (também

estabelecido no modelo de van Genuchten, 1980) oscila na faixa de 1,17 para 10,4.

Tabela 3.1 — Parametros do MV G de diferentes tipos de solo determinados por van Genuchten (1980)
Solo bu | 0 | 2O |y
(cm/dia) (cm™)
Arenito Hygiene 0,250 | 0,153 108,00 0,0079 | 104
Marga siltosa Touchet G.E.3 0,469 | 0,190 303,00 0,0050 | 7,09
Marga siltosa G.E.3 0,396 0,131 4,96 0,00423 | 2,06
Marga Guelph (molhada) 0,520 | 0,218 31,6 0,0115 | 2,03
Marga Guelph (seca) 0,434 | 0,218 - 0,0200 2,76
Argila Beit Netofa 0,446 0,0 0,082 0,00152 | 1,17

(*) Parametros ja definidos na equagdo 3.10

Até aqui foram considerados o modelo de fluxo de 4gua em zona subsuperficial, as
variaveis e parametros desse modelo e de como esses parametros e variaveis se relacionam em
modelos constitutivos. Mas ainda persiste o problema de calibragem automatica associado ao
modelo matematico e ao modelo constitutivo. Para isso, a continuacdo aborda-se esse problema

utilizando a técnica denominada de modelo inverso.

3.4.2 — Modelo inverso

A resolucdo do problema inverso para estimacdo dos parametros de modelos
numeéricos distribuidos comecou na hidrologia subterranea na década dos 70. Uma revisdo sobre
esse caso foi feita por Yeh (1986), nesse procedimento, as propriedades hidraulicas foram
determinadas analiticamente com valores de parametros desconhecidos. Assim, um
experimento estabelece-se sob condigdes controladas com condicGes iniciais restringidas e

condicdes de contorno definidas. Essa técnica de modelo inverso foi aplicada na estimacéo da
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condutividade hidraulica saturada de um solo drenado comparando as drenagens simuladas e
observadas.

Durante o experimento uma ou mais variaveis de fluxo sdo controladas e medidas.
Subsequentemente, Yeh (1986) resolveu a Equacédo de Richards (1931) numericamente usando
as funcbes hidraulicas com estimacdes iniciais para seus parametros. Esses parametros sao
otimizados pela minimizacdo de uma Fungdo Objetivo (FO) contendo a soma dos desvios
quadrados dentre as varidveis de fluxo preditos e os observados, usando simulagdes numéricas
repetidas do processo de fluxo.

A aplicacdo dessa técnica, para a zona de solo ndo saturada, comecou mais tarde, e foi
limitada & estimacdo dos parametros das propriedades hidraulicas do solo. Constales e Kacur
(2000) determinaram os pardmetros do solo das equacdes de retencdo de van Genuchten
considerando como mecanismo de fluxo da agua em meio poroso a equacdo de Richards. Para
isso, valeram-se de ferramentas matematicas e analiticas, tais como os métodos de Newton-
Raphson e de Levenberg—Marquardt, para resolver um problema inverso. No entanto, ndo se
mostraram uma experiéncia seja em campo ou laboratdrio que confira seus resultados.

Kodesové (2003) desenvolveu um método para determinar as propriedades hidraulicas
em solos ndo saturados com a técnica inversa. Esses autores desenharam um penetrometro de
cone modificado para injetar agua no solo através de telas medindo-se o progresso da frente
Umida com dois anéis de tensidmetro localizados acima da tela. Foram analisadas coletas de
dados tanto de fluxo acumulado como dos valores de potenciais matriciais. Foram obtidos
valores estimados de condutividade hidraulica em fungdo de potencial matricial, K(y), e de
umidade volumétrica em funcdo de potencial matricial, 6(y). Os resultados otimizados para 0s
ensaios foram utilizados para demonstrar a possibilidade de avaliar os efluentes imidos das
propriedades hidraulicas do solo. Esses valores otimizados dos parametros hidraulicos foram
comparados aos valores observados em laboratdrio e em campo com razoavel convergéncia.

Priesack et al. (2006) utilizaram o modelo inverso para determinar as propriedades
hidraulicas da curva de efluente. Ramos et al. (2006) utilizaram trés tipos de solo de textura
mediana e grosseira, e compararam as curvas 6(y) e K(y) (parametros ja definidos
anteriormente) obtidas por modelagem inversa a partir de dados coletados em campo pelo teste
de infiltragdo e também utilizando dados coletados por métodos laboratoriais. Os testes de
infiltracdo foram realizados com infiltrmetros de tensao, utilizando placas porosas de 20 cm
de didmetro, medindo-se as tensdes de umidade em espagos de 0, 3, 6 e 15 cm, numa sequéncia

descendente. Os valores dos parametros da umidade volumétrica inicial (6i) e a umidade
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volumeétrica final (¢) foram determinados por gravimetria. Os métodos laboratoriais utilizados
foram as caixas de succdo, placas de pressao e evaporacao, realizadas em amostras de solo ndo
perturbadas. O modelo hidrdulico escolhido para representar ambas as curvas 6(y) e K(y) foi o
de Mualem-van Genuchten (MUALEM, 1976, VAN GENUCHTEN, 1980). Essas curvas
foram comparadas por regressdo linear simples. As curvas 6(y) e K(y) e 0s respectivos
parametros do modelo Mualem-van Genuchten, que foram obtidos por modelagem inversa,
foram concordantes com aqueles valores determinados pelos métodos laboratoriais.

Ainda que a aplicacdo do meétodo da técnica inversa ao método do efluente pareca
promissora, foram encontrados alguns problemas com a ndo unicidade dos parametros
otimizados. A ndo unicidade implica em mais de um conjunto de pardmetros que minimizam a
funcdo objetivo em méaximos (minimos) locais ou méximos (minimos) globais. Entretanto,
existem problemas de natureza de mal posto ou mal condicionados (ill-posed do Inglés) da
solucdo. Dentre as causas desses problemas, entre outros, destaca-se a ndo existéncia de um
resultado Unico e a instabilidade da solugdo. A ndo existéncia de um resultado Gnico ocorre
quando os parametros em estudo sdo pouco sensiveis aos métodos utilizados. Isso se deve a que
encontrou um 6timo local ndo procurando mais resultados. A instabilidade da solucdo deve-se
a alta sensitividade dos parametros (Yeh, 1986). A instabilidade emerge do fato de que erros
pequenos nas variaveis medidas podem resultar em mudangas grandes nos parametros
otimizados.

Papafotiou et al. (2008) utilizaram as técnicas descritas por Ahrenholz et al. (2008)
para determinar as propriedades hidraulicas da areia pelo modelo inverso do experimento do
efluente multipasso. Foram utilizadas as relacbes de Mualem-van Genuchten para
estabelecimento das equacfes de retencdo da agua no solo e a condutividade hidraulica na
equacdo unidimensional de Richards. Papafotiou et al. (2008) ajustaram as ditas funcdes
hidréaulicas tanto dos valores de potenciais matriciais como dos valores do efluente acumulado
utilizando otimizadores globais (AHRENHOLZ et al., 2008). Adicionalmente, utilizaram as
técnicas de aderéncia de ajuste obtendo as propriedades hidraulicas da areia fina e grossa do
experimento.

Argyrokastritis et al. (2009) pesquisaram a influéncia da relacdo entre a umidade
volumeétrica contra a difusividade, denotada como D), no avango da frente Umida e a
infiltracdo acumulada. Além disso, essa relacdo D(6) foi relacionada com a curva de retencao,
obtida independentemente, para determinar a condutividade hidraulica. Os dados experimentais

foram obtidos utilizando o método de efluente de um passo. O experimento refere-se a um
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processo de infiltracdo vertical unidimensional utilizando dois tipos de solos: mistura de areias
e areia misturada com argila. Entre as conclusdes dos autores salienta-se que a utilizagdo dos
trés tipos de equacdes, para estabelecer a relagéo D(#), ndo foram significativos ao avanco da
frente Umida para o tipo de solo de mistura de areias. No entanto, essas equagdes foram
significativas na areia misturada com argila, acredita-se, devido a sua caracteristica efusiva.

Entretanto, apesar da literatura apresentada, resulta dificil validar resultados de
simulacbes 3D. Isso devido a complexidade dos problemas considerados, a escassez de bons
laboratérios ou dados de campo e a falta de conhecimento relacionado as propriedades
hidréaulicas. A isso, adiciona-se o fato de ndo poder determinar quéo bom séo os resultados dos
valores simulados, mesmo utilizando outros métodos mais precisos para a determinacdo das
propriedades hidraulicas (PAPAFOTIOU et al., 2008).

Contudo, neste trabalho, aborda-se na sequéncia 0s avangos em calibracdo automatica

mediante algoritmos de otimizacao.

3.5 - ALGORITMOS DE OTIMIZACAO

Como foi supramencionado, entende-se por modelo como uma simulacdo e/ou
reproducdo do problema fisico, aplicado a um dominio matematico a ser estudado,
considerando as restri¢fes fisicas ou matematicas. Também, revisou-se que o modelo inverso,
como técnica empregada na calibracdo, resulta ser uma alternativa de procura da estimacdo dos
parametros. Mas a calibragem, ainda, era um tanto manual e em conseguinte o tempo investido
em utilizar essas técnicas era dispendioso. Com o decorrer dos anos, a ciéncia computacional
recebeu grande avancgo na tecnologia de computadores pessoais e supercomputadores, 0 que
auxiliou na calibracdo automatica de modelos.

Esse progresso gigantesco fez com que as técnicas acima mencionadas de obtencédo de
dados simulados comparados aos dados observados, através de Funcdes Objetivos (FO), sejam
capazes de serem utilizadas em termos de custo computacional. Os computadores rodam o
modelo matematico hidroldgico, em forma de cddigo, quantas vezes foram necessarios,
dependendo da capacidade desses computadores, até conseguir solugdes simuladas de
parametros que sejam apropriadas ao modelo que representa o fenémeno fisico. Apos esta breve
introducdo apresenta-se uma das primeiras técnicas a serem exploradas em parceria com 0S

computadores, a saber, 0s algoritmos genéticos.
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3.5.1 — Os algoritmos genéticos

A ideia de Algoritmos Genéticos (AG) comecou com a emulacdo da evolugédo
mediante principios de sele¢do natural e reproducdo, sendo que o primeiro determina qual
membro da populagéo sobrevive para reproduzir e o segundo recombina os genes dos herdeiros.
Por outro lado, os AG requerem um conjunto natural de parametros do problema de otimizacao
que deve ser codificado como uma sequéncia de comprimento finito utilizando algum tipo de
alfabeto finito. Desse modo, os AG em seus primordios tentaram representar caracteristicas de
entidades utilizando um sistema binario em cadeias (bits) onde o caractere um (string 1)
representa uma condicao satisfeita e o caractere zero (string 0) quando néo.

A mudanca desses digitos se reflete na diferenca de comportamento de um ente, isto
é, falando em termos computacionais, apresenta os diferentes resultados do processo do cddigo
computacional. Em outras palavras, os AG focam a atencdo nas partes mais promissoras de
resposta de todo um dominio, sendo assim, os AG desempenham a habilidade computacional
de combinar partes de cadeias (bits) com certa quantidade de digitos partindo do sistema binario
que contém solucdes parciais (HOLLAND, 1975,1992).

Entretanto, recorreu-se a vantagem de que esses algoritmos genéticos (AG) exploram
similaridades de codificacdo de uma maneira muito geral, tornando-a manobravel e amplamente
irrestritos as limitacbes (como sdo: existéncia de continuidade, existéncia de derivada,
unimodalidade, e assim por diante) impostas para outros métodos de otimizagdo. Por outro lado,
utilizou-se a vantagem dos AG de partir de uma populacdo de cadeias de caracteres e dessa
maneira escalar muitos tipos de “picos” 6timos em paralelo, reduzindo assim a probabilidade
de encontrar um o6timo falso.

Mais outra particularidade dos Algoritmos Genéticos baseia-se na forma de
configuragdo de caracteres e populacdo partindo de uma “semente” aleatéria, como por
exemplo o jogo de uma moeda para determinar cara como codigo 1 e coroa como cddigo 0,
uma vez estabelecida essa semente 0s AG geram as proximas geracdes de forma automatica.

