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RESUMO

Este trabalho prop6e um modelo para a formacao, difusao e dano quimico causado
pela reacao alcali-silica (RAS) que ocorre no concreto. A Fase | do modelo leva em
conta a cinética das reagdes quimicas, considerando que o agregado é reativo e ha
disponibilidade de ions alcalinos na solugao porosa do concreto, bem como umidade
e temperaturas favoraveis. O modelo criado na Fase | consiste em um sistema de
equacoes diferenciais ordinarias que € resolvido analiticamente e também numerica-
mente quando se consideram variaveis todos os produtos e reagentes do modelo. A
Fase Il modela o efeito de expansao do gel na regiao porosa em torno do agregado
como um processo difusivo, para que se possa determinar a concentracao de gel em
um Elemento Representativo de Volume (ERV) do concreto com relacao ao tempo.
Nessa fase do modelo € usada a equacao de difusao, sendo resolvida numericamente
pelo Método das Diferencgas Finitas (MDF), tracando um perfil para a concentragao do
gel do ERV. A Fase lll do modelo representa um modelo para o dano devido a RAS
que leva em consideracao os aspectos quimicos e difusivos envolvidos na formacao
e dispersao o gel. Para fins de simulacao sao considerados modelos bidimensionais
e um modelo tridimensional. Como resultado se obtém mapas da distribuicdo do gel
e também do dano quimico devido a RAS em um ERV com parametros estipulados a
partir de resultados presentes na literatura.

Palavras-chave: reacao alcali-silica, concreto, agregado reativo, gel



ABSTRACT

This work proposes a model for the formation of the gel diffusion and damage due
to alkali-silica reaction (ASR) that occurs in concrete. Phase | of the model takes
into account the kinetics of the chemical reactions, considering that the aggregate is
reactive and no limitation of alkali ions in the solution of the porous concrete as well
as favorable moisture and temperatures. The model created in Phase | consists of a
system of ordinary differential equations that is solved analytically and also numerically
when considering as variables all products and model of reagents. Phase Il models the
effect of the gel growth on the porous region around aggregates as a diffusion process,
so that one can determine the concentration of gel in a Representative volume element
(RVE) of concrete as function of time. This model is used to phase diffusion equation
and is solved numerically by the Finite Difference Method (MDF), tracing a profile for
the concentration of gel in RVE. Phase Ill of the model is a model for the damage
due to the RAS that takes into account the chemical and diffusive aspects involved in
the formation and dispersion of the gel. For simulation purposes we considered two-
dimensional models and a three-dimensional model. As a result we obtain maps of the
distribution of the gel as well as the chemical damage due to the RAS on a RVE with
parameters from in the literature.

Key-words: alkali-silica reaction, concrete, aggregate reactive, gel
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1 INTRODUCAO

1.1 GERAL

Desde 1940 muitas pesquisas tém sido feitas em relagao ao estudo de uma patolo-
gia do concreto chamada reacao alcali-agregado (RAA), uma reacao que pode danifi-
car o concreto, diminuindo sua resisténcia. Dentre as reacoes alcali-agregado, a mais
conhecida e também mais comum é a reagao alcali-silica (RAS), que ocorre quando
no concreto existe agregado reativo, juntamente com a disponibilidade de alcalis pro-
venientes do cimento Portland e também elevada umidade. A umidade torna os alcalis
e hidroxilas disponiveis para quebrar as ligagdes do tipo siloxano e silanol que estao
presentes no agregado reativo, formando um gel que absorve agua e se expande (LO-
PES, 2004). Enquanto existe espacgo na regiao porosa proxima ao agregado (regiao
de transigcao) para acomodar o gel, ndo ocorrera fissuras. A partir do momento que
este espaco torna-se insuficiente, a tensao aumenta e inicia-se a fissuragao do con-

creto.

Devido a importancia e prejuizos causados por essa reagao, muitas pesquisas
tém sido feitos no sentido de criar modelos que tenham como resultado a expansao
causada pela RAS. Os modelos criados associam a expansao devida aos seguintes
fatores: umidade, concentragao de alcalis, reatividade do agregado e temperatura. Al-
guns modelos contemplam todos os fatores, como é o caso do trabalho de Pesavento
et al. (2012), e outros mais simples, como por exemplo Hobbs (1981). Entretanto,
apesar de diversos modelos existentes, ndo ha um modelo completo capaz de prever
o dano quimico (variavel no intervalo fechado [0,1], sendo que 0 indi ca o material nao
danificado e 1 indica danificagdo completa, neste caso por agentes quimicos) causado

pela RAS em termos dos fatores listados.

Neste sentido, formula-se um modelo tedrico cuja solucdo determinara o dano
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causado pelos efeitos da RAS. Para a criacao desse modelo considerou-se trés fa-
ses distintas, porém interligadas, a saber: (i) Fase I: cria-se um modelo utilizando a
cinética das reacoes quimicas, formado por equacoes obtidas da RAS que é conside-
rada como uma reacao de pseudo-primeira ordem, neste caso dependendo da quan-
tidade de silica disponivel. Considerou-se também a possibilidade de que a reagao
seja de ordem superior, levando em conta todos os reagentes como variaveis. Essas
equacoes permitem obter a quantidade de gel formado ao longo do tempo; (ii) Fase Il:
Utiliza-se a equacao de difusao para determinar a densidade do gel na regiao porosa
proxima ao agregado, sendo necessaria a concentragao de gel formada ao longo do
tempo obtido na fase ; (iii) Fase lll: Com a distribuicao da densidade determinada na

Fase Il, formula-se um modelo de dano quimico devido a RAS.

Como resultado final deste trabalho, obtém-se mapas com a distribuigdo do dano
guimico em um Elemento Representativo de Volume (ERV) com diferentes proporcdes
de agregado e argamassa, sendo que os agregados com formatos elipticos na repre-
sentagao bidimensional foram obtidos diretamente do trabalho de Pianezzer (2013).
Também foi considerado um modelo tridimensional, este com agregados no formato
esférico. O dano quimico nestes Elementos Representativos de Volume foram obtidos
a partir de relacdes entre a densidade do concreto e a densidade do gel criado na
regiao de transicao. A densidade do gel foi obtida considerando-se a equagao de
difusao resolvida pelo Método das Diferencas Finitas ( MDF), usando resultados de

concentracao do gel da Fase | deste modelo.

A importancia deste trabalho esta em obter o dano quimico causado pela RAS
em um ERV, para que o mesmo possa ser replicado para uma estrutura maior. Além
disso, outros tipos de dano poderao ser considerados para obter o dano total sobre

essa estrutura.

Para fins de organizacao deste trabalho, 0 mesmo encontra-se subdividido nos se-
guintes capitulos: No capitulo 2 é feita uma descrigao detalhada do concreto quanto a

sua composicao. Considera-se os tipos de agregados de acordo com sua origem, bem
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como os diferentes tipos de cimento Portland e a argamassa. Neste capitulo também
estd descrito a Zona de Transigao do concreto e os Elementos Representativos de

Volume.

No capitulo 3 aborda-se os aspectos quimicos da RAS e os modelos desenvol-
vidos no sentido de representar a expansao causada pela reacao. Dentre os mode-
los descritos, encontra-se os trabalhos desenvolvidos por Furusawa, Ohga e Uomoto
(1994), Bazant e Steffens (2000), Suwito et al. (2002), Dunant e Scrivener (2010) entre

outros. A descricao desses modelos contém as hipdteses e suas aplicabilidades.

No capitulo 4 encontra-se uma revisao de literatura a teoria utilizada para modelar
o problema. Para modelar o problema foram consideradas as equagodes obtidas da
cinética quimica e também dos processos de difusdo. Adicionalmente, faz-se uma
abordagem do MDF que foi utilizado para resolver a equacgao de difusao e também

sobre a teoria do Dano.

O capitulo 5 descreve o modelo na sua parte cinética com a criagao das equacgoes
diferenciais a partir das equagdes quimicas da RAS. Além disso, considera-se a equa-
cao de difusao associada a difusdo do gel formado na primeira fase do modelo, bem
como a sua solugao obtida pelo MDF. Para finalizar uma relagdo é criada entre os
resultados obtidos na Fase Il do modelo e o dano quimico devido a RAA. Ainda nesse
capitulo, algumas associagoes entre o0 modelo criado e os observados na literatura

sao considerados.

No capitulo 6 encontra-se a conclusao deste trabalho.

1.2 JUSTIFICATIVA

Quando simula-se uma estrutura de concreto, muitas vezes € necessario obter
o dano proveniente de diversos fatores como: a fluéncia, o carregamento a que a
estrutura esta sujeita, reagcées quimicas, entre outros. Na literatura existem varios

modelos de dano, porém nao existe um modelo de dano especifico para a RAS.
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A justificativa para este trabalho é obter um modelo de dano quimico para a RAS
que possa ser utilizado em trabalhos futuros, pois muitas vezes é necessario simular a
acao conjunta de diferentes tipos de dano sobre uma estrutura. Esse modelo de dano

sera obtido, levando-se em consideracao os aspectos quimicos associados a RAS.

1.3 OBJETIVOS

1.3.1 Objetivo Geral

Desenvolver um modelo para a RAS que possa determinar o dano causado pela

expansao do gel em um ERV do concreto.

1.3.2 Objetivos Especificos

Propor um modelo que permita determinar a concentracao de gel em um deter-

minado instante, utilizando as equacgoes da cinética quimica;

e Adaptar um modelo difusivo para obter a densidade de gel na regiao de transicao

entre o agregado e a argamassa;

e Estipular um modelo de dano utilizando como resultados a distribuicao do gel

obtida pelo modelo de difusao;

e Implementar modelos bidimensionais e tridimensionais para o dano quimico de-

vido a RAS e comparar seus resultados;
e Confrontar os resultados obtidos do MDF com modelos existentes na literatura e

também com relagdo a dados experimentais.

1.4 IMPORTANCIA DA PESQUISA

Muito tem sido feito pelos pesquisadores no sentido de modelar a reacao alcali-
silica. Entretanto ndo ha um consenso quanto ao modelo mais adequado para repre-

sentar a reacdo como um todo, pois se trata de um processo com muitas variaveis
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envolvidas (LOPES, 2004). Esta pesquisa busca criar um modelo que possa deter-
minar o dano quimico causado pela reagao alcali-silica levando em consideracao a
reatividade do agregado e disponibilidade de alcalis. O modelo sera desenvolvido na
escala mesoscépica, onde ha poucos trabalhos desenvolvidos recentemente (PAN et
al., 2012). Dentre os trabalhos desenvolvidos na escala mesoscopica pode-se citar
Dunant e Scrivener (2010) e Comby-Peirot et al. (2009) cujos objetivos principais nao

sao de desenvolver um modelo de dano propriamente dito.

Os modelos para a formacao e difusdo do gel serao modelos intermediarios que
fornecerao parametros para o modelo final de dano quimico devido a RAS. Este mo-
delo, por sua vez, tem importancia no sentido de fornecer como resultado o dano
a partir da densidade do gel, o que ndo se encontra disponivel na literatura. Além
disso, com os resultados aqui obtidos, pode-se estimar o dano total envolvido em uma
estrutura de concreto, levando-se em consideracao a RAS, além de outros fatores

conhecidos.
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2 O CONCRETO

O termo concreto subentende um material composito que consiste em um agre-
gado de particulas sendo que estas estao ligadas umas as outras em um corpo sélido
através de algum meio de ligacdo, um cimento. Um dos tipos de concreto mais comum

€ concreto de cimento Portland (CALLISTER; WILLIAM, 2006).

Como a RAS se desenvolve em uma estrutura de concreto de cimento Portland,
neste capitulo sera descrito de maneira objetiva os principais componentes do con-

creto de cimento Portland, bem como suas principais caracteristicas.

O concreto é o material mais largamente utilizado na Construcao civil devido a

alguns motivos principais:

(i) resisténcia a agua;

(ii) facilidade com que elementos estruturais de concreto podem ser executados, em

diferentes formas e tamanhos;

(iii) € normalmente o material mais barato e mais facilmente disponivel nos canteiros.

estas caracteristicas tornam o concreto um material especial na construcao de estru-

turas destinadas a controlar, estocar e transportar agua.

Em estruturas como as barragens de concreto e canais para transporte de agua
geralmente a umidade € alta e algumas patologias podem se desenvolver ao longo dos
anos, danificando o concreto. Dentre elas destaca-se a RAA. Esta reacdo da origem

a produtos expansivos que podem vir a fissurar o concreto.

Mas antes de abordar a RAA e seus efeitos é necessaria uma descricao mais de-

talhada do concreto e seus componentes, uma vez que a reagao so € desencadeada
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a partir de alguns fatores determinantes. Neste capitulo, sera descrito em mais de-
talhes os componentes do concreto, tais como, o agregado, a argamassa e o0 cimeto

Portland.

2.1 COMPONENTES DO CONCRETO

O concreto € um material composto que consiste de um meio aglomerante (ci-
mento), dentro do qual estdao mergulhados particulas e fragmentos de agregados (FI-

GURA 1).

Figura 1: Secao polida de um corpo de prova de concreto
FONTE: (MEHTA; MONTEIRO, 1994)

O agregado é um material granular, tal como a areia, o pedregulho, a pedra bri-
tada ou escoria de alto forno, utilizado para formar a argamassa ou o concreto. O
agregado é chamado de agregado graudo quando tem diametro maior que 4,8 mm e
de agregado miudo quando tem didmetro menor que 4,8 mm porém maior que 150
um. Pedregulho € o agregado graudo resultante da desintegracao natural da rocha ou

da britagem de conglomerados fracamente cimentados ((MEHTA; MONTEIRO, 1994)).

A areia é o termo usado para o agregado miudo resultante da desintegragao na-
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tural e da abrasdo' de rochas ou processamento de rochas arenosas fridveis (que se
desgastam facilmente). Pedra britada é o produto resultante da britagem industrial
de rochas. A escoria de alto forno € um subproduto da industria do aco que contém

minério de ferro, calcario, dolomita e cinzas do coque.

A argamassa pode ser descrita de modo simplificado como sendo uma mistura
homogénea de um ou mais aglomerantes, agregado miiudo e agua, podendo ainda
conter aditivos e adicdes minerais. Cardoso (2009) apresenta um modelo reoldgico
para argamassa, composto por uma pasta reativa de agua, cimento e cal (finos), areia
com particulas entre 100 um e 2 mm (inerte) e ar. A Figura 2 mostra essa composi¢cao
da argamassa que é considerada como sendo multifasica, pois pode ser constituida

ainda por pozolanas, filler (finos inertes), fibras e ar incorporado.

¥ reativo
® inerne
o ar

Figura 2: Microestrutura da argamassa
FONTE: Retirado de (CARDOSO, 2009)

Evangelista (2011) descreve as pozolanas como sendo materiais silicosos ou silico-
aluminosos, sem ou com pouco valor como aglomerante que, finamente moidos e em
presenca de agua, reagem com o hidréxido de calcio liberado na hidratagao do ci-
mento e formam compostos com propriedades aglomerantes. A principal fungao das
pozolonas é aumentar a densidade e homogeneizacao da zona de transicao entre

agregado e argamassa, reduzindo a segregacao. Podem ser classificadas como natu-

1é a perda de material pela passagem de particulas rigidas sobre uma superficie.
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rais ou artificiais. As naturais geralmente sao de origem vulcanicas e sao consideradas
como artificiais as que sofreram tranformacgoes devido ao aquecimento como argilas e
algumas rochas que contém silicas. As pozolonas artificiais ainda podem ter origem
de subprodutos industriais ou da agroindustria, tais como cinzas volantes, cinza de

arroz e bauxita.

Também faz parte da composigcao do concreto, o cimento Portland, que € um ma-
terial finamente pulverizado que é aglomerante quando ocorre a hidratacdo. A sua

composigao, bem como diferentes tipos serao descritos em uma subsecao.

2.1.1 O Agregado

Os agregados naturais sao derivados de rochas e sao utilizados em grande escala
na producao de concreto. Como os agregados naturais sao derivados de rochas, algu-
mas descri¢goes sobre os tipos de rochas sao importantes. As rochas sao classificadas

em trés grupos principais, cujas caracteristicas sao:

Rochas igneas - sao formadas pelo resfriamento do magma derretido ou par-
cialmente derretido. Podem ser formadas abaixo da superficie (rochas intrusivas -
pluténicas) ou préximas a superficie (rochas extrusivas - vulcanicas). O basalto e o

granito sao exemplos de rochas igneas.

