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RESUMO

Em grande parte das aplicagdes técnicas, os escoamentos sdo turbulentos. A utilizacdo de
modelos matematicos diferenciais, para a modelagem de escoamentos de fluidos, permite a
caracterizacdo do mesmo de forma detalhada e precisa, o que resulta em uma vasta quantidade
de informacdes. Por este motivo, a resolucdo direta deste sistema de equagdes para casos praticos
se torna impossivel, fazendo com que a Simulagcdo das Grandes Escalas apareca como uma
interessante ferramenta para a caracterizacao de problemas envolvendo escoamentos turbulentos
e reativos. A escolha do esquema numérico para o tratamento do termo advectivo destas equacoes
também € de suma importancia, ja que esta tem relacdo direta com a qualidade da representagdo
do fendmeno estudado. A utiliza¢do de esquemas TVD (total variation diminishing) resulta em
solugdes livres de oscilacdes, nas quais problemas, tais como instabilidades numéricas e geragdo
de valores fisicamente impossiveis, sao contornados. No presente trabalho, tais esquemas foram
avaliados em casos candnicos como, por exemplo, adveccao-difusdo permanente e advecgao
linear transiente e em escoamentos complexos, tais como degrau descendente e jato turbulento.
Quanto a modelagem das equacdes de transporte das espécies quimicas e da energia térmica,
a implementacdo realizada permite a experimentagdo numérica de escoamentos reativos com
mecanismos complexos, sem a necessidade de utilizacao da hipétese da igualdade entre as
difusividades térmica e massica. O presente trabalho € baseado nas seguintes abordagens: Dis-
cretizagdo da fluidodinamica através do método dos volumes finitos, resolu¢do do escoamento a
partir da metodologia da Simulacdo das Grandes Escalas, com o uso do modelo de fechamento da
turbuléncia Smagorinsky dindmico e a aplicacdo de condi¢des de entrada turbulentas, aplicacao
de um esquema TVD para o tratamento do termo advectivo das equacdes de Navier-Stokes e, por
fim, utiliza¢ao de uma biblioteca para a atualizacdo de propriedades relevantes a escoamentos
reativos. A aplicacdo da condi¢do de entrada turbulenta Random Flow Generation acarretou
em uma melhoria considerdvel na caracterizacao do problema estudado, quando o mesmo fora
comparado com a aplicacdo de ruido branco ou sem geradores de perturbacdes. Quanto aos
esquemas advectivos, a metodologia CUBISTA se mostrou a melhor op¢do dentre as avaliadas,
ndo apresentando dispersdo nem difusdo numérica significativas. O uso de uma biblioteca para a
atualizacdo de propriedades termodinamicas, cinéticas e de transporte se mostrou vidvel para a
atualizacdo das propriedades relevantes aos estudos de escoamentos reativos. Por fim, a utiliza-
¢ao de uma formula¢do baseada nas difusividades das espécies na mistura, em detrimento da
aplicacdo de uma modelagem derivada da hipétese de nimero de Lewis unitério, foi responsével
por diferencas expressivas nos calculos das propriedades das espécies estudadas, ndo sendo
interessante a utilizacao de tal simplificacdo de forma generalizada.

Palavras Chave: LES, TVD, condi¢oes de entrada turbulentas, escoamentos reativos.
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ABSTRACT

In most technical applications the flows are turbulent. The use of Navier-Stokes equations for
modeling fluid flows allows its characterization in a detailed and precise way, which results
in a wide quantity of data. For this reason, the direct resolution of the resulting system of
equations for practical cases becomes impossible. As a consequence, Large-eddy Simulations
appears as an interesting tool for the characterization of problems involving turbulent and reactive
flows. The choice of an appropriate numerical scheme for the advective term of the transport
equations description is also very important, as it is directly related to the representation quality
of the studied phenomenon. The use of total variation diminishing (TVD) schemes results in
oscillation-free solutions, in which problems such as numerical instabilities and generation
of unrealistic values are circumvented. In the present work, such schemes were evaluated in
canonical situations, such as stationary advection-diffusion and transient linear advection, as well
as in complex flows, such as backward-facing step and turbulent jet. According to the transport
equations for species and thermal energy, the performed implementation allows the numerical
simulation of reactive flows with complex mechanisms, without the need of using the equality
hypothesis between thermal and mass diffusivities. The present work is based in the following
approaches: Discretization of the fluid dynamics with the use of Finite Volumes Method, flow
description based on Large eddy simulations, with the dynamic Smagorinsky turbulence closing
model and turbulent inlet conditions, application of TVD schemes for the treatment of the
Navier-Stokes equations advective term and, lastly, a library coupling, in order to update all
properties related to reactive flows.The use of Random Flow Generation, as a turbulent inlet
condition, resulted in a substantial improvement in the characterization of the studied problem
when it was compared with white noise or without any source of perturbation. Regarding the
advective schemes, CUBISTA methodology was the best option between the evaluated schemes,
not presenting substantial dispersion or numerical diffusion. The use of an external library to
update thermodynamic, kinetic and transport properties was considered feasible to describe
relevant data in the study of reactive flows. Lastly, the use of a formulation based on species
diffusivities in the mixture, instead of applying a unity Lewis number modeling, resulted in
substantial differences in species properties calculations, which incapacitates the use of Lewis
modeling for all situations.

Keywords: LES, TVD, turbulent inlet conditions, reactive flows.



Lista de ilustracoes

Figura 2.1 — Espectro de energia cinética turbulenta em funcdo do niimero de onda. Descri-
cao das metodologias RANS, LES e DNS em termos de faixas de frequéncias
espaciais. k. € o numero de onda de corte utilizado em LES. Adaptado de

Poinsot e Veynante (2005) . . . . . . . . . ... oo 6
Figura 2.2 — Passos para a modelagem da combustdo. Adaptado de Veynante e Vervisch

(2002). . . o 18
Figura 2.3 — Diagrama de regimes para combustao pré-misturada turbulenta, adaptado de

Peters (2000). . . . . . .. e 19
Figura 2.4 — Diagrama de regimes para combustio ndo pré-misturada turbulenta, adaptado

de Peters (2000). . . . . . . . ... e e e 20
Figura 4.1 — Volume de controle elementar . . . . . . . . ... ... ... .. ...... 43
Figura 4.2 — Plano XY do volume de controle. . . . . . . ... ... ... ........ 44
Figura 4.3 — Defini¢do de varidveis locais e sistema de coordenadas (ALVES; OLIVEIRA;

PINHO, 2003). . . . . . . 49
Figura 4.4 — Condicao inicial tipica da simula¢do de um jato em malha adaptativa. . . . . 51
Figura 5.1 — Adveccado-difusdo em regime estaciondrio, com velocidade de transporte de

0,2m/s. . . oo 63
Figura 5.2 — Advecc¢do-difusdo em regime estacionario, com velocidade de transporte de

2,5MmM/S. Lo e 63
Figura 5.3 — Advecg¢ao-difusido em regime estaciondrio, com velocidade de transporte de

2,5 m/s e uma melhor resolucdo de malha. . . . . . .. ... .. ... ... 64
Figura 5.4 — Condi¢do inicial e solugdoexatadocaso 1. . . . . . . . ... ... ... .. 65
Figura 5.5 — Experimentagdo numéricadocaso 1. . . . . . .. ... ... ... ... .. 65
Figura 5.6 — Condicdo inicial e solu¢do exatadocaso2. . . . . . ... ... ... .... 65
Figura 5.7 — Experimentagdo numéricadocaso2. . . . . . . . ... ... ... ... .. 66
Figura 5.8 — Condig¢do inicial e solugdo exatadocaso3. . . . . . . . ... ... ... .. 66
Figura 5.9 — Experimentacdo numéricadocaso3. . . . . . . . . .. ... ... ..... 66

Figura 5.10-Representacdo esquemdtica do experimento realizado por Moreau et al. (1996). 67

Figura 5.11-Estacdes verticais de velocidades médias obtidas com os esquemas FOU
(esquerda), WENO (centro) e CUBISTA (direita). . . . . ... .. .. ... 68

Figura 5.12-Linhas de corrente médias de um escoamento em um degrau descendente,
simulado com a utilizacdo de esquema distintos para o tratamento da adveccdo. 68

Figura 5.13—Condicao inicial do jato inerte, turbulento e incompressivel SandiaD.. . . . 74
Figura 5.14-Componente v da velocidade em um plano de corte no centro do dominio
computacional, z=1,44 x 10~ m. . . ... ... L L 74

Figura 5.15-Decaimento médio da componente da velocidade na dire¢ao do escoamento,
avaliado na linha de centro do dominio computacional. . . . . .. .. ... 74



Figura 5.16-Taxas de progresso de reagcdo obtidas de forma analitica e com a biblioteca
Cantera. . . . . . . . ..
Figura 5.17-Influéncia do mecanismo cinético na determinagao de propriedades razdes de
equivaléncia. . . . . .. L. oL L e
Figura 5.18-Otimizagdo da atualizagdo de propriedades. . . . . . . ... ... ... ..
Figura 5.19-Difusividades do H,: Varidvel (esquerda) e Lewis unitdrio (direita). . . . . .
Figura 5.20-Difusividades do O,: Varidvel (esquerda) e Lewis unitario (direita). . . . . .
Figura 5.21-Fracoes massicas de H, calculadas com uma formulacao baseada em difusi-
vidades variaveis (esquerda) e em Lewis unitdrio (direita). . . . . . . . . . .
Figura 5.22-Fragdes mdssicas de O, calculadas com uma formula¢do baseada em difusi-
vidades varidveis (esquerda) e em Lewis unitdrio (direita). . . . . . . . . . .
Figura 5.23—Massa especifica calculada com uma formulagdo baseada em difusividades
variaveis (esquerda) e em Lewis unitdrio (direita). . . . . .. ... ... ..
Figura 5.24-Magnitude da vorticidade. . . . . . . . . .. ... L Lo
Figura 5.25-Fragdo massicade metano. . . . . . . . . . ... . ... ... ...
Figura 5.26-Massa especificada mistura. . . . . . . . . .. .. ... oL,



Lista de tabelas

Tabela 3.1 — Massas molares de espécies quimicas distintas. . . . . . . . . ... ... .. 30
Tabela 3.2 — Coeficientes estequiométricos de espécies quimicas distintas. . . . . . . . . 30
Tabela 3.3 — Formas de energia e entalpia utilizadas em equagdes de conservagdo. . . . . 33
Tabela 4.1 — Parametros caracteristicos para a obtencao de renomados esquemas de inte-
gracdo temporal com a utilizagao do esquema IMEX de dois passos. . . .. 54
Tabela 5.1 — Comprimentos caracteristicos de recirculagdes em um degrau descendente. . 68
Tabela 5.2 — Comparativo de performance entre escritas binariae ASCIL. . . . . . . . .. 73
Tabela 5.3 — Custo computacional da simulacio de equilibrio quimico com as bibliotecas
Chemkine Cantera. . . . . . . .. . ... ... 77
Tabela 5.4 — Taxas de progresso de reacao obtidas de forma analitica e com a biblioteca
Cantera. . . . . . . . . L 79
Tabela 5.5 — Difusividades das espécies na mistura, obtidas de forma analitica e com a
bibliotecaCantera. . . . . . . . . . . ... L 81
Tabela 5.6 — Propriedades obtidas com mecanismos globais e completos para a queima do
MELANO0. . . . . . .o e e e e e e e e e 83

Tabela 5.7 — Propriedades obtidas com os mecanismos global e completo para a queima
do metano, em razdes de equivaléncia distintas. . . . . ... ... ... .. 84



Lista de simbolos

Siglas

ADBQUICKEST

AMR
ASCII

BDF
BICGSTAB
CBC

CDS

CFD
CLAM
CNAB
CNLF

CUBISTA

Da
DNS
EBU
ENO
FOU
HDF
HLPA
HRS

IMEX

ADaptative Bounded Quadratic Upstream Interpolation for Convec-
tive Kinetics

Adaptive Mesh Refinement

American Standard Code for Information Interchange
Backward Differentitation Formula

Bi-Conjugate Gradient Stabilized

Convection Boundedness Criterion

Central Differencing Scheme

Computational Fluid Dynamics

Curved-Line Advection Method

Crank-Nicolson Adams-Bashforth

Crank-Nicolson Leap-Frog

Convergent and Universally Bounded Interpolation Scheme for the
Treatment of Advection

Numero de Damkohler

Direct Numerical Simulations

Eddy Break Up

Essentially Non-Oscillatory

First Order Upwind

Hierarchical Data Format
Hybrid-Linear Parabolic Approximation
high resolution schemes

IMplicit EXplicit



Ka

Le

LES

Ma
MCNAB
MFLab
MINMOD
MSIP
NVD

Pe

Pr
QUICK
RANS
Re

RFG

Sc

SEM
SMART
TVD
VOF
VONOS
WACEB
WENO

XDMF

Operadores

Ja
Js

Numero de Karlovitz

Numero de Lewis

Large Eddy Simulations

Numero de Mach

Modified Crank-Nicolson Adams-Bashforth
Laboratério de Mecanica dos Fluidos

MINimum MODulus

Modified Strongly Implicit Procedure

Normalized Variable Diagram

Numero de Péclet

Numero de Prandtl

Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics
Reynolds Averaged Navier-Stokes

Numero de Reynolds

Random Flow Generation

Numero de Schmidt

Synthetic Eddy Method

Sharp and Monotonic Algorithm for Realistic Transport
Total-Variation-Diminishing

Volume of Fluid

Variable-Order Non-Oscillatory Scheme

Weighted Average Coefficient Ensuring Boundedness
Weighted Essentially Non-Oscillatory

eXtensible Data Model and Format

Produto escalar
Integral de volume
Integral de superficie

Gradiente



Subscritos

LES

max

W
w

Sobrescritos

Divergente
Derivada parcial

Derivada substantiva

Centro, fundo do volume finito
Face fundo do volume finito
Gés queimado

Downstream

Banco de dados armazenado
Centro, leste do volume finito
Face leste do volume finito
Combustivel

Dados reescalonados de entrada
Miximo

Centro, norte do volume finito
Face norte do volume finito
Comburente

Centro do volume finito
Produto

Campos de velocidades estatisticos desejados
Centro, sul do volume finito
Face sul do volume finito
Centro, topo do volume finito
Face topo do volume finito
Upstream

Gaés fresco

Centro, oeste do volume finito

Face oeste do volume finito



I6] Termo exponencial da temperatura

B; Termo exponencial da temperatura da reacao j
b Gés queimado

n Um passo de tempo anterior

n+1 Tempo atual

n-1 Dois passos de tempo anteriores

u Gas fresco

Letras gregas

Wk Taxa de reacdo da espécie k

Wj Taxa de reacdo da espécie k na reagdo j

A Segundo filtro do modelo de Smagorinky dindmico

Q; Parametros do termo temporal do método IMEX

Bi Parametros do termo advectivo do método IMEX

dij Delta de Kronecker

€ Taxa de transformacao viscosa

A Condutividade térmica

1 Viscosidade dindmica

v Viscosidade cinemdtica

Vg Coeficiente estequiométrico liquido da espécie k

vy, Coeficiente estequiométrico da espécie k quando esta é produto

vy Coeficiente estequiométrico da espécie k quando esta € reagente

Vij Coeficiente estequiométrico da espécie k na reacao j, quando esta é
produto

V,Zj Coeficiente estequiométrico da espécie k na reacao j, quando esta é
reagente

Wh41 Relacao entre dois passos de tempo consecutivos do método IMEX

A Filtro com comprimento caracteristico baseado na malha

p Massa especifica

Oij Tensor tensao total

Tij Tensor de tensoes viscosas



Tsgs

Ty

1=

Letras latinas

Q

S

|| e N

11—

Escala de tempo submalha

Escala de tempo caracteristico da turbuléncia
Parametro do termo difusivo do método IMEX
Tensor de tensdes viscosas

Coordenada normalizada

Taxa de transformacdo de energia

Vetor for¢a de campo

Vetor normal a superficie em que o fluido estd entrando ou saindo
Vetor velocidade

Correcdo para o vetor velocidade

Coeficiente do modelo de Smagorinsky dindmico

Componente da flutuacio do vetor velocidade filtrado na direcao x
Componente do vetor velocidade filtrado na direcdo x

Tensor unitario

Tensor de tensoes totais

Constante pré-exponencial da reacdo direta

Constante pré-exponencial da reaco j

Decomposi¢ao de Cholesky

Condi¢dao CFL

Progresso de reagdo

Calor especifico da mistura em pressdo constante

Calor especifico da mistura em volume constante

Constante do modelo de combustao Eddy Break Up

Calor especifico da espécie k em pressdo constante

Difusividade da espécie k na mistura

Coeficiente de difusdo mdéssica bindria da espécie p com a espécie k
Energia de ativagdo

Energia de ativacao da reacdo |



I'hSNS
rhst
I‘hSyk

rhs

ij

Energia total

Combustivel

Forca de campo atuando na espécie k, na dire¢ao j
Entalpia de formacao da espécie k

Entalpia sensivel e quimica

Entalpia sensivel da espécie k

Energia cinética turbulenta

Taxa de reacdo direta

Taxa de reacdo direta da reagdo j

Taxa de reacdo reversa da reacgao j

Tensor de Leonard global

Massa

Tensor cruzado

Comburente

Produto

Pressao

Taxa de progresso de reacao

Energia térmica na forma de calor em notagdo indicial
Taxa de progresso da reacao j

Numero randdmico retirado de uma distribui¢do normal
Constante universal dos gases

Tensor de Reynolds

Lado direito das equagdes de Navier-Stokes

Lado direito da equacgdo de transporte de energia térmica
Lado direito das equagdes de transporte de fracdes mdssicas
Lado direito da equacdo de transporte do escalar conservado
Restri¢cdo para o divergente da velocidade

Razdo esttequimétrica

Tensor taxa de deformacgao



Wy

Y

Temperatura

Tempo

Tempo advectivo

Tempo difusivo

Tensor subteste

Componente do vetor velocidade na diregdo x
Correcdo para a velocidade em notacao indicial
Componente do vetor velocidade na direcdo y
Componente i da velocidade de difusdo V da espécie quimica k
Massa molar média da mistura

Componente do vetor velocidade na diregado z
Massa molar da espécie k

Fracao molar da espécie k

Fracdo méssica da espécie k



Sumario

Resumo . . ... ... ... .. e viii
Abstract . . . . .. .. . e e e e e e e e e e e ix
Listadeilustragoes . . . ... ... ... i i i it ittt e X
Listadetabelas . . . . . . ... ... ... i e Xi
Listadesimbolos . . . . . . .. ... . i e Xix
1 Introdug@o . . . ... . . . . . i i e 1
I.1 Objetivos . . . . . o e 2
1.2 Escopodatese . . . . . . ... ... i 3
2 Revisao bibliografica. . . . ... ........ ... ... . o0 5
2.1 Equagdes de Navier-Stokes . . . . . . . . . . .. ... .. ... 5
2.2 Condicdes de entrada turbulentas . . . . . .. ... ... ... ......... 6
2.2.1 Meétodosdereciclagem . . . . ... ... ... o o 7
2.2.2 Meétodos sintetizadores . . . . ... ..ol oL oo 8

