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Resumo. A importancia dos escoamentos convectivos duplo-difusivos em meios porosos saturados
por um fluido newtoniano é amplamente reconhecida no campo da dindmica dos fluidos, tanto
para aplicagbes cientificas quanto industriais. No entanto, devido & crescente complexidade desses
escoamentos nao lineares, os métodos convencionais de simulagdo enfrentam desafios relacionados
& precisdo, ao tempo de computagao e aos recursos exigidos. Como alternativa promissora para
essas limitagoes, abordagens baseadas em Aprendizado de Maquina vém ganhando destaque. Este
trabalho investiga a aplicacdo de modelos de Aprendizado de Méquina para o estudo da convecgao
natural duplo-difusiva em cavidades quadradas totalmente preenchidas com fluido newtoniano. O
escoamento é governado por trés pardmetros adimensionais principais: nimero de Rayleigh térmico,
nimero de Lewis e razdo de empuxo, utilizados como variaveis de entrada. Para modelar com
precisao o escoamento do fluido, sdo previstas duas grandezas de controle: o nimero médio de
Nusselt e o nimero médio de Sherwood. Para isso, sdo considerados quatro modelos de Aprendizado
de Maquina: Redes Neurais Artificiais (ANN), Florestas Aleatorias (RF), Arvores de Decisio com
Reforgo Gradiente (GBDT) e Extreme Gradient Boosting (XGBoost).
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1 Introducao

O transporte convectivo duplamente difusivo, decorrente de gradientes simultaneos de tempe-
ratura e concentragao maéssica, tem sido amplamente investigado. Nesse contexto, a literatura
apresenta intimeros trabalhos de relevancia. No ambito do presente estudo, destacam-se as seguin-
tes referéncias. Em cavidades retangulares, [1] mostraram que o transporte duplamente difusivo
intensifica o escoamento, com nanoparticulas aumentando o nimero médio de Nusselt e reduzindo
o numero médio de Sherwood. Em cavidades quadradas saturadas por gas binario newtoniano
com efeitos radiativos,[8] observaram que o campo térmico se estabiliza mais rapidamente que o de
concentracao. Estudos em cavidades onduladas [9] indicaram que nanoparticulas e maior nimero
de Rayleigh elevam Nusselt e Sherwood médios, enquanto a razao de empuxo e o nimero de Hart-
mann tém efeito contrario; o aumento de ondulagoes reduz a entropia total. Em camadas porosas,
[2] verificaram que o namero de Lewis, o parAmetro de Soret e a variagdo gravitacional retardam
a convecgao, enquanto Rayleigh maéssico e dissipagao viscosa a favorecem, sendo o sistema mais
estavel para variagao exponencial e menos estavel para variagao ctibica da gravidade.
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Mais recentemente, [6] investigaram a eficiéncia do método Multigrid na solugao do escoamento
laminar bidimensional em regime permanente da convec¢ao natural em uma cavidade quadrada
parcialmente aquecida pela base. A metodologia numérica adotou discretizacao por volumes finitos
com esquema upwind em malhas estruturadas ortogonais regulares, avaliando a performance do
algoritmo Multigrid com armazenamento de corre¢ao (Correction Storage — CS) para diferentes
ntimeros de varreduras em cada nivel de malha. Os resultados foram analisados em termos da
transferéncia média de calor nas paredes e da taxa de convergéncia do método, evidenciando que a
convecgao apresenta comportamento caracteristico para cada condigao de contorno. Estudos sobre
convecgao natural duplamente difusiva, para fluidos newtonianos ou néao newtonianos, em meio
limpo ou poroso, tém adotado predominantemente abordagens baseadas em CFD, que fornecem
detalhes sobre velocidade, temperatura e concentragao, mas demandam alto custo computacional.
Abordagens experimentais para prever coeficientes de transferéncia de calor e massa enfrentam
limitagdes, como dificuldade na caracterizacao do fluido e baixa precisdo devido & nédo linearidade
do fendomeno. Nesse contexto, técnicas de Machine Learning (ML), principal forga da Inteligéncia
Artificial (TA), surgem como alternativa promissora, permitindo modelar relagoes complexas entre
variaveis e realizar previsOes precisas sem programacao explicita. Na éarea de transferéncia de
calor, ML tem demonstrado potencial para superar restrigoes de CFD e experimentos, oferecendo
solugoes mais rapidas e eficientes para escoamentos complexos, atendendo melhor as exigéncias da
inddustria.