Uma das maneiras de classificar estas rochas é quanto ao teor total de SiO, pre-
sente. Elas podem ser consideradas acidas, intermediarias e basicas se contém,
respectivamente, mais de 65% de SiO,, entre 55% e 65% de SiO, e abaixo de 55% de
Si0,. Essa classificagao é importante, pois geralmente uma rocha considerada como

acida pode sofrer o ataque dos alcalis presentes no concreto.

Rochas sedimentares - sdo o produto de uma cadeia de processos que ocorrem na

superficie do planeta e se iniciam pelo intemperismo das rochas expostas a atmosfera.

As rochas passam a ser erodidas e transportadas por diferentes agentes (agua,

gelo, vento, gravidade), até sua sedimentacao em depressdes da crosta terrestre, de-
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nominadas bacias sedimentares. Exemplos deste tipo de rochas sao os arenitos, areia

e argila.

Rochas metamorficas: sao rochas igneas ou sedimentos que sofreram alteracao
de textura devido as condicoes quimicas e fisicas abaixo da superficie terrestre. Al-

guns tipos de rochas desta tipo sdo marmore, xisto, filito e gnaisse.

A crosta terrestre € composta por 95% de rochas igneas e de 5% de rochas sedi-
mentares, entretanto as rochas sedimentares afloram em 75% da superficie terrestre

enquanto que as rochas igneas afloram em apenas 25% (MEHTA; MONTEIRO, 1994).

As caracteristicas principais dos agregados de rochas sedimentares e igneas po-

dem ser encontrados em Mehta e Monteiro (1994).

2.1.2 Cimento Portland

O Cimento Portland € um aglomerante hidraulico obtido pela moagem do clinquer
e é constituido basicamente de silicatos de calcio e uma ou mais formas de sul-
fato de calcio. A composicao quimica do cimento € dada pelas cinco fases: silicato
tricalcico 3Ca0.Si0O,, silicato bicalcico 2Ca0.SiO,, aluminato tricalcico 3Ca0.Al,Os,

ferro-aluminato tetracalcico 4Ca0.Al,03.Fe,05 e sulfato de calcio CaSOy.

Além dos componentes citados, existem compostos secundarios como MgO, TiO,
Mn,0, Na,0 e K,O que geralemente perfazem um pequeno percentual da massa de
cimento. Dois desses compostos sdo de interesse: os Oxidos de sédio e potassio
(Na,O e K,0) conhecidos como alcalis, que pode reagir com agregados e os produtos

dessa reagao sao os chamados alcali-agregados.

Durante o processo de hidratacao do cimento ocorre a liberacao de ions hidroxila
OH~ e também dos alcalis Na™ e K que se encontram na superficie do clinquer do
cimento. Os alcalis tém origem da argila presente na mistura de matérias-primas ou
no carvao. A combinacao de alta concentracao dos alcalis e agregados reativos (com

alta concentracao de SiO,) pode dar origem a RAS.
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O cimento Portland pode ser classificado de acordo com ABNT (Associacao Bra-
sileira de Normas Técnicas) em varios tipos, sendo que suas descri¢cdes estao presen-
tes em Normas Brasileiras NBR. Os principais tipos de cimento, com suas respectivas

descricoes:

e Cimento Portland Comum CP le CP I-S (ABNT: NBR 5732, 1991)

E um aglomerante hidraulico obtido pela moagem de clinquer Portland ao qual
se adiciona, durante a operacao, a quantidade necessaria de uma ou mais for-
mas de sulfato de calcio. No processo de moagem é permitido adicionar a esta
mistura materiais pozolanicos, escorias granuladas de alto-forno e/ou materiais
carbonaticos. Esse tipo de cimento € utilizado em obras em geral, onde nao ha

exposicao a sulfatos do solo ou aguas subterraneas.

e Cimento Portland Composto CP Il (ABNT: NBR 11578, 1991)

Este cimento possui a mesma composicao do cimento tipo CP | e CP I-S, porém
com diferenca nas concentragdes dos componentes. Este tipo de cimento pode
ser usado em obras subterraneas, industriais, maritimas e sujeitas a ataques de
sulfato. Além disso, pode ser usado na preparacao de argamassas de assenta-

mento, concreto simples, armado, pré-moldados, entre outros.

e Cimento Portland de Alto Forno CP Ill com escéria — (ABNT: NBR 5735, 1991)

Apresenta maior durabilidade e impermeabilidade, além de ser resistente a ex-
pansao da RAA e também resistente a sulfatos. Este cimento pode ser usado
em obras como barragens, pecas de grande dimensoes, pilares, fundacoes de

maquinas, pilares de pontes entre outros.

e Cimento Portland IV CP IV com pozolana — (ABNT: NBR 5736, 1991)

O cimento Portland CP IV pode ser usado em diversos tipos de obras. No en-
tanto, seu diferencial esta na elevada resisténcia a sulfatos tornando-o mais indi-
cado para utilizacao em obras que serao executadas em ambientes agressivos

como fundagoes, esgotos e agua marinha.
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e Cimento Portland V ARI CP V (ABNT: NBR 5733, 1991)

o CP V ARI é utilizado no preparo de concreto e argamassa para producao de
artefatos de cimento em industrias de médio e pequeno porte, como fabricas de
blocos para alvenaria, blocos para pavimentagao, tubos, lajes, meio-fio, mourdes,
postes, elementos arquitetonicos pré-moldados e pré-fabricados. Pode ser utili-
zado no preparo de concreto e argamassa em obras desde as pequenas construgcoes
até as edificagbes de maior porte, e em todas as aplicagdes que necessitem de

resisténcia inicial elevada e desforma rapida.

Além dos tipos de cimento citados acima, existem outros tipos como:

e Cimento Portland Resistente a Sulfatos CP RS — (ABNT: NBR 5737, 1992)
e Cimento Portland de Baixo Calor de Hidratacao BC — (ABNT: NBR 13116, 1994)

e Cimento Portland Branco CPB — (ABNT: NBR 12989, 1993)

cada um desses tipos de cimento possuem caracteristicas que o tornam ideais para
certas obras ou construcoes. As descri¢coes detalhadas de cada tipo de cimento po-

dem ser encontradas nas respectivas NBRs.

2.2 ZONA DE TRANSICAO DO CONCRETO

A zona de transicao € a regiao préxima as particulas grandes de agregado. Em
torno do agregado forma-se um filme de agua, isso faz com que a concentragao
agua/cimento se torne maior que em regioes mais distantes dos agregados. Os com-
postos liberados pela hidratacao do cimento formam cristais maiores nessa regiao o
que consequentemente, forma uma estrutura mais porosa do que na matriz de ar-
gamassa. Como 0s espagos vazios sao maiores na regiao de transicao do que na
matriz de argamassa, consequentemente sua resisténcia € menor. Com o aumento

da idade do concreto, a resisténcia da regiao de transicao pode se tornar maior que a
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resisténcia da argamassa. Este fato se deve a cristalizacao de novos produtos forma-

dos por reagdes quimicas lentas.

Outro fator responsavel para que a zona de transicao tenha menor resisténcia é
a existéncia de microfissuras. Essas microfissuras podem ser causadas por diversos
motivos, dentre eles: distribuicao granulométrica e tamanho do agregado, teor de ci-
mento, relacao agua/cimento, grau de adensamento do concreto fresco, condi¢coes de

cura, umidade ambiente e histéria térmica do concreto.
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3 REACAO ALCALI-AGREGADO

Muitos pesquisadores vém ha décadas dedicando suas pesquisas a um assunto
relativamente especial em diversas areas: a RAS. Esta reacao foi descoberta por

Stanton e desde entao vem sendo amplamente estudada.

A RAA é uma reacgdo que afeta diversas obras, principalmente as que estao sub-
metidas a umidade. De acordo com Valduga (2002) no ano 2000, foram relatados 830
casos de RAA em barragens no Brasil, envolvendo um volume de 62.700.000 m? de
concreto. Nesse contexto, um estudo da reatividade do agregado é importante, pois
determina-se as regides mais suscetiveis a ocorréncia da RAA em obras. Valduga
(2002) mostrou que aproximadamente 60% dos agregados do estado de Sao Paulo

apresentaram resultados positivos quanto a reatividade.

Apesar de que o0 maior numero de casos de RAA seja relatado nos Estados Uni-
dos, no Brasil também existem casos relatados como os das barragens: Apolénio
Sales, Joanes, Paulo Afonso, Pedras, Ilha dos Pombos, Pedro- Beicht, UHE Furnas,
UHE Mascarenhas de Morais, UHE Porto Colémbia (LOPES, 2004). Nesses casos,
a juncao de umidade, agregados reativos e alcalis provenientes do cimento foram es-

senciais para que a reacao desencadeasse.

Com relacao aos efeitos da RAA, pesquisadores como Larive (1997), Gravel et
al. (2000), Gudmundsson e Asgeirsson (1983), Capra, Bournazel e Bourdarot (1983)
desenvolveram uma série de experimentos no sentido determinar a influéncia da tem-
peratura, umidade e tensdes externas na evolucao da reag¢ao. A umidade € essencial
para que a reacao a ocorra e a temperatura acelera a reacao, nao influenciando na
expansao devida a RAS. Quanto as tensdes, resultados divergentes sdo encontrados

na literatura.
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Muito tem sido feito no sentido de modelar a RAA e a RAS, e apesar da reacao
ser conhecida ha mais de 70 anos, nao existe um consenso sobre quais parametros
devem ser considerados em um modelo numérico que descreva o efeito da RAA (LO-
PES, 2004). Como se trata de um processo irreversivel, a norma (ABNT: NBR 15577,
2008) foi implementada no sentido de evitar que a RAA se manifeste. Algumas das
precaucoes recomendadas, sdo: (a) dimensao maxima do agregado graudo de 19
mm; (b) agregados, na condicao, saturado superficie seca; (¢) Consumo de cimento:
420+10 kg/m?; (d) o cimento deve possuir finura de (4900+200) cm?/g, bem como,
expansao em autoclave inferior a 20%; (e) relagao agua/cimento de 0,45, entre outros.
Entretanto, em obras ja realizadas, essa prevengao nao € possivel, 0 que torna o es-
tudo da RAA por meio de modelos importante no sentido de determinar a deterioracao

do concreto.

Com relacao aos modelos formulados, pode-se encontrar na literatura modelos
gue sao apenas tedricos e outros que estao associados a experimentos tanto na linha
mesoscoépica quanto macroscopica. Uma grande parte dos modelos aqui considera-
dos descrevem o gel da RAS em um ERV de concreto tratando de processos difusivos

para os ions na superficie do agregado.

Um dos trabalhos pioneiros € o0 modelo desenvolvido por Hobbs (1981) que mo-
dela o efeito da RAA por meio de uma equacao diferencial que depende do nimero de
agregados reativos presentes, sendo a quantidade de ions hidroxila suficientes para
que a reacao ocorra. Como resultado do trabalho citado, obtém-se a expansao cau-
sada pela RAA, bem como o tempo em que a fissuragcao da matriz de argamassa se
inicia.

Groves e Zhang (1990) desenvolveu um trabalho que determina a expansao da ar-
gamassa composta por particulas de silica de vidro e uma pasta de Cimento Portland.
Em geral, a expansao da argamassa é dada pelo acréscimo de volume do gel que se
forma na interface particula/argamassa. Os autores consideram que os resultados do

modelo estao de acordo dados experimentais.
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No modelo proposto por Furusawa, Ohga e Uomoto (1994), o mesmo considera
a difusdo dos ions hidroxila e alcalis na superficie do agregado. A formacao do gel
€ controlada pelo processo difusivo, formando uma camada de gel na superficie do
agregado que sofre expansao. Como resultado, se obtém a expansao do volume con-
siderado em termos da quantidade de produtos formados na reagao e da capacidade
de absorver produtos da zona de transicao. Além disso, esse modelo inclui a tem-
peratura no processo difusivo, porém nao ha aplicacdes desse modelo encontradas
na literatura. De forma semelhante, o modelo proposto por Bazant e Steffens (2000)
também considera o processo difusivo de ions na formacao do gel. Entretanto, o0 mo-

delo determina o tamanho do agregado que sofre a maxima expansao.

No modelo proposto por Suwito et al. (2002), consideram-se dois processos di-
fusivos. O primeiro é a difusdo dos ions na superficie do agregado e o segundo €
processo de difusdo do gel na matriz agregado/argamassa. Como resultado final,
obtém-se a expansao em termos das propriedades mecanicas do concreto, em ter-
mos do volume de agregados que reagiram e também da capacidade de absorcao da
regiao porosa. Os autores afirmam que ha necessidade de pesquisa adicional para

avaliar os parametros utilizados no modelo.

O modelo proposto por Pesavento et al. (2012) é um modelo mais completo que
combina a acao da umidade, temperatura, aspectos quimicos e mecanicos da reacao.
Como resultados obtém-se a relagao entre o tempo e a deformacao e também a
relagao entre tempo e variagao de massa, que sao confrontados com resultados ex-
perimentais, mostrando boa concordancia quando se desconsidera os primeiros inter-

valos de tempo.

Quando se considera a linha mesoscoépica, o trabalho de Comby-Peirot et al.
(2009) € um modelo tridimensional, com uma distribuicao aleatéria de agregados na
argamassa, em que se avalia o dano em termos do acréscimo de volume causado pela
formacao do gel. O modelo trabalha com a variavel dano proposto por Mazars (1986)

(dano devido a compressao) e nao estipula uma variavel dano prépria do modelo.
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O modelo proposto por Dunant e Scrivener (2010) também na linha mesoscépica,
utiliza uma interface computacional para gerar uma estrutura agregado/argamassa.
Nesse modelo, obtém-se a expansao devido a formacao do gel e consequentemente o
dano que é utilizado para determinar a evolugao das propriedades do concreto. Nesse
sentido, essa pesquisa também ndo cria um modelo de dano em termos das variaveis
envolvidas, apenas o utiliza para determinar a evolugao das propriedades efetivas do

material.

Os trabalhos da linha macroscopica nao serao descritos aqui, pois o objetivo deste
trabalho e formular um modelo na linha mesocépica, mas podem-se destacar os tra-
balhos de Huang e Pietruszczak (1996), Lopes (2004), Multon, Seignol e Toutlemonde
(2006), Saouoma e Perotti (2006), Comi, Fedele e Perego (2009).

Como pode-se observar dentre os trabalhos, nenhum deles propde um modelo
para a variavel dano levando em consideragao a reagao quimica em conjunto com
o processo difusivo do gel. Sendo assim, o objetivo desse pesquisa € formular um
modelo para o dano quimico, que utilize tanto parametros da reagao quimica, quanto

do processo difusivo para o gel formado na reacao.

Apesar de todos os esforgcos na compreensao deste fendmeno quimico e suas
consequéncias, falta muito para que este seja modelado de maneira representativa,
uma vez que sao muitas as variaveis envolvidas. Dentre elas pode-se citar: o tipo
de agregado, disponibilidade de alcalis, umidade, temperatura, entre outras. Neste
capitulo serao descritos os principais fatores que infuenciam na RAS, bem como a

modelagem do fenémeno.

3.1 FATORES QUE INFLUENCIAM NA RAA

Para entender o fendbmeno da RAS e suas consequéncias, € necessario conhe-
cer a composicao do concreto e sua influéncia na reagao. O concreto € um material
compdsito proveniente da mistura de agregados, cimento, agua e eventualmente adi-

tivos quimicos e minerais. Da composicao do concreto, algumas caracteristicas sao
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imprescindiveis para que a RAA ocorra, tais como a existéncia de alcalis, agregado

reativo, umidade, entre outros.

3.1.1 Os alcalis do cimento

Os alcalis no cimento encontram-se sob a forma de 6xido de sddio, Na;0, e 6xido
de potassio, K,0. Durante o processo de hidratacdo do cimento, os ions Na™ (sédio),
K* (potéssio) e OH™ (hidroxila) se acumulam na solugédo dos poros do concreto (KUR-

TIS; COLLINS; MONTEIRO, 2002).