Outra vantagem dos AG é que ndo necessitam de informacao auxiliar (como no caso
da técnica de gradiente onde precisa-se das derivadas). A Unica necessidade dos AG para obter

melhores ajustes é de uma funcgédo custo associado as populacdes em cadeia de bits geradas
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automaticamente ao longo do processo. O valor de desempenho daquela funcéo objetivo age
como métrica do procedimento de ajuste (GOLDBERG, 1989).

Propuseram-se assim quatro caracteristicas que contribuem para a robustez da técnica
dos algoritmos genéticos: primeiro, o uso de uma codificacdo em caracteres; segundo, a procura
atraves de uma populacdo inicial composta de caracteres randémicos; terceiro, ndo utilizando
informagdes auxiliares, isto é, busca “cega”, e; quarto, o uso de operadores aleatorios ou
probabilisticos. Nesse Ultimo quesito de operadores aleatdérios foram definidos os seguintes
operadores: reproducdo, cruzamento (crossover) e mutacdo (mutation) (GOLDBERG, 1989).

O operador denominado de “reprodu¢ao” age como o copiar de cadeias de caracteres
que obtiveram um valor proximo do 6timo global de uma funcéo custo. Desse modo, 0s AG
desenvolvem uma grande potencialidade de reproduzir “filhos” ou descendentes (offsprings),
isto €, gerar uma cadeia de caracteres com mais chances de obter dito 6timo em nas proximas
geracbes. A maneira de reproduzir é exemplificada como o uso de uma roda de roleta
tendenciosa, isto €, formada com fendas de tamanho diferente dimensionado em proporcao a
sua aptidéo (fitness).

Um individuo candidato a reproducéo é escolhido com um simples giro da roleta
ponderada, dessa forma, constitui-se uma populacdo proviséria com possivelmente maior
nimero de individuos reproduzidos pela fenda maior da roleta. Os individuos assim
reproduzidos dessa populagcdo proviséria sdo acasalados (mating) em pares selecionados
arbitrariamente dentre todos os individuos da populacdo provisional denominado assim de
piscina (pool) de acasalamento (GOLDBERG, 1989).

Dai que age o proximo operador genético denominado de cruzamento (crossover)
operando a particdo arbitraria da cadeia de caracteres de bits de ambos os individuos acasalados
e realizando as trocas dessas particdes. Dessa maneira, esse processo de combinatdrias dos bits
utilizando a ideia de acasalamento e cruzamento geram descendentes que substituem os
individuos de menor aptidao (fitness) outorgando aos algoritmos genéticos uma qualidade de
técnica robusta (GOLDBERG, 1989).

Contudo, pode acontecer que as respostas tendem a ndo atingir um valor 6timo, nesse
caso, introduziu-se o operador genético de mutacdo (mutation). A mutagéo efetua a substituicdo
de uma pequena fracdo da quantidade total de cadeia de caracteres Os e 1s. Efetua-se essa
alteracdo de forma aleatoria (com pequena probabilidade) do valor de uma posicdo da cadeia

de bits. Na codificacdo binaria, isso significa simplesmente mudar de 1 para O e vice-versa, mas
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realizado ocasionalmente sendo considerado como um mecanismo secundario de “adaptacdo”
(GOLDBERG, 1989).

Até aqui, dirimiu-se que a robustez da técnica dos Algoritmos Genéticos para a procura
do 6timo global parte de um conjunto de parametros iniciais chamados sementes, utilizando
uma funcédo objetivo, codificando esse conjunto de parametros arbitrarios e recorrendo aos
operadores probabilisticos (GOLDBERG, 1989). No decorrer dos anos, os AG foram utilizados
de forma interdisciplinar em diferentes campos da ciéncia, sofrendo diversas modificagdes.

No campo da medicina, os Algoritmos Genéticos foram utilizados para otimizar o
funcionamento de um sistema laser, utilizando operadores avancados como sao: selecdo por
torneio (tournament), mutacdo por pulo (jump), elitismo, ponto singular e cruzamento
uniforme, mutagéo de rastejo (creep), nicho (niching), entre outros. Destaca-se que o elitismo
forcou a permanecer o melhor individuo gue obtivesse o melhor indice de desempenho até que
um outro individuo supere o valor do mencionado indice. Sem esse critério de elitismo, a
posicdo de melhor individuo se perde nas seguintes geracGes, recriando novos individuos até
obter um individuo que atinja um bom indice de desempenho totalmente novo produzindo bons
resultados (CARROLL, 1996). Descobriu-se que uma populacéo de cinco individuos evitava a
convergéncia prematura demonstrando uma convergéncia mais rapida para a regido quase 6tima
(KRISHNAKUMAR, 1989). Esses critérios expostos dos Algoritmos Genéticos serdo
utilizados neste trabalho, além do conceito de micro-GA de Krishnakumar(1989).

Apresenta-se na figura 3.1 um diagrama de fluxo onde se esquematiza o programa de
Algoritmos Genéticos mostrando as caracteristicas ja mencionadas de selecéo por torneio com
uma técnica de arraste para escolher os pares aleatérios para acasalar, codificacdo binaria para
os individuos, mutacdo de salto, mutacdo de rastejo e a op¢do para um cruzamento de Unico-

ponto ou um cruzamento uniforme.
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Figura 3.1 — Fluxograma dos Algoritmos Genéticos.
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Fasso 6

A continuac&o sdo apresentados alguns trabalhos, na literatura, sobre a aplicacio dos
AG na calibracdo de modelos de fluxo de dgua em solo ndo saturado. Foram utilizados os
conceitos supramencionados de algoritmos de otimizacao e problema inverso na calibragem de
modelos de fluxo de 4gua na zona subsuperficial. Para isso, resultou fundamental a formulacéo
da Funcdo Objetivo (FO) cujo valor — que em diante ser4 chamado indice de desempenho —
reflete o ajuste do conjunto de parametros simulados com os parametros observados.

Ines e Droogers (2002) utilizaram os dados do experimento de evapotranspiragéo
(contrario ao experimento do efluente tradicional). Utilizou-se o programa SWAP (Soil Water

Atmosphere and Plant Model do Inglés) (VAN DAM et al., 1997). Este programa utiliza a



equacdo de Richards (1931) e a lei de Darcy para o sistema de solo saturado ou néo saturado.
Para resolver essa equacdo o SWAP utiliza a solugdo numérica de diferencas finitas de esquema
implicito. As fungdes hidrdulicas que auxiliam a solucdo do modelo de fluxo da agua do
programa foram as de Mualem-van Genuchten (MUALEM, 1976, VAN GENUCHTEN, 1980).
Ines e Droogers (2002) utilizaram os Algoritmos Genéticos (AG) e a técnica inversa na
determinacéo das propriedades hidraulicas na zona ndo saturada. Dentro da técnica dos AG, foi
utilizada a técnica, ja mencionada, do MICROGA (KRISHNAKUMAR, 1989; CAROLL,
1996).

A figura 3.2 apresenta 0 mecanismo de implementacéo que Ines e Droogers (2002)
fizeram dos dois programas SWAP e AG para calibragdo automatica utilizando uma Funcao
Objetivo - FO. O resultado da FO depende da minimizacdo das diferencas dos valores de
umidade volumétrica tanto observada quanto simulada e da minimizacéo das diferencas de
valores de dados observados e calculados de evapotranspiracdo. Também, a FO utilizada por
Ines e Droogers (2002) depende de um fator de peso atribuido tanto ao ajuste dos valores de
umidade volumétricas quanto do ajuste de valores da evapotranspiragdo. Destaca-se que utilizar
sO a variavel de umidade do solo conduz a melhores resultados. Além disso, fizeram-se uma
analise de sensibilidade dos parametros concluindo que o parametro de umidade residual Ores €

de menor sensibilidade comparada aos outros parametros do MVG.
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Figura 3.2 — Diagrama de fluxo dos AG associado a técnica inversa aplicado ao modelo SWAP para um
processo de calibragdo automatica.
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Gurracino e Velis (2007) determinaram os parametros de van Genuchten (1980)
aplicando um modelo inverso a um experimento de drenagem utilizando um algoritmo de
otimizacdo com base em métodos de quase-Newton e simulacdo de anéis. O experimento de
drenagem foi simulado em base a equacdo de Richards considerando as condi¢des de contorno.
A solucdo da Equacdo de Richards foi realizada em base ao método de elementos finitos. Os
mesmos autores analisaram extensdes dos resultados e o comportamento do algoritmo de
otimizacdo. A funcdo objetivo foi baseada em dados espaciais e temporais de potencial matricial
e teor de umidade volumétrica.

Gurracino e Velis (2007) consideraram que mesmo sendo utilizados procedimentos de

preciséo sofisticados em laboratorio na analise de amostras de solo ndo saturados, os parametros
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estimados ndo sao representativos das condi¢des reais do solo, pois as amostras sdo pequenas e
em muitos casos de estrutura perturbada. Assim, utilizou-se um modelo estocéstico associado
ao método inverso para otimizar uma funcdo objetivo, determinando, desse modo, 0s
parametros de solo na zona ndo saturada. Os mesmos autores utilizaram um algoritmo hibrido
de otimizacdo baseado em recozimento simulado (simulated annealing do Inglés) e o método
guase-newtoniano.

O método quase-newtoniano se fundamenta no gradiente com convergéncia
quadratica. O experimento em escala menor em laboratério de drenagem foi modelado
utilizando as equacdes de Richards (1931) e as equac¢des do modelo de van Genuchten (1980).
Gurracino e Velis (2007) utilizaram, a modo de comparacédo de resultados, o estudo de caso
para trés tipos de solo em trés camadas diferentes de Carsel e Parrish (1988). Esses tipos de
solo foram: marga siltosa na camada superficial, marga argilosa arenosa na camada intermédia
e marga na camada mais profunda. Dentre os resultados, Gurracino e Velis (2007) obtiveram
os valores simulados dos parametros de condutividade hidraulica saturada, «, » € a umidade
saturada de MVG dos trés tipos de solo com razoavel aproximacdo comparada aos valores
observados obtidos por Carsel e Parrish (1988). Também, assim como foi concluido por Ines e
Droogers (2002), os valores simulados da umidade residual foram notoriamente diferentes.

Mahdi e Shahrokh (2010) estimaram os parametros hidraulicos utilizando a técnica
inversa com dados obtidos em campo. Os mesmos autores utilizaram um experimento feito em
campo de uma area de 2 x 2 m, umedecendo-a até atingir a saturacdo a uma profundidade de
1m. Pelo processo de secagem os dados de umidade de solo e potencial matricial foram obtidos
diariamente pelo método do TDR (Time Domain Reflectometry — do Inglés) e os tensibmetros
ceramicos em diferentes profundidades durante 10 dias. Simulou-se o sistema fisico utilizando
um modelo matemético baseado em diferencas finitas, resolvendo a equacdo de Richards. A
calibracdo dos parametros pelo ajuste de uma Func¢éo Obijetivo foi realizada utilizando a técnica
dos Algoritmos Genéticos. Os autores reportaram que existe notdria diferenca entre os valores

da condutividade hidraulica saturada de campo com o obtido pela simulac&o.

3.5.2 - Algoritmo de recozimento simulado generalizado (Generalized Simulated
Annealing)

Como foi mencionado, outro algoritmo a ser utilizado neste estudo do fendbmeno de

infiltracdo é o Algoritmo de Recozimento Simulado Generalizado (Generalized Simulated
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Annealing - GSA). Além disso, foi supracitado o inicio da metodologia do GSA utilizando-se
as técnicas do Classical Simulated Annealing - CSA, ap6s a técnica do Fast Simulated
Annealing - FSA e por ultimo uma combinagdo de ambas as técnicas FSA e CSA, denominado
de GSA ou da maquina de Tsallis, que segue o contexto estatistico de Tsallis (KIRKPATRICK
etal., 1983, SZU e HARTLEY, 1987, TSALLIS, 1988, TSALLIS e STARIOLO, 1996).

Com isso, as ferramentas do GSA s&o: uma probabilidade de aceitacdo generalizada,
0 algoritmo de Metropolis (1958), uma temperatura de aceitacdo que decresce com o tempo e a
distribuicdo estatistica de Tsallis. Com esses argumentos, a metodologia foca-se na
determinagdo dos passos iterativos Xt ~Xt+1 para a resolucao da distribuicdo de visita gqv(4xt)
sendo (AXt = Xt+1 - Xt ).