Para este estudo, quatro diferentes modelos de Machine Learning serao implementados e com-
parados: Redes Neurais Artificiais (ANN), Florestas Aleatorias (RF), Arvores de Decisio com
Gradient Boosting (GBDT) e Extreme Gradient Boosting (XGBoost). Os modelos preveem duas
caracteristicas distintas do escoamento — o nimero médio de Nusselt (Nu) e o ntunero médio de
Sherwood (Sh) — utilizando como varidveis de entrada o nimero de Rayleigh térmico (Ra), o
namero de Rayleigh méassico (Ra,,), o numero de Lewis (Le) e a razao de empuxo (N).

O conjunto de dados foi construido a partir de resultados obtidos pelo uso de CFD, original-
mente implementado por [7] e [12], e de dados gerados a partir de correlagdes analiticas apresentadas
por [4]. Posteriormente, esse dataset foi utilizado para treinar os modelos de Machine Learning. As
vantagens e limitacoes de cada modelo, os efeitos das variaveis de entrada sobre as caracteristicas
do escoamento, bem como a precisao e a capacidade de generalizagao dos modelos otimizados,
sao discutidos em detalhes. O objetivo é desenvolver modelos precisos e réapidos, que demandem
minimo poder computacional, capazes de prever as caracteristicas do escoamento para a convecgao
natural duplamente difusiva — altamente nao linear — em cavidades quadradas preenchidas com
material poroso indeformével totalmente saturado por um fluido newtoniano, além de fornecer
diretrizes para estudos futuros e aplicagoes na engenharia térmica de forma geral.

2 Modelo Fisico

O problema analisado é representado esquematicamente na Figura 1 e consiste em uma cavidade
quadrada preenchida por um meio poroso saturado. A cavidade possui altura H, largura L e razao
de aspecto A = H/L = 1, estando totalmente ocupada por um fluido binario. O aquecimento
ocorre de forma isotérmica na parede esquerda, enquanto a parede oposta é resfriada. As faces
superior e inferior s@o impermeéaveis e termicamente isoladas, e o0 meio poroso é considerado rigido.
Adota-se que o fluido binario no interior da cavidade é Newtoniano e satisfaz a aproximacao de
Boussinesq (relagao linear entre a varia¢do da massa especifica do fluido e a temperatura).
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Figura 1: Esquema da cavidade quadrada preenchida por meio poroso saturado. Fonte: [12]

3 Equacoes Governantes

Neste estudo, consideram-se as seguintes hipoteses usuais. O escoamento é laminar, pois a
circulacao do fluido é lenta em fungao dos pequenos gradientes aplicados a cavidade.O fluido é
incompressivel. Para pressoes proximas a atmosférica, os liquidos podem ser bem representados
por essa hipotese.A dissipagao viscosa é desprezivel quando comparada aos efeitos do transporte
de calor e de massa. As propriedades fisicas sdo independentes da temperatura e da concentragao,
exceto pela viscosidade e pela densidade no termo de empuxo. A densidade obedece a aproximagao
de Boussinesq, com detalhes adicionais em [5]. O problema é considerado bidimensional, visto que a
terceira dimensao é suficientemente grande para justificar essa simplificagao, possibilitando maior
compreensdo de escoamentos tridimensionais mais complexos [10] As equagdes utilizadas neste
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trabalho foram originalmente desenvolvidas em [3] e ndo serdo aqui demonstrada. Sao formuladas
com base em procedimentos de média volumétrica intrisica, conforme descrito em detalhes em [14],
a saber:

A equagdo de continuidade macroscopica:
V-up=0 (1)

Onde up é o vetor velocidade média intrinseca do fluido no meio poroso.
Equacao de Transporte da Quantidade de Movimento:
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Equagao de Transporte de Calor:
(pep); V- (Wp (1)) = Ko V(T)' (3)
Onde :
Keff: [¢>‘f+(]- _¢) As] I+Ktorr+Kdisp (4)
E finalmente, Equagao de Transporte da Espécie Quimica:
V- (@5 (C)) = V- (Dea V (6(C))) (5)
Onde: .
He
Dot = Dyisp + Dais, Daig = —o—1 6
fF aisp + Daifr @it = g (6)

3.1 Parametro Integrais

Os numeros médios de Nusselt e de Sherwood sao dados, respectivamente, por:

1 [H
Nu= / Nuy, dy, (7)
__ 1 rH
Ri= & i Shy, dy, (8)