Na Figura 3 pode-se observar a variagao na concentragcao de ions com relagao

ao tempo de cura. Os ions alcalinos predominam na solugao intersticial presente nos

pOros.
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Figura 3: Relacao entre concentracao de ions nos poros do cimento e o tempo (dias)
FONTE: (KURTIS; COLLINS; MONTEIRO, 2002)

3.1.2 O Agregado reativo

Para que a RAS ocorra, um dos pré-requisitos é que o agregado seja reativo. Para

verificar a reatividade do agregado, primeiramente é realizado o exame petrografico,
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gue nem sempre € conclusivo. No geral, a tendéncia é que a reacao ocorra mais facil-
mente em agregados com estruturas cristalinas pobres, ou seja, existem mais pontos
suscetiveis aos ataques dos ions hidroxilas (OH™). A Figura 4 ilustra esse processo.
Enquanto na silica com estrutura cristalina pobre (b) o ataque ocorre em varios pontos,

na silica bem cristalizada (a) o ataque ocorre mais lentamente (GLASSER, 1979).

(a)

O O®

Si O Na (ou K)

Figura 4: Ataque de ions na silica bem cristalizada (a) e na silica pobremente cristalizada

(b)
FONTE: (GLASSER, 1979)

O principal componente da maioria dos agregados € o diéxido de silicio SiO,. Di-
ferentes arranjos estruturais ocorrem na natureza, sendo que 0s mais comuns sao o
quartzo, a tridimita e a cristobalita. O quartzo por ter ligacdes mais estaveis &€ me-
nos reativo quando comparado com a tridimita e a cristobalita, que possuem arranjos

estruturais mais abertos.
3.1.3 Umidade do concreto

A agua desempenha um papel importante na degradacao de estruturas afetadas

pela RAS. Estudos experimentais relatados por Gudmundsson e Asgeirsson (1983),
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Ahmed et al. (2003) e Larive (1997) revelam que a presenca de agua durante a
formacao de sub-produtos da reacdo aumenta a expansao final, enquanto que apds as
reacoes quimicas, ndo ocorre mais expansao. Capra, Bournazel e Bourdarot (1983)

afirmam que a umidade deve estar acima de 85% para que a reagao se desencadeie.

3.1.4 Temperatura

Capra, Bournazel e Bourdarot (1983) e Larive (1997) também estudaram os efeitos
da temperatura sobre a RAS. Ambos chegaram a conclusao de que a temperatura tem
apenas efeito cinético na reacao, ou seja, o consumo de ions € maior quanto maior a
temperatura. Entretanto ndao se pode afirmar que as expansdes sao maiores com 0
aumento da temperatura. Estes mesmos autores concordam que a temperatura nao

afeta a magnitude da reacao.

3.1.5 Tensoes Externas

Com relagao as tensdes externas, autores como Larive (1997) e Gravel et al.
(2000) apresentam resultados divergentes com relacao ao efeito da pressao sobre
a extensao da reacao. Larive (1997) afirma que a tensao uniaxial vertical em corpos
de prova nao influencia na evolugao do processo quimico, mas ocorre tendéncia do
avancgo da reacao na direcao horizontal. Ja Gravel et al. (2000) em suas pesquisas
concluiu que a tensao vertical aplicada a um corpo de prova nao é capaz de conter o
avanco da reagao naquela direcao e que nao ha transferéncia de expansao na direcao

horizontal.

3.2 REACAO ACALI-SILICA

A RAS no concreto € uma reagao quimica que ocorre entre a silica amorfa ou po-
bremente cristalizada presente em agregados reativos e os ions alcalinos e hidroxilas
presentes na solucao dos poros do concreto. A reacao quimica produz um gel amorfo,

gue se expande com a absorcao de agua. O processo de formacao e a expansao do
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gel serao descritos a seguir.

3.2.1 Formacao e expansao do gel

Varios autores compartiiham as mesmas ideias em suas pesquisas a respeito
da quimica da RAS, dentre eles pode-se citar: Glasser (1979), Glasser e Kataoka
(1981b), Glasser e Kataoka (1981a), Glasser e Kataoka (1982), Chatterji (2005), Ichi-
kawa (2009), Pesavento et al. (2012), Bulteel et al. (2004), entre outros.

A RAS é um processo complexo e consiste de varios estagios, mas uma descricao
simplificada proposta por Glasser e Kataoka (1981a, 1982), mostra a reacao em dois
passos. No primeira parte, os ions hidroxilas (OH™) presentes na solu¢cao dos poros
do concreto reagem com a superficie do agregado, rompendo a rede de ligagdes do

tipo siloxano ( = Si— O — Si =), formando ligagoes do tipo silanol (= Si — OH).

=Si-0-Si=+R"+0OH —-=Si-O-R+H-0-Si=, (1)

onde R™ denotam os ions alcalinos, sédio Na™ e potassio K. Em seguida, os ions hi-
droxilas (OH™) continuam o ataque, desta vez nas ligagdes do tipo silanol (= Si — OH),
fazendo com que a silica adquira um carater acido, enquanto os poros possuem
solucao basica.

=Si—OH+R'+0OH —=Si—0—R+H,O0. 2)

O gel formado, resultante do processo descrito pelas equacdes (1) e (2) é amorfo'

e higroscépico?.

No segunda parte, ocorre expansao do gel alcali-silico formado por absorcao de

agua livre nos poros do concreto,
=Si—O0—-R+nH;0 -+=Si— 0 — (H;0),+R", (3)

onde n € o niumero de hidratagao.

"N&o possui estrutura atdémica definida assim como os cristais, por exemplo.
2Absorve agua.
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O processo esta esquematizado na Figura 5, representando a formacao do gel e

as fissuras causadas pela pressao exercida pelo gel devido a absor¢do de agua.

alcalis do cimento + gel expansivo fissuras do agregado
agregado reativo e da pasta do concreto

Figura 5: Formacao, expansao do gel e fissura do agregado e pasta de cimento
FONTE: (DESCHENES; BAYRAK; FOLLIARD, 2009)

Para que a RAS ocorra no concreto, trés condicoes sdo necessarias: presenca
de agregado reativo, alto nivel de ions alcalinos e umidade suficiente (nao menor que

85%). Sem estas condi¢cdes a RAS nao ocorrera.

Quando o gel é formado, este é difundido nos poros do concreto e reage com 0s
ions de Calcio ( Ca’*) presentes na pasta de cimento formando o gel alcali-célcio-
silicato (DRON; BRIVOT, 1992, 1993). Os produtos da RAS expandem pela absorcao
de umidade e causam fissuras no agregado e na pasta de cimento, resultando em
deterioracao do concreto. Porém, a composicao do gel formado pela RAS determina

se ocorrera expansao do mesmo.

Com relacao a composicao do gel formada pela RAS, Thaulow, Jakobsen e Clark
(1996) mostram em sea pesquisa que o gel é composto por: entre 53 a 63% de silica,
20 a 30% de calcio e 15% de sodio e potassio. Entretanto a composicao do gel varia
de acordo com a posi¢ao. Enquanto nos poros da pasta de cimento o gel possui
alta concentracao de calcio, préximo aos agregados reativos esta quantidade diminui
(FERNANDES, 2009). O gel formado por exsudacao € composto por silica e alcalis,
sendo o calcio ausente neste caso. Essa auséncia do calcio no gel exsudado é devido

ao curto transporte dentro da pasta de cimento. A composicao do gel também varia
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de acordo com a idade do concreto (SACHLOVa; PRIKRYL; PERTOLD, 2010). Altas
concentragdes de calcio no gel, fazem com que o gel ndo se expanda. Quando a
concentracao de calcio é baixa o gel expande causando deterioracao das estruturas

de concreto (POWERS; STEINOUR, 1955a, 1955b).

O processo de quebra das ligacdes do tipo siloxano se repete, desintegrando a
silica em mondmeros de silicato ( SiO4Hs, SiO4H, SiO4H§‘) soluveis que dependem
do PH da solucao (DRON; BRIVOT, 1992, 1993). Esses mondmeros reagem com 0S

fons alcalinos Nat, Kt e Ca2t.

Desta maneira, os ions alcalinos Na* e K+, CA>*, equilibram a equacéo formando
um gel silico-alcalino que é rigido, no caso em que a solugdo intersticial é rica em
Ca’" e viscoso quando a solucdo é composta principalmente por K+ e Na*. Quando

ha monémeros SiO4H§* na solucao, a reacao pode ser representada por:

SiO4H3 ™ +2K" — KoH;Si04 (4)

SiO4HZ™ +2Na™ — NayH,SiOy4 (5)
. 2— 2+ .

SiO4H3 ™ +Ca*" — CaH,Si0y (6)

qgue formam o gel e absorvem agua.

3.3 MODELOS TEORICOS

As préximas subsecoes trazem a descricao de alguns modelos teodricos.

3.3.1 Modelo de (HOBBS, 1981)

Hobbs (1981) propés um modelo, baseado em um modelo anterior (HOBBS, 1978),
utilizando uma equacgao diferencial ordinaria de primeira ordem. Neste modelo, supde-
se que a quantidade de ions hidroxila é suficiente para que a reagao ocorra. Desta

forma a reacdo ocorre a uma taxa proporcional a quantidade de agregados reativos,
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y, remanescente no tempo ¢, assim

dy
=k 7
dt 1Y, ( )

onde k; = 0,05 foi obtido experimentalmente.
Entretanto, utilizando os resultados experimentais obtidos neste mesmo trabalho,
Hobbs (1981) observou que o tempo para ocorréncia da fissura e a magnitude da

mesma sao influenciadas pela quantidade de alcalis presentes no cimento. Logo, o

modelo definido pela equacao (7), foi modificado para

dy

onde C é a concentragao de alcalis na solugao dos poros do concreto. O modelo dado

na equagao (8) é fundamentado em algumas hipoteses, levando em consideracéao

alguns fatos:

a. a RAS é um processo de dois estagios;

b. no primeiro estagio os alcalis disponiveis reagem rapidamente com a silica reativa

até que um dos reagentes seja esgotado;

c. devido ao excesso de alcalis o produto da reagdo absorve agua e ions hidroxila
formando o gel a uma taxa proporcional tanto a quantidade do primeiro produto

da reacao quanto a concentragao de alcalis ao longo do tempo.
d. o gel formado é armazenado na argamassa gerando um stress interno.

e. as fissuras ocorrem apods a concentragao de volume do gel formado atingir um

determinado valor.

f. a expansao é proporcional ao volume do gel formado apos a ocorréncia das fissu-

ras.

No modelo de Hobbs (1981) a expansao da argamassa que ocorre apos a fissura
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€ dada por

ka{Vr[exp(—1,5kA) — exp(—koA®1)] — ks, (9)

onde k,, k3 e ks sdo constantes obtidas a partir dos resultados experimentais, Vi é a
concentracao em volume de rocha Beltane Opal na argamassa € A é a concentracao
de alcalis na solugao dos poros do concreto. A constante k4 foi escolhida de maneira
a predizer a expansao apos 200 dias da amostra de argamassa ter sido preparada.

Sendo assim o tempo para a ocorréncia de fissura é dada pela expressao:

—In[exp(—1.5k2A%) — 0,004/ V]

.=
¢ kyAS

. (10)

O modelo tedrico apresentado é baseado no fato de que a taxa de reacao € di-
retamente proporcional a quantidade de agregado reativo. O modelo pode prever o
tempo para ocorréncia de fissuras e também a expansao, e as previsdes estavam de
acordo com o comportamento observado de espécimes de argamassa contendo silica
opalina. Este modelo é limitado a argamassa e nao prediz a fissuragdao e comporta-
mento da expansao do concreto, uma vez que é necessario mais energia para fissurar

0 concreto quando comparado com a argamassa.

3.3.2 Modelo de Groves e Zhang (1990)

Groves e Zhang (1990) desenvolveram um modelo para a expansao da argamassa
composta por particulas de vidro de silica em uma pasta de cimento Portland. O
modelo supde que uma camada de gel é criada na interface entre as particulas e a
pasta de cimento. A expansao da argamassa € dada pelo acréscimo de volume do gel
formado na interface, usando a teoria da elasticidade. No modelo, a expansao prevista

€ ligeiramente menor do que a observada.

Primeiramente Groves e Zhang (1990) consideraram que o volume V dos produtos
da reacao é dado pela a area total das particulas S multiplicado pela espessura da

barra de argamassa da amostra em estudo e, ou seja

V = Se. (11)
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Com relacao ao formato das particulas, considera-se que o formato das mesmas é
esférico. Levando em consideragdo que as particulas tém origem do granito, nao
sendo regulares, os produtos da reacao devem ser multiplicados por um fator de forma

oy, logo
. 60 V,e

\%
d )

(12)
onde d é a média dos diametros das particulas e V, é o volume de agregados.

Usando a teoria da elasticidade, bem como os coeficientes que determinam as
propriedades efetivas dos materiais utilizados no experimento, os autores chegaram

na seguinte relagcao:

1 AV, eV,
—(— ] ~3.8-—7 13
() =385 (19

onde AV, é a variacao do volume das particulas e V,, o volume acrescido das particulas.

Considera-se que a expansao prevista é da ordem de grandeza correta levando-
se em consideracao as incertezas do modelo, principalmente quando se considera o
fator de forma a. Além disso, os autores consideram que ha boa concordancia com

0s dados experimentais.
3.3.3 Modelo de Furusawa, Ohga e Uomoto (1994)

O modelo de Furusawa, Ohga e Uomoto (1994) € formado em duas etapas: na
primeira € considerado um processo difusivo para os ions hidroxila e os alcalis que
entram em contato com o agregado dando origem a reagao e consequentemente ao
gel que expande. Na segunda etapa é considerada a expansao da argamassa devido
ao acréscimo de volume do gel que excede o volume que a regido porosa em torno do

agregado pode acomodar.

Na pesquisa de Furusawa, Ohga e Uomoto (1994) é considerado apenas um
agregado e sua regiao de transicao que absorve o gel formado na reacao. Algumas

consideragoes sao feitas acerca do modelo:

e A difusao controla a variagdo de concentragao com relagdo ao tempo, uma vez
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gue o consumo de hidroxilas € muito mais rapido que o processo difusivo;
e A regiao de transicao absorve os produtos da reacao;

e A capacidade que o agregado tem de absorver os produtos da reacdo é propor-

cional a area superficial;

e A composicao do agregado é de silica reativa, considerando que a zona reativa

€ pequena com relagdo ao tamanho do agregado.

A Figura 6 representa o modelo esquematico com que os autores trabalharam,
sendo R; o raio da particula. Os autores sup0e que a espessura da camada x varia

com o tempo de acordo com a equacao (14):

dx By

— = kaif

o (14)

x
onde ky;r € 0 coeficiente de difusdo do hidroxido no agregado e B, € a concentragéo

de hidroxilas na interface agregado/pasta de cimento.

Agregado

Figura 6: Modelo de particula proposta por Furusawa, Ohga e Uomoto (1994)
FONTE: (FURUSAWA; OHGA; UOMOTO, 1994)

Ainda neste modelo, considera-se o coeficiente de difusao do hidroxido no agre-
gado como dependente da temperatura. Nesse sentido, a equagao diferencial é resol-

vida e obtém-se a seguinte solucao:

x = (2KgiBot)'/?, (15)
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Utilizando os resultados da equacao (15), os autores determinam a quantidade
de produtos formados em um determinado volume de concreto, relacionando com a
capacidade que este mesmo volume tem de absorver esses produtos. Dessa maneira,
consegue-se obter uma relagao entre a expansao devido a reagao no concreto e o0s

produtos formados pela reagao.

Pt_Pabs_‘Pt_Pabs|
2 )

(16)

onde:
€4 € a expansao do volume;
B,, € uma constante determinada experimentalmente;
P, é a quantidade de produtos formados;
P, € a capacidade da zona porosa.

Este modelo calcula a expansao sem utilizar as propriedades mecanicas do ma-
terial. Sendo B,, obtido experimentalmente, tais propriedades estejam incorporadas

nessa constante.

De acordo com Lopes (2004) esse modelo tem duas caracteristicas positivas: A
inclusao da temperatura no coeficiente de difusao e o processo de difusao que regula

a reacao. Entretanto, ndo ha nenhuma aplicagcao deste modelo na literatura.

3.3.4 Modelo de Pesavento et al. (2012)

Pesavento et al. (2012) criaram um modelo matematico que combina a agao da
umidade, temperatura, aspectos quimicos e mecanicos da RAS. O modelo é baseado
na mecanica de materiais multifasicos reativos em meios porosos juntamente com a
teoria do dano isotropico. As equagdes de continuidade da massa, energia e dinamica
de equilibrio, bem como relagdes constitutivas e fisicas necessarias para a modelagem
da RAS nas variaveis umidade e temperatura foram desenvolvidas. A diminui¢do ou

aumento do material foi modelada por meio de tensdes efetivas, com a evolucao da
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fracao de superficie solida. Tanto a reagcao como a extensao RAS e a tensao causada
por ele sdo descritos em forma de taxas. A expansdo devido a RAS é modelada
como uma tensao imposta, dependendo tanto do material quanto da temperatura e da
umidade, considerando tanto o efeito de envelhecimento do gel quanto na sua fase
inicial. O modelo foi discretizado pelo Método dos Elementos Finitos e o Métodos das
Diferencas Finitas. O modelo matematico proposto é validado por comparagao dos

resultados de simulagao com dados experimentais publicados.