Considerando D como o nimero de dimensdes para a otimizacdo e mantendo as
condic¢des da maquina de Boltzmann (qV=1) obteve-se uma solucdo da distribuicdo de visita:

o—@x)2/TY (V)
g,(Axy) = 5—, sendo Ty (t) a temperatura de visita para um tempo t.

[nT1 (0)]2

J4d para as condicdes da maquina de Cauchy para qV=2 o resultado é:

Ty (t
go (AXt) = A0 5+ com as condigdes de temperatura de visita T, (t) em

[[T7(D1*+(x0)?] 2

um tempo t.
A expressdo de Cauchy pode ser melhorada com a transformada de Fourier para D
dimensoes, gerando-se:
(D+1)
F( 2 ) T3 (t)

g,(Ax,) = D+D) D1 (3.12)
m 2z {[Ty(0)]?>+(Ax¢)?} 2

Com isso, aplica-se a maquina de Tsallis (TSALLIS, 1988, TSALLIS e STARIOLO,
1996) resultando a distribuicdo de visita generalizada:

15, ®]"

gq, (Axt) =

a (3.13)
{[T‘év(t)]e+(qV—1)b(AXt)2}<(CIV—1))
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sendo a,b,c,d e e dependentes dos valores de qV e D onde d = e (%) (¥ qu,¥ D).
Depois de uma série de simplificagcGes adequadas resulta o valor de: d = ((q 1_1)) (¥ qu,¥ D)
e acabando na expresséo geral:
D a - #)
ol M) o
s (o) = (47" By I == 619
(av-1) 2 2 (av-1)
1+(QV—1) 2

3 00D

Considerando uma interpolacdo linear para qV obtém-se: a =1+ (%) (qy, —

1) (¥ q,¥ D) que utilizada na expresséo da distribuicdo de visitade TSALLIS e STARIOLO
(1996) acabou em:

(‘lv—l)_E

—=y 1(¢aqwv¥D)  (315)

((q Dtz
Axtz v
1+(qy—1)————
[, ®]>~v

Adicionalmente adotou-se a proposta metodoldgica de gerar um vetor randémico
Ax = g~1(w) e utilizando a integragdo numérica aplicada a distribuic&o visitante 9q,(X) para
o valor de D=1 (MORET et al., 1998), obtendo:

) (qv—l)l/z Mgn) [ry, 0 (@) (3.16)
8q,X) = .
a T F((qvl—l)_%) , ((qvl—l)_%)

1+(QV_1)X—2

T4, v
sendo w um vetor randémico [0 1] obtido da distribuicdo de equiprobabilidade e g~ a inversa

da integral de gq, (x), assim, g™*(w) = inversa(f_xOo gq, (X dx) = inversa(w) e:

1 v =)
g7 (w) = inverse{J"_ (qv—1 1/2 F<(qlv_1)>1 [15,00] 1) ——dx} (3.17)
" ) (@)
{ 1+(qv—1)L2}
{ [r§, 0]~}

Calcula-se, com essas implementag0es, a inversa da fungdo utilizando uma integragéo

em série, considerando-se a inversa da série polinomial truncada na ordem dezessete.
Cumprindo-se A (x) = g~(w) = inversa([”_ g,,(x) dx) = inversa(w) e que a inversa da

série seja truncada na solucéo de g~1, equaciona-se w como:
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1‘%(‘117—1))

_ 1/2F<ﬁ
Cint Ay L (3.18)

©= w(X) - (T F((Qvl—l)_%) o (1+bx%)°

onde: a = [T” (t)]_((3_1ql7))- b = _@-D . c = _
. N qv ’ o v _z - (qy—1) >
[Tqv(t)]3—‘hz

1 1

Infere-se que utilizando a série de poténcias obtém-se:
W= é + ax — gabcx3 + %Gaczbz + %acbz) x5+ e
isto €, w(x) = wy + A1x + Ayx3 + Acx® + -+
ou, w(x) = wg + Ypq Ap(x — x9)" (3.19)
Debrugando-se na funcéo inversa g =x=x(w) para x(w)-x=0 e a equacao (3.19) deduz-
se que a funcdo inversa pode ser expressada em termos de série potencial:

x(w) = xg + Yp=q1 Bp(w — wy)™. Com isso, os valores de B, assumem a seguinte forma:

"(_1)a+ﬁ+y+-~- M n+1)..(n—-14+a+L+y+) (i_j)a (i_:)ﬁ (3.20)

1
Bn = nA’fZa'uB'V" alBiy!...

. . .. 1 A
Os primeiros coeficientes de Bn podem ser expressos como: By = ——; B, = —A—§;
1 1

B =256 - RO B[R G) R G B -2 G

Dessa maneira, essa proposta metodoldgica torna desnecessaria a utilizacdo da

distribuicdo do voo de Lévy como distribuicdo visitante como proposto originalmente no GSA
classico (KIRKPATRICK et al., 1983, MORET et al., 1998). A partir deste ponto, definiu-se a
aplicacdo do algoritmo de otimizacdo GSA para minimizacdo de uma funcdo custo E(x) em
quatro etapas:
1) Fixa-se o valor de gV comecando em um tempo t=1 com valor arbitrario x1 e um valor
suficientemente alto de temperatura T(;’V(l) determinando-se o valor para E(x1) e

iniciando o processo de esfriamento segundo a equacéo (3.21):;

21

v — -
Ty (1) =T, (1) eI (3.21)

2) Gerar randomicamente X¢+1) de X; utilizando a distribuicdo de visita ng(AXt)

segundo a equacdo (3.22) determinando-se a forma do pulo AX'c e isotropicamente

define sua diregdo; garantindo um vai e vem de busca do algoritmo ao longo de todo o

hipercubo. Como,
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Ax; = g7 (w), entdo x(t + 1) = x(t) + g~ *(w) (3.22)
3) Determina-se E(x(t+1)):

Se E(x(t+1) ) < E(xt), substituir X; por Xt+1).

Se E(x(t+1) )2E(xt), empregar um nimero randémico r no intervalo de [0, 1]: Se

r é maior que a probabilidade de aceitagdo generalizada Pqa como formulada na equagao

(3.23) com TC;‘; (t) = Tj (t), reter o valor de x; de outra forma, substituir X; por X+1);
\

!(3.23)

se E(x(t+1))>E(xt) J

1 se E(x(t+1))<E(xt)

Py, (xt - x(t+1)) = ! 1

{1+[1+<qA—1)(E(x<t+1))—E(x(t)))/T{*(t)1}<(qA‘1)>

onde o indice A e gA correspondem originalmente ao valor da maquina de Boltzman,
isto é, o valor de um. De igual maneira, para o indice V e gV que correspondem ao valor
da maquina de Cauchy com valor de dois.

4) Calcula-se a nova temperatura, Ty (t) , utilizando a equagéo 3.24, logo, voltando para

0 passo 2 até obter o minimo de E(xt) dentro da precisdo desejada.

3.5.3 - Algoritmo hibrido inovador do Generalized Simulated Annealing: GSA-hibrido

Um algoritmo inovador do Generalized Simulated Annealing foi proposto denominado
de GSA-hibrido com o proposito de evitar que o GSA “pule” quando atinge um valor proximo
ao minimo global. Esta nova técnica foi inspirada na técnica do gradiente convergente da
literatura (DE ANDRADE et al., 2008). Como hipo6tese foi estabelecido que o incremento de
variavel probabilistica no dominio da equacéo 3.19 (vetor randémico Ax=g*(w) transforma-se
em uma variavel deterministica no momento que um valor da funcéo objetivo encontra-se na
regido do minimo global ou local.

Para esse propdsito, uma funcdo boolean foi estabelecida para continuar 0 passo 2 com
a equacdo 3.23, mas com o vetor deterministico Ax até atingir o minimo global. O valor
atribuido ao vetor incremento Ax é convenientemente igual ao valor da tolerancia imposta para
o célculo dos parametros do modelo. Por outro lado, o vetor Ax adota um valor de acréscimo
ou de decréscimo dependendo da posigdo que o valor obtido do GSA consegue, isto &, se antes
ou depois do minimo global ou local, respectivamente. Desse modo, a estratégia imposta no

passo 2 da equacédo 3.23 ndo € alterado continuando o ajuste do GSA exceto da condicédo de se
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trabalhar com um Ax deterministico. Quando o minimo local ou global ¢ atingido a fungao
boolean finaliza voltando as caracteristicas originais probabilisticas de Ax.

Na sequéncia se d& continuacdo a metodologia proposta definindo para anélise um
sistema complexo em particular como € o estudo de caso de infiltracdo de 4gua em solo nédo

saturado.

4 - METODOLOGIA

4.1 - ESTUDO DE CASO INFILTRACAO

O estudo de caso utilizado para este trabalho foi o experimento em laboratério
realizado por VAUCLIN et al. (1979) simulando o fenbmeno de infiltracdo apresentado na
figura4.1 (AGUERO-MARTINEZ, 2013). Infere-se dessa figura que o fluxo de agua constante
simula uma precipitacdo pluvial com a consequente infiltragdo de agua através do meio do solo
ndo saturado elevando o nivel do lencol freatico em forma dindmica. Como na se¢éo de simetria
ndo héa fluxo horizontal, apenas uma das se¢des do esquema foi montada no experimento. Essa
figura 4.1 apresenta o reservatorio utilizado para o experimento com 3 m de largura, 2 m de
altura e 5 cm de espessura. Esse reservatorio foi preenchido com areia fina de distribuicao
granulométrica uniforme e o nivel freatico mantido constante a 135 cm do topo pela rede de
drenagem.

Figura 4.1 — Diagrama esquematico do experimento.
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Fonte: modificado de VAUCLIN et al. (1979)
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A figura 4.2 apresenta a parte inferior do reservatdrio considerando-o como uma
superficie impermeavel. Na parte superior esquerda foi instalada uma bomba volumétrica,
como mostrado no detalhe A da figura 4.2. O cumprimento da bomba é de x=0 a x=50 cm. O
restante da superficie superior do tanque foi coberto para evitar a evaporacdo. Na lateral direita,
segundo detalhe B na figura 4.2, mantém-se o nivel freatico em z=-135 cm. Apos estabilizacéo
do nivel fredtico, aplica-se uma taxa de recarga constante de 14,8 cm/h através de bomba.

Figura 4.2 — Detalhes do experimento, com vazdo constante igual a 14,8 cm/h.
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Foram obtidas medidas de umidade volumétrica com atenuacdo de raios gamma,
emitidos por uma fonte Am241. A carga de pressao foi medida por 20 tensiémetros, cada um
ligado ao seu proprio transdutor. Vauclin et al. (1979) utilizaram o método dos minimos
quadrados para determinar a equacao 4.3 que representa a equacado de retencdo da agua no solo:

6 = <0 (4.3)

_*
sat q+|y|A”
em que: a umidade saturada do solo (@saf) equivale a 0,30; o coeficiente de retencdo («)
equivale a 40000 cm?°; e, o coeficiente f* € igual a 2,9. A demonstracdo do calculo por
minimos quadrados encontra-se no Apéndice B.

Vauclin et al. (1979) também determinaram a equacdo 4.4 de condutividade hidraulica

do solo:
A*
K = Ksat W l/ISO (44)
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em que: a condutividade hidraulica saturada (Ksat) equivale a 35 cm/h; o coeficiente A* é igual
a 2,99 108 cm?; e, o coeficiente B* equivale a 5,0.

A figura 4.3 apresenta a curva de retencdo da dgua no solo do experimento de Vauclin
et al. (1979) com base na equacdo 4.3. Também, nessa figura aparecem os pares ordenados
tanto de umidade volumétrica como de potencial matricial medidos por Vauclin et al. (1979)

em amostras do solo.