2.3 Esquemas numéricos para o tratamento do termo advectivo das equacdes de
Navier-Stokes . . . . . . . . L 11
2.4 Saida de dados baseada em HDFS/XDMF . . . . . .. ... ... ... .... 12
24.1 HDF5 . . . . e 12
242 XDMF. . . . . e 13
2.5 Refinamento adaptativo . . . . . ... ... 15
2.6 Escoamentos reativos . . . . . . . . v vttt e e e e e e 16
3 Modelagemmatematica . . ... ... ....... ... .. ... 23
3.1 Balan¢o de quantidade de movimento linear . . . . . . . ... ... ... ... 23
3.2 Modelo de fechamento da turbuléncia: Smagorinsky dinamico . . .. .. ... 24
3.3 Condicoes de entrada turbulentas . . . . . . .. ... ... ... ... ... 25
3.3.1 Random Flow Generation-RFG . . . . . . ... ... ... ...... 25
3.4 Conservagdo de massa e balanco de espécies quimicas . . . . . . . . ... ... 27
34.1 Velocidadesdedifusdo . . . ... ... ... ... ... ... ... . 27
3.4.2 Termo de transformacdo por reacdo quimica . . . . . . . .. ... ... 29
3.5 Energia . . .. ... e e e 32
3.6 Modelagem da combustdo pré-misturada . . . . . . ..o L oL 36
4 Modelagem nUMErica . . .. ... ...t ottt vttt nnnnnnnnn 41
4.1 Discretizacdo espacial das equacgdes de transporte . . . . . . ... ... ... 42
4.1.1 Formulagdes divergente e ndo divergente . . . . . . . . . ... ... .. 45

4.2 Esquemas numéricos para o tratamento do termo advectivo das equagdes de
Navier-Stokes . . . . . . . o . e 47
4.2.1 Esquemas cléssicos para o tratamento da advecgdo . . . . . . ... .. 48
422 EBsquemas TVD . . ... ... .. . 49
4.3 Refinamento adaptativo . . . . . . . ... o 51
4.4 Integracdotemporal . . . . . . . ... 52
4.5 Acoplamento pressdo-velocidade . . . . . . ... ... ... L. 55
4.6 Biblioteca de atualizacdo de propriedades: Cantera . . . . . . ... ... ... 58

5 Resultados ediSCUSSOES . . . v v v v v it ittt e e e e e e e 61



SUMARIO xxi

5.1 Esquemas numéricos para o tratamento do termo advectivo das equagdes de

Navier-Stokes . . . . . . . . L 62

5.1.1 Advecgdo-difusdo . . . . . . . . . ... 62

5.1.2  Advecgdo linear unidimensional . . . . . ... ... ... oL 64

5.1.3 Degraudescendente . . . . . . .. ... ... 67

5.2 Saida de dados baseada em HDF5/XDMF . . . . .. ... ... ... ..... 70
5.3 Escoamento turbulento, incompressivel e inerte com refinamento adaptativo de

malha . . . .. 73

5.4 Biblioteca para a atualizacdo de propriedades . . . . . . ... .. .. .. ... 75

5.4.1 Validacdo da biblioteca Cantera . . . . . . . .. ... ... ...... 78

5.4.2 Influéncia do mecanismo de cinética quimica . . . .. ... ... ... 81

5.5 Otimizagdo da atualizacdo de propriedades . . . . . . . . ... ... ...... 84

5.6 Influéncia da modelagem da difusividade mdssica . . . . ... ... ... ... 85

5.7 Jatos OpoStOS . . .. ... L e 89

6 Conclusoeseperspectivas . ... ... .. ...t ennnnns 95

(2 0= (=) =] 2 1= - 1= 1 99






Capitulo 1

Introducao

Em grande parte das aplicagdes técnicas os escoamentos sdo turbulentos. Essa carac-
teristica € benéfica e interessante quando busca-se um processo aprimorado de mistura ou é
inevitavel, devido a aspectos relacionados a velocidades, propriedades fisicas e geometrias. No
ambito da combustao, exemplifica-se tal situacdo com a no¢@o de que chamas tendem a se tornar
menores quando a mistura entre o combustivel e o comburente é otimizada, permitindo uma
combustdo mais completa, com uma maior taxa de liberagcdo de energia.

A unido dos fendmenos da turbuléncia e da combustdo pode ser encontrada em uma
grande faixa de sistemas industriais. No Brasil, por exemplo, 79,8% da matriz energética € gerada
por processos envolvendo a combustio (17,5% biomassa de cana, 8% lenha e carvdo vegetal,
36,5% petréleo e derivados, 12,3% gés natural e 5,5% carvdo mineral), indicativo reportado pelo
Ministério de Minas e Energia, no ano de 2017. Tal situacdo tem motivado pesquisas cientificas
com o intuito de alcancar uma maior eficiéncia para os processos que envolvam combustio, com
a preocupacdo de garantir uma menor producgdo de poluentes.

O estudo de tais fendmenos no ambito da fluidodindmica computacional (Computational
Fluid Dynamics - CFD), divide-se em trés principais metodologias: Simulacdo das Grandes
Escalas (Large Eddy Simulations - LES), Médias de Reynolds para as Equacdes de Navier-Stokes
(Reynolds Averaged Navier-Stokes - RANS) e a Simulacdo Numérica Direta (Direct Numerical
Simulations - DNS). A primeira ocupa uma posicao intermedidria na faixa de ferramentas
de predicdo de escoamentos turbulentos, localizada entre RANS, na qual todas as escalas
da turbuléncia sao modeladas e DNS, na qual todas as escalas da turbuléncia sio resolvidas
numericamente.

Em LES, as maiores estruturas turbilhonares, as quais sao portadoras da maior quantidade
de energia, sdo calculadas numericamente. As escalas submalha, por sua vez, bem como as
suas interacdes com as grandes escalas, sao modeladas. As maiores escalas que, usualmente,
controlam o comportamento e as propriedades estatisticas dos escoamentos turbulentos, tendem a
ser dependentes da geometria do problema, ao passo que as menores estruturas sdo caracterizadas
por serem mais universais e, consequentemente, mais faceis de serem modeladas.

Entretanto, a vantagem da modelagem LES de calcular grande parte das escalas presentes
no espectro de energia tem sido questionada para escoamentos reativos. A discussao reside no
fato das rea¢des quimicas acontecerem somente apos 0s reagentes se tornarem misturados em
nivel molecular, o que sugere que estas reacdes ocorram principalmente nas escalas submalha.
Desta forma, escoamentos turbulentos reativos ndo podem ser modelados como universais nas
menores escalas e, portanto, os modelos submalha para as rea¢des quimicas nao podem ser tao
simples quanto aqueles caracteristicos de aproximacdes RANS.

Por outro lado, a presenca de reagdes quimicas ndo invalida a hipdtese de isotropia
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das menores escalas. Os modelos flamelet de combustdo turbulenta, por exemplo, pressupdem
que existem estruturas de chama universais nas menores escalas. O motivo de haver falhas na
utilizacdo de aproximagdes RANS na predicao de escoamentos reativos relaciona-se com a pouca
acurédcia da modelagem das grandes escalas que esta metodologia produz. Desta forma, mesmo
com um modelo relativamente simples para a cinética quimica, a metodologia LES deve ser
capaz de obter melhores resultados do que os originados por simulacdes RANS empregando
modelos de reagdes quimicas mais sofisticados.

Em resumo, DNS € a metodologia a ser escolhida para estudar escoamentos ocorrendo a
baixos nimeros de Reynolds, nos quais a faixa de escalas a ser resolvida € pequena. Entretanto,
tal metodologia ndo € vidvel para a experimentacdo de escoamentos de interesse pratico e
industrial, ocorrendo a altos nimeros de Reynolds. A aproximacdo RANS ¢ utilizada quando
o custo computacional ou a rapidez na obtencao de resultados sdo mais importantes do que a
acurdcia da solucao.

A metodologia LES aparece como uma escolha interessante por prover solu¢des com boa
acurdcia e com um custo computacional acessivel. Geralmente, o custo da experimentagdo de um
escoamento ocorrendo a altos nimeros de Reynolds com esta aproximacdo é comparavel a uma
DNS de um escoamento similar, ocorrendo a baixo nimero de Reynolds. Entretanto, quando
as duas metodologias sdo avaliadas em uma mesma situacao, a diferenca € significativa. Sob as
mesmas condi¢cdes, LES € capaz de fornecer informacdes e acurdcia semelhantes as obtidas com
DNS para quantidades de interesse de engenharia, mas a um custo computacional bem reduzido.
Quando comparado com RANS, LES € capaz de prover resultados com maior acuricia, além
de dados mais completos, tais como espectro de frequéncias e flutuagdes de pressdo, mas a um
custo que pode ser superior em varias ordens de magnitude. Por fim, tendo em vista o declinio
do custo computacional com o passar dos anos, espera-se que a metodologia LES seja capaz de
competir ndo somente com RANS, mas também com experimentos materiais na obtencao de
resultados com significativas acurdcia e rapidez e custo computacional.

Neste ambito, os principais objetivos do presente trabalho sdo apresentados na secdo que
se segue.

1.1 Objetivos

O presente trabalho tem como principal objetivo a contribuicdo para o desenvolvimento
de uma ferramenta robusta e eficiente para a andlise numérica de escoamentos com combustao
turbulenta, podendo esta ser utilizada tanto para a andlise de situagdes préticas de engenharia,
quanto para estudos detalhados, tendendo a modelagem DNS.

Para a plena realizacdo do objetivo supracitado, uma série de atividades complementares
mostrou-se necessdria como, por exemplo:

e Realizacdo de pesquisa bibliografica, visando estabelecer o estado da arte da modelagem
do fendmeno da combustao.

e Estudo e implementagdo de uma estratégia para a otimizacao do uso de espaco em disco,
haja vista a quantidade de dados a serem obtidos pelas experimentagdes do referido
fendmeno.

e Estudo e implementacdo de esquemas para a caracterizacdo do termo advectivo das
equacoes de Navier-Stokes, com o intuito de evitar oscilagdes e difusdo numérica, por
exemplo, nas equagdes de transporte das fracdes massicas (as quais nao devem ser negativas
ou maiores do que a unidade).
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e Implementacdo de modelagens para a combustdo na plataforma de célculo.

e Acoplamento entre a plataforma de calculo e uma biblioteca externa para a determinacao
de propriedades cinéticas, termodindmicas e de transporte.

e Desenvolvimento de estudos relacionados com a combustio em escoamentos turbulentos,
utilizando as metodologias desenvolvidas.

Um breve escopo do contetido do presente trabalho € apresentado na se¢do seguinte.

1.2 [Escopo da tese

A sequéncia utilizada na redacdo do presente trabalho € apresentada a seguir.

No capitulo 2 serd apresentada uma revisdo bibliografica, na qual serdo discutidos
diversos assuntos pertinentes com os objetivos do presente trabalho. A referida secdo € iniciada
com uma discussao acerca das aplica¢des das equacdes de Navier-Stokes em sua forma completa,
bem como de possiveis simplificacoes das mesmas com €nfase em aproximacdes LES, as
quais foram utilizadas no presente trabalho. Em seguida, uma breve apresentacdo de esquemas
numéricos para o tratamento do termo nao linear das referidas equacdes serdo abordados. A
importancia da utilizacdo de condigdes de entrada turbulentas também sera discutida no referido
capitulo, seguida pela estratégia utilizada para a realizacdo de uma saida de dados bindria, baseada
no acoplamento HDF5/XDMEF. Por fim, uma breve contemporizacao de trabalhos envolvendo
escoamentos reativos sera realizada.

Em seguida, no capitulo 3, a modelagem matemadtica utilizada no presente trabalho
serd descrita. Tal descricdo abordara a formulacdo das equagdes da quantidade de movimento
linear em sua forma completa, com posterior apresentacdo da modelagem de fechamento da
turbuléncia para simulagdes LES utilizada no presente trabalho. A estratégia de geracao de
condi¢cdes de entrada turbulentas também serd discutida neste capitulo. Concluidas as se¢des
relacionadas com as equacdes de Navier-Stokes, parte-se para as equacOes da continuidade
e de transporte de espécies quimicas. Neste momento, a determinagdo das velocidades de
difusdo e do termo reacional (requeridos pelo transporte das fracdes massicas), sdo explicitados.
Ap0s tais discussdes, a equacao da energia térmica utilizada no presente trabalho, em func¢ao
da temperatura, € obtida a partir da equacao da energia total. Por fim, uma série de hipdteses
simplificadoras para o estudo de escoamentos reativos serdo apresentadas, culminando na geragdo
de uma equacdo de transporte de um escalar passivo, a qual serd utilizada para a experimentagado
de processos de combustio pré-misturados.

O capitulo 4, referente a modelagem numérica, € iniciado com uma discussao acerca da
discretizacdo espacial utilizada no presente trabalho. Para tal, serd realizada uma demonstracao
da metodologia para uma das componentes de velocidade das equacdes de Navier-Stokes,
sendo este procedimento andlogo para as outras componentes desta varidvel e demais equagdes
utilizadas neste trabalho. Em seguida, serd realizada uma comparagdo entre as formulagdes
divergente e nio divergente de uma equagdo generalizada, com o intuito de demonstrar a
diferenca entre as duas formulag¢des sob pontos de vista algébrico e numérico. O tépico seguinte
apresentard as formulagdes dos esquemas para o tratamento do termo advectivo das equagdes de
transporte utilizadas no presente trabalho. Neste momento, serdo discutidas alternativas para a
eliminacdo de problemas, tais como difus@o numérica e oscilacdes em regides caracterizadas
por fortes gradientes da propriedade sendo transportada. Por fim, serdo discutidos os esquemas
de integracdo temporal, o acoplamento pressdao velocidade e a biblioteca para atualizacao de
propriedades termodindmicas, cinéticas e de transporte utilizados no presente trabalho.
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No capitulo 5, serdo apresentados os resultados e discussoes. Esta secdo se iniciard com
a andlise de alguns esquemas numéricos para o tratamento do termo advectivo das equacdes de
Navier-Stokes, aplicados a situagdes canOnicas de estresse numérico. Um resultado contemplando
os beneficios da utilizacdo da metodologia de escrita bindria serd apresentado logo em seguida,
acompanhado de uma experimentacdo de um escoamento turbulento realizado com o advento
de condicdes de entrada turbulentas. A seguir, serdo apresentados alguns experimentos, com
o intuito de avaliar o desempenho da biblioteca de atualizagcdo de propriedades. Dentre estes,
situagdes tais como a influéncia da utilizacao de mecanismos globais e completos de cinética
quimica no estudo da combustao, cdlculos de taxas de progresso de reacdo e de difusividades
serdo avaliados. Por fim, alguns exemplos da aplicabilidade da ferramenta desenvolvida sdo
apresentados.

O capitulo final deste material serd aquele em que serdo apresentadas as conclusdes e
perspectivas do presente trabalho.

Com a conclusdo deste capitulo introdutorio, uma breve revisdo bibliogréfica acerca de
temas relacionados com os objetivos do presente trabalho serd apresentada no capitulo seguinte.



Capitulo 2

Revisao bibliografica

No presente capitulo, objetiva-se apresentar uma revisao bibliogréfica acerca do tema
proposto. Para este fim, nas secdes que se seguem estao disponiveis discussdes sobre equacoes
de Navier-Stokes, geracdo de condicdes de entrada turbulentas, esquemas advectivos, saida de
dados bindria baseada em HDF5/XDMEF, refinamento adaptativo e, por fim, escoamentos reativos.
Tais discussodes sao inciadas na se¢do seguinte, a qual trata sobre as equagdes de Navier-Stokes.

2.1 EquacoOes de Navier-Stokes

A utilizagdo das equagdes de Navier-Stokes, com o intuito de modelar escoamentos
de fluidos laminares ou turbulentos, permite a caracterizacdo de um escoamento de forma
detalhada e precisa. Tal caracteristica resulta em dificuldades para situa¢des em que ha presenca
de turbuléncia, pois estas equagdes descrevem todo o campo de velocidades e de pressdo tanto
para as maiores, quanto para as menores escalas de comprimento e tempo. A quantidade de
informagdo contida neste campo € vasta e, como consequéncia, a solugdo direta deste sistema
de equacgdes para casos praticos se torna invidvel. Neste ambito, trés principais metodologias
de resolucdo podem ser utilizadas: DNS, realizadas inicialmente por Orszag e Patterson (1972),
LES, exploradas por Deardorff (1970) e RANS, realizadas por Launder e Spalding (1972).

A metodologia DNS caracteriza-se pelo cdlculo de todas as escalas da turbuléncia, através
da resolucao do modelo diferencial sem a imposicao de qualquer modelo de fechamento da
turbuléncia. Torna-se necessdrio, entdo, um refinamento de malha capaz de capturar todo o
espectro de frequéncias, desde as compreendidas nas maiores estruturas, até aquelas encontradas
na escala de Kolmogorov, que denota as menores estruturas caracteristicas de um escoamento
turbulento. Devido a grande quantidade de escalas encontradas em situagdes de engenharia,
trata-se de um método de dificil utilizacdo para aplicacdes industriais, sendo de grande valia para
a descricdo de escoamentos base da mecanica dos fluidos. As outras duas metodologias citadas
anteriormente surgem desta dificuldade de utilizacdo da metodologia DNS. Neste ambito, hd o
aparecimento da decomposicdo das escalas da turbuléncia, seja através de médias temporais ou
de filtragens espaciais.

A utilizacdo de médias temporais acarreta na decomposicdo da velocidade em uma
parcela média e outra flutuante e na modelagem completa do espectro de energia, sendo esta
a metodologia denominada de RANS. Neste método, necessita-se modelar o tensor adicional
(tensor de Reynolds), originado do termo advectivo das equacdes de Navier-Stokes apds a
realizagdo da decomposi¢do das escalas da turbuléncia.
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As filtragens espaciais, por sua vez, produzem as equagoes filtradas de Navier-Stokes, as
quais sdo relacionadas com a metodologia LES. O filtro utilizado, associado com a malha de
discretizagdo, tem o papel de separar as escalas do escoamento. Tal artificio permite a modelagem
das estruturas menores ou iguais a ordem de grandeza da malha utilizada e o cdlculo das restantes.

Como esta metodologia visa a modelagem das menores escalas do escoamento, separadas
por um processo de filtragem, vérias aproximacdes foram desenvolvidas com o intuito de buscar
a construgdo de modelos de escalas sub malha. Neste grupo, podem-se considerar os modelos de
fechamento da turbuléncia propostos por Smagorinsky (1963), Germano et al. (1991) e Piomelli
(1993). Uma descri¢do simplificada das trés metodologias discutidas € apresentada na Fig. 2.1.

A

Calculado com DNS
E(k) | = >
Modelado com RANS
- |
Calculado com LES Modelado com LES
> >
|
|
|
|
|
|
|
' >
ke K

Figura 2.1 — Espectro de energia cinética turbulenta em funcido do nimero de onda. Descri¢ao
das metodologias RANS, LES e DNS em termos de faixas de frequéncias espaciais.
k. € o nimero de onda de corte utilizado em LES. Adaptado de Poinsot e Veynante
(2005)

Em resumo, a metodologia RANS necessita de um menor nivel de refinamento quando
comparada com as outras citadas. Entretanto, uma grande quantidade de informacdes € perdida
na utilizacdo desta aproximagdo ja que todo o espectro de energia ¢ modelado. Por outro lado,
DNS caracteriza-se por requerer custos computacionais proibitivos, devido a necessidade de
altissimas resolucdes de malha sendo, assim, restrita a problemas académicos. Desta forma,
LES aparece como uma interessante ferramenta para a simulacdo de problemas envolvendo
escoamentos turbulentos e reativos.