No trabalho proposto por Pesavento et al. (2012) os resultados finais sao apresen-
tados considerando-se resultados do modelo juntamente com resultados experimen-
tais. Sao analisadas as relacdes entre o tempo e a deformacao e o tempo e a variacao
de massa, sendo que existe uma boa concordancia quando nao se considera os va-
lores assintoticos no inicio do processo. Como este modelo utiliza extensivamente a
mecanica dos materiais envolvidos e nao produz nenhum tipo de resultado quanto ao
dano quimico, apenas o utiliza (de outros trabalhos) em uma etapa da pesquisa, o

modelo nao sera descrito aqui com maiores detalhes.

3.3.5 Modelo de Bazant e Steffens (2000)

Bazant e Steffens (2000) propuseram um modelo matematico para a expansao
devido a RAS. O modelo desenvolvido é baseado em uma Unica célula de concreto
contendo uma particula de vidro no formato esférico. Um processo difusivo de agua
€ considerado e controla a reagao quimica na superficie da esfera. O gel formado
se acomoda na regiao porosa em torno da particula. Neste estudo determina-se o
tamanho ideal da particula de vidro, baseando-se na capacidade que a regiao porosa
tem de absorver os produtos que se originam da reagdo. O processo € controlado

apenas pela umidade relativa no interior dos poros.

Para ajustar o modelo algumas simplificagoes foram feitas nas complexas reagoes
gue ocorrem na RAS, porém destaca-se o papel da agua nesse modelo que € um meio

necessario para o transporte de ions hidroxilas e alcalinos exigidos na reagdo. Além
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disso, o gel formado absorve a agua causando a expansao do gel. Consideraou-se

também que existem ions Calcio necessarios para o desenvolvimento da reagao.

Quanto ao formato do agregado, considera-se o formato esférico, nao muito ade-
quado a agregados naturais, mas com certa aproximacao para particulas de vidro
utilizadas neste trabalho. Os agregados sao uniformemente distribuidos e considera-
se a dissolugao da silica no sentido radial para dentro, a partir da superficie. Nesse

caso todas as particulas sao consideradas reativas.

No modelo de Bazant e Steffens (2000) (FIGURA 7) é criado uma célula cubica
representativa, de lado S, com diametro D, raio z da particula de vidro remanescente

e 0. é a espessura da regiao que acomoda o gel formado pela reagao.

Figura 7: Modelo de particula proposta por Bazant e Steffens (2000)
FONTE: (BAZANT; STEFFENS, 2000)

Considerando o modelo da particula descrito anteriormente, Bazant e Steffens

(2000) propds que a concentracao de silica seja solucao da equacao de difusdo no

29 (xz%) o0, (17)

estado estacionario:

ox ox
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onde &,, é a concentracao de silica. As condi¢coes de contorno consideradas para a

equacao (17) sao dadas por:

Ew=wsF (%), F(¥)= 1—(2(5—%1))@

sendo que w; é a concentragao de agua nos poros da particula, F(x) é o perfil adi-

2x

=, (18)

b X =

mensional da concentracao e x coordenada radial adimensional.

Bazant e Steffens (2000) apresentou como resultados a relagdo entre o diametro
da particula e a concentracao de gel, pressao e umidade. Observa-se que quanto

menor o diametro da particula, maior é a formacao de gel devido a RAS.

Esse estudo cria uma relagao entre o tamanho do agregado e a concentracao de
gel formado pela RAS, por meio de processos difusivos. No entanto, 0 modelo nao

prevé consequéncias estruturais decorrentes da reacao.

Bazant, Zi e Meyer (2000) desenvolveram um segundo modelo utilizando a meca-
nica da fratura para prever o tamanho do agregado que maximiza os feitos da RAA.
Nesse contexto, os autores determinam as tensdes nas falhas na regiao de transicao

agregado/argamassa e estipulam a variavel dano dada por:

D==— 1
2 (19)

sendo A; a area da fissura e s 0 tamanho do espacgo vazio esférico em uma célula

cubica. Dessa forma, os autores determinam e avaliam a propagacao de uma fissura.

3.3.6 Modelo de Suwito et al. (2002)

Nesta pesquisa elabora-se um modelo matematico capaz de determinar a maxima
expansao causada pela RAA, o chamado efeito péssimo da RAA. Para isso, o modelo
conta com duas etapas. Na primeira € considerado um modelo difusivo, descrito pela
lei de Fick, para os ions hidroxido e alcalinos na solugao porosa do concreto. O gel

formado se permeia na matriz porosa de acordo com a lei de Darcy. Na segunda
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etapa o concreto é considerado como um material compésito de duas fases, onde a
expansao é determinada pelo aumento da pressao causada pela expansao do gel em

agregados de diferentes tamanhos.

Neste modelo, consideram-se dois processos de difusao opostos. O primeiro trata-
se da difusao dos ions na superficie do agregado e o segundo trata-se da difusdo do

gel formado pela RAS na regiao de transicao entre agregado e argamassa.

De acordo com este modelo, quanto menor o tamanho do agregado, maior sera a
expansao devido a RAA, pois aumenta-se a area superficial. Entretanto, o tamanho do
agregado pode ser tao pequeno que os produtos possam ser acomodados na regiao
de transicdo sem que ocorra expansao. Levando-se em conta a porosidade da regiao
de transicao e o tamanho do agregado conjuntamente, pode-se obter os parametros

gue maximizam o efeito da RAA.

Uma replicagao pode ser feita, considerando-se o modelo anterior, obtendo uma
estrutura maior (FIGURA 8). Nesse caso, associa-se cada agregado com sua regiao

de transicao € aproximado por uma célula esférica.

Figura 8: Representacao esquematica do modelo - varios elementos
FONTE: (SUWITO et al., 2002)

Suwito et al. (2002) determina a expansao devido aos efeitos da RAA conside-

rando as propriedades efetivas do material, bem como o volume dos agregados que
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reagiram, volume do gel formado e o volume do gel absorvido pela regiao de transicao.
Esses volumes sao determinados pelas equagdes de difusao descritas no processo.

Além disso, temperatura e a umidade nao sao considerados nesse modelo.

3.4 MODELOS MESOSCOPICOS

Poucos pesquisadores tém desenvolvido trabalhos nesta linha. Porém, as pes-
quisas desenvolvidas estao voltadas para a interacao entre a matriz de concreto e o
gel formado pela RAS. A abordagem mesoscopica leva em conta a distribuicao do
tamanho e da localizacao do agregado reativo, o qual é representado geralmente por
uma malha de elementos finitos em uma escala experimental (a escala do modelo
€ a mesma do experiemnto). Dois trabalhos foram criados na linha mesoscépica, o

trabalho de Comby-Peirot et al. (2009) e o de Dunant e Scrivener (2010).

3.4.1 Modelo de Comby-Peirot et al. (2009)

Comby-Peirot et al. (2009) apresentam um modelo mesoscopico tridimensional
gue descreve o dano causado pela RAS no concreto. No modelo é gerado uma es-
trutura argamassa-agregado baseada em uma malha de elementos finitos tridimen-
sional. Uma amostra heterogénea é apresentada na Figura 9. As duas fases do
modelo mesoscopico sao compostas por particulas de agregados e pasta de cimento,
onde o agregado é considerado como puramente elastico linear e a pasta de cimento
comporta-se como um material dano-elastico. As particulas de agregado distribuidas
aleatoriamente tem um acréscimo de volume com a formacgao do gel. Este modelo
reproduz a RAS e a progressiva degradagao do material com certa precisao (PAN et

al., 2012).
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Figura 9: Esqueleto de agregado gerado no modelo mesoscopico
FONTE: (COMBY-PEIROT et al., 2009)

Neste caso, sao implementados modelos tridimensionais, onde se estuda o efeito
da RAS nas estruturas. Entretanto, € utilizada a variavel dano criada por Mazars
(1986) para identificar a deterioragao da estrutura devido a RAS, nao sendo criada

uma variavel para o dano dependente dos parametros envolvidos na reacao.

3.4.2 Modelo de Dunant e Scrivener (2010)

O modelo criado por Dunant e Scrivener (2010) utiliza uma interface computacional
para gerar a estrutura onde serao simulados os efeitos da RAS. O modelo consiste em
gerar uma estrutura que se aproxima do elemento representativo do concreto, calcu-
lando por meio de iteragdes as expansdes e como consequéncia dessas expansoes,
o dano. Com o dano, as propriedades macroscopicas do material sao obtidas. Esse
passo descrito anteriormente é calculado diversas vezes para obter as propriedade do

material danificado.

O modelo utilizado na simulagao é uma secao transversal da barra de argamassa
com dimensao 40 mm x 40 mm, utilizando agregados esféricos como forma de sim-
plificacdo (FIGURA 10). Adicionalmente, as simulagdes sao realizadas utilizando o

Método dos Elementos Finitos.
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Figura 10: Representacao esquematica do modelo
FONTE: (DUNANT; SCRIVENER, 2010)

Como resultados, obtém-se a mesma malha com as distribuicoes das tensodes
sobre os agregados, gerando uma compressao na argamassa (FIGURA 11). Observa-

se que como o gel é formado na regiao de transicao a tensao € maior nessa area.

Figura 11: Resultado da tensao e compressao no modelo criado
FONTE: (DUNANT; SCRIVENER, 2010)

O trabalho de Dunant e Scrivener (2010) nao desenvolve um modelo de dano

propriamente dito. O dano é estipulado por meio da expansao causada pela RAS
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do material em estudo. O trabalho cria um modelo capaz de prever a evolugcao das

propriedades mecanicas do material estudado devido a RAS.

3.5 MODELOS MACROSCOPICOS

Alguns modelos tém sido desenvolvidos nesta escala para analisar o efeito glo-
bal da RAS em uma estrutura de concreto. Estes modelos tém como foco principal
o estudo dos campos de deslocamentos e tensdes, o dano e fissuras causadas pelo
processo da RAS. Os modelos macroscopicos sao aplicaveis na predicao da dura-
bilidade e estabilidade de uma estrutura de concreto. Muitos dos trabalhos sao for-
mulados em termos de elementos finitos juntamente com os processos quimicos e
efeitos mecanicos. Nesta linha pode-se citar os trabalhos de: Comi, Fedele e Perego
(2009), Huang e Pietruszczak (1996), Saouoma e Perotti (2006), Multon, Seignol e

Toutlemonde (2006) e Lopes (2004) entre outros.
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4 FUNDAMENTACAO TEORICA

41 CINETICA DAS REACOES QUIMICAS

De acordo com Atkins e Paula (2006) a velocidade das reag0es quimicas sao
influenciadas pela temperatura e pela concentracao dos reagentes e algumas vezes

dos produtos. Considere uma reacao do tipo
A+B— C+D, (20)

onde A e B sdo osreagentese Ce D sio os produtos.

Desta maneira, pode-se escrever que a velocidade de consumo instantanea de
um dos reagentes, num certo instante, € —d[R]|/dt, sendo [R] a concentragdo de um
dos reagentes. Considere [P] como a concentracdo de um dos produtos, entdo a

velocidade de formacéao de [P], é dada por d[P]/d:.

Muitas vezes verifica-se que a velocidade de uma reacao € proporcional as con-
centracOes dos reagentes elevadas a certas poténcias. Assim, tem-se que a veloci-
dade v da reacao é dada por

v =k[A]*[B]°... (21)
sendo que a ordem global da reacao é definida por a+b+.... Os valores paraa, b, ...

nem sempre sao inteiros e sdo obtidos de maneira experimental.

Quando a concentracao dos reagentes, exceto de um deles, estd em excesso,
pode-se considerar como aproximacao, que a concentracao desses reagentes é cons-
tante ao longo do tempo. Na reacao dada em (20), considere a concentragao de B em

excesso (constante), logo pode-se escrever

v=KIA], k' = k[BJo, (22)
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onde [B]y, € a concentragao constante do reagente B, fazendo com que a equagao te-
nha a forma de uma lei de velocidade de primeira ordem. Como essa lei de velocidade
foi simplificada a primeira ordem, denomina-se a eq. (22) como lei de velocidade de

pseudoprimeira ordem (ATKINS; PAULA, 2006).

4.2 TRANSFERENCIA DE MASSA POR DIFUSAO

4.2.1 Composicao das Misturas

De acordo com Incropera et al. (2008) uma mistura é constituida por dois ou mais
constituintes quimicos (espécies) e a quantidade de qualquer espécie i é quantificada
em termos de sua concentragdo massica p; kg/m>. Com p, representando a massa da

espécie i por unidade de volume da mistura, a densidade da mistura é dada por
p= Zpi- (23)

A quantidade da espécie i em uma mistura pode ser quantificada em termos de

sua fracdo massica

i

m= . (24)

4.2.2 Leide Fick da Difusao

A lei de Fick para a transferéncia da espécie A em uma mistura de A e B, escrita
na forma vetorial, € dada por:

ja=—pDapVmy, (25)
onde:
ja é o fluxo massico difusivo da espécie A, kg/(s-m?);
Dyp € a difusividade massica binaria, m?/s;
p = pa+ pp € a densidade, kg/m?;

my fragdo massica da espécie A.
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Desta maneira, j, representa a quantidade de A que é transferida por difuséo por

unidade de tempo e por unidade de area perpendicular a direcao de transferéncia.

O fluxo massico de uma espécie € definido como o fluxo total em relagao a um
sistema de coordenadas fixo. Considerando uma mistura de A e B, o fluxo massico
absoluto da espécie A é definido por:

ny" = pava (26)
onde:

v4 € a velocidade média de todas as particulas de A em um determinado ponto;

pa densidade de A.

Da mesma maneira pode-se escrever a mesma relagao para B:

ng" = ppvs. (27)

Uma velocidade massica média pode ser obtida para a mistura:

-/

pv=ny"+np" = pavi+ ppvs (28)

fornecendo

V = myvy + mpvp. (29)

Definindo o fluxo massico de A em relacdo a velocidade massica da mistura, tem-

se

-

Jja=pa(va—V) (30)
de onde vem que

— [/

ny = —pDAB§mA +mgy (n_};” + n_’B”). (31 )

Esta ultima equacgao apresenta uma contribuicao difusiva (devida ao movimento
massico de A em relagcao ao movimento massico da mistura) e uma contribuicao ad-

vectiva (devida ao movimento massico de A com 0 movimento massico da mistura).
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Analogamente para B, tem-se

— Il __

g" = —pDagVmp+mp(y" +15"). (32)
4.2.3 Conservagao de espécies em um meio estacionario

Em um determinado volume de controle, a espécie A pode entrar (M cn() € sair
(M4 sqi) devido ao movimento do fluido através da superficie de controle. A espécie A
também pode ser gerada por reagdo quimica (M, ,) e acumulada (Mj 4.,) NO interior

do volume de controle.

-———
S~

Figura 12: Conservacao de massa em um volume de controle
FONTE: Retirado de (INCROPERA et al., 2008)

A equacao de conservacao de massa pode ser expressa, em termos de taxas, na
forma

MA,ent + MA,g - MA,sai = MA,acu- (33)

Reescrevendo a equacgao anterior para um volume infinitesimal, onde a advecgao

-

é considerada desprezivel INCROPERA et al., 2008), ou seja, 114" = ji, tem-se

0 8mA 0 &mA d 8mA . 8pA

Ix <PDABW) + 8_y <pDABa_y) + P (PDABa—Z +na = o (34)
que pode ser escrita como

_ _ 9
V- (pDapVima) +its = %. (35)

Quando é levado em consideracao a contribuicao advectiva (CREMASCO, 2002),
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tem-se
v = . ., 9pa
. (pDABVI’I’lA) +np = le(pAV) + 7 (36)
ou ainda
= = S OPa
V. (DABVPA> +np = le(pAV) + 7 (37)

uma vez que my = %A.

No caso de sélidos porosos, pode-se reescrever a equagao acima como:

= &z . .0
V. (DABFPVPA> +ny = le(pAV) + % (38)

onde
T € a tortuosidade (adimensional) - propriedade de uma curva;
g, € a porosidade (adimensional) - caracteristica de um material com poros.