Figura 4.3 — Curva de retencdo da agua no solo.
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Fonte: modificado de VAUCLIN et al. (1979)
Vauclin et al. (1979) utilizaram quinze pontos de controle para determinar as diferentes
posicdes do lencol freatico nos intervalos de tempo de duas horas, trés horas, quatro horas e
oito horas. A figura 4.4 apresenta esses pontos de controle e a curva que indica a mudanga de
posicdo do nivel freatico em funcdo do tempo, as linhas intermitentes representam os niveis

fredticos modelados por Vauclin et al. (1979).
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Figura 4.4 — Posicdo do nivel freatico em diferentes tempos. As linhas intermitentesrepresentam os niveis
fredticos modelados por Vauclin et al. (1979).
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Fonte: modificado de VAUCLIN et al. (1979)

A figura 4.5 apresenta graficamente duas curvas de retencdo da dgua no solo, que serdo
chamados limiar superior e limiar inferior, respectivamente. Essas curvas abrangem muito bem

os valores de pares ordenados tanto de umidade volumétrica como de potencial matricial do

experimento de Vauclin et al. (1979).
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Figura 4.5 — Limiares superior e inferior de busca AG e os dados observados do experimento de Vauclin et al.

(1979).
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Fonte: modificado de VAUCLIN et al. (1979)

A tabela 4.1 apresenta os valores dos parametros do Modelo de van Genuchten - MVG
(ver equacdo 3.10) correspondentes ao limiar superior e inferior da figura 4.5. Essa tabela 4.1
mostra que o parametro n tende a ser sempre um valor maior, e 0 parametro « tem um valor
maior para a curva de limiar inferior, o contrario também é certo. A condutividade hidrulica
ndo afeta a curva caracteristica formada pela equacdo 3.10, desse modo sua consideracdo na
tabela 4.1 é simples conferéncia. A umidade saturada considera uma faixa que inclui o valor
experimental de umidade saturada de 0,30. A umidade residual também varia em uma faixa que
inclui o valor da umidade residual experimental de zero.

Tabela 4.1 — Valores dos parametros do MVG correspondentes ao limiar superior e inferior da figura 4.5.

Pardmetros n a Ksat Osat Ores
cm? cm/h cm3/ecmd | cm3/cmd

Limiar superior 5,00 0,015 35,00 0,50 0,10

Limiar inferior 5,00 0,300 0,00 0,20 0,00

A tabela 4.2 apresenta o campo de busca definitivo dos algoritmos de otimizagéo para
determinacdo dos parametros do modelo de van Genuchten. Essa tabela 4.2 resulta da
combinacéo de critérios colocadas natabela 3.1 e 4.1. A tabela 4.2 resgata da tabela 3.1 a ampla
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faixa de valores de condutividade hidraulica de diversos tipos de solos que oscila de 0 até 300
cm/h. Essa tabela 4.2 considera como valor méximo do pardmetro adimensional empirico de n
0 mesmo da tabela 4.1, mas para garantir uma busca ampla considerou-se 0 minimo valor
toleravel da equacdo 3.10 que deve ser maior que 1. A faixa de valor do parametro empirico a
estabelecido na tabela 4.2 respeita a faixa de valores de o da tabela 4.1. O intervalo de valores
para busca do pardmetro de umidade saturada na tabela 4.2 concorda com o colocado na tabela
4.1. O intervalo de valores para busca do parametro de umidade residual considera a faixa logica
méaxima de 0,2, pois ndo pode perpassar valores de umidade saturada e inclui apropriadamente
o valor da umidade residual experimental. Ja o valor minimo de umidade residual sé pode ser

zero para manter a logica de critério fisico do experimento.

Tabela 4.2 — Faixa de valores maior e menor definitivos utilizados para o processo de busca

Pardmetros n a Ksat Osat Ores
cm? cm/h cm3/cm3 | cm3/cm3

Valor maior 5,00 0,5000 300,00 0,50 0,20

Valor menor 1,01 0,0001 0,00 0,20 0,00

A figura 4.6 apresenta a discretizacao do fenémeno fisico que consta de uma malha do
Método de Elementos Finitos (MEF) de forma triangular (Zienkiewicz, 1977). Essa figura 4.6
também apresenta os quinze pontos de controle, os quais foram monitorados em laboratorio,
que indicam a mudanca de posi¢do do nivel freatico em diferentes periodos de tempo de duas,
trés, quatro e oito horas respectivamente. Os valores das variaveis em relacdo ao tempo e ao
espaco nos pontos de controle constituem-se nos dados observados. No caso especifico do
estudo de caso experimental deste trabalho optou-se por trabalhar apenas com a variavel de

potencial matricial.
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Figura 4.6 — Malha adotada para simulacdo numérica aplicada ao experimento de VAUCLIN et al. (1979),
apresenta-se 0s pontos de controle.
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Fonte: modificado de VAUCLIN et al. (1979)

A calibracdo automatica do modelo inverso requer o estabelecimento de uma Funcao

Objetivo (FO). A seguir, amplia-se o conceito da FO utilizada.
4.1.1 — Estabelecimento da Funcéo Objetivo

Como ja mencionado, as técnicas de otimizacao precisam de uma funcéo objetivo (FO)
onde os valores dos parametros buscados devem ser ajustados. Neste trabalho, sera minimizado
uma FO com base na diferenca de valores de dados simulados e os de valores de dados
observados nos pontos de controle, como mostrado na equacéo 4.5:

MIN FO = Z?=1(|Pi0bservado ~Pisimutado )? (4.5)
sendo: Piobservado 0 Valor de potencial matricial medido experimentalmente no ponto de controle
i em relagéo ao tempo e ao espaco; Pisimulado O Valor de potencial matricial simulado no ponto

de controle i em relacdo ao tempo e ao espago; n 0 numero total de pontos de controle, quinze
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n

para o experimento de Vauclin et al. (1979); XL, 0 resultante do

2
(lpiObservado _PiSimulado D

somatorio quadratico dos valores absolutos das diferencas entre 0 Piobservado € O Pisimulado €M

todos os pontos de controle do experimento.

4.2 PROCESSO MATEMATICO

A abordagem matematica utilizada neste trabalho baseou-se em aproximacéo
numeérica tanto no espacgo pelo método de elementos finitos (MEF) como no tempo pelo método
de diferengas finitas (MDF). O Método dos Elementos Finitos estabelece solu¢des aproximadas
do potencial matricial () em cada elemento finito da malha imposta. Essas funcbes de
aproximacao, denominadas na literatura como “fungdes de interpolacdo”, obedecem as
condicdes de contorno do fendmeno fisico.

Os potenciais matriciais simulados no inteiro dominio originam valores residuais,
denominados de solucbes aproximadas. Redistribui-se esses valores residuais em todo o
hipercubo mediante 0 método de residuos ponderados que se vale de funcbes ponderadas.
Quando utilizado 0 método de Galerkin, essas funcbes ponderadas constituem-se nas mesmas
das funcgdes de interpolacdo. Resolvem-se 0s residuos ponderados através da integracdo por
partes. Estabelecida dessa forma, soluciona-se a equacao que governa o fluxo de &gua em meio
ndo saturado mediante a montagem de matrizes em cada elemento finito como mostrado na

equacao 4.6:

%’ = Vazdes Nodais — Vazdo Gravita

Matriz Fluxo |w| + Matriz Retengéo
(4.6)

em que: Matriz Fluxo é a matriz que isola o elemento de fluxo; Matriz Retengio é a matriz

de capacidade de retencdo; Vazio Gravita € a matriz de fluxo que inclui os efeitos

gravitacionais; Vazdes Nodats € a matriz do fluxo através do contorno; |¥| = vetor com 0
. .. ~ . dv
valor de ¥ (potencial matricial ou poropressdo) em todos os nés; |E| = vetor com a taxa de

variacdo de ¥ no tempo em cada n6. O apéndice A oferece maiores detalhes do processo
matematico.
A continuag&o, descreve-se o processo de calibragio automatica para atingir os valores

de pardmetros simulados do fenémeno fisico.
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4.2.1 - Esquema do processo de calibragcdo do modelo

O modelo proposto neste trabalho de calibragdo automatica de fluxo de agua em meio
de solo ndo saturado encontra-se esquematizado na figura 4.7. Conforme essa figura,
estabeleceu-se como primeiro passo um vetor inicial de pardmetros que, nesta proposta,
constituem-se em cinco parametros (n, a, Ksat, fsat, fres) do Modelo de van Genuchten (MVG).
Dando seguimento ao processo, encaminha-se esse vetor inicial arbitrario ao modelo
matematico que soluciona a equacgédo que governa o fluxo de agua em meio nao saturado.

Apdbs isso, ajusta-se os valores das variaveis simuladas obtidas com os valores
observados do experimento mediante a funcdo objetivo (FO) que foi estabelecida na equacao
4.5. Submeteu-se o valor resultante da FO (indice de desempenho) as tolerancias impostas, que
se nao satisfeitas origina o reinicio do processo com a criagdo de um novo conjunto de
parametros determinados pelos operadores do Algoritmo de Otimizacdo. Uma vez atingidas as

tolerancias impostas detém-se a iteracdo apurando-se os resultados.
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Figura 4.7 - Fluxograma do modelo de processo de calibragéo proposto via modelo mateméatico com auxilio dos
Algoritmos de Otimizacao.
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Fonte: do autor

5- RESULTADOS E DISCUSSOES

Discutiu-se a comparacdo de resultados da aplicacao dos algoritmos de otimizacao

primeiro a uma funcdo matematica teste, e depois, ao estudo de caso de infiltracéo.

5.1. Teste dos algoritmos de otimizacao aplicados em funcdo matematica

A funcdo matematica teste foi a funcdo de Ackley apresentada na figura 5.1, onde

observou-se que essa funcéo possui 6timos locais e um 6timo global. A expressdo matematica
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é dada pela equacdo 5.1, com valores recomendados para essa funcdo: a = 20, b = 0,2, ¢ = 2x,

d=2 (SURJANOVIC E BINGHAM, 2013).

f(x) = —aexp <—b &Z?ﬂ){f) — exp G d cos(cxi)) +a+exp(1) (5.1)

Figura 5.1- Funcdo ACKLEY com varios 6timos locais e um timo global.

X2 40 40

x1

Fonte: Surjanovic e Bingham (2013)

Para o processamento do modelo matematico proposto utilizou-se um computador
Pentium Intel core i7. Constata-se na figura 5.2a que o tempo de cémputo utilizado pelos
Algoritmos Genéticos - AG para obtencdo do 6timo global foi de 16 segundos. A figura 5.2b
apresenta o resultado do Generalized Simulated Annealing - GSA que atinge um valor préximo
do 6timo quase que instantaneamente, mas alcanca 0 minimo global aproximadamente em dois
segundos. Destaca-se que 0os AG realizam uma busca continua e de rasteira enquanto que o
GSA tem o potencial de reiniciar sua busca de um comeco pelo critério do algoritmo de

Metropolis outorgando ao algoritmo maior poder de busca.
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Em relacéo ao GSA ter atingido proximo ao 6timo global quase que instantaneamente
e depois ter dado um “pulo” discute-se mais na frente os resultados obtidos utilizando 0 GSA
hibrido que aproveita desse resultado préximo para atingir o 6timo global efetivamente.

Figura 5.2 - Comparacéo de resultados do AG e GSA para a funcdo matematica ACKLEY .
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Fonte: do préprio autor
A figura 5.3 apresenta o resultado do GSA hibrido utilizando o critério de
convergéncia. A figura 5.3a mostra o grafico de Funcdo Objetivo contra o tempo enquanto que
a figura 5.3b reflete o grafico de Funcdo Objetivo contra o espa¢o. Como supramencionado,
diferentemente do resultado do GSA apresentado na figura 5.2, o critério de convergéncia do
GSA-hibrido ndo permite 0 GSA sair da bacia atratora para outra quando atinge um primeiro

resultado aproximado. Essa técnica hibrida leva ao GSA atingir o minimo global efetivamente.

Apenas gquando consegue-se atingir o minimo global é que o GSA é permitido
continuar seu “pulo” no dominio. O grafico de Fun¢do Objetivo contra o tempo (figura 5.3a)
mostra como o primeiro resultado aproximado continua descendo até convergir ao minimo
global. Os espagos vazios da figura 5.3a representam os “pulos” do GSA no vasto dominio, no
entanto, quando atinge um valor perto do minimo ela novamente é forcada a atingir o minimo
global. Nessa figura 5.3a atingiu-se o primeiro minimo global em 0,12 segundos, mas repete-
se 0 minimo global frequentemente. A figura 5.3b apresenta um exemplo de como converge o
GSA-hibrido ao minimo global em relacdo ao espaco. Observa-se como o critério do GSA-
hibrido consegue representar os sobe e desce da funcdo matematica antes de atingir o minimo

global.
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Figura 5.3 - Resultados do GSA hibrido para a fun¢do mateméatica ACKLEY. (a) mostra o resultado da Funcéo
Obijetivo em relacdo ao tempo e (b) apresenta o resultado da Funcéo Objetivo em relacdo ao espaco.