A turbuléncia é um fendmeno caracterizado por apresentar peculiaridades em sua experi-
mentacdo ou simulacdo. Isto ocorre devido a complexidade e extrema sensibilidade da mesma as
condi¢des iniciais dos campos de escoamentos turbulentos. A correta imposi¢cdo das condi¢des de
entrada €, portanto, de grande importancia a caracterizacdo satisfatoria de um escoamento. Neste
ambito, vdrias formas de geragdo de condi¢Oes de entrada turbulentas vém sendo desenvolvidas
ao longo das dltimas décadas, visando uma descricao ainda mais fidedigna do fendmeno da
turbuléncia. Tal assunto serd tratado a seguir.
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2.2 Condicoes de entrada turbulentas

Um dos principais fatores que fazem da turbuléncia um fend6meno irregular e impredis-
civel é a extrema sensibilidade da mesma as condig¢des iniciais e de contorno dos campos de
escoamentos turbulentos. Assim, a especificacdo destas condi¢des de forma realista, ou mais
préxima possivel da situacdo experimentada € de suma importancia para a descri¢do do fendmeno
estudado.

Em simulacdes RANS, perfis analiticos ou experimentais simples para as velocidades
médias e varidveis turbulentas sdo usualmente impostas. Tal prética foi justificada por George
e Davidson (2004), com a demonstracdo de que tais simulacdes atingem um comportamento
assintdtico universal, independentemente das condi¢cdes de entrada, em escoamentos cisalhantes
simples.

Quando se utiliza as metodologias DNS e LES, as quais apresentam comportamento
turbulento, a especificagdo dos dados de entrada se torna mais complexa. Para estas situacoes, as
condi¢des mencionadas devem apresentar um sinal de velocidades transiente, que represente a
turbuléncia na entrada do dominio.

A simulacao do escoamento a entrada do dominio proveria resultados realistas para a
simulacao principal, porém, o dominio computacional ndo poderia ser extendido indefinidamente.
Desta forma, condi¢des de entrada turbulentas aproximadas devem ser especificadas, fazendo
com que a geracdo das mesmas se torne uma interessante ferramenta para remediar este problema.

Os métodos de geracdo de condicdes de entrada dividem-se em duas categorias bdsicas:
metodologias que partem de uma simulag@o anterior e as sintetizadas. A primeira baseia-se na
realizag¢do de cdlculos anteriores com o intuito de computar alguma forma de turbuléncia antes
dos cdlculos principais (SPODE, 2006). A segunda, por sua vez, caracteriza-se pela geracdo de
alguma forma de flutua¢do randdomica com posterior combina¢do desta com o escoamento médio
a entrada do dominio. No presente trabalho, foram utilizados apenas métodos sintetizadores.
Entretanto, uma breve descri¢ao das duas aproximacdes, revisados por Tabor e Baba-Ahmadi
(2010), serdo descritas na sequéncia.

2.2.1 Meétodos de reciclagem

O método que apresenta maior acurdcia para a especificagao de flutuagdes turbulentas
para simulagdes do tipo LES ou DNS ¢€ a realizagdo de uma simulag¢ao anterior, a qual servira
para prover condi¢des de entrada realistas para a simulagdo principal. Caso a turbuléncia a
entrada do dominio seja considerada como totalmente desenvolvida, condi¢des periddicas podem
ser aplicadas na direcao do escoamento médio na simulagdo anterior. O escoamento no plano
de saida € entdo reciclado e introduzido a entrada, em cada passo de tempo, de forma que a
simulagdo gere seus proprios dados de entrada. Esta metodologia foi utilizada por Friedrich e
Arnal (1990) para a simulagdo das grandes escalas de um degrau descendente.

Lund, Wu e Squires (1998) propuseram um método baseado na utilizacdo de veloci-
dades em um plano localizado a vérias espessuras de camada limite a frente da entrada, local
denominado de estacdo de reescalonamento, para determinar o sinal de velocidade no plano
de entrada. O campo de velocidades nesta estacdo é decomposto em partes média e flutuante
e o escalonamento ¢ aplicado, separadamente, nas camadas interna e externa das mesmas. Tal
acdo fora tomada para contabilizar as diferentes leis de similaridade que sdo observadas nestas
duas regides. Posteriormente, a velocidade reescalonada € reintroduzida como uma condi¢do de
entrada.

Os autores utilizaram-se deste procedimento para a aquisicdo de resultados de uma
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simula¢@o de camada limite em desenvolvimento espacial, capaz de gerar suas préprias condi¢des
de entrada. Aider e Danet (2006) utilizaram esta metodologia para gerar condi¢des de entrada
para escoamentos turbulentos sobre um degrau descendente. Sagaut et al. (2004) propuseram
uma extensdo a metodologia mencionada, para turbuléncia compressivel, baseada na adi¢do do
reescalonamento e reciclagem das flutuagdes de temperatura e pressao as operacdes propostas
por Lund, Wu e Squires (1998).

Um outro método foi proposto por Schliiter, Pitsch e Moin (2004). Este baseia-se na
utilizacdo de um banco de dados contendo planos de velocidade instantaneos, previamente
criados por uma simulagdo LES com condic¢des periddicas ou o método de Lund, Wu e Squires
(1998). Flutuagdes turbulentas de velocidade sdo extraidas e reescalonadas para apresentar as

estatisticas desejadas,
_ VU Rans
urps(t) = Urans + [upp(t) — Upp| ———>, (2.1)
Vu?pp

os subscritos LES, RANS e DB denotam, respectivamente, valores para os dados reescalonados
de entrada, os campos de velocidades estatisticos desejados e o banco de dados armazenado.
Desta forma, em acoplamentos do tipo RANS para LES, o banco de dados pode ser alterado para
reproduzir as médias estatisticas que nao sao conhecidas. Keating et al. (2004) utilizaram esta
metodologia para gerar condicdes de entrada para um escoamento em um canal com Re = 6900,
utilizando um banco de dados de um escoamento ocorrendo a Re = 2280.

2.2.2 Meétodos sintetizadores

Os métodos sintetizadores de condi¢cdes de entrada geram tais condi¢des através de pro-
cedimentos estocdsticos. Estes procedimentos sdo baseados em geradores de niimeros aleatdrios
para a construcdo de um sinal randdomico de velocidades, que se assemelha a turbuléncia.

Um método bésico para a geracdo de tais condi¢des € a superposicdo de uma flutuagao
randomica em um perfil médio de velocidades. A principal desvantagem desta aproximacao € a
auséncia de correlacdes espaciais ou temporais nos dados de entrada gerados pela mesma. Em
outras palavras, ela ndo apresenta correlagdes cruzadas entre as componentes de velocidade e
as correlagdes entre dois pontos e dois peridos de tempo. Desta forma, a turbuléncia gerada é
rapidamente destruida pela solu¢do das equacdes de Navier-Stokes, devido a grande quantidade
de energia nas menores escalas de comprimento do escoamento.

Entretanto, a possibilidade de sintetizar as condi¢des iniciais seria de grande valia, pelo
fato de possibilitar a parametrizacdo destas condi¢des em uma faixa de valores ajustaveis,
podendo-se atingir as especificagdes desejadas. Neste intuito, técnicas de sintese mais avancgadas
devem concentrar-se na geracdo de flutuagdes, que deverdao envolver a introducdo de correlacdes
espaciais e ou temporais.

Lund, Wu e Squires (1998) propuseram uma melhoria & metodologia anterior. Trata-se de
uma correlacdo entre as componentes da velocidade, para a situacao na qual o tensor de Reynolds
estaria disponivel. Caso seja possivel a utilizagdo do mesmo, a decomposi¢ao de Cholesky a;;
pode ser utilizada para reconstruir um sinal que combine com o referido tensor:

uU=1u-+ TriQij, (22)
no qual a;; denota:

R 0 0

Q5 = R21/a11 \/ R22 — &%1 0 (23)

R31/CL11 (Rsz - a21@31)/622 \/R33 - @;%1 - a§2
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e r; corresponde a nimeros randomicos independentes retirados de uma distribui¢do normal.

Tal aprimoramento garante a reprodugio das correlagdes cruzadas I?;; desejadas, entre as
componentes de velocidade ¢ e 7. Entretanto, este ainda ndo possui quaisquer correlagdes tanto
no espaco quanto no tempo, situa¢do que resulta em uniformidade na distribui¢do de energia em
todos os niimeros de onda, gerando um excesso da mesma nas menores escalas.

Klein, Sadiki e Janicka (2003) propuseram um procedimento de filtragem digital para
remediar esta uniformidade da distribui¢ao de energia nos dados de entrada gerados pelo método
anterior. Para uma situagio unidimensional, o sinal de velocidade u/(j) é definido por uma
convolucgio, ou seja

N
= ) b+ k), (2.4)
k=—N

na qual by, sdo os coeficientes do filtro, IV é o suporte do mesmo e 7(j + k) é o nimero randémico
gerado no ponto 7 + &, por uma distribuicdo normal. A relagdo entre os coeficientes do filtro e a
funcgdo correlagcdo de dois pontos de velocidade é dada por:

N

bibg—m
W +m) 2

() S

k=—N-+m

(2.5)

A geracao de um campo sintetizado de velocidades em um plano € realizada através da
determinagdo de um campo randémico tridimensional r,,(7, 7, k), para cada componente m de
velocidade. Neste caso, os indices 7, j e k representam as dire¢des x (ou tempo ¢, pela hipétese
de Taylor), y e 2.

Um filtro tridimensional pode ser obtido pela convolugdo de trés filtros unidimensionais:

biji = bib;by. (2.6)
Este ¢ utilizado para filtrar os dados randdémicos 7, (1, j, k) nas trés dire¢des =, y e 2.

Ny

U 1], Z Z Z bZJ/k/TmZ ]+] k’+k’) (27)

—N, j'=—Ny, k'=

Para a geragdo de flutuagdes que reproduzam exatamente as correlacdes de dois pontos
desejadas, u/(j)u/(j + m), os coeficientes do filtro b, devem ser computados pela inversdo da
Eq. 2.5. Pelo fato do tensor autocorrelacao de dois pontos ndo ser comumente disponibilizado,
Klein, Sadiki e Janicka (2003) assumiram uma forma gaussiana dependendo apenas da escala de
comprimento, I, = n/Ax, de forma a tornar possivel o calculo dos coeficientes sem a inversdo da
equagdo mencionada anteriormente, de forma analitica:

b
by, ~ N—’“ (2.8)

> b
j=—N

~ k>
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Com a determinac¢do do sinal randomico pela Eq. 2.7, a velocidade a entrada € escrita
como:

Outra vertente dos métodos sintetizadores de condi¢des de entrada é a metodologia
espectral, que parte de uma decomposi¢do do sinal em modos de Fourier. Kraichnan (1970)
utilizou essa metodologia para estudar a difusdo de um escalar passivo, através de um campo de
velocidades sintetizados tridimensional, homogéneo e isotrépico.

() =) i (2.11)
k

no qual x € um ndumero de onda tridimensional. Cada coeficiente complexo de Fourier, ,,
possui uma amplitude calculada a partir de um espectro de energia isotropico tridimensional
E(|r]) e uma fase randémica 6,, retirada de uma distribui¢do uniforme no intervalo [0, 27]
(ROGALLO, 1981). O campo sintetizado de flutuacdes se torna:

() =) VE(|r])e ), (2.12)
k

Lee, Lele e Moin (1992) propuseram uma aplicacdo da metodologia de Kraichnan (1970)
que permitiu a utilizacdo da mesma em escoamentos turbulentos em desenvolvimento espacial.
Neste trabalho, os autores demonstraram a possibilidade de geracdo de um sinal turbulento
sintetizado no qual é permitida a obtencao de campos de velocidade sintetizados a entrada do
dominio, com correlacdes temporais adequadas.

A partir do trabalho mencionado anteriormente, L.e, Moin e Kim (1997) propuseram
um método para a geragdo de sinais randomicos e anisotropicos. Segundo os autores, um sinal
turbulento isotropico sintetizado € gerado e reescalonado através da decomposi¢do de Cholesky
(Eq. 2.3). Desta forma, as flutuagdes geradas correspondem ao tensor de Reynolds fornecido.

Smirnov, Shi e Celik (2001) propuseram uma metodologia capaz de obter um campo
turbulento de velocidades a partir de dados estatisticos, denominada de Random Flow Generation,
RFG. Esta baseia-se em decomposicdes de Fourier, com coeficientes calculados através de dados
espectrais obtidos em diferentes regides do escoamento, baseados em tempos turbulentos locais
e escalas de comprimento.

As aproximacdes propostas por Klein, Sadiki e Janicka (2003)e por Smirnov, Shi e Celik
(2001) foram estudadas e comparadas por Vedovoto et al. (2011). O autor demonstrou que as
duas metodologias apresentam um custo computacional equipardvel, aproximadamente 25%
maior do que uma superposicao de ruido branco. Concluiu, também, que o método de Klein,
Sadiki e Janicka (2003) ndo apresenta correlagdes temporais, além de ndo ser capaz de gerar
campos de velocidade ndo divergentes a entrada do dominio.

Finalmente, Jarrin et al. (2006) propuseram uma nova metodologia de geracdo de condi-
coes de entrada turbulentas, denominada Synthetic Eddy Method, SEM. A mesma, juntamente
com aquela proposta por Smirnov, Shi e Celik (2001) foram estudadas por Damasceno, Vedovoto
e Silveira-Neto (2015). Tais autores concluiram que a aplicacao destas condi¢des acarretou em
resultados mais condizentes do que aqueles obtidos sem a referida modelagem, principalmente
quando perfis de flutuacdo de velocidade média foram analisados. Tal fato se deve a uma melhor
distribuicdo da energia cinética turbulenta, a qual se apresenta em maior quantidade contida
nas maiores estruturas turbilhonares. Com relagdo ao desempenho das duas metodologias, os
autores concluiram que a aproximacao SEM foi aquela que obteve os melhores resultados de
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médias de velocidades, ao passo que os perfis de flutuacdo desta mesma varidvel foram melhor
caracterizados pelo método RFG.

Outro tépico de relativa importancia na realizacdo de experimentos numéricos relaciona-
se com o célculo do termo advectivo das equagdes de Navier-Stokes. Um breve discussdo acerca
de trabalhos relacionados com o referido tema € realizada na se¢do seguinte.

2.3 Esquemas numeéricos para o tratamento do termo ad-
vectivo das equacdoes de Navier-Stokes

Em sua maioria, problemas envolvendo escoamentos de fluidos sdo caracterizados por
possuir alto poder advectivo. Desta forma, a correta determinac¢do do termo ndo linear das
equacgoes de Navier-Stokes € um assunto importante, desafiador e que exige o desenvolvimento
de esquemas numéricos eficientes, robustos e precisos. Esquemas de ordens superiores tornam-se,
portanto, necessdrios para uma caracterizagao mais realista da advec¢do. Entretanto, € preciso
se ater ao fato de alguns destes esquemas, tais como diferencas centradas, upwind de segunda
ordem, QUICK, dentre outros, ndo serem incondicionalmente estdveis. Tal caracteristica pode
acarretar em oscilacdes indesejdveis na solu¢do do problema podendo resultar, por exemplo, em
fracdes massicas negativas ou superiores a unidade, gerando resultados fisicamente impossiveis.

Neste ambito, a imposi¢do de propriedades delimitadoras acarreta na criagdo dos cha-
mados esquemas de alta resolucao (high resolution schemes, HRS), os quais sdo capazes de
representar descontinuidades sem a introdugdo de oscilagdes na solu¢do. Uma forma de ge-
racdo de esquemas HRS € baseada na inser¢do de funcdes limitadoras de fluxo, as quais tém
como objetivo garantir que valores de uma propriedade transportada se mantenham dentro dos
limites impostos por valores vizinhos. Tal metodologia, conhecida por variacao total diminuida
(Total-Variation-Diminishing, TVD) serd estudada na presente sec¢ao.

Metodologias bastante difundidas na literatura sio caracterizadas pela utilizacdo de um
esquema numérico de elevada acurdcia em regides suaves e, a0 mesmo tempo, pela adi¢ao
de uma dissipacdo numérica controlada em regides de gradientes elevados. Desta forma, tais
aproximacoes visam a obtencdo de estabilidade da solu¢do numérica, além de serem capazes de
capturar descontinuidades, computacionalmente simples de serem implementados e de baixo
custo computacional.

Uma estratégia bastante comum para alcangar esses objetivos tem sido combinar varidveis
normalizadas de Leonard (1980), ou limitadores de fluxo (SWEBY, 1984), com as condi¢des
para estabilidade ndo linear TVD de Harten (1983) e CBC (Convection Boundedness Criterion)
de Gaskell e Lau (1988).

Nas ultimas décadas, varios autores t€m buscado derivar esquemas advectivos de alta
resolugdo que satisfizessem as exigéncias mencionadas anteriormente. Dentre estes, destacam-se
os trabalhos de Zhu (1992) (Hybrid-Linear Parabolic Approximation - HLPA), de Gaskell e Lau
(1988) (Sharp and Monotonic Algorithm for Realistic Transport - SMART), de Song et al. (2000)
(Weighted Average Coefficient Ensuring Boundedness - WACEB), de Varonos e Bergeles (1998)
(Variable-Order Non-Oscillatory Scheme - VONOS) e, mais recentemente, de Alves, Oliveira e
Pinho (2003) (Convergent and Universally Bounded Interpolation Scheme for the Treatment of
Advection - CUBISTA).

Por fim, hd outra classe de esquemas de alta resolu¢@o, conhecidos como ENO (Essenti-
ally Non-Oscillatory) e WENO (Weighted Essentially Non-Oscillatory), os quais sdo apropriados
para capturar descontinuidades e pontos extremos com alta ordem de precisao (HARTEN, 1987).
Nesses esquemas, alta ordem € alcancada usando polindmios interpoladores de graus elevados,



12 Capitulo 2. Revisdo bibliogrdfica

0s quais ndo garantem resultados ndo oscilatérios. O diferencial de tais metodologias reside no
fato das mesmas utilizarem um esténcil varidvel de células computacionais, o que torna esta
técnica mais dificil de ser implementada, além de requerer um niimero elevado de operagdes
aritméticas a cada passo no tempo.

A diferenca entre ENO/WENO e esquemas CBC/TVD ¢é que os esquemas ENO/WENO
tém a propriedade de reter a mesma ordem de acuricia espacial em todo o dominio, inclusive em
regides de descontinuidades e pontos extremos, ao passo que os esquemas CBC/TVD oferecem
primeira ordem de acurdcia em regides criticas. Em outras palavras, a dissipacdo numérica
contida nos esquemas ENO/WENO ¢ intrinsecamente menor que aquela gerada nos esquemas
CBC/TVD.

Em simulacdes de escoamentos turbulentos e reativos, as reacdes quimicas ocorrem bem
abaixo da resolu¢ao limite do filtro de LES e, consequentemente, sua modelagem torna-se neces-
séaria para a predi¢ao do estado quimico da simulag@o. Por este motivo, a malha computacional
para estes tipos de problemas deve ser bem refinada, o que acarreta na geracido de arquivos
ocupando uma elevada quantidade de espaco em disco. Por este motivo, uma metodologia de
escrita bindria para a otimizacao de tempo de escrita e de armazenamento de dados € discutida
na secao seguinte.

2.4 Saida de dados baseada em HDF5/XDMF

A metodologia de escrita de dados de forma bindria € baseada na utilizagdo de HDF5
(THE HDF GROUP, 2013), para o armazenamento e organizacao da grande quantidade de dados
a ser gerada e XDMF (XDMFWEB, 2013), para a tradugdo destes dados armazenados para um
aplicativo de pos-processamento. Nas secdes seguintes, tais ferramentas serdo discutidas.