Satterfield e Sherwood (1963) sugerem os valores para t e ¢, como 4,0 e 0,5
respectivamente, quando ndo ha experimentos que estipulem estes valores para um
determinado material. Segundo os mesmos autores, podem existir liquidos no interior

dos poros.

4.3 MODELOS DE DANO

O dano nao € uma grandeza fisica diretamente mensuravel e pode ser determi-

nada pela reducdo de uma determinada propriedade mecéanica do material.

Muitos modelos foram propostos para diferentes situacoes. Dentre eles pode-se ci-
tar os modelos de Murakami (1981) e Kachanov (1984) que estudaram a deterioracao
lenta de materiais, Mazars (1986) para estruturas de concreto armado sob carrega-
mento. Mais detalhes sobres estes modelos e outros modelos podem ser encontrados

em Guello (2002).

Os modelos de dano podem ser classificados como escalares ou isotropicos e

anisotrépicos. Os modelos escalares sao simples e tém um namero de parametros
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reduzido a se identificar. Os modelos anisotropicos sao representados por grandezas

tensoriais, resultando em uma complexidade maior.

Neste trabalho, o objetivo principal, é formular um modelo de dano para a RAS
utilizando como parametros as variaveis envolvidas na cinética quimica e difusdo. A

principio 0 modelo sera escalar ou isotropico.
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5 MODELO PARA O DANO QUIMICO DEVIDO A RAS

O modelo proposto foi elaborado em trés fases. Na primeira fase, por meio de
equacoes diferenciais, baseadas nas equacoes que descrevem a RAS determina-se
uma funcao para calcular a quantidade de gel formado com a quebra das ligacoes
siloxano e silanol. A segunda fase constitui de um modelo difusivo, levando em
consideragao a quantidade de gel formado na primeira fase, o que nos leva a terceira

fase que € um modelo de dano baseado na distribuicao do gel em um ERV.

Fase | -
Modelo
Cinético
L
( 1
Modelo linear
- pseudo Modelo nao
primeira linear
ordem
A A
[ | [ |
Fase Il Fase Il - Fase Il Fase Il -
Simulacéo Simulacao Simulacéo Simulacéo
Bidimensional tridimensional Bidimensional tridimensiona
- Difuséo - Difusao - Difusédo - Difusdo
Fase lll - Fase lll - Fase Il - Fase Il -
Modelo de Modelo de Modelo de Modelo de
dano dano dano dano

Figura 13: Diagrama descrevendo o modelo criado
FONTE: O autor

No diagrama da Figura 13, a primeira fase sera abordada considerando-se um
sistema linear de pseudo-primeira ordem, bem como um modelo nao linear envolvendo

todos os reagentes presentes na reacao quimica. Para cada uma dessas situacoes,
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sera implementado um modelo bidimensional e tridimensional de difusao, bem como
um modelo de dano. A descricdo detalhada de cada etapa sera feita nas secdes

seguintes.

Antes de entrar nas respectivas fases do modelo, algumas consideracoes/sim-
plificacdes sobre o modelo serdo feitas, e sao justificadas com suas respectivas re-

feréncias ao longo da préxima secgao.

1. A umidade nao é tratada aqui, visto que para o desenvolvimento da reacao, sao
necessarios altos indices de umidade. Sendo assim, 0 modelo proposto utiliza

altos indices de umidade;

2. Atemperatura nao foi considerada como uma variavel do problema, entretanto as
constantes obtidas na primeira fase determinam a velocidade com que a reacao

ocorre que esta ligada diretamente com a temperatura;
3. Considera-se apenas uma quebra das ligagoes na fase da cinética quimica;
4. A variagao da concentracao de Gel apos 60 dias é praticamente constante;
5. A distribuicao do gel no ERV é tratado por um processo de difusao;

6. Considera-se a cinética das reagdes quimicas envolvidas no sentido de incluir

os resultados da primeira fase na segunda fase;

7. Areacao quimica € considerada de pseudo-primeira ordem e de ordem superior;

O modelo que sera apresentado € um modelo tedrico, onde sdo consideradas
algumas caracteristicas dos modelos da literatura, porém trazendo como resultado

final uma associacao entre a densidade do gel formado na reacao e o dano quimico.

5.1 FASE | - FORMAGCAO DO GEL

Para entender melhor o modelo criado, considera-se um elemento representativo

do concreto. Na Figura 14, encontra-se uma representacao esquematica do modelo
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gue sera simulado. Retirando-se um bloco de concreto cubico de dimensées 100 mm
x 100 mm x 100 mm, obtém-se um ERV no qual sera feita a simulag@o. A principio
sera considerado apenas um modelo bidimensional com dimensao de 100 mm x 100

mm.

Usina Hidrelétrica

' 100 mm
@

-°

Agregados

100 mm

Figura 14: Representacao esquematica do modelo que sera simulado
FONTE: O autor

Nesta etapa, entende-se que a formacgao do gel da RAS depende da concentracao
dos reagentes presentes no concreto, ou seja, devem existir ions alcalinos livres, ions
hidroxila, silica e agua. Dessa forma o gel € formado por duas reacdes principais,

como afirma Glasser (1979). Essas reacoes sao dadas por:
=Si-0-Si=+R"+0OH —»=Si-O-R+H-0-Si=, (39)
=Si—OH+R"+0OH —=Si—0—-R+H,0. (40)

Partindo dessas equacgdes, observa-se que o gel é formado nas duas fases da
reacao. Desta maneira, utilizando os principios da cinética quimica, pode-se escrever

as seguintes equagoes:

O = —kiAIBl[Clo (1)



d[ji(;il] =k [A] [B]O[C]O —ko [Xsﬂ] [B]O[C]O, (42)
d[);fel] = k1[A][B]o[C]o + k2 [Xsu1][B]o[C]o, (43)

onde:

[A] é a concentragao de silica;

[B]o € a concentracédo de ions hidroxila;
[Clo € a concentragao de alcalis;

[Xqel] € @ concentragéo de gel formada;
[Xi1] € a concentragdo de silanol formado;
ki e ky sao constantes de velocidade.

Neste modelo deveriam ser consideradas as taxas de variagao para os ions hi-
droxila e também para os alcalis. Entretanto, a existéncia de ambos é uma condicao
necessaria para que a reagao ocorra. Logo, por hipétese para este modelo, considera-
se as respectivas concentragdes como constantes ao longo do tempo, o que carac-
teriza essa reacao como uma reacao de pseudo-primeira ordem, da mesma maneira
como é considerado no trabalho de Kurtis, Collins e Monteiro (2002). Esta é uma
simplificagcao proposta para o modelo, uma vez que trabalhar com reagoes de terceira

ordem tornaria o modelo excessivamente complexo.

Na equacao (41) a velocidade com que a silica € consumida é proporcional ao
produto das concentragdes de ions hidroxila, alcalis e silica presentes em um instante

de tempo ¢.

Na equacado (42) a concentracao de silanol ao longo do tempo é proporcional a
sua formacao na primeira etapa da reacao quimica, dada pela equacao (39) e pelo

consumo na segunda etapa, representado pela equacao (40).

Na formagao do gel, representada pela equagao (43), observa-se que o gel é

formado tanto na reacao dada pela equacao quimica (39) quanto na equacao (40).
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Como as quantidade B (ions hidroxila) e C (alcalis) foram consideradas constantes

ao longo do tempo, obtém-se um sistema de equacdes diferenciais de primeira ordem:

[A] —a 0 0| | [A]
% Xal | =| a =B 0 | Xl (44)
[Xgel a B 0| |[Xgl

onde o = k[B]o[C]o € B = k2[B]o[Clo. As condi¢des iniciais para o problema sao:
[A](0) = Ay, ou seja, a quantidade inicial de silica disponivel no inicio da reacao € dada
por Ag. Sendo o agregado reativo este possui uma quantidade inicial de ligagoes do
tipo silanol, ou seja, a concentragao de silanol inicial € [X;](0) = Xo. A concentragao

inicial de gel € igual a zero, ou seja, [Xg](0) = 0.

Resolvendo o sistema acima utilizando autovalores e autovetores, encontram-se
0s autovalores para a matriz associada ao sistema: A, = —a, A, = —f8 € A3 =0, asso-
ciado aos autovetores vi = [(f — )/, 1, (o —2B)/a)’, vo =[0,—1,1] e v3 =[0,0, 1] que

fornecem a solugao para o sistema:

AT = Aoe™, "
[Xsil] (t) = %(e—at — e‘ﬁl) _|_Xoe—ﬁz7 (46)
[Xea] (1) =40 |2+ iy — ki [(ky —2ky)e™ ¥ + ke P + X (1 — e P). (47)

As constantes de proporcionalidade foram determinadas a partir de dados obtidos
experimentalmente por Larive (1997). A autora realizou experimentos com trés séries
de ensaios, sendo as duas primeiras com 3 prismas e a ultima com 9 prismas. A
primeira série foi realizada com temperatura de 38° C e as duas ultimas com 60°
C. Como resultado desse experimento obteve-se as curvas de evolugao temporal da
expansao longitudinal e também da variagdo de massa. Observa-se que a partir dos

60 dias, a variagao de massa torna-se praticamente constante.

Neste trabalho as constantes foram obtidas utilizando-se os resultados experimen-
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tais fornecidos no trabalho de Larive (1997). Foram utilizados os valores de k; = 0,1
e k, = 0,2, relacionando a variagao de massa com a formagao do gel, ou seja, foi
considerado como constante a concentracao do gel apds os 60 dias. Ressalta-se que
os resultados obtidos por Larive (1997), resultam de um experimento acelerado para

testar o efeito de diferentes temperaturas na cinética da reacao.

Noa figura 15, observa-se que a concentragcado de gel € uma curva crescente que
se aproxima de 24, + Xp. Isto se justifica pelo fato de que o consumo de ions é propor-
cional ao consumo de silica, ou seja, na proporcao de 1:1. Com a concentragao inicial

de silanol, completa-se a concentracao final de gel que é de 24 + Xj.

1.5 \ ******xxw¢/}w}w‘»m‘z‘»+*K***K***%***K***K***K***K***%***K**
*
*
o
* o Silanol
* i
& — Silica
1« * Gel i

Concentragao em mol/l

Tempo em dias

Figura 15: Concentracao dos reagentes e produtos envolvidos na reacao obtidas nas
equacoes (45), (46) e (47)

FONTE: O autor

Essas funcoes foram obtidas analiticamente, por meio de uma simplificacao das
equacgdes quimicas envolvidas. Entretanto, considerou-se também os ions hidroxila,

sodio e potassio como variaveis, obtendo-se o0 seguinte sistema de equacgdes diferen-

ciais ordinarias:
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W kA (48)
A2 A B[C) - e Xt B]C (49)
d[);tg | AIBICI + ko X BIC) (50)
% — _k[A[B][C] - ka[Xsi][B][C). (51)
% — _k[A][B][C] - ka[Xsi][B][C. (52)

Resolvendo as equagodes (48-52) com o uso do MATLAB®, obtém-se a seguinte

distribuicao dos reagentes e produtos envolvidos na reacao.

0-8 T T T T T T
0.7F **%%*%*%%%%%*****%*%******%ﬂ* i
= ‘ ****%** — Silica
O 0.6 - —-Hidroxila .
e . " . .
= ’ lons Sédio e Potassio
> 0.5 o Silanol 7
8 : *  Gel
. .
% 0.4 s
T i
S 0.3
O | 0000 0006 0 6 66 66 6 666 6 6 e
o 0.2 ]
(@) % ~ _
* Tr=o —
0.1F Tm— -l a
f . T -
£ T e
of | | | | | Ce e
0 50 100 150 200 250 300 350

Tempo em dias

Figura 16: Concentracao dos reagentes e produtos envolvidos na reacao - resolvendo

numericamente as equacoes (48-52)
FONTE: O autor

Na Figura 16 observa-se que a concentracao de gel ao longo do tempo é inferior,
guando comparado ao grafico da Figura 15, isto se deve ao fato de que os ions sodio,
potassio e hidroxila regulam a reagao, pois a silica € abundante enquanto que os ions

nao sao. Esses resultados, considerando um sistema nao-linear, foram utilizados para
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gerar um mapa de dano causado pelo gel nas proximas secoes.

5.2 FASE Il - DIFUSAO DO GEL

A modelagem para a difusdo do gel na matriz de concreto é feita a um nivel
mesoscopico, ou seja, o0 processo difusivo sera considerado na regiao de transicao
proxima ao agregado. Considerando que haja umidade suficiente para que ocorra a
reacao e formacgao do gel, sera tratado apenas o processo difusivo do gel em uma

matriz porosa que tenha umidade no interior dos seus poros.

Considerando um meio onde hd uma mistura binaria de duas espécies A (gel) e
B (matriz do concreto), a transferéncia de massa ocorre apenas por difusdo, onde a

adveccao é considerada desprezivel. Dessa forma, utiliza-se a equacao

. B} 9
V- (pDasVG) +1ig = %, (53)

onde
G € a fracao massica da espécie A (gel);
Dyp é difusividade méssica binaria, (m?/s);
pa é a massa especifica da espécie A (gel), (kg/m?);
p é a massa especifica, (kg/m3);

na € a taxa massica de aumento da espécie A por unidade de volume devido as

reagdes quimicas, (kg/(s-m?)).

A equacao acima pode ser resolvida para fornecer a distribuicado de concentragoes

da espécie A.

Neste modelo, a espécie A sera o gel formado pela reagcao quimica. Como o meio

por onde o gel se difunde € poroso, pode-se alterar a equagao de difusdo acima para

5 8 36) 4, = OPA
v. <pDAB?VG> g =2 (54)
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onde
€, € a porosidade da particula (adimensional);
7 é a tortuosidade (adimensional);

A taxa massica de aumento da espécie A, 114 neste caso sera dada pela quantidade

de gel produzida na primeira etapa do modelo, ou seja:

1k (k1 — 2kr)e @ 4l P | 4+ Xo(1—eP)).  (55)

ng = [Xgel] (l‘) =Ap 2+k2— 1

A forma do agregado em ambos 0s casos sera considerada como eliptica e obtida
a partir de uma curva granulométrica do trabalho de Pianezzer (2013). No trabalho
de Pianezzer (2013) fez-se 0 uso de uma curva granulométrica para gerar ERVs com
diferentes proporgdes entre agregados e argamassa. Os ERVs gerados tém agrega-
dos no formato eliptico correspondentes as porcentagens de 30%, 40% e 50%. Esses
ERVs servirao de base para a simulagao da equacao de difusao para o gel formado

devido a RAS.

Para resolver estes modelos numericamente, as equacoes sao discretizadas em
seu dominio pelo MDF e como resposta final obteve-se a densidade de gel na regiao
mesoscopica considerada. Essa densidade sera utilizada para determinar o dano

guimico causado pela reacao.

5.3 FASE Il - MODELO DE DANO

Com as informacdes utilizadas na modelagem da reacao e difusao, propde-se o
modelo de dano, levando em conta as seguintes consideragdes. Primeiramente, a

densidade do concreto ndo danificado € dada por:

p - Pc» (56)

onde p. é a densidade do concreto. Com a formacao e difusdo do gel a densidade

p = Pg+Pe; (57)
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sendo p, a densidade do gel formado devido a RAS e p a densidade no estado

danificado.

m . - m .
Tem-se p = v’ sendo m massae V ovolume e ainda p = v onde V' é o volume

no estado danificado. Utilizando essas relacoes, obtém-se

PetPe= 17 (58)
Pg+Pc= ’z,—‘,/, (59)
ou ainda,
v
pgi —=3 61)

Desta maneira, a equacgao (61) representa a proporcao entre o volume apoés a

formacgao do gel e o volume inicial. A variagao volumétrica Av é dada por

Av=1-—P (62)
Pg + Pe
ou ainda,
Av=1-F (63)
p

Utilizando dados experimentais no trabalho de Pesavento et al. (2012), pode-se
determinar o dano quimico D em termos da variagdo volumétrica. Em Pesavento et
al. (2012) encontram-se dois resultados experimentais que podem ser usados para
a obtencao do dano quimico que sao apresentados na Figura 17. No trabalho em
questao, consideram dois graus distintos da reacao e obtém duas retas de regressao

para aproximar o dano sofrido quimico sofrido pelas amostras.