Fung#o Obietivo vs Tempo seg g Fungao Objetivo vs Dominio X

Fonte: do préprio autor.

5.2. APLICACAO DOS ALGORITMOS DE OTIMIZACAO AO ESTUDO DE CASO DE
INFILTRACAO

Como fonte computacional para o processo de simulacdo do fenébmeno de infiltracdo
foi utilizado um Cluster ¢ um computador pessoal com processador Intel® Core™ i7. A figura
5.4a apresenta os resultados dos valores de indice de desempenho da funcéo objetivo em relagéo
ao tempo utilizando tanto os Algoritmos Genéticos como o Generalized Simulated Annealing.

Essa figura 5.4a mostra o ajuste do AG utilizando o computador pessoal com codigo
de cobmputo desenvolvido em MATLAB. Determina-se que o patamar minimo de indice de
desempenho do AG foi de 2658 em um tempo de duas horas e meia. Entretanto, quando o
processo de calibracdo dos AG foi submetido ao cluster em linguagem de cédigo FORTRAN
atingiu-se o valor minimo de 400, demandando um tempo computacional de sete dias, isto €, 0
cluster obtive um melhor ajuste (400), utilizando um tempo computacional maior (AGUERO-
MARTINEZ, 2013). Acredita-se que o resultado do cluster foi o melhor ajuste atingido para o
fendmeno de infiltracdo utilizando os algoritmos genéticos. Logo, esse resultado do cluster foi
utilizado para comparagdo com os resultados obtidos utilizando 0 GSA e GSA-hibrido que se

passa a mostrar a continuagéo.

Voltando-se para a figura 5.4b apresenta-se o resultado do ajuste do GSA em relagdo
ao tempo. Destaca-se que 0 GSA atinge valores penalizados de indice de desempenho da ordem

de 10000. O GSA atinge o valor minimo de indice de desempenho de aproximadamente 40,
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demorando 20 minutos. Infere-se que esse valor de indice de desempenho ja € um excelente
resultado lembrando que o valor zero é utopico e ideal e que sempre existem imperfei¢bes do
sistema complexo estudado (ver Apéndice B).

Esse melhor resultado do GSA deve-se ao maior poder de busca mediante a apuracao
metodoldgica da distribuicdo visitante e a probabilidade de aceitacdo generalizada. Desse
modo, 0 GSA evidencia sua maior eficiéncia e rapidez quando comparado contra 0S
procedimentos dos Algoritmos Genéticos e seus operadores de mutacdo, rastejo, cruzamento,

entre outros.

Adicionalmente, 0 GSA tem a potencialidade de melhorar seu préprio ajuste de
modelo em um tempo computacional menor quando se manobra com a quantidade de nimero
de ciclos de iteracdo, com o valor da temperatura inicial, entre outros quesitos. Destaca-se que
0 algoritmo GSA quase atinge o valor minimo global em 50 segundos aproximadamente
“pulando” para outra resposta, para evitar isso, seré aplicada a técnica do GSA-hibrido inspirada

no gradiente convergente conjugada.

Figura 5.4 - Convergéncia de valores da Funcdo Objetivo em relacdo ao tempo do modelo fisico utilizando os
Algoritmos Genéticos e o Algoritmo GSA.
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Fonte: do préprio autor.

Na figura 5.5 aprecia-se o resultado do GSA-hibrido onde a Fun¢do Objetivo atinge
um valor menor (33,5) que o atingido pelo GSA (40) da figura 5.4. O valor de zero ideal néo
foi obtido, recorrendo-se ao argumento da existéncia de ruidos que sdo inerentes em todo o
sistema complexo. Contudo, destaca-se a efetividade do GSA-hibrido considerando-se o menor
valor da Funcéo Objetivo em um menor tempo (aproximadamente 7 minutos). Nessa figura 5.5
infere-se do modo que age 0 GSA-hibrido ndo deixando “fugir” a resposta préxima ao minimo
global. Essa figura 5.5 apresenta quando o valor do minimo global é atingido 0 GSA segue seu
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procedimento estocastico de saida para outras bacias atratoras refletido pelo faixa vazia de 400

segundos para frente apenas voltando aparecer para aproximadamente 700 segundos.

Figura 5.5 - Convergéncia da Funcdo Objetivo em relacdo ao tempo do modelo fisico utilizando o Algoritmo
GSA-hibrido.
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Fonte: do préprio autor

Apresenta-se a tabela 5.1 onde compara-se o tempo de computo utilizado por cada
algoritmo de otimizacdo. Essa tabela 5.1 utiliza o tempo computacional abrangido pelo
CLUSTER (168 horas) que foi o melhor resultado utilizando a técnica dos Algoritmos
Genéticos (AGUERO-MARTINEZ, 2013). Observa-se que quando a simulacdo do estudo de
caso foi realizada no PC pessoal, os algoritmos genéticos utilizam uma quantidade de 1000
geraces com uma populacédo de cinco individuos segundo o linguajar dessa técnica, enquanto

que a quantidade de iteragcdes no GSA foi de 200 ciclos.

Contudo, como foi mencionado, o0 GSA deixa “fugir” respostas proximas ao minimo
local ou global. Nesse sentido o GSA-hibrido forca a técnica a atingir o minimo local ou global
antes do GSA “pular”. Essa tabela 5.1 apresenta o resultado do GSA-hibrido para a funcéo
matema@tica e o estudo de caso. Observa-se que 0 GSA-hibrido é extremamente rapido.

Tabela 5.1 - Comparagdo de tempo de computo dos algoritmos de otimizacéo

Algoritmos de otimizacdo
Aplicacdo AG GSA GSA-hibrido
Funcdo matematica 16 segundos 2 segundos 0,12 segundos
Estudo de caso sistema 168 horas
complexo de infiltracdo (CLUSTER) 20 minutos 7 minutos
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A tabela 5.2 compara os resultados simulados obtidos por ambos os algoritmos de
otimizacdo dos valores dos cinco parametros das equacdes de van Genuchten (1980) (n, a, Ksat,
Osat, Ores). Do mesmo modo, essa tabela 5.2 apresenta os valores dos pardmetros experimentais
de solo obtidos por Vauclin et al. (1979) (Ksat, sat, Ores) que serdo comparados aos valores

simulados pelos algoritmos de otimizacao.

A condutividade hidraulica Ksat (cm/h) do experimento difere do resultado simulado
do Algoritmo Genético na ordem de 3 cm/h e do GSA na ordem de 5 cm/h. Os valores
experimentais do teor volumétrico da umidade saturada Osat (cm3/cm?) e de umidade residual
Ores (cm3/cm3) também sdo muito proximos das simula¢des do AG e GSA. Infere-se assim da
sensibilidade desses valores de parametros, uma vez que, qualquer pequena mudanga desses
valores origina resultados de indice de desempenho apreciavelmente diferentes e

consequentemente ocasionando maior custo computacional (ver Apéndice A).

Destaca-se da tabela 5.2 que os valores de n e o, pardmetros empiricos do modelo,
apresentam valores préximos para os trés algoritmos de otimizacdo: algoritmos genéticos,
Generalized Simulated Annealing - GSA e o GSA-hibrido. Assim, n tende a um valor alto de
quase quatro. Um valor alto de n era aguardado conforme discutido da figura 4.5 onde os valores
de n das curvas de retencdo utilizados como limiar superior e inferior tendiam a um valor
proximo de cinco (ver tabela 4.1). Ressalta-se que o valor de o também guarda uma certa
semelhanca dos valores obtidos pelos algoritmos de otimizacdo tendendo a um valor de 0,025.
Como foi discutido da tabela 4.2 os valores da faixa de procura do parametro « resultou
apropriada para busca dos algoritmos de otimizacé&o.

Neste estudo de caso de infiltracdo em relacdo a procura de simular os valores de
pardmetros fisicos obtidos em laboratdrio destaca-se que ndo adianta procurar atingir uma
tolerancia de erro perto de zero, uma vez que, esses valores experimentais séo inerentemente
aproximados por ser um sistema complexo (ver Apéndice A). Do mesmo modo, ndo seria
apropriado deixar como constante alguns dos parametros do modelo de van Genuchten, quer
seja, 0 parametro n ou a, afim de determinar 0s outros parametros, pois esses sdo parametros
sensiveis que causa grande mudanca na constatacdo de resultados mediante a curva

caracteristica como considerado mais na frente (D’ANIELLO et al., 2019).

Contudo, a aplicacdo do GSA-hibrido resultou extremamente rapido e eficiente apesar

dos problemas mencionados sobre a simulacdo do fenémeno fisico. A tabela 5.2 apresenta os
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valores simulados obtidos pelo GSA-hibrido em relacdo aos valores experimentais de Vauclin
et al. (1979). Observa-se que o valor da umidade saturada #sat € menor que o obtido pelo GSA
e AG, mas como se reitera existe perturbacdo na determinacdo desse parametro
experimentalmente (ver Apéndice A). Contudo, o valor da umidade residual dres obtido pelo
GSA-hibrido é bem mais préximo do valor experimental em relacdo aos outros algoritmos de
otimizacdo. O valor da condutividade hidraulica Ksat obtido pelo GSA-hibrido é maior que o
obtido pelo GSA, no entanto, menor que o obtido pelos algoritmos genéticos e do que o valor
experimental. Ja os valores de n e & mantém quase o mesmo comportamento que o obtido pelo

GSA como foi discutido anteriormente.

Tabela 5.2 - Comparacéo dos valores simulados obtidos pelos Algoritmos de Otimizacéo contra os valores
obtidos experimentalmente por VAUCLIN et al. (1979)

n a Ksat Osat Ores
adimensional cm? (cm/h) (cm3/cm3) (cm3/cm3)
Valores do experimento de 35,0000 0,30 0,00
VAUCLIN et al. (1979)
Algoritmos Genéticos (AG) 3,57 0,030 32,2200 0,310 0,020
GSA 4,13 0,024 30,0819 0,298 0,010
GSA-hibrido 4,56 0,027 31,5123 0,254 0,006

O ganho deste trabalho pode ser conferido nas figuras 5.6 e 5.7. Nessa figura 5.6
observa-se a curva do modelo aplicado por VAUCLIN et al. (1979), denominada de “curva
VAUCLIN” representada em linha s6lida. A linha em pontos representa o ajuste obtido pelos
Algoritmos Genéticos chamada de “curva AG”, a linha intermitente com tracejadas maiores é
o simulado pela técnica do Algoritmo de Recozimento Simulado Generalizado, chamada de

“curva GSA” e a linha intermitente com tracejados menores representa a simulagdo do GSA-
hibrido.

Essas curvas “caracteristicas” foram construidas utilizando esses valores dos
parametros obtidos pela simulacdo numérica da tabela 5.2 e a equacao 3.10 do modelo de van
Genuchten. Estas curvas ndo séo obtidas por eventos diferentes como realizado pelo autor do
experimento (VAUCLIN et al., 1979), sendo, para este trabalho proposto, essas curvas servem

de mera constatacdo de resultado da simulacao de infiltracdo (ver apéndice B).

Aponta-se que os trés algoritmos de otimizagdo (algoritmos genéticos, GSA e GSA-
hibrido) conseguem o formato de “S” espelhado proxima da curva caracteristica obtida pelo
autor do experimento (VAUCLIN et al., 1979). No entanto, ressalta-se que a curva AG mostra

deficiéncia tanto no patamar (umidade saturada) como na cauda (umidade residual) da curva
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caracteristica, enquanto que, 0 GSA mostra melhor resultado de ajuste em ambos, patamar e
cauda. Entretanto, o ajuste do GSA-hibrido apresenta o patamar com menor valor de umidade
saturada em relacdo aos outros algoritmos, mas a cauda é bem mais proxima ao valor
experimental (VAUCLIN et al., 1979).