2.4.1 HDF5

O Formato de Dados Hierdrquico (Hierarchical Data Format, HDF) € o nome de um
conjunto de formatos de arquivos e bibliotecas projetados para armazenar e organizar grandes
quantidades de dados numéricos. HDFS, por sua vez, diz respeito a uma atualizacdo do HDF4 e
fora desenvolvido para resolver algumas das limitagdes das bibliotecas de seu predecessor, além
de tratar requisitos atuais e futuros de sistemas e aplicacdes modernas. Este formato simplifica a
estrutura de arquivos para incluir apenas dois tipos principais de objetos:

e Datasets, que sdo matrizes multidimensionais de tipo homogéneo
e Groups, que sdo estruturas que podem armazenar datasets € outros groups.

Um dataset é armazenado em um arquivo em duas partes: um cabecalho e um conjunto
de dados. A primeira contém informagdes que sdo necessdrias para a interpretacdo dos dados
da outra parte do dataset, tais como metadados que descrevem este objeto. As informagdes de
cabecalho incluem o nome do objeto, dimensdo, tipo de dados, informacdes sobre a maneira
como estes sao armazenados em disco, além de outras informagdes utilizadas pela biblioteca para
acelerar o acesso ao dataset ou manter a integridade do arquivo. H4 quatro classes essenciais de
informac¢des em um cabecalho: name, datatype, dataspace e layout de armazenamento e estas
sdo brevemente discutidas a seguir.

Name: Um nome de dataset ¢ uma sequéncia de caracteres alfanuméricos em ASCII (American
Standard Code for Information Interchange).
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Datatype: Tipos de dados. Ha quatro tipos de datatypes:

e Atomic: sdo aqueles que ndo sdo decompostos no nivel de interface do datatype, tais
como nimeros inteiros e reais.

e NATIVE: sdo instancias especificas de datatypes do tipo atomic.
e Compound: sdao formados por datatypes do tipo atomic.

e Named: podem ser datatypes do tipo atomic ou compound, que foram especificamente
designados para serem compartilhados entre datasets.

Os datatypes suportados sdo: Inteiros (8-bit, 16-bit, 32-bit e 64-bit - nos formatos little-
endian e big-endian), reais (IEEE 32-bit e 64-bit - nos formatos little-endian e big-endian),
referéncias e strings.

Dataspace: Um dataspace descreve a dimensdo do dataset e esta pode ser fixa ou ilimitada.
Como propriedades desta classe, pode-se citar o rank (nimero de dimensdes) do conjunto
de dados, o tamanho atual das dimensdes deste conjunto, além dos tamanhos maximos
das dimensdes do mesmo. Um dataspace também pode descrever partes de um dataset,
tornando possivel a realizacdo de operagdes parciais de entrada e saida em selecdes.

Layout de armazenamento: O formato HDF5 torna possivel o armazenamento de dados em
diferentes maneiras, sendo que o layout padrdao de armazenamento € contiguo, no qual
os dados sdo salvos da mesma forma em que eles sdo organizados na memoéria. Ha dois
outros layouts para este fim: compacto e fragmentado. O primeiro € utilizado quando a
quantidade de dados € pequena, podendo ser armazenada diretamente no cabecalho do
objeto, ao passo que o segundo envolve a divisdo do dataset em fragmentos iguais, que
sdo armazenados separadamente.

Desta forma, os arquivos HDF5 podem ser utilizados para armazenar uma grande varie-
dade de conjuntos de dados e muitas estruturas complexas podem ser decompostas em conjuntos
de dados e salvos em arquivos HDF5. Caso um aplicativo (tal como um programa de pds-
processamento) necessite fazer a leitura de tais dados em um nivel mais complexo de objetos,
tais valores devem ser interpretados. O formato de arquivos XDMF proveé suporte para a criacao
de um arquivo XML, que pode ser utilizado para informar este aplicativo sobre a maneira que o
mesmo deve interpretar um conjunto de dados em HDFS5. Tal ideia é apresentada na proxima
secdo.

2.4.2 XDMF

A ideia bésica da utilizagdo do leitor XDMF (eXtensible Data Model and Format)
consiste na aplicacdo de um esquema XML (arquivo .xmf), com o intuito de traduzir os arquivos
de dados em HDFS5 para uma linguagem que um aplicativo de pds-processamento possa entender.
Desta forma, o arquivo .xmf é aberto pelo aplicativo e este faz a leitura dos dados em HDF5
através do plugin de leitura do banco de dados XDMF.

Esta ferramenta € organizada em uma série de elementos, sendo que o primeiro a ser
utilizado € o elemento XDMF. Este tem o intuito de prover aos parsers uma distin¢do entre
versoes anteriores desta ferramenta (através de um atributo do tipo Version - atualmente na versao
2.0).

Elementos XDMF contém um ou mais elementos do tipo Domain (dominio computacio-
nal) e estes podem possuir um ou mais elementos Grid que, por sua vez, contém elementos do
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tipo Topology, Geometry e zero ou mais Attributes. O primeiro especifica a conectividade da ma-
lha, enquanto o segundo define a localizacdo dos nés da mesma. Por fim, os elementos Attribute
sdo utilizados para especificar valores tais como escalares e vetores que podem localizar-se nos
nos, faces e centros de célula ou malha.

Para a especificacdo de valores para conectividade, geometria ou attributes, o XDMF
define um elemento Dataltem, o qual pode prover valores numéricos ou o endereco de um
arquivo HDFS5, por exemplo. Existem seis tipos de Dataltems:

e Uniform, representando um conjunto simples de valores.
e Collection, denotando um conjunto unidimensional de Dataltems.
e Tree, definindo uma estrutura hierdrquica de Dataltems.

e HyperSlab, composto por dois Dataltems, sendo que o primeiro contém o inicio, tamanho
e indices de contadores do segundo Dataltem.

e Coordinates, composto por dois Dataltems, sendo que o primeiro contém as coordenadas
paramétricas do segundo Dataltem.

Function, que calcula uma expressao.

O elemento Dataltem € utilizado para definir uma parte do formato de dados do XDMF.
E suficiente para especificar estruturas de dados razoavelmente complexas de maneira porttil.
O modelo de parte de dados do XDMF € iniciado com o elemento Grid, que tem o papel de
armazenar informacoes relacionadas a pontos bi ou tridimensionais, conectividade estruturada
ou ndo estruturada, além de valores atribuidos para a malha a ser utilizada. Este elemento possui
um atributo do tipo GridType, o qual possui os seguintes argumentos validos:

e Uniform, uma simples malha homogénea.

e Collection, um conjunto de malhas uniformes com os mesmos atributos.
e Tree, um grupo hierdrquico.

e SubSet, uma parte de outro elemento Grid.

Elementos Uniform Grid sdo os tipos mais simples e devem conter elementos Topology
e Geometry. Caso o GridType seja do tipo Collection, este deve ser especificado por meio de
um atributo CollectionType, podendo ser Spatial ou Temporal. Tal como ocorre com o elemento
Dataltem, os elementos Grid do tipo Tree e Collection contém outros elementos Grid como
filhos.

O elemento Topology descreve a organizacdo geral dos dados. Para malhas estruturadas
a conectividade € implicita, ao passo que, para as ndo estruturadas, um atributo Order deve ser
especificado para a defini¢do desta caracteristica. Os seguintes tipos de elementos Topology sao
definidos:

Linear: Polyvertex (grupo de pontos desconectados), polyline (grupo de segmentos de reta),
polygon, triangle, quadrilateral, tetrahedron, pyramid, wedge, hexahedron.

Quadratic: Edge_3 (linha quadratica com 3 n6s), tri_6, quad_8, tet_10, pyramid_13, wedge_15,
hex_20.



2.5. Refinamento adaptativo 15

Arbitrary: Mixed (mescla de células ndo estruturadas).

Structured: 2DSMesh (curvilineo), 2DRectMesh (eixos perpendiculares), 2DCoRectMesh (eixos
perpendiculares e espagamento constante), 3DSMesh, 3DRectMesh, 3DCoRectMesh.

O elemento Geometry descreve os valores XYZ da malha. O argumento padrao é XYZ,
que consiste na defini¢do de valores de X,Y e Z para cada ponto, iniciando no indice paramétrico
0. Possiveis organizagdes sao:

e XYZ, definindo posi¢des entrelacadas.

XY, no qual Z atribui valor de 0.0.

e VXVYVZ, composto por trés vetores, um pra cada eixo.

ORIGIN_DXDYDZ, definido por seis valores: Ox,0y,Oz + Dx,Dy,Dz.

ORIGIN_DXDY composto por quatro valores: Ox,0y + Dx,Dy.

O elemento Attribute define valores associados com a malha. Os tipos suportados de
valores sao: Scalar, vector, tensor, tensor6 (um tensor simétrico), matrix (uma matriz NxM
arbitraria). Tais valores podem ser posicionados nos centros de nos, faces, células ou malhas.

Por fim, o elemento Time € um filho do elemento Grid, com o intuito de definir informa-
cOes temporais para a malha computacional. O tipo de elementos temporais € especificado pelo
atributo 7imeType da seguinte forma:

e Single, representando um Unico valor temporal para toda a malha.
e HyperSlab, definindo inicio, passo de tempo e contador.

e List, composto por uma lista de tempos discretos.

e Range, com tempos minimo € maximo.

Experimentos numéricos para caracterizar escoamentos reativos requerem uma malha
computacional bem refinada. Desta forma, a utilizacao de malhas estruturadas e uniformes se
torna impraticavelas para os referidos problemas, por resultarem em elevados custos computaci-
onais. A reducdo de tais custos pode ser obtida, além da alternativa apresentada nesta se¢do, com
a utilizacdo de uma estratégia de refinamento adaptativo de malha, a qual sera discutida na se¢ao
seguinte.

2.5 Refinamento adaptativo

A maioria dos métodos numéricos assume que o dominio de interesse seja dividido em
pequenas células e, por consequéncia, define malha como sendo o conjunto destes elementos.
H4 dois tipos principais de malhas, as estruturadas e as ndo estruturada, sendo que as primeiras
oferecem certas vantagens sobre as ultimas como, por exemplo, o fato de serem de simples
implementacgdo e de requerer menor capacidade de armazenamento. Por outro lado, a grande des-
vantagem de uma malha estruturada € a falta de flexibilidade em ajustar o dominio a uma forma
mais complexa, situacdo facilmente contornada com a utilizacdo de malhas ndo estruturadas.

Quando se trata de escoamentos reativos, a regido de interesse se resume a uma pequena
parcela do dominio de célculo. Tal caracteristica implica na necessidade de um refinamento



16 Capitulo 2. Revisdo bibliogrdfica

localizado, com o intuito de capturar fendmenos fisicos locais. Neste ambito, a adaptatividade
aparece como uma técnica importante a ser considerada para a solugdo eficiente para este tipo
de situacao. O termo refinamento adaptativo de malhas (Adaptive Mesh Refinement - AMR) se
resume a concentrar as melhores resolu¢des dos volumes de controle em regides de interesse.
Esta ideia evita o alto custo computacional necessério para simular um problema em uma malha
uniforme tridimensional.

A principio, distinguem-se dois tipos de aproximacao adaptativa: o refinamento estatico,
no qual as regides de refinamento no dominio computacional sdao determinadas antes da execucgao
do método numérico iniciar, € o refinamento dindmico, no qual as regidoes de refinamento
sdo determinadas durante a execu¢ao do método numérico, controlado por algum critério de
adaptatividade apropriado, tal como vorticidade. Na prética, as duas aproximacdes podem ser
combinadas.

Desenvolvida inicialmente por Berger e Oliger (1984), a metodologia de malhas bloco-
estruturadas refinadas localmente permitiu a obten¢do da solu¢do de equagdes diferenciais
parciais. Posteriormente, esta aproximacao se mostrou efetiva para a simulagdo de dindmica
de gases em duas dimensdes (BERGER; COLELLA, 1989) e em trés dimensodes (BELL et al.,
1994). Howell e Bell (1997) aplicaram esse tipo de refinamento em escoamentos incompressiveis,
recorrendo ao método de projecdo de Bell, Colella e Glaz (1989). Roma, Peskin e Berger (1999)
estenderam a metodogia de refinamento adaptativo para escoamentos ao redor de geometrias
complexas, onde o problema era tratado empregando o Método da Fronteira Imersa.

No Laboratério de Mecanica dos Fluidos da Universidade Federal de Uberlandia, Villar
(2007) estudou escoamentos bifdsicos com a aplica¢do de métodos hibridos Front-Tracking/Front-
Capturing, os quais levam a separacdo do problema em dois dominios distintos: um fixo,
euleriano, utilizado para discretizar as equagdes de ambas as fases e outro moével, lagrangiano,
usado para as interfaces. A autora apresentou resultados para escoamentos bifdsicos com uma
e multiplas bolhas. Barbi (2016), por sua vez, utilizou o método Volume of Fluid (VOF) para
a representacdo deste tipo de escoamento, acoplado com um algoritmo para identificacdo de
bolhas, com o qual tornou-se possivel a realizacdo de operagdes sobre uma mesma bolha em
meio a uma populagdo. Por fim, Melo (2017) apresentou uma modelagem para a fronteira imersa
térmica, com condic¢des de primeira, segunda e terceira espécies.

Na drea de combustdo a estratégia AMR vem sendo utilizada por PEMBER et al. (1998),
Bell (2005), Day e Bell (2000), Northrup e Groth (2009) e Gao e Groth (2010) na simulagio
de chamas nao pré-misturadas, de chamas de hidrogénio pré-misturadas. Além da estratégia
AMR a metodologia destes trabalhos envolve aproximagdes a baixo nimero de Mach, modelo
de quimica detalhada para as reacdes quimicas, paralelismo e simulacdo numérica direta DNS.
Neste ambito, uma breve discussdo sobre escoamentos reativos € apresentada na se¢do seguinte.

2.6 Escoamentos reativos

A quantidade de sistemas de combustdo utilizados tem aumentado significativamente
com o passar dos anos. Tal crescimento estd diretamente relacionado com poluicdo e problemas
ambientais, o que implica na necessidade de se obter o controle preciso de chamas turbulentas.

Atualmente, a computagdo, os experimentos materiais e a teoria se complementam como
uma ferramenta de pesquisa para a producdo de informagdes de multiplas escalas que ndo se
encontram disponiveis. CFD ¢ utilizada de forma eficaz para otimizar o projeto de sistemas
aerodinamicos. Com os mesmos objetivos, uma quantidade significativa de trabalhos se dedicou
a modelagem da combustdo turbulenta, a partir de uma grande variedade de aproximacdes e
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distintas estratégias de modelagem. Dentre estes trabalhos, se destacam os estudos de Williams
(1985), Poinsot e Veynante (2005), Veynante e Vervisch (2002), Kuo (2005), Westbrook et al.
(2005), Peters (2000), Peters (2009), dentre outros.

Uma grande faixa de problemas acoplados estdo relacionados com chamas turbulentas,
tais como:

e As propriedades de transporte do sistema de combustdo devem ser bem conhecidas, para
que haja uma descri¢ao correta do processo de mistura entre os reagentes e, de forma
mais genérica, todos os fendmenos de transferéncia ocorrendo em chamas turbulentas
(transferéncia de energia, difusdo molecular, adveccao, etc).

e Mecanismos detalhados de reacdes quimicas sdo necessdrios para estimar a taxa de con-
sumo de combustivel, a formacao de produtos da combustao e de poluentes. Conhecimentos
de cinética sdo extremamente necessarios para a predicdo da igni¢ao, estabilizacdo ou
extin¢do das zonas de reagao.

e Sistemas com duas e trés fases podem ser encontrados. A inje¢do de combustivel liquido
representa um procedimento comum e a distribui¢ao espacial tridimensional de reagentes
gasosos depende de interacdes complexas entre o break up do liquido, a vaporizagdo do
mesmo, a mistura turbulenta e a combustao de goticulas.

o A transferéncia de energia por radiacdo é gerada na regido interna da chama por algumas
espécies quimicas e particulas de carbono, oriundas da formacao de fuligem e transportadas
pelo escoamento. Em fornalhas, as paredes também interagem com a combustao através
da radiacdo.

A partir de tais observagdes, percebe-se que a modelagem da combustao turbulenta re-
presenta um assunto extenso e complexo. A modelagem numérica deste processo € desenvolvida
baseada nos seguintes passos, resumidos na Fig. 2.2:

Na referida figura, trés diferentes formas de estudo da combustdo sdo apresentados:
estudos fundamentais, experimentos materiais simplificados e DNS, os quais sdo discutidos a
seguir:

e Sob hipéteses, tais como limite de energia de ativacdo alto, a andlise assintética (LINAN;
WILLIAMS, 1993; CLAVIN, 1994; BUCKMASTER; LUDFORD, 1982) permite a de-
termina¢do analitica das propriedades da chama em problemas bem definidos (igni¢ao,
propagacao de frente de chama, instabilidades e acustica, etc.). Esta aproximacao, limitada
a situagdes simplificadas, acarreta em resultados analiticos exibindo importantes fatores de
escala (nimeros adimensionais) e comportamentos de muitos tipos de chama. Tal anélise
¢ particularmente interessante para a realizacdo de comparacdes quantitativas entre varios
fendmenos.

e Experimentos simplificados sdo tteis para se entender as propriedades basicas da com-
bustao, tais como chamas laminares, interacoes chama/recirculagdes, etc. (ROBERTS;
DRISCOLL, 1991; MUELLER et al., 1998). Estes experimentos sdo acompanhados por
simulacdes numéricas de chamas laminares incorporando quimica complexa e transporte
de varias espécies, bem como perdas de energia por radiacio (SMOOKE; MITCHELL;
KEYES, 1986).

e Com o advento de DNS, todas as escalas da turbuléncia sdo calculadas sem a necessidade
de recorrer a termos de fechamento.
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Estudos fundamentais (analise assintética)
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Figura 2.2 — Passos para a modelagem da combustdo. Adaptado de Veynante e Vervisch (2002).

Por causa da grande quantidade de graus de liberdade envolvidos no fendmeno da
combustao turbulenta, a DNS de um sistema real de engenharia se torna impraticavel, o que
garante a necessidade de utilizagcdo de técnicas de filtragem, as quais acarretam na geracao de
um sistema de equacdes aberto. Por este motivo, modelos para as chamas turbulentas foram
desenvolvidos requerendo, assim, procedimentos de validacdo para os mesmos. A modelagem
numérica € validada a partir de comparagdes com medidas obtidas de experimentos materiais,
baseados em configuracdes mais proximas possiveis de sistemas industriais. Por fim, o tltimo
passo € a simulacdo de um dispositivo real de combustao.

Em resumo, a modelagem da combustdo turbulenta se define como um ciclo continuo
entre estudos tedricos para analisar a combustdo, entender as chamas e aprimorar modelos,
implementacdo dos mesmos em CFD, medidas experimentais e comparagdes entre estes dados
experimentais e os resultados numéricos obtidos. Qualitativamente, pode-se dividir o referido
fendmeno em duas categorias: combustio pré-misturada e ndo pré-misturada.