Os resultados experimentais foram utilizados nesta pesquisa para calcular o dano.
Considerando a equagao (64) obtida no resultado experimental por meio de regressao

linear:

0, se Av < 0,001
D= (64)

2,021Av—0,195, se Av> 0,001
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observa-se que o valor para o dano ultrapassa o valor 1, que é quando 100 % do ma-
terial encontra-se danificado. Para corrigir esse problema e nao perder a capacidade

de previsao do modelo, altera-se para:

A 0.2
e
o 0,2
=~ /
§ 0,15 —o b2t — 61952
&> R =091 |,
8 0,1 = ; O
= ,/
A 0.0 !
0 do g © .
0 0,05 0,1 0,15 0,2
Expansao Volumétrica [%]
B o1
— o p
T'D 0,15 <
é 0,125 L6
RS y=1,637z — 0,124 ,/
0,1
5> ! RT=0,932 c,
7/
o 0,075 /
= /
a 0,05 vas
ne
0,025 =
/
0 d o0 ©
0 0,05 0,1 0,15 0,2

Expansao Volumétrica [%]

Figura 17: Relacao entre a expansao volumétrica e o dano quimico obtido em experi-

mentos por em dois diferentes graus de reacao
FONTE: Retirado de (PESAVENTO et al., 2012)

0, se Av < 0,001
D= (65)
tanh(2,021Av —0,195), se Av > 0,001.
A equagao (65) descreve o dano quimico obtido a partir da densidade do gel acu-
mulado no ERV, sendo os resultados para a densidade foram obtidas das Fases | e Il

desse modelo.
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5.4 VALORES UTILIZADOS NA SIMULACAO

Para realizar a simulagao, primeiramente foi resolvido analiticamente o modelo da
Fase | - Formacao do Gel. Nessa fase, foram utilizados os seguintes valores para as

constantes envolvidas:

Tabela 1: Valores das constantes utilizadas na Fase | - Formacao do Gel

Constantes Valores | Referéncia

Silica: Ag 0,6 mol/l | -

Silanol: X 0,3 mol/l | -

lons Alcalinos: [B], 0,6 mol/l | (KURTIS; COLLINS; MONTEIRO, 2002)
Hidroxilas: [C], 0,8 mol/l | (KURTIS; COLLINS; MONTEIRO, 2002)
Constante de velocidade: k; 0,1 (LARIVE, 1997)

Constante de velocidade: k; 0,2 (LARIVE, 1997)

FONTE: O autor

Os valores da tabela 1 foram utilizados tanto no modelo resolvido analiticamente
quanto numericamente. Os valores utilizados para simulagao (sem referéncia), sao da

mesma ordem de grandeza dos demais encontrados na literatura.

A simulacao realizada na Fase Il - Difusado do gel é feita em um ERV, que consiste
em uma técnica de subdivisdo do dominio de maneira que o comportamento mecanico
do material estudado nao seja comprometido. Essa subdivisdo se faz necessaria, pois
pode-se estudar as propriedades de um determinado material no ERV e replica-lo, ob-
tendo essas propriedades numa escala maior. No caso do concreto, que apresenta em
sua composicao agregados graudos dispostos aleatoriamente, algumas propriedades
podem ser obtidas estudando-se apenas o ERV. Ha muitas discussées em torno do
tamanho adequado de um ERYV, sendo que ndo ha um consenso em torno do tamanho

ideal (TEIXEIRA, 2012).

Na Fase Il - Difusao do gel, foi resolvida a equacao da difusdao por meio do MDF,
cuja discretizacao se encontra na secao seguinte. A Figura 18 representa o mo-
delo que foi simulado pelo programa no Apéndice B. Foram utilizados trés diferen-
tes concentracdes de agregado: 30%, 40% e 50% de area de agregado em um ERV

com tamanho 10 cm x 10 cm. Para simulacao, considerou-se Ax = Ay = 0,04 cm,
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Ar = 1,2175 dias (calculado em segundos) e os coeficientes de difusdo Dy = 10710
cm?/s na argamassa e Dy = 10~!! cm?/s no agregado. Esse mesmo Ar variagdo para

o tempo foi utilizada na Fase | - Formacao do Gel.

10 em

O
se=i

10 em

Figura 18: Esquematiza¢ao do modelo simulado
FONTE: O autor

A densidade inicial do gel foi considerada nula, pelo motivo de nao existir gel no
ERV no inicio da simulacdo. Para o concreto, a densidade considerada foi de 2200
kg/m3. A solucéo da equacéo da difusdo permite encontrar a densidade do gel no ERV
simulado e este resultado é utilizado posteriormente no modelo de dano quimico. Para
o modelo tridimensional caracteristicas semelhantes foram consideradas e o programa

encontra-se disponivel no Apéndice C.

5.5 RESULTADOS E DISCUSSOES

As proximas subsecdes descrevem os resultados obtidos no modelo formulado

anteriormente, bem como a comparacao entre os modelos presentes na literatura.
5.5.1 Modelo Bidimensional

A equagao (54) foi discretizada pelo Método das Diferencas Finitas explicito para

duas dimensodes. Considerando que ¢ = ps = pG obteve-se a seguinte discretizagao:

+1 n+1
0L — 0% & [Om200 O O 20000 ] | ey —ai

At ABg (Ax)? (Ay)? At

(66)
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onde,
n+1 n n n
9 9~ 3% 0N ;2000 o 90 0n, T 20000, (67)
dt At 0x? (Ax)? dy? (Ay)? '
Dage, At Dyp€,At
Fazendo s, — —2BP~ — ZABTPT tem-se

t(ax)? O T (ay)

‘P,"?}Ll = ;' + 5[0 ;=207 + 0 1 s[04 — 207+ 00+ ”a?fl —ng;;  (68)

A equacgao (68) foi resolvida numericamente para um tempo de 10 anos, sendo
que os resultados serao utilizados na proxima fase do modelo, a Fase Ill. Um exemplo
da tabela de dados numéricos usados para fazer os mapas de densidade encontra-se
no Apéndice D. As condigées de contorno foram determinadas como a média dos

pontos préximos ao contorno uma vez vez que a concentracao inicial € nula no ERV

Nas Figuras 19, 20 e 21 pode-se observar que a concentragao de gel é maior na
regiao proxima aos agregados maiores, onde existem agregados menores préximos.
Nesse sentido, observa-se que no modelo formulado por Bazant e Steffens (2000)
quanto menor o didmetro da particula, maior € a concentragcdo do gel, mostrando

certa concordancia com os resultados obtidos.

Estes resultados foram obtidos para a difusao apenas do gel formado na superficie
do agregado, levando em consideracao que a curva foi ajustada para a variagao de

volume obtida por Larive (1997) com a temperatura constante de 38° C.

Os coeficientes de difusividade foram adotados como Dup = 107'° m?/s na ar-
gamassa e Dz = 10~'! m?/s no agregado, uma vez que ndo ha resultados experi-
mentais para esse tipo de difusao e também por se tratar de um processo difusivo
lento. O coeficiente de difusdo do gel no agregado € menor que o coeficiente de
difusdo na argamassa, uma vez que a porosidade € maior na regiao de transicao

agregado/argamassa.
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Figura 19: Densidade do gel no ERV com agregados elipticos com 30% de area: (a)

distribuicao da concentracao de gel apos 1 ano e (b), apos 10 anos.

FONTE: O autor
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Figura 20: Densidade do gel no ERV com agregados elipticos com 40% de area: (a)

distribuicao da concentracao de gel apos 1 ano e (b), apos 10 anos.
FONTE: O autor
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Figura 21: Densidade do gel no ERV com agregados elipticos com 50% de area: (a)

distribuicao da concentracao de gel apos 1 ano e (b), apos 10 anos.
FONTE: O autor
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Observa-se nas Figuras 19, 20 e 21 que ha grande formacao de gel no primeiro
ano da reacao, sendo que o mesmo se difunde apés 10 anos de reacdo. Isso se
explica devido ao fato de que as constantes utilizadas na Fase | - Formacao do Gel
- atendem aos resultados experimentais obtidos por (LARIVE, 1997). Por se tratar
de ensaios acelerados, a formagao do gel tem um crescimento muito acentuado nos
primeiros 60 dias, estabilizando apds esse periodo. A diminuicao nos valores das
constantes da Fase | podem tornar a formagao do gel mais lenta, aproximando os
resultados desse modelo com o que se observa na realidade, visto que a RAA é uma

reacao lenta.

Utilizando as relacoes criadas na Fase Il - Modelo de dano - determinou-se tam-
bém um mapa da distribuicdo do dano quimico no ERV. Por se tratar de um processo
difusivo, variacoes ocorreram na distribuicao do dano ao longo do tempo. Esses deta-

lhes podem ser observados nos proximos graficos.

Nos graficos das Figuras 22, 23 e 24, pode se observar o dano quimico ao longo
de 10 anos em ERVs com 30 %, 40 % e 50 % de area de agregado graudo res-
pectivamente. Observa-se que quanto maior a quantidade de agregado pequenos
maior a possibilidade de formacao de gel e posterior dano devido a RAS. Observa-se
gue o dano é maior em regides que contém varios agregados menores, pois ha uma

producao maior de gel devido a maior area superficie do agregado.

As pesquisas de Dunant e Scrivener (2010) e Comby-Peirot et al. (2009) tém ca-
racteristicas distintas do modelo aqui proposto. No trabalho de Dunant e Scrivener
(2010) o interesse principal € discutir os efeitos da RAA em termos das proprieda-
des efetivas dos materiais, sendo que o dano é obtido por meio da expansao devido
a RAA. A pesquisa de Comby-Peirot et al. (2009) modela o dano proposto por Ma-
zars (1986) nao criando um modelo de dano em termos das suas variaveis de estudo.
Nesse sentido, comparacdes dos com resultados deste trabalho com modelos presen-
tes na literatura se tornam dificeis. Entretanto, o modelo de dano foi baseado em um

resultado experimental encontrado no trabalho de Pesavento et al. (2012).
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Figura 22: Dano quimico no ERV com agregados elipticos com 30% de area e o dano

quimico ao longo de 10 anos, (a) o primeiro ano e (b) o décimo ano.
FONTE: O autor
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Figura 23: Dano quimico no ERV com agregados elipticos com 40% de area e o dano

quimico ao longo de 10 anos, (a) o primeiro ano e (b) o décimo ano.
FONTE: O autor
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Figura 24: Dano quimico no ERV com agregados elipticos com 50% de area e o dano

quimico ao longo de 10 anos, (a) o primeiro ano e (b) o décimo ano.
FONTE: O autor
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Os demais modelos descritos na literatura forneceram uma base para a formulagao
deste modelo. O trabalho de Hobbs (1981) utiliza-se de equacdes diferenciais para
determinar o tempo de fissuragao da matriz de argamassa. Nesse sentido, 0 modelo
de Hobbs (1981) contribuiu para a construgao da Fase | - Formacgao do Gel - visto que

foram utilizadas equagoes diferenciais para modelar a parte quimica da RAS.

Na sequéncia, diversos autores trabalharam com a difusao de ions na superficie
do agregado, dentre eles pode-se citar Furusawa, Ohga e Uomoto (1994), Pesavento
et al. (2012), Suwito et al. (2002) e Bazant e Steffens (2000). Como a influéncia dos
ions esta presente na Fase | - Formagao do Gel - ndo considerou-se um processo
difusivo para os ions e sim para o gel formado na Fase |. Embora saiba-se que o gel
sofre uma expansao por absorcao de agua, primeiramente ele se deposita na regiao
de transicao agregado/argamassa que possui maior porosidade. Nesse sentido, a
equacao de difusdo para o gel busca determinar a densidade do mesmo no ERYV, para

gue posteriormente se estipule 0 dano em termos da variacao da densidade.

Os trabalhos encontrados na literatura nortearam a constru¢ao deste modelo que
trata a reacao desde a parte quimica, até o dano quimico causado pelo gel devido a

RAS. Na sequéncia, encontra-se os resultados para o0 modelo numérico da Fase I.

Considerando o modelo numérico proposto para a formacao do gel na regiao de
transicao, obteve-se os seguintes resultados para um ERV com 30% de area de agre-

gado graudo.

Observa-se que na Figura 25, quando comparada ao modelo que utiliza os resul-
tados analiticos para formacao do gel, que o dano € menor. Isso deve ao fato de que

a quantidade de gel formado € menor no modelo numérico.
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Figura 25: Dano quimico no ERV com agregados elipticos com 30% de area e o dano

quimico ao longo de 10 anos, (a) o primeiro ano e (b) o décimo ano.
FONTE: O autor
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Com a Tabela 2 pode-se observar a média do dano quimico em um ERV aumenta
quando aumenta a propor¢ao de agregados nesse ERV. Além disso o modelo nao
linear mostra-se com dano menor, pois a silica que € abundante no ERV nao é total-

mente consumida, pois 0s ions alcalinos regulam o processo.

Tabela 2: Média e desvio padrao do Dano Quimico obtido nos modelos bidimensionais

linear e nao linear

Agregado Agregado Agregado
30% de Area 40% de Area 50% de Area

Modelo  Média 0,7206 0,7555 0,7545
Linear Desvio padrao 0,0778 0,1006 0,0859
Modelo  Média 0,5428 0,6155 0,6445
Nao Linear Desvio padrao 0,0457 0,0684 0,0572

FONTE: O autor

Com os resultados apresentados, pode-se afirmar que o modelo nao linear se

aproxima mais da realidade.

5.5.2 Modelo tridimensional

Uma simulacao também foi realizada considerando um modelo tridimensional, com
agregados no formato esférico. Foram gerados 20 agregados e posicionados aleato-
riamente em um ERV tridimensional com dimensdes 10 cm x 10 cm x 10 cm. A

representacao deste ERV encontra-se na Figura 26.
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Figura 26: ERV Tridimensional formato cubico com 10 cm de lado
FONTE: O autor

Observa-se que na Figura 27, o dano maior encontra-se nas regides com maior
concentragao de agregados. Este modelo levou em consideragao a formacao de gel
pelo modelo analitico. Resultados semelhantes sao obtidos no modelo numérico. Em
todos os resultados apresentados até aqui, observa-se que por se tratar de um pro-

cesso difusivo, a concentracao de gel € grande no inicio, bem como o dano.

As figuras a seguir representam cortes no eixo das cotas de um ERV com for-
mato de paralelepipedo com 1 cm x 1cm x 1 cm, mostrando o dano ap6s 10 anos.
Observa-se que o dano é menor quando comparado com os modelos bidimensionais.
Isso pode ser interpretado pela menor concentragao de agregados no ERV conside-

rado.
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Figura 27: Dano quimico no ERV com agregados esféricos e o dano quimico ao longo

de 10 anos, com (a) z = 0,25¢cm, (b) z=10,50cm e (¢) z=0,75cm
FONTE: O autor
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O modelo aqui implementado permite a obtencdo do dano quimico em um ERV
utilizando como entrada a distribuicao de agregados nesse ERV e também as concen-

trades iniciais dos elementos que desencadeiam a RAS.

Em todos as simulagdes realizadas pode-se observar a concentracao de gel é
maior nas regides onde existem um numero maior de agregados menores. Isso se
deve ao fato de que os agregados menores possuem maior area de superficie quando
comparado a um agregado maior. Quanto maior a concentragao de agregados em um

ERV, maior € o dano quimico médio nesse elemento.

Com relagao as equacoes quimicas utilizadas e modeladas por meio de equagdes
diferenciais pode-se interpretar que o modelo que utiliza todos os reagentes da reagao
€ mais preciso, uma vez que no problema real a silica € abundante e o os ions sao os

limitantes para a reacgao.

O modelo tridimensional possui um nimero menor de agregados, portanto a proporgcao
de area danificada € menor que nos modelos bidimensionais. Entretanto, se aumen-
tarmos o numero de agregados nesse ERV, a proporcao de area danificada também

aumentara (modelos bidimensionais).