Figura 5.6 - Comparagédo da curva de retengdo da equagdo de van Genuchten (1980), denominada “curva AG”
representada por pontos contra a curva de retengdo obtida por Vauclin et al. (1979), denominada de “curva
VAUCLIN”, “curva GSA” e “curva GSA-hibrido”.
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Fonte: do préprio autor.

Como foi mencionado, a figura 5.7 também representa outro ganho do modelo
matematico proposto. T&o igual como a figura 5.6, a figura 5.7 serve como outra constatacdo
da eficiéncia da simulagéo de infiltracdo. Nessa figura 5.7 mostra-se a localiza¢do dos quinze
pontos de controle unidos em linhas tracejadas longas chamadas de “Modelo Vauclin” a
mudanca de posicao do nivel fredtico em funcdo do tempo e do espago segundo o experimento
em laboratorio (VAUCLIN et al., 1979). Nessa figura 5.7 aparece em linhas sélidas o ajuste da
técnica dos algoritmos genéticos chamada de “Algoritmo AG”. Em linhas tracejadas menor esta

o resultado de infiltragdo obtida pelo GSA denominada de “Algoritmo GSA™.

Em linhas intermitentes com tracejado menor esté o resultado de infiltracdo do GSA-
hibrido denominada “GSA-hibrido”. Atentou-se ao fato que os resultados de otimizacdo dos
trés algoritmos sdo razoaveis cumprindo com simular o fenémeno fisico de infiltracdo e recarga

do aquifero. Reitera-se que os resultados da figura 5.6 e figura 5.7 conseguem ser unidos em
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um sé evento gracas ao modelo proposto (AGUERO-MARTINEZ, 2013) em contrapartida de
eventos separados como proposto pelo autor do experimento (VAUCLIN et al., 1979).

Figura 5.7 - Localizacdo dos pontos de controle e niveis de lencol freatico em diferentes tempos representados

em: linhas tracejadas, “modelo de Vauclin”, “Algoritmo GSA”, “Algoritmo GSA-hibrido” e em linha sélida
“Algoritmo AG”. Escala em cm.
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Fonte: do préprio autor.

6 - CONCLUSOES

Realca-se a importancia deste trabalho em simular o sistema complexo de infiltracdo
aplicado a construcdo civil restringindo esse fenbmeno a um experimento em laboratério, sendo
que até na atualidade ndo se tem registro de aplicacdo do GSA para a engenharia civil e, mais
ainda, propondo uma técnica hibrida para 0 GSA que auxiliard em muito as tomadas de deciséo

em outros campos da tecnologia da construcdo civil, hidrologia, interdisciplinares, entre outros.

Cumpriu-se com o0s objetivos tracados no trabalho, validando o modelo matematico
proposto pelos resultados razoaveis e com rapidez computacional sobre quesitos: de

discretizacdo do fendmeno fisico no tempo e no espaco, da equacgdo que governa o fluxo de
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agua em solo ndo saturado, da modelacdo da curva de retencdo, do modelo inverso, da

formulacédo da funcdo objetivo e da implementacdo dos algoritmos de otimizagé&o.

O estabelecimento de hipoteses de contorno na modelagem do fenémeno fisico foi
acertada uma vez que agiram apropriadamente na simulacdo do experimento obtendo-se

resultados acertados dos lengois freaticos em fungéo do tempo.

Remarcou-se claramente a alta sensibilidade dos parametros do modelo a cuja procura
foram submetidos os algoritmos de otimizacédo, contudo esses algoritmos contornaram bem essa

dificuldade obtendo bom sucesso no ajuste desses parametros.

A grande hipdtese aplicada ao algoritmo Generalized Simulated Annealing Hibrido de
mudar sua natureza probabilistica de avanco no espaco para um avango deterministico foi bem-

sucedida.

A escolha do estudo de caso foi apropriado uma vez que sendo experimental em
laboratorio reduziu-se ao maximo os ruidos inerentes ao sistema complexo. Contudo, esses
ruidos ndo podem ser totalmente eliminados, pois sempre existiram perturbacfes inerentes de

um sistema complexo.

A discretizacdo do dominio do hipercubo pelo método dos elementos finitos e a
discretizacdo no tempo pelo método das diferencas finitas funcionou apropriadamente. O tempo
de cdbmputo consumido pelas discretizacdes mencionadas foi razoavel para o estudo de caso

escolhido.

A formulacdo da funcdo objetivo de minimizacdo de somatéria dos quadrados das
diferencas das tensdes matriciais simuladas e observadas desempenhou-se acertadamente. Se
bem € verdade que ndo se atingiu o valor ideal da minimizacdo, deve-se ter em consideragdo as

imperfeicOes inerentes do sistema fisico modelado.

As condicbGes de tolerancia e de interrupcdo do programa impostas ao modelo
matematico foram apropriadas devido ao bom desempenho de penalizacdo de resultados uma
vez atingida a tolerancia maxima sem sucesso permitindo o fluxo do programa e em relacédo a
outra condicdo de interrupcdo do programa que conseguiu finalizar o programa
apropriadamente sem nenhum imprevisto quando atingido o numero de “geragdes” impostas
para os Algoritmos Genéticos ou de numero de ciclos estabelecidas para o Generalized
Simulated Annealing e seu hibrido .
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As referéncias da literatura foram apropriadas ao trabalho uma vez que abrangeu os
autores originais das técnicas apresentadas. Essas referéncias também apresentaram o estado de
arte do uso dessas técnicas, permitindo fazer uma contribuicdo com este trabalho ao cenario

atual.

O benchmark utilizado, isto é, os Algoritmos Genéticos, foi acertado uma vez que
estabeleceu resultados ao qual 0 GSA e o GSA-hibrido superaram.

As técnicas do GSA utilizando seus proprios operadores como a fungdo de
probabilidade de Tsallis, entre outros, consagraram-se, tendo como caracteristica principal a
busca no dominio em “pulos” reduzindo o tempo de busca do 6timo global. Dai a proposta de
modelo de otimizacdo GSA-Hibrido que se baseia na técnica de gradiente convergente
conseguindo convergir esses resultados proximos ao minimo global e, desse modo, reduzindo
impressionantemente o tempo de busca precisando apenas de um computador pessoal, pelo que

recomenda-se fortemente o uso desta nova técnica para estudos de caso em pesquisas futuras.

Outro grande motivo de recomendar-se intensamente o uso do GSA-Hibrido como uso
inicial na modelacdo de outros estudos de caso futuros deve-se a robustez apresentada pelo
novo algoritmo GSA-hibrido suportando mudancas minimas sem interrupcdo abrupta do

programa e cumprindo o numero de ciclos atribuidos.

A facilidade de utilizar o GSA-hibrido acoplado ao modelo matematico que simula o
fendmeno fisico o faz apropriado para obter valores iniciais de parametros fisicos reduzindo
custos de laboratério ou de obtencdo de dados em campo representando um verdadeiro

potencial de uso no campo da engenharia.
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A - MODELO MATEMATICO DO FLUXO DA AGUA EM SOLO NAO SATURADO

A.1-DISCRETIZACAO TEMPORAL

Como supracitado, o dominio do fendémeno fisico foi discretizada pelo Método de
Elementos Finitos (MEF) e a discretizacdo temporal foi realizada pelo Método de Diferencas
Finita (MDF). A discretizacdo realizada pelo MEF é representada por elementos triangulares
apresentados na figura 4.6. Através de cada né dessa malha da figura 4.6 existe fluxo de agua
governado pela equagéo de Richards expressado na equagao 3.7. Por outro lado, as derivadas
dessa equacdo 3.7 em funcdo da séries de Taylor truncada na primeira ordem podem ser
aproximadas pela taxa de variacdo em pequenos intervalos finitos de tempo (At) e espaco (Az)
como expressado na equacdo A.1l. Dessa forma, habilita-se a equacao diferencial para calculos
iterativos no tempo utilizando o MDF e no espaco considerando o MEF. Essa equacgdo A.1 vale-
se de indices que representam a iteracdo no tempo (j) e no espaco (i). Nessa equacdo A.1 utiliza-
se 0 valor do coeficiente de ponderacdo no tempo w. Esse coeficiente determina os seguintes
esquemas do Método das Diferencas Finitas: implicito (w = 1), explicito (w = 0) e centrada no
tempo denominada de Crank—Nicholson (w = 0,5). Devido aos critérios de convergéncia, 0
esquema implicito é o mais desejavel pelo que foi utilizado neste trabalho (FERREIRA e

LIMA, 2010) como apresentado na equacdo A.1:

9-j+1—9-j ) j+w_ ]_'+w ) j+w_ ]"+W

O 6 _ L [K_ftw <"’—l+1 LaA 1) — K (—‘p‘ Vi 1)] (A1)
At Az l+E Az - Az

sendo:

e ioindice de espaco;

e joindice de tempo;

e Ato acréscimo do tempo (M);
e Azo acréscimo da profundidade (L);
e 0=<w<=l.

A figura A.1 ilustra a representacdo de uma malha bi-linear sendo concomitante dos

eixos coordenados tempo (t) representado pelo indice j e espaco (X) representado pelo indice i.

Dessa forma, durante a resolucdo do problema, mesmo que o dominio do espaco permaneca

constante (i) existe o acréscimo de tempo que pode ser varidvel (j-1, j, j+1). Esse critério de
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tempo e espaco foi utilizado neste trabalho facilitando a convergéncia de valores de tensédo
matricial nos n6s da malha de elementos finitos no decorrer do tempo (HERBERT e MARY,
1982).

Figura A.1 — Malha bi-linear com variagcdo em uma dimensao espacial e uma dimensdo temporal.
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Fonte: modificado de Herbert e Mary (1982)

A.2 - DISCRETIZACAO ESPACIAL

Como mencionado na se¢do anterior, foram utilizados elementos triangulares para o
Método de Elementos Finitos - MEF (ver figura 4.6). A variavel de potencial matricial do
modelo (%) foi aproximada por uma série de func@es lineares como expressada na equacdo A.2
(ZIENKIEWICZ, 1976). Nessa equacgédo A. funcdo &m(x,z) expressa a distribuicao da influéncia

do valor de ¥m(t) no célculo de P (x, z, t) e é chamada de “fungdes de forma”.

P, 2,6) = ZpLs §n (6, 2) Y () (A2)

em que:
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v (x, z, t) é a solucdo aproximada de potencial matricial ¥ (L);
e Wn(t) é o valor de potencial matricial (¥) no né m da malha de elementos finitos no
tempo t (L);
e &n(x,2) € a funcdo nodal de base do n6 m avaliada na posicéo (x,z) (adimensional);
e NN é o numero de nés do elemento.
A figura A.2 apresenta um elemento triangular do Método de Elementos Finitos - MEF
e suas respectivas equacOes de funcBes de forma utilizadas no modelo proposto. Os pontos
nomeados 0, p, g e suas correspondentes numéricas 1, 2, 3 representam as coordenadas globais
e locais, respectivamente (ZIENKIEWICZ, 1977; ZIENKIEWICZ et al., 2005; HERBERT e
MARY, 1982). Dessa figura A.2 infere-se que:

a1=X2 23 — X3 Z2; D1=22 —Z3; C1=X3 —X2;
82=X3 Z1 — X1 Z3; D2=23 —Z1; C2=X1 —X3;
a3=X1 Z2 — X2 Z1; b3=z1 —22; C3=X2 —X1.

Com esses coeficientes a;, bi, ¢i para i=1,2,3, a area do elemento triangular fica definida
como: A = %(b1 ¢, — ¢, by). Da mesma maneira, com esses coeficientes ai, bi, ci determina-se
que: & = i(ai + b;x + c;z). Sendo assim, um par ordenado (x,z) origina a interpolacdo de

potencial matricial ¥ (x, z, t) nessa coordenada, segundo a equacdo A2: exemplo, se (x,z) for
igual a (x1,21) deve originar i) = 1,, isto é, o valor de potencial matricial interpolado nas
coordenadas do ponto 1 serd 0 mesmo valor de potencial matricial nesse ponto 1. Com isso,
essas funcdes de forma auxiliam em determinar qualquer valor de potencial matricial
interpolado nas coordenas (x,z) dentro do dominio triangular como apresentado mais na frente.