A combustdo pré-misturada requer que combustivel e comburente estejam completamente
misturados antes que o fendmeno em si ocorra. Como exemplos de aplicagdes praticas, pode-se
citar os motores de combustado interna, turbinas a gas e queimadores domésticos. Em todos os
casos mencionados, combustivel e ar sdo misturados antes de entrar na cimara de combustdo. Tal
pré-mistura somente € possivel a temperaturas suficientemente baixas, nas quais a ramificacao do
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mecanismo que leva a oxidacio de hidrogénio e hidrocarbonetos € incapaz de competir com as
reacOes de terceiro corpo. Sob tais condi¢des de temperatura, as reagdes de combustio sdo ditas
congeladas. O estado congelado € metaestdvel, pois uma fonte de energia térmica suficientemente
forte pode aumentar a temperatura e iniciar o processo de combustio.

Assim que combustivel e comburente estiverem homogeneamente misturados e uma
fonte de energia térmica for fornecida, torna-se possivel a propagacido de uma frente de chama
através da mistura. Tal situagdo ocorrerd se a relagcdo combustivel-ar estiver entre os limites de
flamabilidade, de ¢ =0,5 até ¢ = 1,5, nos quais ¢ representa a relacdo de equivaléncia entre
combustivel e ar. Devido a sensibilidade das taxas de reagdo com a temperatura, o a montante da
frente de chama rapidamente se aproxima do estado de gds queimado, ao passo que a mistura a
jusante da mesma se mantém no estado fresco (ndo queimado). Portanto, este sistema reativo
como um todo contém dois estados estdveis, gases frescos e queimados. Em combustdo pré-
misturada, ambos estados existem no sistema ao mesmo tempo, sendo separados pela frente de
chama, na qual a transi¢do de um estado para o outro acontece.

Escoamentos reativos pré-misturados e turbulentos sdo descritos por uma grande faixa
de escalas de tempo e de espaco caracteristicas. Borghi (1985) e Peters (2000) definiram os
possiveis modos de interag@o entre as estruturas turbilhonares e de chama, a partir da andlise de
resultados experimentais de chamas turbulentas pré-misturadas. Tais interacdes sdo baseadas nas
relagcdes entre as escalas de tempo e comprimento turbulentas e da combustdo. Desta forma, os
regimes de combustdo podem ser representados graficamente, por um diagrama conhecido como
o diagrama de Borghi, o qual € apresentado na Fig. 2.3.

10° 4

Zonas de reagies Y

descontinuas

Chamas onduladas
Chamas enrugadas

1 10 102 103 104

!ifuf 2

Figura 2.3 — Diagrama de regimes para combustdo pré-misturada turbulenta, adaptado de Peters
(2000).

No diagrama apresentado na Fig. 2.3, a abcissa expressa a razdo 1/1p, a qual pode ser
interpretada como uma medida da escala de comprimento integral da turbuléncia, 1, interagindo
com chamas de espessura lz. 1 representa a espessura total de uma chama laminar, proporcional
a espessura da zona de pré-aquecimento. O tamanho da camada interna, na qual grande parte
das reacdes acontece, ¢ denominada ls. Esta dltima é, aproximadamente, 0,1 1r. A ordenada
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apresenta a razdo u’/Sy, a qual representa uma medida da intensidade turbulenta u’, sobre a
velocidade de chama laminar S;. A linha Rey = 1, com Rep = u/l/Splr (BORGHI, 1985),
delineia o regime de combustao turbulenta (Rep > 1).

A anélise do diagrama apresentado na Fig. 2.3 permite a identificacao de, pelo menos,
quatro diferentes regimes de combustdo turbulenta pré-misturada:

1. Regime de chamas enrugadas: é delimitado pela condigdo u'/S;, < 1. A velocidade de
chama laminar € maior do que a intensidade das flutuag¢des e, portanto, controla a interacao
chama-turbuléncia.

2. Regime de chamas onduladas: é delimitado pelas condi¢des v//S;, > 1e Ka < 1, em
que o nimero de Karlovitz (Ka = [3./n* = 7./7,), representa a razdo entre as escalas de
tempo quimica e de Kolmogorov. A intensidade turbulenta caracteristica é maior do que a
velocidade de chama laminar, o que induz a ondulacio da frente de chama. As menores
estruturas na escala de Kolmogorov, entretanto, sdo maiores do que a espessura de chama
laminar nao interferindo, portanto, na estrutura interna da chama.

3. Zonas de reagdes finas: sdo delimitadas pelas condi¢des Ka > 1e Kas = 2/n2 < 1. A
primeira condicao indica que a escala de comprimento de Kolmogorov length scale, 7,
€ menor do que a espessura de chama laminar, 1z. A segunda, por sua vez, denota que
1 € maior do que a camada interna da chama laminar, l5. Neste caso, a turbuléncia pode
alterar a estrutura da camada de pré-aquecimento da chama e modificar sensivelmente
o transporte das espécies quimicas e energia. Entretanto, ainda ndo ha interacdo entre a
turbuléncia e a parte interna da chama.

4. Zonas de reacao descontinuas ou chamas espessas: Acima de Kas > 1 e nimero de
Damkhéler (razdo entre as escalas de tempo integral da turbuléncia e quimico, Da = 7;/7,),
menor do que a unidade. A escala de comprimento turbulenta € suficientemente pequena
para penetrar na camada interna da chama laminar, 1s. Pode promover extin¢des locais da
reacOes quimicas devido a perdas de calor e de radicais na camada de pré-aquecimento.

Em muitas aplicagdes, combustivel e comburente entram de forma independente na
camara de combustdo, na qual estes serdo misturados e queimados por inter-difusdo continua.
Este processo € denominado de combustdo nao pré-misturada e, também, combustio difusiva,
ja que a difusdo é quem controla o referido processo. Em outras palavras, o tempo necessario
para a difusdo, a qual € responsavel pela mistura turbulenta, € tipicamente muito maior do que o
tempo requerido para que as reagdes ocorram.

Um exemplo tipico é a combustdo em fornalhas, a qual € operada sob condi¢des nao
pré-misturadas principalmente por motivos de seguran¢a. Combustivel é fornecido, por exemplo,
por jatos no estado gasoso, os quais arrastam uma quantidade suficiente de ar dos arredores,
de forma que o combustivel possa ser queimado dentro de uma certa distancia, denominada de
comprimento de chama, do bocal. Outra aplicagdo de combustdo difusiva ocorre nos motores
diesel: Ar € comprimido por um pistdo pouco antes de um spray de combustivel liquido ser
injetado na camara de combustdo. Um ultimo exemplo de chamas difusivas € o fogo, propriamente
dito. Caso o combustivel seja sélido ou liquido, ele serd primeiramente gaseificado pelo fluxo de
calor radiativo proveniente da chama antes de se misturar com o ar dos arredores.

A identificagdo de regimes de combustdo em casos nao pré-misturados é complicada
devido a quantidade de escalas de comprimento e de velocidades caracteristicas. A estrutura
da chama € influenciada pelo campo de velocidades e pela taxa de mistura. A frente de chama
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é enrugada e afetada pela turbuléncia. Peters (2000) apresentou um diagrama de regime de
combustdo ndo pré-misturada turbulenta como um gréfico log-log de duas quantidades:

1. uma razdo entre flutuacdes de fracdo de mistura condicionadas em valores estequiométricos
e a espessura de chama no campo da fracdo de mistura (72, /|AZ|p).

2. uma razdo entre escalas de tempo de taxas de dissipacdo criticas de escalares para extincdo
e a taxa de dissipa¢do média condicionada em valores estequiométricos (x,/Xst)-

Tal diagrama ¢ apresentado na Fig. 2.4, apresentada a seguir.
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Figura 2.4 — Diagrama de regimes para combustdo nao pré-misturada turbulenta, adaptado de
Peters (2000).

A andlise do diagrama apresentado na Fig. 2.4 permite a identificac@o de quatro diferentes
regimes de combustdo turbulenta ndo pré-misturada:

e Quando as flutuagdes de fragdo de mistura sao relevantes, de forma que Z’, > |AZ|F, as
camadas difusivas em volta das zonas de reagdo sdo separadas.

e Para flutuacdes de fragdes de mistura pouco expressivas (2%, < |AZ|r), quando hd mistura
intensa ou pré-mistura parcial do fluxo de combustivel, as flutuagdes de fracdo de mistura
sdo pequenas. Nestes casos, as camadas difusivas que separam a zona de reagdo ndo estdo
muito distantes, de forma que as zonas de chama se mantenham conectadas. Portanto, o
critério Z/, = |AZ|r representa a demarcagio entre estes dois regimes.

e Caso as flutuacdes de fracdo de mistura sejam menores do que a espessura das zonas
de reacao, estas estardo muito préximas entre si, podendo-se considerar que as mesmas
encontram-se conectadas. No diagrama de combustio, a linha Z, = |AZ|, tem uma
inclinac¢do de —1/4.

e A extin¢do da chama ocorrerd quando a taxa de dissipacao média de escalares for igual
ou maior do que a taxa de dissipag¢do critica de escalares para a extin¢ao. Este critério é
representado por um linha vertical no diagrama de regimes de combustio, definido por

Xst = Xq-
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Com a conclusao das discussdes relacionadas com as equagdes de Navier-Stokes, con-
dicdes de entrada turbulentas, esquemas numéricos para o termo advectivo das equacdes de
Navier-Stokes, saida de dados bindria, refinamento adaptativo e escoamentos reativos, parte-se
para a apresentacdo da modelagem matematica utilizada no presente trabalho. Tal discussado é
realizada no capitulo seguinte.



Capitulo 3

Modelagem matematica

Este trabalho consiste na analise de escoamentos laminares e turbulentos, modelados
pelas equagdes de balanco de massa, momentum, energia e escalares, ja que, tal como fora
comentado anteriormente, estas sdo apropriadas para modelar qualquer escoamento, seja em
regime turbulento ou ndo. Outro importante ponto de partida das modelagens que se seguem € a
utilizagcdo da hipdtese de Boussinesq.

Neste capitulo, o equacionamento utilizado nas simula¢des numéricas realizadas no
presente trabalho é apresentado. Tais modelos visam uma melhor descri¢do dos escoamentos a
serem analisados.

3.1 Balanco de quantidade de movimento linear

A equacdo de balanco da quantidade de movimento linear é a mesma para escoamentos
reativos e inertes:

0 0 Op Oy al
a(ﬁug’) + %(puiuj) = o + O + szkfk,j7 (3.1)
i J i k=1

na qual f ; representa a for¢ca de campo atuando na espécie k, na diregdo j e 7;; representa o
tensor de tensdes viscosas, o qual fora modelado por Stokes da seguinte forma:

Ou;  Ouj 2 Oy
= — | — p—=—0. 32
Tid M(@xj * 8962-) 3" 0z (3-2)
Uma andlise da Eq. 3.1 sugere a seguinte interpretacdo de seus termos:
Taxa de variagcdo Fluxo advectivo Forca resultante
da quantidade de N da quantidade de _ devida ao N
movimento linear por movimento linear por gradiente de
unidade de volume unidade de volume pressao

Fluxo liquido Forca de campo

difusivo da N atuando em cada

quantidade de espécie quimica

movimento linear
Pode-se observar que a Eq. 3.1 ndo inclui termos reacionais explicitos, entretanto, o
escoamento € modificado pela presenca da combustdo. Tal afirmacdo é comprovada através
do comportamento da viscosidade dindmica, ;1 € da massa especifica, p, as quais mudam
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significativamente devido a grande variacdo de temperatura. A dilatacdo através da frente de
chama, resultado da variacdo da massa especifica, acarreta no aumento das velocidades e, como
consequéncia, o nimero de Reynolds local varia muito mais do que em um escoamento inerte.
Em resumo, mesmo que as equagdes de Navier-Stokes sejam idénticas com e sem combustdo, o
comportamento do escoamento € sensivelmente diferente.

Tal como fora discutido anteriormente, a utilizacao destas equagdes permite a caracte-
rizacdo de um escoamento de forma detalhada e precisa, o que resulta em dificuldades para
situagdes em que hd a presencga de turbuléncia. Tais contratempos se relacionam com as escalas
de comprimento e tempo, pelo fato da quantidade de informagdo contida nestes campos serem
vastas e, como consequéncia, a resolugdo direta deste sistema de equagdes para casos praticos
se torna impraticavel. A alternativa utilizada no presente trabalho € baseada na simulagdo das
grandes escalas, a qual divide o espectro de energia com a aplicacdo de uma filtragem espacial,
com o intuito de criar duas regides de estudo: a primeira, calculada com as equacdes apresentadas
anteriormente e a segunda, que serd caracterizada por modelos de fechamento da turbuléncia.

Na secdo seguinte, 0 modelo de fechamento da turbuléncia utilizado no presente trabalho
serd apresentado e discutido.

3.2 Modelo de fechamento da turbuléncia: Smagorinsky di-
namico

Neste tipo de modelagem submalha, determinado por Germano et al. (1991), utiliza-se de
uma fun¢do capaz de ajustar-se ao escoamento no tempo e no espago. A metodologia baseia-se
em dois filtros com comprimentos caracteristicos diferentes, sendo que um € determinado pelas
dimensdes da malha para o calculo deste comprimento e o outro, norteia-se por um multiplo
das dimensdes utilizadas pelo filtro anterior. Desta forma, esta metodologia orienta-se pelas
informacdes dos niveis de energia contidos nas menores escalas resolvidas, localizadas entre
estes dois filtros, para a modelagem da transferéncia de energia entre as escalas resolvidas e as
modeladas.

Esta metodologia parte das equagdes de Navier-Stokes e consiste na aplicagdo destes
dois filtros mencionados nas mesmas. Primeiramente, aplica-se um filtro com comprimento
caracteristico A, com base na malha, para a defini¢io da equacio a seguir:

0. _ 0 ap 0 ou; Ou; 2_. O0uy
(%(pu )+ dz; (i) Ox; - Ox; {M (axj i dr; 377 Oxy, -
Utiliza-se da defini¢@o do tensor global de Germano, 7;; = u;u; — u;u; € obtém-se

o 0. ___ op o7 (ou om 2. om
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A segunda filtragem utiliza-se de um compr1mento caracterlstlco A>A (geralmente
A = 2A) e da defini¢do de um tensor subteste Tij = uu; — ulu] para a determinac¢do da Eq. 3.5:

0 -~ 0 . 8]% 0 8ﬁz 8ﬁ] 2 aﬁk

A realiza¢do de uma subtracdo entre a Eq. 3.5 e uma filtragem da Eq. 3.3 (com o mesmo
comprimento caracteristico utilizado na segundo procedimento), tem a funcdo de definir o tensor
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de Leonard global. Esta equacdo € conhecida por identidade de Germano e pode ser utilizada
para a determina¢do da fun¢do responsdvel pelo coeficiente dindmico deste modelo.

Lij = ﬂiﬂj — ﬂiﬂj = ﬂj — Tij- (36)
Esta funcdo mencionada pode ser determinada pela equacao a seguir, sendo que o tensor
~2

de Leonard fora definido anteriormente e M;; = A \Sl]\SZ] G, coma = A |S:;154

c(Z,t) = TR
ig4Vlgg

(3.7)

Pelo fato de apresentar uma funcio que ajusta-se ao escoamento no tempo € no espaco,
€ de se esperar que esta metodologia gere resultados mais interessantes do que modelos tais
como Smagorinsky classico, que parte da utilizacao de uma constante. Entretanto, Damasceno,
Vedovoto e Silveira-Neto (2015) mostraram que caracteriza¢des mais significativas do fendomeno
da turbuléncia sao obtidos com a utiliza¢do de condi¢des de entrada mais realistas. Neste ambito,
a metodologia de geracdo de condi¢des de entrada turbulentas apontada por estes autores como a
mais promissora serd discutida na se¢do seguinte.

3.3 Condicoes de entrada turbulentas

No capitulo anterior, foi realizada uma breve revisdo sobre as metodologias de geracdo
de condi¢des de entrada turbulentas. Nesta revisdo, falou-se sobre dois tipos de metodologias
possiveis: as de reciclagem e as sintetizadoras. Este trabalho foi realizado com a utilizag¢do de
uma aproximacao advinda dos métodos sintetizadores, aproximacao esta que serd explicitada a
seguir.

3.3.1  Random Flow Generation - RFG

Trata-se de uma versdo modificada da técnica apresentada por Kraichnan (1970), proposta
por Smirnov, Shi e Celik (2001). O modelo RFG resume-se a operacdes de transformacao
ortogonais e de escalonamento aplicadas a um campo continuo de escoamento, gerado por uma
superposicdo de fun¢des harmonicas.

Esta metodologia parte de um tensor anisotropico de correlagdo de velocidades,

Tij = Uiy, (3.8)
além da determinag@o de um tensor de transformacéo ortogonal, a,;, para diagonalizar r;;:

amzanj'rl] - 5mnc (n)> (39)

Qi ALy = (5” (310)

Desta forma, tanto a;;, quanto c¢,, se tornam fun¢des conhecidas do espago, sendo que o ultimo
representa as flutuacdes de velocidade no novo sistema de coordenadas, produzido pelo tensor
transformagao a;;.

A seguir, gera-se um campo de escoamento transiente em um dominio tridimensional
através do método de Kraichnan modificado:

N
2 . N - .
=4/ N E [p; cos(kjTj + wnt) + q;'sen (k] k; + wnt)], (3.11)
n=1
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no qual sdo introduzidos os seguintes nimeros adimensionais:

- I’j L: t L
XTr; = I = —, Cc = —,
! ly Tt Tt
(3.12)
kr = k}%i
i)
Os parametros remanescentes sio calculados da seguinte maneira:
e
¢ = €ijm€; ks (3.14)

com (7, &, w, € N(0,1) e k7 € N(0,1/2).

Nas expressoes adimensionais, /; € 7, denotam as escalas de comprimento e de tempo
da turbuléncia, €;;, € o tensor de permutacdo utilizado no produto vetorial, (i = 1,2, 3)'
corresponde as componentes de flutuacao de velocidade u; em um novo sistema de coordenadas,
obtido ap6s a aplicac@o do tensor transformacao a;;. N (M, o) € uma distribui¢do normal, com
média M e desvio padrdo 0. Os nimeros £} e w,, representam uma amostra de n vetores nimero

de onda e frequéncias do espectro de turbuléncia modelado
9\ /2
E(k) =16 (—) k* exp(—2k?). (3.15)
m

Por fim, aplica-se transformacgdes escalonares e ortogonais ao campo v; gerado anterior-
mente para se obter um novo campo u;:

Wi = @)U,
(3.16)

U; = Qi W

O resultado do procedimento ¢ um campo transiente u;(z;, t) com fungdes de correlacdo
u;u; iguais a r;; € escalas de comprimento e tempo turbulentos iguais a [; e 7. Trata-se de um
campo nao divergente para qualquer caso de turbuléncia homogénea e, para casos de turbuléncia
nao homogénea, apresenta altas ordens de convergéncia.

Com a conclusao da apresentacdo das metodologias de fechamento da turbuléncia e
de geracdo de condicdes de contorno turbulentas, parte-se para a discussdo do restante da
modelagem matematica utilizada no presente trabalho: Equacdes de conservagdo de massa, de
balango das espécies quimicas e da energia térmica, as quais serdo apresentadas a seguir.

3.4 Conservacao de massa e balanco de espécies quimi-
cas

A equacdo de conservacdo da massa total é a mesma utilizada em escoamentos inertes,
ja que o processo de combustdao ndo transforma massa:
dp 0
— + —(pu;) = 0. 3.17
o1 " o ") GA7)

De acordo com a notagio utilizada por Smirnov, Shi e Celik (2001), sub-indices repetidos denotam somatério,
ao passo que paréntesis nos mesmos ndo permitem tal operagdo.