De um modo geral, tanto 0 modelo tridimensional quanto o modelo bidimensional
sao capazes de prever o dano em um ERV de concreto, determinando as areas onde
o dano devido a RAS é maior ou menor. As quantidades de ions, juntamente com a
equacao de difusdo determinam quais serdao as areas mais afetadas pelo processo
degradante da RAS. Os resultados aqui obtidos podem ser utilizados de maneira a
determinar o quanto as propriedades efetivas do concreto estdao sendo diminuidas

devido a RAS.
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6 CONCLUSAO

Na Fase | do modelo, leva-se em consideracao as quantidades dos reagentes en-
volvidos na reagao, tais como os ions sédio, potassio e hidroxilas, além da concentra-
cao de silica e silanol nos agregados. Nesse sentido, trabalhou-se com as equacoes
diferenciais ordinarias na intengao de obter as concentragoes dos produtos e reagen-
tes envolvidos que sao utilizados na Fase Il do modelo. As constantes que determinam
a velocidade com que a reacao acontece sao determinadas a partir de resultados ex-
perimentais no trabalho de Larive (1997). Essas constantes sao responsaveis por
tornar a reagao rapida ou lenta, influenciando nas fases posteriores do modelo. Duas
situacdes foram consideradas nessa fase: a primeira onde a reagao foi considerada
como sendo de pseudo-primeira ordem (KURTIS; COLLINS; MONTEIRO, 2002), ou
seja a quantidade de ions foram tomadas como constantes, variando somente a quan-
tidade de silica, silanol e gel. Ja na segunda situagao, considerou-se a variagcao de
todas os reagentes e produtos envolvidos. Cabe ressaltar, que em nenhum modelo
encontrado na literatura tratou a reagao quimica da maneira aqui trabalhada. Além
disso, simplificagoes foram feitas de maneira a tornar o sistema de equagodes diferen-
ciais mais simples, uma vez que a reagao nao ocorre de maneira uniforme em uma

Unica etapa.

A Fase Il do modelo utiliza os resultados obtidos na Fase | - Formacao do Gel, ou
seja, a quantidade de gel formada na primeira fase do modelo é utilizada na equacao
de difusao da segunda fase. Embora diversos autores considerem o processo difu-
sivo para os ions na superficie do agregado, neste trabalho considerou-se um pro-
cesso de difusao para o gel formado na Fase | do modelo, uma vez que o gel formado
na superficie do agregado tende a ocupar 0s espacos vazios na regiao de transicao

do concreto. Sendo considerado o processo de difusao para o gel, a equagao pro-
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posta foi resolvida numericamente pelo MDF em um ERV gerado no trabalho de Pi-
anezzer (2013). Pode-se observar que o resultado final para a difusao mostra uma
grande concentracao de gel no primeiro ano da reacao, principalmente onde ha maior
concentragdo de agregados menores, sendo que apds 10 anos essa concentragao
diminui. Isso se deve ao fato de que as constantes utilizadas na Fase | foram re-
tiradas de resultados experimentais que geralmente sao feitos em ensaios acelera-
dos. A alteracao nessas constantes tornam a reagao mais lenta, ou seja, ocorre a
formacao mais tardia do gel. Com relacao ao coeficiente de difusao do gel na regiao
de transicao, nao existem experimentos que mensurem esse parametro. Ainda nessa
fase, observa-se que ha grande formagao de gel entre os agregados menores, mos-

trando certa concordancia com o trabalho de Bazant e Steffens (2000).

O modelo para o dano quimico devido a RAS estipulado na Fase |l do modelo
determina o dano utilizando a densidade do gel encontrada na Fase Il. Esta variavel
dano foi obtida levando em consideracao resultados experimentais abordados no tra-
balho de Pesavento et al. (2012). Comparagdes com resultados de outros modelos
nao foram feitos pois os objetivos dos dois trabalhos de Dunant e Scrivener (2010),
Comby-Peirot et al. (2009) sao diferentes do proposto aqui, entretanto ressalta-se que
o resultado da variavel dano foi calibrada de acordo com um resultado experimental

da literatura.

Além do modelo bidimensional, também foi implementado um modelo tridimen-
sional com 20 agregados esféricos dispostos no ERV. Pode-se observar algumas
diferengas entre os resultados dos dois modelos, pois os cortes considerados acu-
mulam o dano dos agregados vizinhos (superiormente ou inferiormente) o que nao

ocorre no modelo bidimensional.

O modelo foi capaz de representar o efeito das reacoes relacionadas com a RAS,
relacionando os produtos da reacao com sua densidade no ERV de concreto. Além
disso, 0 modelo pode ser usado para prever danos referentes a RAS, sendo que a

com o aumento da propor¢ao de agregados no ERV, aumenta-se o dano quimico
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decorrente. Observa-se também que o0 modelo nao linear utilizado € mais preciso, pois
faz com que os ions alcalinos regulem a reacdo e nao a silica, pois esta é abundante

nos agreagdos.

Para trabalhos futuros, recomenda-se um estudo mais aprofundado do coeficiente
de difusao, por meio de experimentos, pois 0 mesmo € variavel quando se considera-
se o concreto como meio para difusao do gel. Além disso, os resultados presen-
tes nesse trabalho podem ser replicados para estruturas maiores, uma vez que toda
a simulagao foi considerada em um ERV. Adicionalmente, podem ser consideradas
ainda outras fontes de dano, juntamente com o obtido aqui, para avaliar todo o dano
gue sofre uma estrutura ao longo do tempo. Sugere-se também que a reacao, para

efeitos de simulacao, ocorra dentro de 30 a 40 anos.
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APENDICE A - METODO DAS DIFERENCAS FINITAS

Para que seja possivel tratar numericamente as Equagoes Diferenciais Parciais (
EDP), elas devem ser expressas na forma de operagdes aritméticas que o computa-
dor possa executar. Essencialmente, deve-se representar os diferenciais da EDP por
expressoes algébricas, ou seja, discretizar a EDP. O método de solucao utilizado para
resolver a equacao de difusdo deste trabalho, € o método conhecido como Método
das Diferengas Finitas explicito.

De acordo com Fortuna (2000) quando discretiza-se uma equacgao pelo MDF é
necessario determinar cada ponto da regiao discretizada em que se deseja calcular
a solugao do problema. Assim, considere os pontos da malha, também chamados
de nds, localizados na interseccdo das linhas horizontais com as verticais, estando
separados entre si por uma distancia Ax e tempo Ar, respectivamente, ndo necessa-
riamente iguais. Os indices i (designa a posi¢ao ao longo do eixo x) e k (a linha de
tempo a qual o ponto pertence), (ver Figura (28)), identificam um ponto na i-ésima
coluna e na k-ésima linha, respectivamente. Assim, um dado ponto (i,k) possui coor-
denadas (xg + iAx,ty + kAt), em que o ponto (xg, ) representa a origem do sistema de
coordenadas, tomado aqui como igual a (0,0).

ik+1

i—1,k|tk i+ 1,k

A{
ik—1

Az

Figura 28: Regiao Discretizada. Malha computacional bidimensional
FONTE: Retirado de (FORTUNA, 2000)

As aproximacgdes de diferencas finitas podem ser obtidas de varias formas. Uma
das mais comuns € a expansao por série de Taylor, onde obtém-se
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af _f(xi+Ax)—f(Xi) 292f‘ (Ax)
oxly Ax 2! 9x2 31 9x3li

- } . (69)

d
Note que, para que seja possivel isolar ——

o5 todos os termos da série de Taylor
X
foram divididos pelo espagamento Ax.

A expressao (69) indica que a primeira derivada € igual ao quociente mais os
termos da série de Taylor, que € denominado como ELT (Erro Local de Truncamento).

af | fla+Ax)—f(x) 2*f
== ~ +0 (Ax,ﬁ> (70)

Pode-se simplificar a notagdo escrevendo f; para f(x;), ou, em geral, fi; para
f(xi£kAx). Com isso, a expressao (69) torna-se

af| _ firi— /i o f
| =" —|—0(Ax,ﬁ). (71)

A expressao (71) € uma equacao de diferencas finitas que representa uma apro-
ximagao de primeira ordem para a primeira derivada de f, utilizando diferencas pro-
gressivas ou adiantadas, ou seja,

e¢& de primeira ordem porque no termo dominante do ELT, Ax aparece elevado a
primeira poténcia;

o¢ de diferencas progressivas ou adiantadas porque, no calculo da derivada no
ponto x;, foi utilizado um ponto adiante de x;, no caso x;. ;. Ainda pode-se traba-
lhar com a diferenga regressiva ou central.

O mesmo procedimento é valido para derivadas temporais, ou seja:

0 k+1 k 2
UL o (82T, 72

em que os indices k e k+ 1 designam dois niveis temporais, o nivel k representa o
presente e o nivel (k+ 1) representa o futuro, sendo f* conhecida.

Dependendo do tipo de diferencgas finitas a ser usado na solugao de determinado
problema, dois diferentes esquemas podem ser elaborados (CASTANHARO, 2003):
(a) se a aproximacao por diferengas finitas da derivada espacial for expressa em ter-
mos de valores das variaveis no nivel de tempo conhecido, as equacgdes resultantes
podem ser resolvidas diretamente, para cada ponto de intersecc¢ao (x,7) computacio-
nal em cada tempo. Este tipo de esquema é chamado de esquema explicito; (b) se,
por outro lado, a aproximagao por diferencas finitas da derivada espacial for expressa
em termos de valores das variaveis na linha de tempo desconhecida, as equacgdes
algébricas do sistema inteiro sdo resolvidas simultaneamente, e 0 esquema € dito
esquema implicito.
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Além disso, a aproximacao para a derivada segunda de uma funcao pelo MDF é
dada por:

82f i fifl_zfi_f_fl#l
S| T (73)

Os problemas modelados e solucionados por diferencgas finitas explicitas necessi-
tam que seja determinada uma relacao entre o intervalo de discretizagao no espaco
Ax e o intervalo de discretizacdo no tempo Ar, como consequéncia da condicao de
estabilidade do esquema.

Por exemplo, considerando a equacgao de difusdo massica unidimensional
pa aasz
ot ox?’

onde ps € a densidade e o o coeficiente de difusividade massica, Fortuna (2000)
estabelece o seguinte critério de estabilidade e convergéncia:

(74)

oAt

1
= < —.
S (Ax)2 <5 (75)
No caso bidimensional, utiliza-se

oAt 1

P
A e ST \76)

© At 1
a

— < = 77
= AT P AR S 2 77)

para o tridimensional.



APENDICE B - PROGRAMA DIFUSAO BIDIMENSIONAL

I Programa para difus&o de gel devido a RAA

In_t = numero de passos de tempo

In_x = nimero de nés em x

In_y = nimero de nés em y

ld_ab = coeficiente de difus8o binaria de gel no concreto
ld_ab_ag = coeficiente de difusdo binadria de gel no agregado
' rho kg/dm3

program raa

implicit none

integer :: i, j, k, 1, t, num_agregados, num_inf, cont_1, cont_2,
cont_3, soma
integer :: pertence,g, npertence, borda,h

integer, parameter :: n_t = 3000, n_x = 2500, n_y = 2500
real*8, parameter :: d_ab = 1.0e-10, d_ab_ag = 1.0e-11, csi = 0.5,
tau = 4.0, rho = 2.2

real*8, dimension(:,:), allocatable :: gel, gel_ant,dano
real*8, dimension(:,:), allocatable :: inf_ag(:,:)
real*8, dimension(:), allocatable :: tax_gel(:)
integer, dimension(:,:), allocatable :: forma

real*8 :: dt, dx, dy, calc_x, calc_y,lambda, calc_xg, calc_yg,lambda_ag
real*8 :: k1, k2, b0, dO0, a0, xO, alpha, beta,taxa_gel, taxa_gel_ac,
delta_v

real*8 :: taxa_gel_1, taxa_gel_2, circulo, raio, centro_x, centro_y,
taxa_gel_an

real*8 :: constl, const2, const3, temp, delta,esc,dtl,lambda_dt,

lambda_dtag

real*8 :: A,B,C,D,E,F, sin_c, sin_c2, cos_c,cos_c2, a2,b2,j2,kk2,
dx2, dy2,s

character(len = 9) :: nome_arq, nome_arqd

allocate(tax_gel(0:944))
allocate(gel(0:n_x-1,0:n_y-1), gel_ant(0:n_x-1,0:n_y-1))
allocate(forma(0:n_x-1,0:n_y-1),dano(0:n_x-1,0:n_y-1))

97



open(3,file = "taxa-gel.dat")
read(3,*) tax_gel
close(3)

ller informagdes dos agregados
open(2,file = "agregados_elp_30.dat")
read(2,*) num_agregados, num_inf

allocate(inf_ag(0:num_agregados-1,0:num_inf-1))

do i = 0, num_agregados - 1
read(2,*) inf_ag(i,:)

end do

close(2)

linformacdes sobre a formagdo do gel
Iconstantes de velocidade da reagao
k1 = .1

k2 = .2

Iconcentragdo de ions sédio, potdssio e hidroxilas
b0 = 0.8

do = 0.6

lconcentragdo inicial de silica

a0 = 0.6

Iconcentragdo inicial de silanol

x0 = 0.3

alpha = k1xb0*d0

beta = k2*b0*d0

lraio = (1.0*%n_x/2.7)*%2

dt = 105192.0d0/(n_t*1.0/3000.0); !segundos

ldt = 105192%0.5d0;
ldt = 10
dtl = 1.2175/(n_t*1.0/3000.0) !dias

dx = 10./(1.0*n_x);

dy = 10./(1.0*n_y);

lambda = d_ab*csi/tau
lambda_ag = d_ab_ag*csi/tau

lconvergencia ---——- < 0.5

dx2
dy2

1./dx**2
1./dy**2
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99

s = lambdaxdt*(dx2+dy2)
write(*,%*) s
ICONDICOES INICIAIS

Imatriz de concentragdo de gel
gel = 0.0
gel_ant = 0.0

I taxa de formagdo do gel - cinética quimica
taxa_gel_ac =0.
taxa_gel_1 = 0.
taxa_gel_2 = 0.
taxa_gel = 0.

constl
const?2
const3

alphax*a0
beta -alpha
constl/const2

lPosigdo ponto/relagdo agregado - dentro/fora/borda
do j =1, nx -2

j2 = je2
do k=1, ny -2
kk2 = k*x*2

pertence = 0
npertence = 0
borda = 0
do 1 = 0, num_agregados - 1
cos_c = cos(inf_ag(1,4))
COS_C2 = cOos_cC**2
sin_c = sin(inf_ag(1,4))
sin_c2 = sin_c**2
a2 = 1./inf_ag(l,2)*x*2
b2 = 1./inf_ag(l,3)*%2
= cos_c2*a2 + sin_c2x*b2
= -2.%cos_cx*sin_c*(a2 - b2)
= sin_c2*a2 + cos_c2x*b2
= -2.%Axinf_ag(1l,0)-inf_ag(l,1)*B
= -2.%Cxinf_ag(l,1)-inf_ag(1,0)*B
= Axinf_ag(l,0)**2+Bxinf_ag(1,0)*inf_ag(l,1)+Cx
inf_ag(1l,1)**2 -1
circulo = 1./49.%(A*j2 + Bxj*k + Cxkk2) + 1./7.%(Dx*j
+ Exk) + F
delta = .7/(inf_ag(1,2)+inf_ag(1,3))
if (abs(circulo) .1lt. delta) then
npertence = npertence + 1
elseif (circulo .1t. -1.*delta) then

MmO QW=
|



pertence = pertence + 1
else

borda = borda + 1

end if

end do

if (npertence .ne. 0) then
forma(j,k) =1

elseif (pertence .ne. 0) then
forma(j,k) = -1

else

forma(j,k) = 0

end if

end do
end do

'l difusao gel

doi=20, n_t

write(*,*) i

lambda_dt = lambda*dt
lambda_dtag = lambda_ag*dt

taxa_gel = a0/(beta - alpha)*(alpha-2*beta)*exp(-alpha*(i+1)*dtl)+
(alpha*a0/(beta -alpha)-x0)*exp(-betax(i+1)*dtl)+ x0 + 2*a0
taxa_gel_an = a0/(beta - alpha)*(alpha-2%*beta)*exp(-alpha*i*dtl)+

(alphax*a0/(beta -alpha)-x0)*exp(-beta*ixdtl)+ x0 + 2xa0
taxa_gel = taxa_gel-taxa_gel_an
lwrite(*,*) taxa_gel
tif (i .1t. 230) then
! taxa_gel = tax_gel(4*i+4) - tax_gel(4xi)
lelse
I taxa_gel
lend if
doj=1, nx-2
j2 = jex2
do k=1, n.y -2
kk2 = k*xx2
calc_xg = (gel_ant(j+1,k)-2*gel_ant(j,k)+ gel_ant(j-1,k))
*(dx2) ;
calc_yg = (gel_ant(j,k+1)-2*gel_ant(j,k)+ gel_ant(j,k-1))
*(dy2) ;
if (forma(j,k) .eq. 1) then
gel(j,k) = gel_ant(j,k) + lambda_dt*(calc_xg +
calc_yg) + taxa_gel;
elseif (forma(j,k) .eq. -1) then
gel(j,k) = gel_ant(j,k) + lambda_dtagx(calc_xg +
calc_yg);
else
gel(j,k) = gel_ant(j,k) + lambda_dt*(calc_xg +

0.0

100



calc_yg);

end if

end do

end do

gel_ant = gel

gel(0,:) = (gel(0,:) + gel(l,:))/2.
gel(n_x-1,:) = (gel(n_x-1,:) + gel(n_x-2,:))/2.
gel(:,0) = (gel(:,0) + gel(:,1))/2.

gel(:,n_y-1) = (gel(:,n_y-1) + gel(:,n_y-2) )/2.

if (mod(1.0%i,300.0) .1t. 0.0001 ) then
do j = 0,n_x-1

do k = 0,n_y-1

delta_v = (1.0-rho/(gel(j,k)+rho) )*100.0
if (delta_v .le. 0.1 ) then

dano(j,k) = 0.0

else

dano(j,k) = tanh(2.021*delta_v - 0.195)
end if

end do

end do

g = g+l

h = h+1

nome_arqd = "rd3" // char(g+47) //".dat"
nome_arq = "rt3" // char(g+47) //".dat"
open(g,file= nome_arq)

write(g,1) gel

close(g)

open(h,file= nome_arqd)

write(h,1) dano

close(h)

else

esc =0

end if

end do

1 format(’0’, 2500es10.2)

call system(’gnuplot map_gl.txt’)
call system(’gnuplot map_gd.txt’)

end program

IFazer Grafico
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call system(’gnuplot map_gl.txt’)
call system(’gnuplot map_gd.txt’)

end program

I map_gl.txt

reset

set terminal pngcairo size 700,464 enhanced font ’Arial,16’

set output ’conc_50_1.png’

unset key

set cbtics scale 0O
set cbrange [0:0.018]
set palette defined (

O ~NO O WN = O

set xrange [0:100]

set yrange [0:100]

set xlabel ’x (mm)’

set ylabel ’y (mm)’

set title "Densidade do

plot ’rt31.dat’ u ($1/7.