Figura A.2 — Elemento triangular do MEF e as fun¢des de forma lineares para elementos triangulares.

V/
i

3(q)

1 (0) 2(p)

- X

Fonte: Modificado de Herbert e Mary (1982)
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A.2.1 — Interpolacéo dentro de um elemento finito

A simulacdo do modelo comega utilizando um conjunto de valores iniciais arbitrarios
dos parametros das equaces de retencdo de van Genuchten (1980). Assim, obtém-se os valores
de potencial matricial, em cada um dos nos dos elementos finitos triangulares. A figura A.3
mostra um ponto humerado como quatro no interior do elemento finito triangular. O valor de
potencial matricial do ponto quatro serd resultado da interpolacdo linear dos valores de
potencial matricial nas coordenadas globais dos nés o, p e g como apresentado anteriormente
utilizando a equacdo A2. No estudo de caso deste trabalho foram utilizados quinze pontos de
controle como indicados na figura 4.6. Como pode ser observado nessa figura 4.6 esses 15
pontos de controle encontram-se dentro de elementos triangulares semelhantes ao representado

na figura A.3.

Figura A.3 — Ponto quatro dentro do elemento triangular onde sera interpolado o valor de potencial
matricial global.

3 (@

1(o 2 (p)

X

Bee-
-

Fonte: Modificado de Herbert e Mary (1982)

Para tanto, utiliza-se funcdes de interpolacdo como apresentadas na equacdo A.3 e
discutido na equacdo A.2 para determinar o valor de potencial matricial em um ponto interior
do elemento (HERBERT e MARY, 1982).

Ve = D8 (X020,
i-1.3 (A.3)

em que:
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e irepresenta os nos locais do elemento triangular;

e e indica o elemento triangular;

e ¥ é 0 valor de potencial matricial no no i;

e ¥, ¢ o valor de potencial matricial no ponto de interpolagéo quatro.

Dai, da equacdo A.3 e A.4 infere-se que:

o parax=xez=z entio &° = 1, &° = 0, & = 0, e segundo a equagio A.4: ¥ =1 (b).
o parax=xpez=nentio&t=0, & =1,&=0 Y=V (t) :

e parax=xzez=zzentdo &° =0, &L =0, & =1, v =w,(0) .

A equacdo 3.9 pode ser representada do seguinte modo:
_2 ¥, 0 LLAPPA L
L(¥) = ax [KX(W) ax] t o [KZ(LP) (az + 1)] C at 0 (A-4)

sendo L chamado operador diferencial e C ja foi definido.

A

Aplicando-se a esse operador L a fungdo aproximada, ¥, descrita na equacgio A.2,
obtém-se: L(lﬁ) 0 que origina um residuo (R) diferente de zero. A funcdo de aproximacéo deve
satisfazer todas as condicdes de contorno do problema. O método dos residuos ponderados
redistribui o residuo (R) usando uma algebra denominada de “funcao de ponderacdo” (wn), de
forma que seja ortogonal a L(zﬁ) e sua integral em todo o dominio seja zero, como equacionado
em A.5 denominado de “M¢étodo dos Residuos ponderados” (ZIENKIEWICZ et al., 2005,
HERBERT e MARY, 1982):

L) -o,dr =0 A5)

A.3 - APLICACAO DO METODO DOS RESIDUOS PONDERADOS

O método de Galerkin (1915) sugere que as funcdes de ponderacdo sejam iguais as
funcbes de forma, ambas funcGes ja foram definidas anteriormente (ZIENKIEWICZ et al.,

2005). Desse modo, a equacao A.5 que se refere ao método dos Residuos Ponderados adaptado
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a condicdo de que as fungdes de ponderacdo (w) sejam iguais as funcdes lineares (¢) e também

considerando a equagdo A.4 resulta na equagédo A.6:

fi =k Z g dR + [ Z[K,(9) (5 +1)] & dR = [, €2 8, dR =0 (A.6)
emquen=1,2,..NNeR=dominio do problema fisico.

Discretizando-se a equacdo A.6 em termos de elementos finitos resulta na equacgéo
A.7:

W

Se {Jre o [Kn (@)W 22 80 dR® + [0 2 [K,(¥) (W 22+ 1)] 50 dR - [ c DR ggeedR} =0 (A7)
ondem,n=1,2, ..., NN e R® é o dominio do elemento finito.

Submete-se a equacdo A.7 ao teorema de Green para obtencdo da equacdo A.8
(HERBERT E MARY, 1982):

9EE, 98 9%S, %S - atn
Se {— fro Kx (W)W ZRELARe — [ K, (W)W, ZREDARE 4 [ G, dB® — [ Ky(¥) Z2dR® —

fre CEm g8 AR} = 0 (A8)
onde:

e B° =comprimento do lado do elemento (L);
e (n = fluxo ortogonal ao elemento de contorno (L/T);

® (On=0x*+Qz
aEm
hd qX_ K (lp)lpm

0¥m
Qo = K, (¥) (W 22 4+ 1).
A equacdo A.8 se reescreve na sua forma matricial obtendo-se a equagéo A.9:

Te {MFgWy, + MRS, =

+ VG, — VN§ =0 (A.9)
A equacdo A.9 expressa a montagem global das matrizes que é a mesma equacéo A.10:

[MFpup (%1} + MRy {52} + (VG} — (VN,} = 0 (A.10)

em que:
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® [MFmn] = Matriz Fluxo (equagédo 4.6) matriz que isola o elemento de fluxo chamado
também condutancia ou rigidez ou montagem global, inerente no desenvolvimento do
MEF (HERBERT E MARY, 1982, ZIENKIEWICZ et al., 2005);

o [MRmn] = Matriz Retengio (equagdo 4.6) é a matriz de capacidade de retencéo ou

armazenamento dentro do dominio;

o {VGn} = Vazio Gravita (equacdo 4.6) é a matriz de fluxo devido ao potencial

gravitacional,

o {VNn} =Vazoes Nodais (equacgdo 4.6) € a matriz do fluxo através do contorno;

e {W¥n} = vetor com o valor de ¥ em todos 0s nos;

v . .
{_Btm} = vetor com a taxa de varia¢do de ¥ no tempo em cada nd.

As equacOes A.8 até A.10 precisam resolver o parametro de condutividade hidraulica.
Como ja foi considerado, a condutividade hidraulica depende da variavel de umidade
volumétrica ou de potencial matricial (ver equacéo 3.1). Sendo 0 < K; < Ki#*, sendo i a diregdo
x ou z Neuman (1973) estabelece uma relagéo vantajosa colocando a condutividade hidraulica
em termos da condutividade hidraulica saturada Ksat, desse modo, estabelece-se que:

Kx - Kr(Se) szat (Alla)
Kz = Kr(Se) Kzsat (Allb)
onde:

o Ki(Se) = condutividade hidraulica relativa em fungdo do grau de saturacdo (Se) e

adimensional,
0— Hres
o So= OO , adimensional;

® (st = umidade do solo saturado, adimensional;
® (s = umidade residual, adimensional.

Substituindo as equacfes A.11 a e b em A.10 obtém-se:

6 € 6 € a € a €
MFn] = B [KE fro Ko B2 AR® + K5 [ Ko 2220 dRC| (A.123)
MRyl = Ze [ foe CEr, & dR] (A.12b)
6 €
(VG,} = S [K5" fye K, 2 dR°) (A120)
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(VNo) = e e =5, dB°] (A.12d)

Assumindo o fluxo constante e uniformemente distribuido através do lado externo de

cada elemento do contorno, se consegue a vazdo em cada n6 como sendo:

LeV)p
Qn =~ L2 (A.13)

sendo:

e V =vazo por unidade de area (LT™?);
e L. =comprimento do lado do elemento (L);
e Qn=vazio por metro linear (L3T?).
A matriz [MRmn], da equacdo A.12b possui a caracteristica de multiplicar a derivada de

potencial matricial em relacdo ao tempo, isto é, Z—T (ver equacdo A.10). Substitui-se o potencial

matricial 1/ pela sua aproximacéo por fungdes de interpolacdo da equacdo A.2. Desse modo,
I .
substituindo 1 em Ty obtém-se:

W

a - ]
2 (x,2,6) = = (TN £ (,2) Y (6)) = BN, (0, 2) 2 (A14)
Dessa forma, substituindo a equacdo A.14 na equacdo A.10 obtém-se a equacdo A.15:

[Fnl = {Ze [fRe ceseed Re] sendo 0 param # n} (A.15)

A.4 - INTEGRACAO NO TEMPO

A.4.1 - O esquema de Picard

No modelo proposto deste trabalho foi utilizado o esquema iterativo direto de Picard.
Nesse processo iterativo estima-se um valor inicial para WX;!, com esse valor calculam-se os
parametros de capacidade de umidade especifica (C) e condutividade hidraulica (K) resolvendo
a equacdo A.8. Com 0 novo valor de WK+ repete-se 0 processo iterativo até que o resultado

convirja para um valor estavel.
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Embora o método de Newton-Raphson apresente, de maneira geral, uma alta taxa de
convergéncia, possui célculo complexo, necessitando do célculo da matriz jacobiana da
equacdo, além de depender da precisdo da estimativa inicial. Além disso, esse método gera um
sistema ndo-simétrico de equacdes lineares. Outros autores observaram que este método possui
eficiéncia computacional equivalente ao método de Picard, sendo mais indicado em situacdes
de dificil convergéncia, como variacGes bruscas das condi¢cdes de contorno e problemas
altamente ndo-lineares. Discretizando-se a equacgdo A.14 no tempo, tem-se:

[ ] (s (1 — wyw) + [Fet] {M}:{ka}_{ggw} (A.19)

Aty n

onde:

k = indice correspondente ao tempo;

w = coeficiente de ponderacdo no tempo;

Aty = t*1 —t* (incremento de tempo).

O esquema de Crank-Nicholson funciona bem para casos em zona completamente
saturada, mas apresenta problemas quando ha mudancas bruscas na zona de saturacdo. Para
superar esse problema, adotou-se o esquema completamente implicito (w=1). Para os
coeficientes C e K, porém, recomenda-se o calculo no tempo médio (k+1/2) a fim de se evitar
oscilagdes numéricas. Consequentemente, as matrizes globais dependentes desses coeficientes
passam a ser avaliadas em “k+1/2” (Neuman, 1973). Aplicando o esquema proposto a equagao

A.19, tem-se:
k+1/2 | From gk+1/2) o [Frun””
ATz | F ]{ka+1} (Qk+1} — { + / [ ]{q;rl;} (A.20)

Huyarkorn e Pinder (1983) sugeriram resolver a equacao A.20 em termos de 4%, para
evitar que uma grande variacdo na magnitude de ¥ resulte em grandes erros finais. Adotando-

se esse esquema, subtrai-se a parcela “Residuo” em ambos os lados da equagdo A.20.

Fiohl/? k+1 , k+1 k+% Fk+% Kk )
[ A ]{‘Pm } — Residuo = {Q; }—{Bn }+ | (W} — Residuo (A.21)
onde: Resfduo = [Ak“/2 + ] {wk+1)" sendo r = iteragéo anterior,

Assim, fica definida a equacéo A.22:
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G 1] {lPllfl} [Ak+1/2 ] {qjkﬂ}

(A.22)

Al;:nl/Z L F ]{\pk+1}r+1 (Q+1) - {B?;}

onde: Al{,rl;+1,r+1 — l_plr(n+1,r+1 _ Lplr<n+1,r.

A equacdo A.22 pode ser expressa em formas simples como mostrado na Equacéo

A.23:
[AG]{A¥,} = [BG] (A.23)
onde:

° [AG] = [Algnl/z + A_tk]’

Frod {qulﬁ} [Ak+1/2 ]{ka+1}

e [BG] = {Qk*1) - {Bf;}

A.4.2 — O esquema de Newton-Raphson

Uma derivacdo detalhada do algoritmo de Newton-Raphson foi apresentado por
Huyarkorn et al. (1984), ainda que esses autores adotaram uma técnica de coeficiente de

influéncia, as derivagOes ficaram de formas simples. Desse modo da equagdo A.14, tem-se:

0¥y,
Go = [ (¥ + [F] {24+ (B} = (Qu} = 0
Considerando uma rodada posterior r+1, se tem:

r
GLH = G + |50 AWt =0 (A.24)

e operando a equacdo A.24, se tem:

|55 ] AWt = —Gr (A.25)
3G, Ay 9 [0¥y] , 0%y 0Fym , 9By
o= [An] + 50 + [Pl 5 [7] + o T (A.26)
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sendo: i, j,n,m=1,2,..,NN,com i # j

Utiliza-se a forma da diferenca finita implicita para a derivacdo do tempo, assim:

aGn_ Ay Fnm 0Fnm Ym— ‘Vm 0Bp
[Ani] + 2 o ) + Ll 4 G Tt S (A.27)

wk ¢ o valor de Wm no passo de tempo anterior e WX, é o valor do passo de tempo atual (k+1) e

r rodadas.