1
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A equagdo de balango para a espécie k, por sua vez, é definida da seguinte forma:

0 0 :

na qual V}, ; representa a componente i da velocidade de difusdo V da espécie quimica k e wy,
denota a taxa de reacio desta mesma espécie. Por definicdo:

N
> ViVii=0 (3.19)
k=1

c
N
> ap=0. (3.20)
k=1

Por se tratar de varidveis de suma importancia para escoamentos reativos, além de apresentarem
uma certa complexidade, as velocidades de difusdao e o termo de transformagao por reacao
quimica serao explicitados nas subsecdes que se seguem.

3.4.1 Velocidades de difusao

Para fins didaticos, fragmenta-se o segundo termo da Eq. 3.18 de forma a se obter uma
parcela advectiva e uma difusiva, da seguinte forma:
0 0 0
—(pY; —(pu,; Y Vi) = wi. 3.21
6t(p k)+axi(,0u k)+axi(0 ki Vi) = W (3.21)
As velocidades de difusdo V}, ; das N espécies sao obtidas através da resolucéo do seguinte
sistema (WILLIAMS, 1985):

N N
X, X VP )
VX, =Y V= V) + (Y, — X)) + 5 2 VYl — fi),
k=1 Dy, P P k=1
parap =1, N, (3.22)

no qual D, = Dy, representa o coeficiente de difusdo madssica bindria da espécie p com a
espécie k e X denota a fracdo molar da espécie k:
w
X =Ye— 3.23
na qual W e W, correspondem, respectivamente, as massas molares média da mistura e da
espécie k.
A Eq. 3.22 é um sistema linear de tamanho N2, o qual deve ser resolvido em cada direcdo,
a cada ponto e em cada instante de tempo, para escoamentos transientes. Matematicamente, esta
tarefa € dificil e dispendiosa (ERN; GIOVANGIGLI, 1994) e, por este motivo, serd usada uma
hipétese proposta por Hirschfelder, Curtiss e Bird (1954), a qual é a melhor aproximagdo de
primeira ordem para a solugdo exata da Eq. 3.22 (ERN; GIOVANGIGLI, 1994; GIOVANGIGLI,
1999):
Wi 0X 1-Y
Vii¥y = =Dyt =%, com Dy = ———5—,
J

ok 3.24
J#k Dj,k
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na qual Dy, representa a difusividade da espécie k na mistura. A obtencdo da Eq. 3.24 em base
massica € baseada na aplicacdo da defini¢do de fracdo molar, Eq. 3.23, na mesma, resultando em

Y,
ViV = —Dp=—2, (3.25)
81‘1‘
Como consequéncia, a Eq. 3.21 é definida como sendo:
0 0 0 Yy
—(pY; —(pu;Yy) = D k- 2
oY) ¥ g (Puati) = 5 (p ’“axi) e (3:20)

A conservacao de massa pode ser um problema quando escoamentos reativos sdo estuda-
dos. Sabe-se que a soma das fracdes massicas deve ser unitaria, fovzl Y, = 1. A soma de tal
equacgdo as N equagdes das espécies, Eq. 3.26, gera um sistema de equacdes superdeterminado,
Ja que hd apenas N indeterminagdes (fracdes massicas) e N+1 equacdes. Caso as equagdes das
espécies sejam somadas e as identidades Z,ivzl Yi;Vii=0¢e Z,ivzl wr = 0 sejam garantidas, a
equacgdo da conservacdo da massa € recuperada.

N N
(,OZ ka,m) T+ Zwk = 0. (3.27)
k=1

k=1

@ Opu; B 0

Esta equacdo mostra que ha apenas N equacdes independentes e que qualquer uma das N
equacoes de espécies (Eq. 3.26) ou a equacao de conservagao de massa (Eq. 3.17) podem ser
eliminadas, o que nao é um problema quando expressdes exatas para as velocidades de difusao

sdo utilizadas. Entretanto, a utilizacdo da lei de Hirschfelder faz com que o lado direito da Eq.

0 Y, )

5 p Zivzl Dka—k , que nao € nulo ndo conservando, assim, a massa total.
T X

Dois métodos podem ser utilizados para solucionar tal problema:

3.27 se torne

e Resolver a equacdo de conservacdo de massa (Eq. 3.17) e apenas N-1 equacgdes de espécies.
A dltima fragdo méssica € obtida partindo-se do conceito de que a soma de todas as fragdes
madssicas deve ser unitaria:

N
Y V-1 (3.28)
k=1

A retirada da ultima varidvel deste somatério resulta em

N-1
Yy=1-) Yk (3.29)
k=1

Desta forma, a espécie diluente absorve todas as inconsisténcias introduzidas pela utiliza-
cdo da hipdtese de Hirschfelder. Tal simplificacdo € perigosa e deve ser usada somente
quando a chama estd fortemente diluida (POINSOT; VEYNANTE, 2005). Um exemplo de
chama diluida € a queima do combustivel em ar, de forma que Yy, € significativamente
maior do que as outras fracdes massicas.

e Adicionar uma correcdo de velocidade V¢ ao termo advectivo das equacdes das espécies
quimicas (Eq. 3.26):

) 9 D AN
a(ﬂyk) + o, [p(u; +ug)Yi] = oz, (pDk 63@) + Wg. (3.30)
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A velocidade de correcdao V¢ € determinada para garantir a conservacao de massa global.
Desta forma, se todas as equacdes das espécies forem somadas, a equacdo de conservacao
de massa deve ser recuperada:

dp Opu; 0 al
Py oPti p> Dt — puf | = 0. (3.31)
k=1

€

Para que o lado direito da equacdo acima seja anulado, a velocidade de correcdo € definida
como sendo:

N
uf = Dy 8Y’f. (3.32)

Em cada passo de tempo a corre¢do da velocidade € calculada e adicionada ao campo
advectivo para garantir a compatibilidade entre as equagdes de balanco das espécies
quimicas e da massa global. Neste caso também € possivel resolver apenas N-1 equagdes
de espécies e a da massa total mas, diferentemente da outra metodologia apresentada, o
resultado para a ultima fracdo méssica serd correto, independente da condi¢ao da mistura
em termos de dilui¢do. Por este motivo, tal método foi aplicado no presente trabalho.

Com a conclusio da discussio acerca do tratamento das velocidades de difusido, resta
apresentar o termo de transformacao por reagdo quimica para o completo detalhamento das
equacoes de balanco das espécies quimicas. Tal tarefa € realizada a seguir.

3.4.2 Termo de transformagao por reacao quimica

Para discutir o termo de transformacao por reagdo quimica, wy, a reacao global de queima
de metano com oxigénio serd considerada:

CHy+ 205 — COy + 2H,50. (3.33)

A anélise desta reacdo quimica, em sua forma estequiométrica, permite concluir que sdo necessa-
rios dois moles de oxigénio (comburente) para cada um mol de metano (combustivel), para que
sejam formados um mol de mondéxido de carbono e dois moles de 4gua.

O termo de transformagdo por reacdo quimica é, entdo, calculado da seguinte forma:

wk = WkI/kQ, (334)

no qual Wy, representa a massa molar da espécie k, v, denota o coeficiente estequiométrico
liquido desta espécie e Q, a taxa de progresso de reagao.

A massa molar se relaciona com a Constante de Avogadro (6,02 x 10%*) por meio do
seguinte conceito: O nimero de entidades elementares contidas em 1 mol correspondem a
constante de Avogadro, cujo valor € 6,02 x 1022 mol~!. Sendo assim, a massa molar é a massa
de 6,02 x 10?3 entidades quimicas e é expressa em kg/kmol.

A massa molar € definida pela soma das massas atdmicas de cada dtomo que forma a
respectiva molécula. Portanto, para determinar tal quantidade, a massa atdmica de cada 4tomo
da espécie a ser avaliada é necessaria, dado presente na Tabela Periddica dos elementos. Para o
exemplo em questdo, hd apenas trés atomos distintos presentes: carbono (C), hidrogénio (H) e
oxigénio (O), os quais apresentam, respectivamente, massas de 12, 1 e 16 u.m.a. (unidade por
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Tabela 3.1 — Massas molares de espécies quimicas distintas.

’ Espécie \ C=12 [u.m.a.] \ H=1 [u.m.a.] \ 0=16 [u.m.a.] \ W [kg/kmol] ‘
CH, 1 4 0 1x124+4x1=16
Os 0 0 2 2x 16 = 32
CO, 1 0 2 1x124+2x16=44
H>O 0 2 1 2x1+1x16=18

massa atdmica). A determinac¢do das massas molares das espécies quimicas presentes no referido
exemplo sdo apresentadas na Tab. 3.1.

O coeficiente estequiométrico liquido, por sua vez, € definido pela subtragcdo entre os
coeficientes das espécies quando estas sdo produzidas () e quando agem como reagentes (v},),
ou seja:

v =V — U (3.35)

Para fins didaticos, a Eq. 3.33 € reescrita levando-se em conta a nota¢do que acaba de ser
apresentada:

V/C’H4CH4 + V/0202 — ngO2COQ + VEQOHQO, (336)
a qual permite, com uma simples comparacdo, determinar os coeficientes necessirios para a
resolugdo da Eq. 3.35. Os resultados obtidos estdo dispostos na Tab. 3.2, que apresenta os

coeficientes estequiométricos de todas as espécies quimicas presentes no referido exemplo.

Tabela 3.2 — Coeficientes estequiométricos de espécies quimicas distintas.

’ Espécie \ v \ v’ \ v ‘
CH, 110 |-1
Oy 210 -2
COy, | 0] 11
H,0 | 0] 22

Por fim, a taxa de progresso de reacdo € definida da seguinte forma:
N
Q = K; [ [1Xx]" (3.37)
k=1

na qual K representa a taxa de reacdo, [X}] denota a concentragdo molar da espécie e v}, € o
coeficiente estequiométrico das espécies quando estas agem como reagentes. A taxa de reagao é
determinada da seguibte forma:

Ky=A;T" exp — 3.38

F= Ay PR (3.38)
em que A representa a constante pré-exponencial da reacdo quimica, T € a temperatura em
que a mesma se encontra, (3 diz respeito ao exponencial da temperatura, E denota a energia de
ativacdo e R, € a constante universal dos gases.
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A concentracdo molar da espécie, por sua vez, € determinada da seguinte forma:

) = 2, (3.39)
Wi
na qual p representa a massa especifica da mistura, Y, denota a fracio massica da espécie
quimica e Wy é a massa molar da mesma.
Um sistema reativo mais complexo, composto de N espécies reagindo através de M
reacgoes, € descrito da seguinte forma:

=z

N
ZVéij = ZVZij, paraj =1, M, (3.40)
k=1 k=1

no qual My, € um simbolo para a espécie k (M=CHy,, por exemplo), v ; € v}, representam os
coeficientes estequiométricos da espécie k na reacdo j. Nesta situacdo, o termo de transformacgao
por reagdo quimica representa a soma de todas as taxas wy; produzidas por todas as M reagoes,
ou seja:

M M
Dp =) k= Wi > viQ; (3.41)
j=1 j=1

Por se tratar de um sistema composto de multiplas reagdes quimicas, a taxa de progresso da
reacdo j deve contemplar, inclusive, reacdes reversiveis. Portanto,

N

N
Q; = Ky [[1xu) — Koy T X007, (3.42)
k=1 k=1

na qual K;; e K,.; representam, respectivamente, as taxas de reagdo direta (forward) e reversa
(reverse) da reacdo j. A taxa de reacdo direta para um sistema com multiplas reacdes € definida
da seguinte forma:

E.

J
RUT) . (3.43)

Ky = Aijﬁj exp (—

Portanto, expressar as taxas de progresso individuais Q; para cada reac@o significa prover dados
para a constante pré exponencial Ay;, para o expoente da temperatura 3; € para a energia de
ativa¢do E;. Por fim, a taxa de reagdo reversa K,; € calculada a partir da taxa de reagdo direta, da
seguinte maneira:

K .
K, = L , (3.44)

Da POMRRTY exp AS? B AHJQ
R,T R, R,T

na qual‘pa = 1 bar, AH ]Q e AS;) sdo, respectivamente, mudancas na entalpia e na entropia para a
reacao j.

Concluida a discussdao acerca da modelagem das equacdes de balango das espécies
quimicas, parte-se para a apresentacdo da equacao da energia. Tal tarefa € realizada a seguir.
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3.5 Energia

Devido a significativa quantidade de espécies quimicas a serem utilizadas neste trabalho,
uma equacao de conservacao de energia para um sistema multicomponente deve ser utilizada.
Por este motivo, esta secdo tem o intuito de descrever, de forma didética, a referida equagao.

Kuo (2005), bem como Poinsot e Veynante (2005), partem da equacdo da energia total,
es, para derivar diferentes equacdes de balangos:

N
dpey 0 0q; . 0
TR TG afo”; il + Vi) + o) G4
Tal equagdo pode ser interpretada da seguinte maneira:
Taxa de variagdo Fluxo liquido Fluxo liquido de energia
de energia N advectivo da _ térmica na forma de calor
energia total - entre uma particula

elementar e sua vizinhanca

Taxa de Fluxo liquido de trabalho
+ transformacao de +  realizado sobre o elemento
uma energia em outra de fluido pelas vizinhangas

Dos termos discutidos, aqueles que costumam causar um maior desconforto sdo os
relacionados com o fluxo de energia térmica e com o trabalho realizado pelas vizinhancas,
respectivamente a segunda e as duas ultimas parcelas da Eq. 3.45.

Com relacdo ao primeiro termo, ha vérios efeitos que contribuem com o fluxo de energia
térmica. Sabe-se, a partir da Lei de Fourier para a conducao de energia térmica, que os gradientes
de temperatura sdo os grandes responsdveis pela manutencdo desta varidvel. Entretanto, hd dois
efeitos adicionais que podem contribuir com este termo em situacdes em que hd a presenca de
mais de uma espécie:

e Efeito do fluxo entdlpico, causado por processos de interdifusdo. E relacionado com a
diferenca entre as velocidades das espécies, uy ;, € a velocidade da mistura, u;. O fluxo
extra de entalpia, transportado pelas k espécies através da superficie de controle, é definido
como sendo i p Vi ; ou phy Vi ;. Desta forma, o fluxo global de entalpia, transportado por
todas as espécies da mistura é descrito como sendo

N
Ginterdif = P Y Y Vi (3.46)

k=1

e Efeito Dufour. Com o aparecimento de velocidades de difusdo devido a gradientes de
temperatura (difus@o térmica ou efeito de Soret), gradientes de concentracao (V X}) devem
produzir um fluxo de energia térmica. E comum expressar tais gradientes em termos de
diferencas das velocidades de difusao. Em outras palavras, o fluxo de energia térmica de
Dufour € definido como sendo

N N
Xy
qDufour = RUTZ Z (m) (Viei = Vii). (3.47)

k=1 =1
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Entretanto, no presente trabalho o efeito Dufour foi desprezado. Portanto, o fluxo de energia
térmica (¢;) é definido como sendo:

4 = Qeond + Qinterdif

ou seja,

oT N
= —A— + hYi Vi ;. 3.48
q 92 p ;:1 1 Y5 Vi, (3.48)

A parcela da equagdo de balango que contempla o trabalho realizado pelas vizinhancas
sobre o elemento de fluido é composta por duas partes:

e Tensor tensdo total, que age nos contornos do volume de controle. Este tensor contempla
as tensdes viscosas, além da pressdo em cada direcao do escoamento.

e Forcas de campo, atuando em uma espécie k € definida como sendo o produto entre a massa
especifica da mistura em que ela se encontra, a fragdo massica da espécie e a forca de campo
atuante, ou seja, pYy fx ;. A poténcia realizada no fluido por esta componente da forca é o
produto da mesma pela componente da velocidade da espécie k na dire¢do analisada, ou
seja, pYj, fiiuk ou pYy fii(w; + Vi;). Ao somar os valores referentes a todas as espécies
da mistura, obtém-se a contribui¢do total da for¢a de campo: p Zszl Y frei(wi + Vies).

Ha diferentes formas de energia e entalpia, relacionadas com as possiveis combinacdes
entre as parcelas sensivel, cinética e quimica. Tais alternativas sd@o apresentadas na Tab. 3.3,
discutida por Poinsot e Veynante (2005).

Tabela 3.3 — Formas de energia e entalpia utilizadas em equagdes de conservagao.

Forma Energia Entalpia
T RuTO T
Sensivel es = [ CpdT — hs = [ C,dT
%74
Ty To
N N
Sensivel + quimica | e = e, + > AhG, Yy | h=hy+ Y AhS,Yi
k=1 k=1
1 I
Total e =¢e+ §uzuZ h,=h+ éuzuZ
1 1
Total (sem quimica) E=ec,+ §muZ H="h,+ éulul

O presente trabalho visa a modelagem e a simulagdo computacional de escoamentos
reativos. Por este motivo, ha a necessidade de utilizacao de uma equacio que contemple os efeitos
de transformacao das espécies quimicas. De acordo com a Tab. 3.3, sabe-se que e; diz respeito
a energia total, ou seja, um compilado das energias sensivel, quimica e cinética. Portanto, a
obtencdo da equacdo da energia em sua forma sensivel e quimica € realizada através da remocao
de sua parcela cinética, a qual € obtida a partir da multiplicacdo da equacao de balanco de
quantidade de movimento linear, em sua forma nio divergente, por u;

Du; 00 al
U]thJ = Uja—:;? + quZ kak,j’ (349)
' k=1
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com posterior aplicagdo do conceito de derivada substantiva
ou,; ou, 00;;

Os termos entre paréntesis podem ser trabalhados a partir da propriedade da derivada do produto,
ou seja,

2( ;) = Ouj - Ou;
o\t = Wity T

0 ou,;
o (wits) = 2u; =2
Ju; 10 0 (1
De forma anéloga,
8uj 8 1
Wt = o (Gu ) (3:52)

Por consequéncia, tais relagdes s@o aplicadas na Eq. 3.50, obtendo-se a equagdo de transporte da
energia cinética,

o /1 o /1 D /1 Do, al
ot <§p“j“j) * o <§p“i“j“j> Dt (§“j“j> - “ja_:c,-] + P Zk_l Yefii-
(3.53)

De acordo com a Tab. 3.3, € possivel obter a equacdo da energia em sua forma sensivel e quimica
através da remocao de sua parcela cinética, e = e¢; — %ujuj. Portanto, subtraindo-se as Egs. 3.45
e 3.53 obtém-se:

Ope 0 De o | Y ou;

(3.54)

Utilizando a relacdo entre energia e entalpia, h = e + p/p, pode-se obter a seguinte equagao:

De Dh 1Dp p Dp
— = -4+ =—. 3.55
Dt Dt pDt - p? Dt (3-59)

Com o conceito de derivada substantiva, pode-se abrir o dltimo termo da equacio acima, obtendo-
se

Dy _0p, o

= = 3.56
Dt ot “ 8xz ( )
Pela definicdo de derivada do produto, sabe-se que
Opu; ou; 0
P _ o8 P (3.57)
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que, com uma simples manipulacdo matematica, € rearranjada da seguinte forma:

8p _ Opu; ou;

— : 3.58
8:62 Ox; p@xi (3-58)
A aplicacdo deste resultado na Eq. 3.56 acarreta na seguinte equagao:
D 0 Opu; Ou;
p_2op  opt Ou (3.59)

a qual apresenta a equacdo da continuidade 3.17 em seus dois termos ap0s a igualdade. Pela

referida equacao, sabe-se que ‘gf + ap % — (), portanto, a Eq. 3.56 pode ser resumida a

— == 3.60
a qual, ao ser aplicada na Eq. 3.55 acarreta em:

D Dh 1D ou;

Al L e (3.61)

De posse de tal informacao, torna-se possivel a obten¢ao da equagdo de balanco da entalpia em
sua forma sensivel e quimica:

8Ui
Ox;

8ph 0 _ Dh _Dp 0¢;
ot +axi(puih) Dt T Dt~ o,

+Q+P2kak ZVkl+le (362)

k=1

Através da defini¢do da entalpia sensivel e quimica, h = hy + > Ah$ Y}, pode-se determinar a

equacgao de balanco da entalpia sensivel:

dphs

or T oa (Puihs) :p%}f = %Z gzl +Q+p;kame+
+ 7ij gu +wr, (3.63)
naqual wyr = =) Ahf jwy.. Por fim, pela defini¢do de entalpia sensivel, pode-se determinar a
equacgdo para a temperatura:
pCh %7; = g]; ng + pz Yie friViei + szg + wr, (3.64)
com wy = — > (Ah%, + ha)wy, e C, representa o calor especifico da mistura, a pressdo

constante. O fluxo de energia térmica € definido, tal como fora discutido anteriormente, pelo
efeito dos gradientes de temperatura (Lei de Fourier) e do fluxo entélpico, causado por processos
de interdifusdo. Em resumo,

g 9 (9T 9T
g ( ) VY. (3.65)
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A aplicagdo da definicdo de fluxo de energia térmica na equacao anterior conclui o equaciona-
mento geral para determinar a temperatura da grande maioria das chamas a serem estudadas com
excecdo, por exemplo, de situagdes supercriticas e de detonacao:

DT Dp o (. T
T

T — ) (AR + By (3.66)
I k=1

Para o presente trabalho, as seguintes hipé6teses simplificadoras foram realizadas na
referida equagao:

e Aplicacdo da hipétese proposta por Hirschfelder, Curtiss e Bird (1954), Eq. 3.25.

e Dp/Dt = 0, pois em chamas de deflagragdo (nimero de Mach bem menor que a unidade,
Ma < 1), a pressdo é praticamente constante, além do presente trabalho se concentrar em
estudos ocorrendo em ambiente aberto.