O método numeérico empregado para discretizar as equagoes governantes é a abordagem de volume
de controle. Um esquema hibrido, que inclui tanto o Upwind Differencing Scheme (UDS) quanto
o Central Differencing Scheme (CDS), foi utilizado para interpolar os fluxos de convecgdo. O bem
estabelecido algoritmo SIMPLE foi seguido para lidar com o acoplamento pressao—velocidade. Os
sistemas de equagdes algébricas individuais foram resolvidos pelo procedimento SIP. Além disso, a
concentracao de pontos nodais proximos as paredes reduz erros eventuais devido a difusao numérica,
que, por sua vez, sao ainda mais eliminados gracas ao esquema hibrido adotado. Os céalculos para
os escoamentos laminar e turbulento utilizaram uma malha esticada de 80x80 em todos os casos.
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3.2 Validagao do Modelo Numérico

A validagao do codigo numeérico foi realizada para uma ampla faixa de parametros, considerando
convecgao natural puramente térmica em meios porosos. A Tabela 1 apresenta os valores médios
dos ntimeros de Nusselt e Sherwood para escoamento laminar, comparados com os de [13] e [4]

Os resultados na tabela consideram a transferéncia de massa causada apenas pela convecgao
térmica (N = 0). Nessa configuragao, a forga de empuxo devido ao soluto néo esta presente, mas a
transferéncia de massa através da cavidade ocorre devido ao escoamento gerado termicamente. A
tabela mostra boa concordancia com simulacoes semelhantes apresentadas na literatura, indicando
uma programagao correta do c6digo numérico desenvolvido.

Tabela 1: Nameros médios de Nusselt e Sherwood (apenas com condugéo térmica), N = 0 com
A=0,(Le=10, A=1).
Método / Ra ‘ 100 200 400 1000 2000
Nu

Resultados Presentes 3.11 490 7.65 13.22 19.54

Goyeau et al. (1996) 311 496 7.77 1347 19.90
Trevisan & Bejan (1985) | 3.27  5.61  9.69

Sh

Resultados Presentes 14.76  22.02 32.55 53.37 75.58
Goyeau et al. (1996) 13.25 19.86 28.41 48.32 69.29
Trevisan & Bejan (1985) | 15.61 23.23  30.76

4 Modelagem com Aprendizagem de Maquina (ML)

No presente estudo, quatro algoritmos de aprendizado de maquina foram desenvolvidos e com-
parados: Redes Neurais Artificiais (ANN), Florestas Aleatorias (RF), Arvores de Decisio com
Refor¢o de Gradiente (GBDT) e Refor¢o de Gradiente Extremo (XGBoost). O objetivo foi pre-
ver as caracteristicas do escoamento de fluido e da transferéncia simultanea de calor e massa em
uma cavidade quadrada totalmente preenchida por um material poroso indeformavel, utilizando
um conjunto de dados processado em lotes. A avaliagdo dos modelos baseou-se nas métricas de
Erro Quadratico Médio da Raiz (RMSE) e Coeficiente de Determinacao (R?), que quantificam a
proximidade das previsdes em relagao aos valores reais; para mais detalhes, ver referéncia [11].

Tabela 2: Comparagao Final entre os Modelos de AM .

Modelo MSEn,, MSEgp R%., R%h

Gradient Boosting  1.2008 510.3126  0.9994 0.9994
XGBoost 3.5432  13492.3125 0.9983 0.9852
Random Forest 6.0186  4105.6822  0.9972 0.9955
Decision Tree 12.6812  6930.3483  0.9940 0.9924
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5 Consideracgoes Finais

Este trabalho investigou a viabilidade de Modelos de Aprendizado de Maquina (AM) para
prever escoamentos convectivos duplo-difusivos em cavidades quadradas com gradientes fixos de
temperatura e concentracao nas paredes verticais, considerando os demais contornos isolados. A
base de dados utilizada combinou resultados de simulagbes numéricas e formulagoes analiticas
para os numeros adimensionais de Nusselt (Nu) e Sherwood (Sh), abrangendo parametros fisico-
adimensionais como Ra, Le e N.

Os resultados mostraram que os modelos — especialmente Random Forest e Gradient Boosting
— apresentaram excelente capacidade preditiva, com altos coeficientes de determinagéo (R? > 0,99)
e baixos erros médios quadraticos, comparaveis a dados de referéncia obtidos via CFD. Conclui-se
que os modelos de AM constituem uma alternativa eficiente para estimativa rapida de parametros
de escoamentos complexos, com potencial para anélises paramétricas, otimizagao e controle de
sistemas térmicos. Estudos futuros podem explorar refinamentos em engenharia de atributos,
aprendizado profundo e aumento de dados para ampliar a robustez e generalizacdo dos modelos.
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