Derivando a equacdo A.14, e assumindo as formas de funcdo lineares da equacéo A.2.

9Ahm _ osat oK, 0% 08 | e sat oK, 9% 0%
O‘Pi lIJm —_ KX Z] l'p] fRe a_wlgng + KZ Z] LIJ] fRe a?g aZ dR (A28)

0Ky _ 0Ky 0% _ OKrce itui 5
Utilizando as derivadas por partes: 3, 3w~ v & e substituindo na equagdo

A.28, se tem:
AGm sat e E 9%, e sat e E 65
v =K ¥ fRe_ i 9x ox e R KT% W fRe aw & 9z 0z (A.29)

Adotando o procedimento de aglutinamento sugerido por Neuman (1973) para o termo

de armazenamento: Fg, = [..n&; dR® (Ff, = 0 para n#m), se tem: aan = fRe E dR®.

" i on _ onow _ onge :
Utilizando a derivada por partes 3w = awaw — awbi' € tem:
= {fRe E dR® paran = m 0 paran # m } (A.29b)
9By _ rosat 0K ce 08
W = K2 Jre 59 & 5o dR® (A.29c)

Para resolver as integrais das equacfes A.16a—d e A.29a—c é necessario escolher os
tipos de elementos e o procedimento de integragdo. Este trabalho utiliza os elementos finitos

triangulares para uma analise de modelo em duas dimensdes.

A.4.3 - Integracdo numeérica utilizando a quadratura de gauss

A fim de reduzir os erros em volume, considera-se a variagdo ndo-linear dos

coeficientes nos elementos individuais (NIEBER, 1980). Com isso, conseguiu avaliar as
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integrais dos elementos utilizando a quadratura de Gauss em todo o elemento triangular em um
esquema de Picard em conexdo ao modelo de Neuman (1973). Na sequéncia se apresenta a
quadratura de Gauss tanto para o esquema de Picard quanto do esquema de Newton-Raphsom.
Considerando as funcGes de forma linear descritas na figura A.2, a equagdo A.16a pode ser

reescrita como:

bmb
e _ satmn
Alm = K3

3 e Kr dR® + K52 =2 fm’n 1 fre Kr dR® (A.30)

Integrando numericamente pela quadratura de Gauss:
fRe K dR® =A Zg=1 WgKrg; Krg = f(Lpg); lIJg =2 (Eie)glpm; J =npq (A3l)

onde A é a area do elemento, g € um ponto gaussiano e wg € o coeficiente de ponderacéo. Se 0s
p pontos gaussianos foram utilizados, a ordem de erro serd R = O(h*?1) (ZIENKIEWICZ, 1977,
ZIENKIEWICZ et al., 2005).

Ainda que o potencial matricial foi assumido como uma funcéo linear em todo o
elemento finito, as fungdes caracteristicas sdo integradas numericamente como funcdo néo

linear, com base nos valores de ¥ nos pontos gaussianos.

As equacOes A.16a—d e A.29a—c sdo avaliadas por:

AS = (KSh b, + K;atcmcn)ﬁzgzlngrg (A.32a)
Fin =A Xpoy Weg (82)g (A.32b)
Bf = %tcnzgzlngrg (A.32¢)
a;jT = (K'Y Wibby + K% Wigie,) - 2b 1[";';] (5, W (A.33a)
Far =03 [5a], (8,8 W . (A33b)
f,% =K eayp [aKr] &), W (A.330)

Todas as funcbes caracteristicas sdo avaliadas nos pontos gaussianos e as derivadas

dK
— e — sao aproximados pela formula da corda secante, como sugerido por Huyakorn et al.

70



(1984), se a diferenca absoluta de potencial (J¥™* — WT|) em duas rodadas sucessivas ¢ maior

que a tolerancia:

oK, _KST'-K . 06 _ o"tl-er

v ~ pr+1_ wr? ﬁ ~ pr+i_yr (A34)

B — CALCULO POR MINIMOS QUADRADOS DO AJUSTE DA EQUACAO DE
VAUCLIN

A formulacdo da equacdo 4.3 possui coeficientes que foram determinados pelos
minimos quadrados. Nesta secdo de apéndice passa-se a fazer a demonstragéo.

A equacdo 4.3 deve ser transformada em uma equacdo linear, para esse
propasito se faz necessario realizar uma série de operagdes matematicas. Como primeiro
passo a equacéo 4.3 pode se transformar em:
a+ PP =a (%) Bl

Dai, passando apara o segundo membro obtém-se:

PP = (B2 —a=af (2 —1] B2

Operando o logaritmo neperiano da expressao B2 resulta:

BIn(Y) = In(c) +In [ (=) —1] B3
A equacdo B3 é equacionado convenientemente do seguinte modo:

—In| (B — 1] = In(@ + (=B) In(¥) B4

Desse modo obtém-se a forma linear Y=A + B X onde:

Y=—In[ (Y —1]; A=In(w); B = (-B); X = In(¥).

A tabela B1 apresenta 0s 48 pontos de pares ordenados de umidade volumétrica contra potencial
matricial da figura 4.3.

Tabela B1 - apresenta-se 48 pontos de pares ordenados umidade volumétrica contra potencial matricial.

Y=—In [ (esat) 1]
0 - - X=1In
l/} 9 (LIJ) XZ XY
1]001]| 9761 -3,727377744 4580979194 | 20,98537038 | -17,07503989
002 9762 -2,474043938 458112492 | 20,98670553 | -11,33390434
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310,02 88,02 -2,887747038 4,477532581 | 20,04829801 | -12,92998145
4 10,02 86,42 -2,439258871 4,459269736 | 19,88508658 | -10,87731326
510,03 85,36 -2,319718025 4,446878764 | 19,77473074 | -10,31550482
6 | 0,04 84,84 -1,938964775 4,440723039 | 19,72002111 | -8,610405549
7 10,04 88,57 -1,790695396 4,483841301 | 20,10483281 | -8,029193975
8 | 0,01 78,95 -3,266419694 4,368764071 | 19,08609951 -14,270217
9 |0,03 75,23 -2,291951324 4,320509755 | 18,66680454 | -9,902398052
10 | 0,04 75,77 -1,841754179 4,327730719 | 18,72925318 | -7,970616136
11| 0,04 77,91 -1,771171824 4,35552614 18,97060796 | -7,71438518
12 | 0,06 76,32 -1,44397398 4,334930975 | 18,79162656 | -6,259527536
13| 0,07 76,33 -1,174162703 4,335086282 | 18,79297307 | -5,090096629
14 | 0,04 77,91 -1,771171824 4,35552614 18,97060796 | -7,71438518
15| 0,04 66,70 -1,984662596 4,200218655 | 17,64183675 | -8,336016859
16 | 0,06 66,19 -1,317176181 4,192549031 | 17,57746738 | -5,522325722
17 | 0,04 67,24 -1,903288296 4,208217856 | 17,70909752 | -8,009451792
18| 0,05 68,84 -1,684663077 4,231838553 | 17,90845753 | -7,129222157
19 | 0,08 67,28 -0,928033486 4,208817111 | 17,71414148 | -3,905923216
20 | 0,07 68,87 -1,115621601 4,23218287 17,91137185 | -4,721514629
21| 0,05 58,18 -1,66652421 4,063494092 | 16,51198424 | -6,771911282
22| 0,06 58,19 -1,361104693 4,063697834 | 16,51364009 | -5,531118194
23] 0,07 57,67 -1,102060844 4,054695816 | 16,44055816 | -4,468521494
241 0,10 58,22 -0,6651715815 4,064308793 | 16,51860597 | -2,703462708
251 0,11 56,63 -0,5840148973 4,036528684 | 16,29356382 | -2,357392885
26 | 0,07 47,53 -1,138433409 3,861405592 | 14,91045314 | -4,395953131
271 0,10 47,56 -0,6145475711 3,862003951 | 14,91507452 | -2,373385148
280,11 47,57 -0,4975094253 3,862153482 | 14,91622952 | -1,921457759
291 0,12 47,57 -0,3837210157 3,86230299 14,91738439 | -1,482046826
301 0,12 47,04 -0,3458681526 3,851079881 | 14,83081625 | -1,331965884
31(0,11 36,90 -0,5257839932 3,60818042 13,01896594 | -1,89712351
321014 36,92 -0,1529128478 3,608822721 | 13,02360143 | -0,5518353593
33]0,15 36,40 0,06471768263 3,594663845 | 12,92160816 | 0,2326383139
34| 0,17 35,35 0,3213632092 3,565394859 12,7120405 1,145786734
351 0,18 24,16 0,4824412185 3,184827323 | 10,14312508 | 1,536491974
36 | 0,19 26,30 0,5576620784 3,269612588 | 10,69036648 | 1,823338951
370,18 28,42 0,4025136778 3,347267495 | 11,20419969 1,34732095
381 0,20 28,98 0,7559869225 3,366592655 11,3339461 2,54510002
39| 0,20 30,04 0,6729877015 3,402580397 | 11,57755336 | 2,289894761
40 | 0,21 28,99 0,8836857945 3,366838039 | 11,33559838 | 2,975226947
41 | 0,23 27,94 1,21435206 3,329940386 | 11,08850298 | 4,043719968
42 | 0,23 27,94 1,266264524 3,330025241 11,0890681 4,216692827
43 | 0,26 16,77 2,101476943 2,819455475 | 7,949329174 | 5,925020672
44 | 0,29 16,79 3,965380926 2,820868277 | 7,957297839 | 11,18581726
Valor ndo
451 0,31 17,87 Valor ndo possivel 2,883384264 | 8,313904811 possivel
Valor ndo
46 | 0,33 18,96 Valor nao possivel 2,942470939 | 8,658135227 possivel
47 1 0,31 20,01 Valor ndo possivel 2,996129905 | 8,976794406 Valor ndo
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possivel
Valor ndo
48 | 0,31 16,27 Valor ndo possivel 2,789465805 | 7,781119475 possivel

O célculo dos minimos quadrados determina os coeficientes A e B da equacdo Y=A +
NI(xy)—XxIy . __ Xy-Bix

B X utilizando: B = NE2) @02

. Desse modo, obtém-se 0s seguintes
valores:

N=44;

T(xy) = —172,2365482;

Xx Xy = (173,3389885) (—36,42067645) = —6313,123218;

%(x?) = 692,7889038;

Xx = 173,3389885;

B=-29;

A =10,59682848

Ap0s calculados B e A determina-se os valores dos coeficientes a e pda equacéo 4.3
voltando as formulacdes da equacao B4:

o = eA=e10:59682848 — 40000 (valor obtido pelo autor do experimento Vauclin et al.,
1990);

B = —B = 2,9 (valor obtido pelo autor do experimento Vauclin et al., 1990);
onde e é 0 nimero neperiano.

Observa-se da tabela B1 que ndo foram considerados os pares ordenados 45, 46, 47,
48 pela limitacdo imposta da umidade saturada de 0,30. Essa limitagdo torna-se severa, mas é
0 valor determinado em laboratério, mesmo que existam valores medidos de umidade
volumétrica de 0,31 e 0,33 maiores que 0,30. Pode-se concluir que existe perturbacdo nas
medicOes de pares ordenados de umidade volumétrica e tensdo matricial. Desse modo, a solucéo
da modelagem proposta neste trabalho corrobora a curva caracteristica das figuras 4.3 e 5.6
como simples conferéncia e verificacdo sem se preocupar em exatiddes que nao existem, pois,
as nuancas ou ruidos séo inerentes em um sistema complexo de infiltracdo.
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