Com a aplicacdo das hipéteses simplificadoras mencionadas a equacao da energia térmica, em
termos de temperatura, utilizada no presente trabalho é:

DT 8 (. 0T 8Yk
ou; N
+Tig Z(Ah + D). (3.67)
J

k=1

A modelagem discutida até o presente momento foi desenvolvida no c6digo compu-
tacional utilizado no presente trabalho. Tal conjunto de equac¢des possibilita, por exemplo, a
aplicacdo de mecanismos detalhados de cinética quimica, os quais sdo necessarios para o estudo
de elementos precursores de fuligem, bem como dos poluentes gerados pelos mesmos.

Concluida a discussdo acerca da modelagem das equacdes da energia, parte-se para a
apresentacdo de uma série de hip6teses simplificadoras, com o intuito de diminuir a complexidade
do conjunto de equagdes utilizado. Tal tarefa € realizada a seguir.

3.6 Modelagem da combustao pré-misturada

Definidas as equagdes gerais para a simulagdo de escoamentos reativos, torna-se inte-
ressante a utilizagcdo de hipdteses simplificadoras, a fim de se obter um modelo para o estudo
de escoamentos regidos por uma reacao global e irreversivel. Para desenvolver tal tarefa, ha a
necessidade de se apresentar trés nimeros adimensionais importantes para o escoamento em
questdo, os nimero de Prandtl, Pr, Schmidt, Sc e Lewis, Le.

O numero de Prandtl é definido como sendo a razdo entre as difusividades de quantidade
de movimento linear e térmica de um fluido. Tal adimensional €, portanto determinado da
seguinte forma:

| =
)
9
=
9D

pr_V B PC Oy (3.68)
«
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O nimero de Schmidt, por sua vez, expressa a razao entre as difusividades de quanti-
dade de movimento linear e de massa. Fisicamente relaciona a espessura relativa da camada
fluidodindmica e uma camada limite de transferéncia de massa. E definido da seguinte forma:

v 1z
Se=—=—. (3.69)
D pD
Por fim, o niimero de Lewis representa uma razao entre as difusividades térmica e massica

sendo, inclusive, uma combinacdo entre os dois adimensionais apresentados anteriormente:

_Scp A A

L = — = — _— —
‘= Pr pDXuCp pDC,

(3.70)

Sk

Com a apresentacdo dos referidos nimeros adimensionais, sao aplicadas as seguintes
hipdteses simplificadoras ao problema em questao:

1. O processo de combustdo € regido por apenas reagdo global (M = 1) e irreversivel
(K, = 0) ou seja,

F+s0— (1+s)P, (3.71)

na qual F representa o combustivel, O denota o comburente, P diz respeito aos produtos de
combustdo e s € a massa de comburente necessdria para reagir com uma unidade de massa
de combustivel.

2. O combustivel € a espécie reagente que se encontra em menor quantidade, ou seja,
[Xc]<[Xp]. Como consequéncia,

mo

Yo = ~ 1 = cte. (3.72)

mo + Mg

3. As difusividades molecular do combustivel e térmica da mistura sdo equivalentes, ou seja,

_ Sc 1 A A

a
= — = - X — = E———
Pr  pD pC, pDC, D

Le =1 (3.73)

Como consequéncia, as equagdes de transporte de fracdes massicas e de entalpia se tornam
formalmente idénticas, ja que se a consideracdo de Le = 1 garante que Sc = Pr e, com
1SS0,

A =1
PDCp_’

garantindo que

A
2 _,D.
c, 7

4. Escoamento ocorrendo a baixo nimero de Mach, Ma< 1
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Em combustado pré-misturada, velocidades de chama laminar e turbulenta e um parametro
conhecido como a varidvel de progresso de reacao sdo usados para a formulacdo de modelos.
Definindo T,,, T}, e T, respectivamente como as temperaturas de gas queimado, de gés fresco e da
chama, tem-se que a varidvel progresso de reacdo c € definida como sendo:

T-T, Yp-Y{
=T, Yi-YY

(3.74)

na qual Yp, Y} e Y% correspondem, respectivamente, as fracdes madssicas local, fresca e
queimada de combustivel. Com estas defini¢des, o valor da varidvel progresso de reagdo €
zero quando a mistura encontra-se fresca e 1 quando a mesma é composta de gases totalmente
queimados. A aplicacdo de todas essas hipéteses simplificadoras e defini¢des nas equacdes das
espécies quimicas e de temperatura resultam no transporte da varidvel de progresso de reacdo, a
qual é definida como sendo:

B 0 0 de
at( )+-g;—(puz) oz, (pl? ) + w, (3.75)

ou, como consequéncia de se assumir Lewis unitdrio,

0 0 0 ([ Oc )
815( >+8_x,(p ic)_a_xi(Scaxl)jLw' (3.76)

Para a finalizacdo da modelagem da combustdo pré-misturada, falta a explicitacao do
termo de transformacao por reacdo quimica, w. H4 uma série de modelos para o referido fim,
sendo o Eddy Break Up (EBU), proposto por Spalding (b), Spalding (a) e Kuo (1986), um dos
mais difundidos na literatura.

Este modelo é baseado em uma andlise fenomenoldgica da combustao turbulenta, assu-
mindo nimeros de Reynolds e de Damkohler (razdo entre os tempos caracteristicos da turbuléncia
e da cinética quimica) elevados (Re>> 1 e Da>> 1). Os referidos autores assumem que a cinética
quimica ndo desempenha um papel relevante nestes casos, ao passo que a turbuléncia controla a
taxa de reacdo: a zona reacional € vista como uma colecao de pacotes de gases frescos e queima-
dos, transportados por estruturas turbilhonares. Portanto, a taxa média de reacdo € controlada,
principalmente, por uma escala de tempo de mistura caracteristica 7;, sendo definida:

(-

Tt

w= OEBUPC (377)

Cgpy representa uma constante do modelo, da ordem da unidade. A escala de tempo turbulenta

7; € estimada a partir da energia cinética turbulenta k e da sua taxa de transformacao viscosa

e quando sdo realizadas médias de Reynolds para as equagdes de Navier-Stokes, da seguinte
forma:

k

T = —. (3.78)

Em contrapartida, se a metodologia LES € utilizada, tal como no presente trabalho, a escala de

tempo turbulenta passa a ser avaliada a partir da escala de tempo submalha, definida como sendo:

sgs Y 232]81]7 (379)

o
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na qual

1 (Ou; Ouy
Sii =3 (axj + a_) G50

€ o tensor taxa de deformacdo.

Este modelo € interessante pelo fato da taxa de reacdo ser escrita como uma simples
funcdo de quantidades filtradas conhecidas, sem equagdes de transporte adicionais e, por este
motivo, € encontrado na maioria dos codigos comerciais. Apesar do sucesso atingido, este
modelo tem uma limita¢do: ndo inclui qualquer efeito de cinética quimica, ja que ndo apresenta
dados como a constante pré-exponencial ou a energia de ativagdo em sua formulacao.

Com a conclusdo das discussdes acerca da formulagdo matemadtica utilizada no presente
trabalho, no capitulo seguinte a modelagem numérica empregada no mesmo serd apresentada.






Capitulo 4

Modelagem numérica

Neste capitulo, sdo apresentados os procedimentos numéricos utilizados para a obtencao
das solucdes das equacdes de transporte apresentadas anteriormente. O presente trabalho foi
realizado a partir de duas ferramentas computacionais, que se encontram em desenvolvimento
no Laboratério de Mecanica dos Fluidos (MFLab) da Universidade Federal de Uberlandia. Em
uma primeira etapa, os desenvolvimentos foram aplicados no c6digo computacional Fluids3D,
desenvolvido por Vedovoto et al. (2011) ao passo que, em um segundo momento, tais estudos
foram transportados para o c6digo MFSim, desenvolvido por Villar (2007). Por este motivo, as
duas ferramentas serdo discutidas neste capitulo.

Ambos os cédigos supracitados sao baseados em uma discretizacdo em volumes finitos,
com varidveis deslocadas, tridimensional e com equacdes diferenciais descritas por formulacdes
divergente e ndo divergente. Entretanto, no presente trabalho se utilizou apenas a primeira
formulacdo mencionada pois, apesar de serem matematicamente idénticas, diferem sob o ponto
de vista numérico. Tal afirmacao € discutida e exemplificada na secdo 4.1.1.

A discretiza¢do de uma equacgdo diferencial, originalmente proposta no continuo, resulta
em perda de acurécia e de informagdes. A escolha apropriada do método numérico a ser utilizado
acarreta em uma diminui¢do desta perda. Tal escolha deve se realizar de acordo os seguintes
fatores: o arranjo de varidveis a ser utilizado, o tipo e a taxa de convergéncia do esquema
numérico escolhido para realizar as discretizacdes espacial e temporal.

Com relacao ao primeiro fator mencionado, salienta-se que o posicionamento das va-
ridveis primdrias na malha computacional deve ser avaliado com cautela. Pode-se realizar tal
tarefa de forma deslocada, na qual as varidveis vetoriais sdo armazenadas nas faces dos volumes
de controle, ao passo que as escalares se encontram nos centros dos mesmos. A colocalizagdo,
por sua vez, parte da armazenagem dos dois tipos de varidveis nas mesmas posi¢des (centro dos
volumes de controle). Nos dois c6digos computacionais em que o presente trabalho foi realizado,
se utiliza um arranjo do tipo deslocado.

O conceito de arranjo deslocado para coordenadas cartesianas foi introduzido por Harlow
e Welch (1965). A utilizacdo de esquemas de segunda ordem de precisao, para discretizagdes
espaciais em malhas deslocadas, resulta na falta de necessidade de interpolacdes adicionais,
situacdo diferente daquela em que € utilizada uma malha colocalizada. A principal vantagem da
utilizagc@o de arranjos deslocados € o forte acoplamento entre pressdo e velocidade, gerado pela
discretizacao dos termos de pressdo por interpolacdo linear de segunda ordem de precisdo. Tal
situacdo evita o aparecimento de instabilidades no campo de pressao calculado.

As contribui¢des difusivas das equacdes de transporte sdo caracterizadas com o advento
de interpolagdes lineares, ao passo que varios esquemas numéricos foram testados para a
utilizacdo no termo advectivo das equagdes de transporte. Por fim, uma estratégia semi-implicita
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¢ adotada para a integracao temporal, na qual o termo difusivo € resolvido implicitamente e os
termos advectivo e de pressao sao tratados de forma explicita. Os sistemas lineares resultantes
para as componentes da velocidade sdo solucionados através da utilizacao do procedimento MSIP
- Modified Strongly Implicit Procedure (SCHNEIDER; ZEDAN, 1981) no c6digo Fluids3D
e multigrid-multinivel para a ferramenta MFSim. A malha utilizada é do tipo cartesiana e
estruturada para o primeiro cédigo e bloco-estruturada para o segundo.

Em ambos os c6digos computacionais, adota-se uma aproximacgdo baseada na pressao, o
que implica na necessidade de utlizacao de um algoritmo para o acoplamento pressdo-velocidade.
Por este motivo, um método de projecdo baseado na técnica de passos fracionados € aplicado,
resultando em uma equacdo de Poisson com coeficientes varidveis que € solucionada com o
solver BICGSTAB - Bi-Conjugate Gradient Stabilized (VORST, 1981) no c6digo Fluids3D
e multigrid-multinivel, discutido por BRANDT (1977) e BRIGGS (1987), para a ferramenta
MEFESim.

A metodologia utilizada para a discretizagdo espacial das equagdes de transporte serd
discutida na secdo seguinte.

4.1 Discretizacao espacial das equacoes de transporte

Todas as equacdes de transporte utilizadas para modelar um problema devem ser discreti-
zadas no espago e no tempo. No presente trabalho, as discretizacdes se resumem as equagoes de
Navier-Stokes e de transporte de escalares. Parte-se, portanto, das equacdes de Navier-Stokes na
forma vetorial para a demonstracdo da metodologia:

2/< V)dQJr/pV(V-ﬁ)dS:/I-ﬁdSJr/png, 4.1
ot Jg p = )

na qual V' representa o vetor velocidade, 77 denota o vetor normal & superficie em que o fluido
estd entrando ou saindo, b € o vetor forca de campo e 7' € o tensor de tensdes totais, definido da
seguinte forma:

L=7-pl 4.2)
em que 7 representa o tensor de tensdes viscosas, p € a pressdo exercida sobre o volume de fluido
e I é o tensor unitdrio. O objetivo desta secdo € o estudo da discretizacdo espacial das equacdes
de transporte utilizadas no presente trabalho. Por este motivo, se considerara que a Eq. 4.1 se
encontra em regime permanente. Em um momento oportuno, a parcela transiente da mesma
também serd avaliada. Desta forma, a referida equacao se torna:

/PV(V-ﬁ)dS—/z-ﬁdS—/pLﬁdSnL/png. 4.3)
S S s Q

As integrais de superficie da Eq. 4.3 correspondem a soma das integrais sobre as 6 faces do
volume de controle, ou seja:

6
/ fas=>y"[ fds, (4.4)
o k=1 " Sk

na qual f representa a componente do vetor fluxo advectivo ou difusivo, na dire¢cdo normal
a face do volume de controle. A Fig. 4.1 apresenta um volume de controle elementar com
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comprimentos Az, Ay e Az. Nesta figura, as letras maidsculas denotam posi¢des centrais deste
volume, ao passo que os caracteres mindsculos se relacionam com posi¢des localizadas nas
faces dos mesmos. As letras e, w, n, s, t e b, bem como as apresentadas em forma maitscula
representam, respectivamente, as posicoes leste (east), oeste (west), norte (north), sul (south),
topo (top) e fundo (bottom), relativas ao ponto P - posi¢do central do volume de controle de
referéncia.

'h \.l‘

-
Ay f

N Ax
X d B

Figura 4.1 — Volume de controle elementar

Para calcular as integrais de superficie da Eq. 4.4 de forma exata, seria necessario co-
nhecer o integrando em todas as posi¢Oes da superficie Sy avaliada. Esta informagdo nédo esta
disponivel, pois somente os valores nodais (centros do volume de controle) sdo calculados.
Portanto, uma aproximacdo deve ser realizada. A maneira mais simples de resolver tal indetermi-
na¢do baseia-se na definicdo da integral como um produto entre o integrando no centro da face e
a drea da mesma:

fdS = f,S. ~ f.S.. 4.5)
Se

Para as integrais de volume da Eq. 4.3, a estratégia consiste na substitui¢do do referido operador
pelo produto entre o valor médio do integrando e o volume do volume de controle, definindo tal
substitui¢do como o valor no centro deste volume, ou seja:

/ qdQ) = GAQ) ~ qpAS), (4.6)
0

em que q representa o produto entre a for¢a de campo e a massa especifica. Como consequéncia da
aplicacdo das referidas metodologias na Eq. 4.3, obtém-se o seguinte resultado para a componente
de velocidade u:

(puul, — puu| ) AyAz + (pvul, — pvuls) AxAz + (pwu|; — pwuly) AxAy =
20u 2 0u+0v+(9w Ju 2 (0u Ov
a Or 3 \0x Oy 0z

6_“{2@?_5(%+@+
Jw Jv  Ou Jv  Ou
g AuA 4= — 4
o] foes e (5 5], -+ (5 4 5)

] AxAz+

E]
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[ (e N[ (2w o
'uﬁx 8zt'u8x 0z /|,

+ pby Az AyAz. 4.7)

} AxAy — (ple — plw) AyAz+

Dividindo a equagao anterior pelo volume elementar (AzAyAz) resulta em:

puuls,  poul?  pwull plS, 1 ou 2 (ou  Ov Oow\]|
— w2 ol (2 m 2
Ax +Ay+ Az Ax+Ax Jor 3 8x+8y+82 w *
P AT & I O eI Y
Ay F\ ox 0y /|, Az [P\ oz T oz b
+ pby. (4.8)

bt

+ pby, (4.9)

|+

respectivamente:
puoly, pvoly  pwoly  ply 1 [ (Ou  Ov\|
Aa:+Ay+Az Ay+AmM 8y+8x w+
LU0 2 (o o ow
Ay“@y 3\0xr Oy 0z
+A_Z .
punly, | puoly | puuly 1 [ (0u 0w
Az Ay Az Az
_|_L Qa_w_g %_i_@_i_a_w t _
A V702 3\ s oy 0z /]|,
t
— p—|b + pb... (4.10)

Analogamente, sdo obtidas as seguintes equacdes para as componentes de velocidade v e w,
1 ow N ov\ |
a oy 0z
N ¢ N 1 ov N ow
0z 0x )|, Ay #\ oz dy
Az

Por fim, a discretizagdo da equagdo da continuidade resulta em:

Ue — Uy Un — N Wy — Wy
+ -

Ax Ay Az

_o, (4.11)

Os termos difusivo e de pressao, além dos fluxos do termo advectivo das Eqs. 4.8, 4.9 e
4.10 sao determinados através de interpolacdes lineares. A avaliacdo das varidveis transportadas
pelos fluxos dos termos advectivos (u, v, w ou um escalar ¢ qualquer), por sua vez, serd discutida
na secdo seguinte. Um breve exemplo da aplicagcdo da interpolacdo mencionada é explicitada
com o auxilio da Fig. 4.2, a qual apresenta uma vista bidimensional de uma tipica malha de
célculo.