"#000090",\
"#000fff",\
"#0090ff",\
"#0fffee",\
"#90£f£70",\
"#ffee00",\
"#££7000",\
"#ee0000",\
"#7£0000")

gel "

) :($2/7.):($3)

set output ’conc_50_2.png’

plot ’rt32.dat’ u ($1/7.

):($2/7.):($3)

set output ’conc_50_3.png’

plot ’rt33.dat’ u ($1/7.

) ($2/7.):($3)

set output ’conc_50_4.png’

plot ’rt34.dat’ u ($1/7.

) ($2/7.):($3)

set output ’conc_50_5.png’

plot ’rt35.dat’ u ($1/7.

) ($2/7.):($3)

set output ’conc_50_6.png’

matrix

matrix

matrix

matrix

matrix

with

with

with

with

with

image

image

image

image

image
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plot ’rt36.dat’ u ($1/7.):(82/7.):

set output

plot ’rt37.dat’ u ($1/7.):($2/7.):

set output

plot ’rt38.dat’ u ($1/7.):($2/7.):

set output

plot ’rt39.dat’ u ($1/7.):($2/7.):

set output

plot ’rt3:.dat’ u ($1/7.):($2/7.):

Imap_gd.txt

reset

set terminal pngcairo size 700,464 enhanced font ’Arial,16’

>conc_50_7.png’

’conc_50_8.png’

’conc_50_9.png’

’conc_50_10.png’

set output ’dano_50_1.png’

unset key

set cbtics scale O

set cbrange

set palette defined (

set xrange
set yrange
set xlabel
set ylabel

set title "Dano Quimico"

[0:1]

[0:100]
[0:100]
’X (mm))
;y (mm)’

"#000090",\
"#000fff",\
"#0090ff",\
"#0fffee",\
"#90f£70",\
"#ffee00",\
"#££7000",\
"#ee0000",\
"#7£0000")

($3)

($3)

($3)

($3)

($3)

matrix

matrix

matrix

matrix

matrix

with

with

with

with

with

image

image

image

image

image

plot ’rd31.dat’ u ($1/7.):($2/7.):($3) matrix with image

set output ’dano_50_2.png’
plot ’rd32.dat’ u ($1/7.):($2/7.):($3) matrix with image
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set output
plot ’rd33.

set output
plot ’rd34.

set output
plot ’rd35.

set output
plot ’rd36.

set output
plot ’rd37.

set output
plot ’rd38

set output
plot ’rd39.

set output
plot ’rd3:.

’dano_50_3.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_4.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_5.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_6.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_7.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_8.png’

.dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_9.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

’dano_50_10.png’

dat’ u ($1/7.):($2/7.

1 ($3)

1 ($3)

1 ($3)

1 ($3)

1 ($3)

1 ($3)

1 ($3)

1 ($3)

matrix

matrix

matrix

matrix

matrix

matrix

matrix

matrix

with

with

with

with

with

with

with

with

image

image

image

image

image

image

image

image
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APENDICE C - PROGRAMA DIFUSAO TRIDIMENSIONAL

program raa_3d

implicit none

integer :: i,j,k,1,teste, cont,r, npertence, pertence, borda
integer,parameter :: seedl = 86456, seed2 = 65999, seed3 = 78222,
seed4d = 91223

integer, parameter :: n_x = 400, n_y = 400, n_z = 400, n_t = 4000,
num_ag = 20

real*8, dimension(:,:,:), allocatable :: gel, gel_ant, forma,dano
real*8 :: k1, k2, b0, dO0, a0, xO, alpha, beta, d_ab_ag, csi,delta_v
real*8 :: dt,dtl, dx, dy, dz, lambda, lambda_ag, d_ab, tau, rho, temp

real*8 :: taxa_gel, taxa_gel_ac, dx2, dy2, dz2, circulo, minimo, maximo
real*8 :: j2, kk2, 12, calc_xg, calc_yg, calc_zg, delta,s, testelO
real*8 :: aleatl, aleat2, aleat3, aleat4, raio2,raiol, dist2,taxa_gel_an
real*8, dimension(:), allocatable :: tax_gel(:)

real*8, dimension(num_ag,4) :: inf_ag

character(len = 9) :: nome_arq

character(len = 2) :: intchar

lleitura dados
allocate(tax_gel(0:944))
open(3,file = "taxa-gel.dat")
read(3,*) tax_gel

close(3)

d_ab = 1.0e-10

d_ab_ag = 1.0e-12

csi = 0.5

tau = 4.0

rho = 2.2

ki = .1

k2 = .2

Iconcentragdo de ions sédio, potdssio e hidroxilas
b0 = 0.8

do = 0.6

Iconcentragdo inicial de silica



a0 = 0.6
Iconcentragdo inicial de silanol
x0 = 0.3

alpha = k1*xb0*d0
beta = k2*b0x*d0

Idt = 105192.0; !segundos

dt = 105192%1.0d0/(n_t*1.0/3000.0); !segundos
Idt = 105192%0.5d0;

dtl = 1.2175/(n_t*1.0/3000.0) !dias
dx = 1./(1.0*%n_x);

dy = 1./(1.0%n_y);

dz 1./(1.0*%n_z);

dx2 = 1./dx**2

dy2 = 1./dy**2

dz2 = 1./dz**2

lambda = d_ab*csi/tau

lambda_ag = d_ab_ag*csi/tau

s = lambdaxdt*(dx2+dy2 + dz2)
write(*,*) s
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allocate(gel(0:n_x-1,0:n_y-1,0:n_z-1), gel_ant(0:n_x-1,0:n_y-1,0:n_z-1))

allocate(forma(0:n_x-1,0:n_y-1,0:n_z-1),dano(0:n_x-1,0:n_y-1,0:n_z-1))

gel = 0.0d0
gel_ant = 0.0d0

teste = 0
Iposicionamento agregados
i=1

do while (i < num_ag+1)

1 =1+1

aleatl = 400*rand(seed1*1)
aleat2 = 400*rand(seed2x*1)
aleat3 = 400*rand(seed3*1)
aleat4 = 100*rand(seed4x*1)
inf_ag(i,1) = aleatl
inf_ag(i,2) = aleat2
inf_ag(i,3) = aleat3
inf_ag(i,4) = aleat4

maximo = max(aleatl + aleatd4, aleat2 + aleatd, aleat3 + aleat4)
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minimo = min( aleatl - aleat4, aleat2 - aleat4, aleat3 - aleat4d)
if ((maximo < n_x) .and. (minimo > 0) .and. (aleat4 > 30)) then

cont = O
teste = 0
do j =1, num_ag

if (i>j) then
cont = cont + 1
dist2 = sqrt((inf_ag(i,1)-inf_ag(j,1))**2 + (inf_ag(i,2)-
inf_ag(j,2))**2 + (inf_ag(i,3)-inf_ag(j,3))**2)
raiol = inf_ag(i,4)
raio2 = inf_ag(j,4)
if (dist2 > (raiol+raio2)) then
teste = teste +1
else
teste = teste

end if
else

teste = teste
end if

end do

if (teste == cont) then
i=1i+1

else

i=1

end if

else
maximo
minimo

end if

[l
o O

end do

I'11Posigdo ponto/relagdo agregado - dentro/fora/borda
do j=1, nx -2

j2 = jx2
do k=1, ny -2
kk2 = k*x*2

dol=1, n_.z - 2
pertence = 0
npertence = 0



borda = 0

do r =1, num_ag

circulo = (j-inf_ag(r,1))**2 + (k-inf_ag(r,2))**2 +
(1-inf_ag(r,3))**2 - inf_ag(r,4)**2
delta = 40

if (abs(circulo) .1lt. delta) then
npertence = npertence + 1

elseif (circulo .1t. -1.*delta) then
pertence = pertence + 1

else

borda = borda + 1

end if

end do

if (npertence .ne. 0) then
forma(j,k,1) =1

elseif (pertence .ne. 0) then
forma(j,k,1) = -1

else

forma(j,k,1) = 0

end if

end do

end do

end do

11! difusao gel

taxa_gel_ac =0.

taxa_gel = 0.

doi=0, nt-2

write(*,*) i

'taxa_gel = a0/(beta - alpha)*(alpha-2*beta)*exp(-alpha*(i+1)*dtl)+
(alpha*a0/(beta -alpha)-x0)*exp(-beta*(i+1)*dt1)+ x0 + 2*a0l
taxa_gel_an = a0O/(beta - alpha)*(alpha-2*beta)*exp(-alpha*ixdtl)+
(alpha*a0/(beta -alpha)-x0)*exp(-betaxixdtl)+ x0 + 2xa0

Itaxa_gel = taxa_gel-taxa_gel_an

if (i .1t. 904) then

taxa_gel = tax_gel(i+1) - tax_gel(i)

else

taxa_gel = 0.0
end if

do j=1, nx - 2
j2 = jxx2

do k=1, n.y -2
kk2 = k*x*2
dol=1, nz-2
12 = 1%x%*2

calc_xg = (gel_ant(j+1,k,1)-2.0*gel_ant(j,k,1)+
gel_ant(j-1,k,1))*(dx2);
calc_yg = (gel_ant(j,k+1,1)-2.0*gel_ant(j,k,1)+
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gel_ant(j,k-1,1))*(dy2);
calc_zg = (gel_ant(j,k,1+1)-2.0*gel_ant(j,k,1)+
gel_ant(j,k,1-1))*(dz2);
if (forma(j,k,l) .eq. 0) then
gel(j,k,1) = gel_ant(j,k,1) + lambdaxdt*(calc_xg +
calc_yg + calc_zg) ;
elseif (forma(j,k,1l) .eq. 1) then
gel(j,k,1) = gel_ant(j,k,1) + lambdaxdt*(calc_xg +
calc_yg + calc_zg) +taxa_gel;
else
gel(j,k,1) = gel_ant(j,k,1) + lambda_ag*dt*(calc_xg
+ calc_yg + calc_zg);
end if
end do
end do
end do
gel_ant = gel
taxa_gel_ac = taxa_gel
gel(0,:,:) (gel(0,:,:) + gel(l,:,:))/2.
gel(n_x-1,:,:) = (gel(n_x-1,:,:) + gel(n_x-2,:,:))/2.
gel(:,0,:) (gel(:,0,:) + gel(:,1,:))/2.

gel(:,n_y-1,:) = (gel(:,n_y-1,:) + gel(:,n_y-2,:) )/2.

gel(:,:,0)

(gel(:,:,0) + gel(:,:,1))/2.

gel(:,:,n_z-1) = (gel(:,:,n_z-1) + gel(:,:,n_z-2) )/2.

end do

1'1Calculo do Dano

do j = 0,n_x-1
do k = 0,n_y-1
dol =0,n_z-1

delta_v = (1.0-rho/(gel(j,k,1)+rho) )*100.0
if (delta_v .le. 0.1 ) then

dano(j,k,1) 0.0

else
dano(j,k,1)
end if

end do

end do

end do

tanh(2.021*%delta_v - 0.195)

IEscrever em arquivo
doi=1, 16

if (i < 11) then

109



nome_arq = "rx0" // char(i+47) //".dat"
else

nome_arq = "rx1" // char(i+37) //".dat"
end if

open(i,file = nome_arq)

write(i,1) dano(25*%(i-1),:, :)
close(i)

end do

doi=1, 16

if (i < 11) then

nome_arq = "ry0" // char(i+47) //".dat"
else

nome_arq = "ryl" // char(i+37) //".dat"
end if

open(i+16,file=nome_arq)

write(i+16,1) dano(:,25%(i-1), :)

close(i+16)
end do
doi=1, 16

if (i < 11) then

nome_arq = "rz0" // char(i+47) //".dat"
else

nome_arq = "rzl" // char(i+37) //".dat"
end if

open(i+32,file=nome_arq)

write(i+32,1) dano(:,:, 25%(i-1))
close(i+32)

end do

1 format(’0’, 400es10.2)
open(100,file="inf_ag.dat")
do i =1, num_ag

write(100, *)inf_ag(i,:)
end do

close(100)

end program

110



APENDICE D - DENSIDADE DO GEL COM 30% DE AGREGADOS

Tabela 3: Resultado numérico para formacao do gel com 30% de agregados apos 10

anos - no eixo x, as 6 primeiras posicoes e no eixo y, a cada 100 nés
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X0

X1

X2

X3

X4

X5

Yo
Y100
Y200
Y300
Y400
Y500
Y600
Y700
Y800
Y900
Y1000
Y1100
Y1200
Y1300
Y1500
Y1600
Y1700
Y1800
Y1900
Y2000
Y2100
Y2200
Y2300
Y2400
Y2500

2.51E-02
2.77E-03
1.46E-02
3.88E-03
2.14E-02
1.85E-04
5.15E-04
2.63E-13
3.71E-31
5.41E-57
2.70E-57
7.91E-133
2.01-181
9.38E-237
1.61E-298
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00

2.51E-02
2.78E-03
1.46E-02
3.88E-03
2.14E-02
1.85E-04
5.16E-04
2.65E-13
3.79E-31
5.62E-57
2.81E-57
8.61E-133
2.25-181
1.08E-236
1.90E-298
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00

2.52E-02
2.80E-03
1.46E-02
3.93E-03
2.14E-02
1.89E-04
5.19E-04
2.71E-13
3.96E-31
6.07E-57
3.04E-57
1.01E-132
2.73-181
1.36E-236
2.49-298
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00

2.53E-02
2.83E-03
1.48E-02
4.00E-03
2.15E-02
1.98E-04
5.24E-04
2.77E-13
4.15E-31
6.55E-57
3.28E-57
1.15E-132
3.23-181
1.65E-236
3.09E-298
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00

2.55E-02
2.88E-03
1.49E-02
4 11E-03
2.16E-02
2.10E-04
5.31E-04
2.85E-13
4.36E-31

7.06E-57
3.53E-57
1.31E-132
3.73-181

1.95E-236
3.71E-298
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00
0.00E+00

2.58E-02
2.95E-03
1.52E-02
4.26E-03
2.18E-02
2.27E-04
5.40E-04
2.94E-13
4.59E-31
7.59E-57
3.80E-57
1.46E-132
4.26-181

2.25E-2366

4.35E-298
0.00E+00

0.00E+00

0.00E+000
0.00E+00

0.00E+00

0.00E+00

0.00E+00

0.00E+00

0.00E+00

0.00E+000