As malhas a serem utilizadas podem ser de espagamento uniforme ou ndo, sendo o
primeiro tipo aquele que fora utilizado no presente trabalho. Entretanto, para que se realize
uma apresentacao mais genérica, o equacionamento do segundo tipo servird de exemplo para a
explicitacao da utiliza¢do da interpolagdo linear no calculo de um escalar ¢ (localizado no centro
de um volume de controle) em uma face, da seguinte maneira:

be = PpAe + Op(1 — Ae), (4.12)
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Figura 4.2 — Plano XY do volume de controle.

no qual o fator de interpolacio linear, A € definido da seguinte forma:

e dz
N = et A7 (4.13)

rp—xp  dv; +dz,

Por se tratar de uma malha uniforme, tem-se que dx; = dx,, 0 que resulta em:

e =—"=—. 4.14
Desta forma, a aplicacdo da Eq. 4.14 na Eq. 4.12 garante que
1 1 bp+ dp
e = O l—= ) =——F, 4.1
P = dp5 +dp ( 2) 5 (4.15)

ou seja, o valor de um escalar em uma face do volume de controle em malhas uniformes nada
mais é do que uma média aritmética entre os dois pontos centrais adjacentes & mesma. Tal
situacdo ndo se repete em casos em que sdo utilizadas malhas ndo uniformes. Os valores de A,
dx; e dz, serdo calculados em cada ponto do dominio, dx; = dx(i)/2, dz, = dz(i + 1)/2e A,
¢ calculado com a Eq. 4.13.

Tal metodologia pode, entdo, ser aplicada nos termos referidos anteriomente. H4 a
possibilidade de utilizacdo desta interpolag@o nas varidveis transportadas pelos fluxos dos termos
advectivos, porém, € necessdria uma certa cautela. Uma discussdo sobre a utilizacdo de diferentes
esquemas numéricos nestas varidveis supracitadas serd na se¢do 4.2.

Com o término da apresentacdo da metodologia de discretizagdo espacial das equagdes
de transporte, € interessante salientar o motivo da escolha da formulacio divergente ao invés da
ndo divergente. Tal discussdo € realizada a seguir.

4.1.1 Formulacdes divergente e nao divergente

Partindo-se de uma 6tica puramente algébrica, pode-se dizer que o transporte de uma
quantidade ¢ qualquer € retratada de forma idéntica pelas formulagdes divergente,

Opo . dpuigp

=RHS (4.16)
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e ndo divergente,

D¢
— = RHS 4.17
sendo que esta ultima utiliza o conceito de derivada substantiva, definido por
D¢ _ 0¢ 99

Dr = ot + u; 0z, (4.18)

A comprovacdo de que os dois equacionamentos levam ao mesmo resultado matematica
€ realizada através de simples manipulacdes matematicas. Partindo-se da formulacao divergente
(Eq. 4.16), aplica-se a regra do produto para diferenciagdes (Lei de Leibniz): a derivada de um
produto de duas fun¢des pode ser substituida pela multiplicacdo da primeira pela derivada da
segunda, somada a segunda multiplicada pela derivada da primeira (STEWART, 2008), ou seja,

2 (uv) = u8® 4 v%“. Desta forma, obtém-se
dpp  Opu; ¢ .90 8uz dp
— = p——. 4.1
o | or ¢ o TP, T 5, (+19)
Pode-se, entdo, agrupar a varidvel transportada ¢
Opg | Opui¢p 0¢ 0p 8uz dp ¢
— = — 4.2
o | or ¢ O Por, "ow) TP oy (420)

0 que acarreta no aparecimento do resultado de uma derivada do produto. Agrupando tal resultado,
obtém-se

dpg 8PUZ¢ _ 8¢ 3[) dpui OQS
ot + ox; +¢( Oz, +puz(9$z"

(4.21)

Como resultado de tal operagdo, hd o aparecimento da equacio da continuidade, a qual pode ser
negligenciada, ja que
dp  Opu;

portanto, a Eq. 4.21 se resume a

9po | dpuier _ p<a¢ a¢>

ot o ot Yo,

0, (4.22)

(4.23)

que € o resultado da aplicacdo do conceito de derivada material (Eq. 4.18) em uma equagao na
forma ndo divergente (Eq. 4.17). Assim, comprova-se que as duas abordagens convergem para
os mesmos resultados matematicos, ou seja,

006, dpuio _ Do

(4.24)

Entretanto, partindo-se de um ponto de vista estritamente numérico, MALISKA (2012)
comprovou que tal afirmagdo ndo é verdadeira. Tal comprovacio foi realizada a partir do lado
esquerdo das Egs. 4.16 e 4.17, em suas formas estaciondrias, de maneira que o termo a ser
avaliado destas formulagdes se resuma a

dpuip  Opug N dpvg n dpwe
ox; Oz dy 0z

(4.25)
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dop  0¢ dp o
PU; Bz, PUas + pva—y + PO (4.26)

respectivamente. Para simplificacdo, apenas a primeira derivada das referidas equagdes serd
avaliada. Partindo-se, portanto, da formulagdo divergente, a discretizagao de um volume centrado
em P, com dimensdo Az resulta em:

[ 50w 9= (puol. - pusl) By @27)
Q P
ao passo que a utilizagdo de um volume centrado em £, com dimensdo a mesma dimensdo Ax
garante que:

0
/%(pud)) dQ = (pud|ee — pud|.) AyAz. (4.28)
Q E

Por fim, ao se avaliar o volume de controle centrado na face e, com dimensio 2Az, tem-se:

/%(puqﬁ) dQ = (pud|ee — pudly) AyAcz. (4.29)
Q (&
Pode-se perceber que a soma das Eqs. 4.27 e 4.28 resulta na Eq. 4.29, o que garante que os
fluxos da propriedade que deixam o volume de controle sejam iguais aos que entram no volume
de controle vizinho.

Partindo-se do mesmo raciocinio, mas com a utiliza¢do da formulag¢do ndo divergente, a
realizacdo da discretiza¢do de um volume centrado em P, com dimensdo Ax, resulta em:

0
[ g = prur(o. — b8z, (4.30)
Q

ao passo que a utilizacdo de um volume centrado em F, com a mesma dimensido Az garante
que:

0
/ pua—idﬂ = ppuUp(Pec — Q) AyAz. (4.31)

Q
Por fim, ao se colocar o volume de controle centrado em e, com dimensio 2Ax, obtém-se:

/ pugdﬂ = Petle(Pee — du) AyAz. (4.32)

Q
A soma das Egs. 4.30 e 4.31 resulta em:

ppup(pe — Gu) AYAZ + ppup(dee — ) AyAz, (4.33)

que € diferente da eq. 4.32. Desta forma, os fluxos da propriedade ¢ que deixam um volume de
controle ndo sdo 0s mesmos que entram no volume de controle vizinho, o que pode acarretar em
valores locais equivocados da propriedade calculada. Como consequéncia, tal caracteristica pode
gerar transtornos para o estudo de escoamentos reativos, ja que espécies quimicas podem ser
destruidas ou criadas de forma puramente numérica.

Na secdo seguinte, uma comparacao entre pontos positivos e negativos de esquemas
numéricos cldssicos para o tratamento do termo advectivo das equagcdes de Navier-Stokes, bem
como a apresentacdo de esquemas mais robustos para 0 mesmo fim serdo apresentados.
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4.2 Esquemas numeéricos para o tratamento do termo ad-
vectivo das equacoes de Navier-Stokes

Um ponto de suma importancia, quando estuda-se problemas envolvendo simulacdes
numéricas de escoamentos de fluidos, € a representacdo do termo advectivo das equacgdes de
Navier-Stokes. Sabe-se que o esquema upwind de primeira ordem (First Order Upwind, FOU),
bem como aqueles relacionados com o mesmo, tais como Hybrid e Power-law, embora altamente
estaveis, sdo inadequados para a correta caracterizagdo de um fendmeno fisico. Isto se deve
ao fato destes esquemas serem responsdveis por uma geracao excessiva de difusdo numérica
(LEONARD; DRUMMOND, 1995) e, por este motivo, esquemas de ordens superiores tornam-se
necessarios. Tais esquemas garantem resultados mais precisos do que os obtidos com FOU mas,
pelo fato de ndo serem delimitados, podem gerar oscilagdes em regides caracterizadas por fortes
gradientes da propriedade sendo transportada.

Neste ambito, a secdo seguinte apresentard os equacionamentos referentes a alguns dos
esquemas mais utilizados pela literatura.

4.2.1 Esquemas classicos para o tratamento da adveccao

Para a discussdo acerca dos esquemas cldssicos de interpolacdo para o termo advectivo
das equagdes de transporte, parte-se do referido termo em coordenadas cartesianas:

0 0

= (pu;¢) = 9

) )
o, (pug) + a—y(/)v(b) + o= (pwo), (4.34)

0z
no qual ¢ representa a varidvel a ser transportada, tal como velocidades (u;), escalar passivo (z),
temperatura (1), etc.

O esquema FOU define os valores de ¢ nas faces do volume de controle da seguinte
forma:

¢; = mazx(pu;, 0)pp + min(pu;, 0)dy, (4.35)
nesta nomenclatura, ¢ representa a varidvel de face analisada (1 = e,w,n,s,t,b), pu; de-
nota o fluxo avaliado (pu; = pu, pv, pw) e, por fim, [ diz respeito a varidvel de centro

(I=FE,W,N,S T, B).

Este esquema se caracteriza por ser numericamente consistente, pois se baseia em
expressoes coerentes para calcular através de faces de volumes de controle. E dito delimitado,
ja que apresenta todos os coeficientes positivos quando o escoamento satisfaz a equagio da
continuidade, além de garantir que ap = ap + aw + ay + as + ar + ap, situacio desejada para
uma solucao iterativa estavel de um sistema linear. Por fim, € um esquema transportivo, pois a
direcdo do escoamento se encontra embutida em sua formulagao.

O esquema de diferencgas centradas (Central Differencing Scheme, CDS) assume o0s
seguintes valores para ¢ nas faces do volume de controle:

_¢rt¢p

i 5 (4.36)
seguindo a nomenclatura anterior, ¢ representa a varidvel de face analisada ( = e, w,n, s,t,0) e
I diz respeito a varidvel de centro (I = E, W, N, S, T, B).

Este esquema € classificado como consistente, por se basear em expressdes coerentes

para a determinagio de fluxos advectivos e difusivos nas faces do volume de controle. E definido
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como sendo condicionalmente delimitado, j4 que os coeficientes se tornam negativos quando o
nimero de Péclet (adimensional que representa a razio entre a advecgao e a difusdo), ¢ maior
do que 2 (Pe > 2). Por fim, € um esquema condicionalmente transportivo, pois o né P ¢é
influenciado por todas as direcdes, ou seja, ndo reconhece a direcao do escoamento ou a relagdo
entre a advecg¢do e a difusdo, o que significa que o0 mesmo ndo € transportivo em altos Pe.

Por fim, o esquema QUICK Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics
adota os seguintes valores de ¢ nas faces do volume de controle:

1 1
@i = max(pu;,0) (%ﬁp + §¢I - §¢12) + min(pus, 0) (g@ + §¢P - §<Z51+1) ;
(4.37)

utilizando-se, novamente, da nomenclatura anterior, ¢ representa a varidvel de face analisada
(i = e,w,n,s,t,b), pu; denota o fluxo avaliado (pu; = pu, pv, pw) e, por fim, I diz respeito a
variavel de centro (I = E, W, N, S, T, B).

Este esquema, por sua vez, se caracteriza por ser consistente por usar perfis quadraticos
coerentes. E dito condicionalmente delimitado, ja que os coeficientes se tornam negativos para
Pe > 8/3. Por fim, é um esquema transportivo, pois a fungdo quadritica é baseada em dois
pontos a montante € um a jusante do avaliado.

Portanto, tal como fora comentado anteriormente, esquemas de ordens superiores tornam-
se necessarios para uma caracterizacao mais realista da advecc¢ao. Entretanto, devido ao fato
de ndo serem incondicionalmente estaveis, podem gerar oscilagdes indesejaveis na solugao do
problema. Tal afirmacdo € confirmada no capitulo seguinte, no qual uma série de testes sdo
apresentados para varios tipos de funcdes descontinuas.

Neste ambito, a imposicao de propriedades delimitadoras acarreta na criacdo dos chama-
dos esquemas de alta resolu¢do, HRS, os quais sdo capazes de representar descontinuidades sem
a introducao de oscila¢des na solu¢do. Uma forma de geragao de esquemas HRS € baseada na
insercdo de funcdes limitadoras de fluxo, as quais t€m como objetivo garantir que valores de
uma propriedade transportada se mantenham dentro dos limites impostos por valores vizinhos.
Tal metodologia, conhecida por variagdo total diminuida, TVD serd estudada na presente secao.

4.2.2 Esquemas TVD

A partir da aproximagao baseada no diagrama de variaveis normalizadas (Normalized
Variable Diagram, NVD), introduzida por Gaskell e Lau (1988), Leonard (1988) e Leonard
(1991), diz-se que a varidvel advectada, ¢, € normalizada como sendo:

b= ¢ — QU

¢p — du’
na qual os subscritos U e D dizem respeito as células a montante (upstream) e a jusante
(downstream) da célula a ser determinada. Esta, por sua vez, localiza-se a montante da face f,
como pode-se avaliar através da Fig. 4.3.

Para o caso geral de uma malha ndo uniforme, utiliza-se a formulagdo de varidveis e
espago normalizados (normalized variable and space formulation, NVSF), proposta por Darwish
e Moukalled (1994). Em resumo, o valor normalizado da face da célula de qualquer varidvel se
torna uma funcao de seus valores upwind normalizados mais préximos e sua correspondente
localizacdo normalizada, ou seja,

o5 = f(dp,Ep.Ep), (4.39)

(4.38)
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\
2
= m—————
A
\

Figura 4.3 — Defini¢do de variaveis locais e sistema de coordenadas (ALVES; OLIVEIRA;
PINHO, 2003).

na qual as coordenadas normalizadas sdo definidas como:

: p—&u

= §p — &u (440
(]

c & —&u

T — (4.41)

A partir de tais defini¢cdes, torna-se possivel a derivacdo de uma quantidade significativa
de esquemas TVD baseados em FOU (upwind biased schemes). No presente trabalho, os
esquemas MINMOD, SMART, WACEB, CUBISTA, ADBQUICKEST e CLAM foram estudados.
A seguir, as formulagdes dos mesmos serdo apresentadas, em sua forma nao uniforme.

e MINMOD (MINimum MODulus), proposto por Harten (1983):

¢ ~

é:f op, 0<op<Ep
. &P .
or=q 1=& &=8& » _-
—¢p + —, {p<op <1
1—¢&p 1—-¢p
[ ¢p, no restante.

e SMART (Sharp and Monotonic Algorithm for Realistic Transport), derivado por Gaskell e

Lau (1988):
(&1 =36 +26) oo
X éP(lA_ £p) A(bP: A A< op < 3
§r(L—=&p) » | &&r—E&p) Ep_ g Ep ..
] T ¢p T, < op < (14§~
b={ G—én "t T 1zg o 3 SorsgUTaTe)
1, E_P(l+éf—ép)<qu<1
f
| dr, no restante.
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o WACEB (Weighted-Average Coefficient Ensuring Boundedness), apresentado por Song et

al. (2000):
o kG -d)
20p, 0< ¢p< - _
I(D ) & " (2513(1—)513) §r(l—¢&5)
§r(L—=8&r) + (& —&p Epép(éy — Ep Ep
n = = + —, — — < < 2 (1+&F —
¢r =9 &p(1- fP)ng 1—¢&p 26p(1 — €p) — r(1—§p) e < 3 (&= &)
1, ip(l—i—ff—gp)<¢p<1
f
L (igp, no restante.

o CUBISTA (Convergent and Universally Bounded Interpolation Scheme for Treatment of
Advection), desenvolvido por Alves, Oliveira e Pinho (2003)

(

Gt | &g 0= b 3¢
+3(1A_5P) €P¢P7 A < ¢p < 4513
f1=&) s G —E&) 3, _ o _ 142 —Ep);
N I E—— + - =~ 5 S
¢r = (waw g AT g
— & 1+2(& —&p)
11— 1-— 1
A 2(1_&3)( op), % — & p < op <
L ¢p, no restante.

e ADBQUICKEST (ADaptative Bounded Quadratic Upstream Interpolation for Convective
Kinetics), obtido por Ferreira et al. (2007):

(2= 0)op, 0<dp<b
A 1 - 1 R .
5= ) 51D = dn) = 5= 7)1 = 2p). b<dp<c
1—0+0¢p, c<op<1
op, no restante,
2 —3|0| + 67
sendo que 0 = a?—i, a € uma velocidade de advecg¢do, b = — i| 3||;|r+ T ec =

—4+ 60 — 3|0] + 62
—5+60 — 3|0] + 26

o CLAM (Curved-Line Advection Method), proposto por Leer (1974):

G-& o &b
. - 3 — , 0 1
o5 =19 &p(1- §P)¢P ép(1— fP)¢P <dr <
op, no restante.

A performance de tais esquemas serd avaliada no capitulo seguinte em situacdes distintas,
cujo ponto em comum & o aparecimento de descontinuidades. Em seguida, serd realizada uma
breve discussao acerca do refinamento de malha utilizado no presente trabalho, o qual garante
uma consideravel redu¢do de custo computacional na realizacio de experimentos numéricos.
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4.3 Refinamento adaptativo

A grande maioria das simulacdes numéricas realizadas visa a experimentacdo computaci-
onal de escoamentos transientes. Nestas situagdes, hd constante movimentac¢ao dos fenomenos a
serem estudados, tais como o desenvolvimento de estruturas turbilhonares, a posicao de uma
frente de chama, dentre outros. Acontece que, em grande parte dos trabalhos, o dominio de
interesse a ser estudado € dividido em volumes menores de mesma dimensao, sendo o conjunto
destes sub-dominios definido como malha de calculo. Desta forma, um estudo detalhado dos
processos supracitados requer uma maior resolucdo de malha em todo o dominio estudado. O
problema é que, quando se trata de escoamentos reativos, as regides de interesse sao muito
pequenas quando comparadas com todo o dominio de célculo.

Neste ambito, a estratégia conhecida por refinamento adaptativo de malhas (Adaptive
Mesh Refinement - AMR), aparece como uma alternativa eficiente e robusta, capaz de captar
fendmenos locais sem elevado custo computacional. Tal metodologia consiste em concentrar o
poder computacional em regides de interesse, através do aumento da resolu¢ao da malha nestes
locais. Esta ideia evita o alto custo computacional necessdrio para simular um problema em uma
malha uniforme tridimensional. Um exemplo de tal metodologia é apresentado pela Fig. 4.4, a
qual retrata a condicao inicial tipica da simula¢do de um jato neste tipo de refinamento.

0.097 0.09

0.08 0.08

0.074 0.07

0.06 0.06

0.05

Altura [m]
o
°
S
Altura [m]

0.047 0.04
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0.024 0.024

0.014 0.01

T T T T T T T T T T T 7 T T T T
0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.10 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.10
Largura [m] Largura [m]

(a) Nivel base (b) Nivel 2

Portanto, a discretizacao de um dominio fisico em malha uniforme cartesiana € substituida
por uma hierarquia de malhas devidamente agrupadas, com espacamentos sucessivamente
menores. O refinamento local adaptativo permite a adi¢do ou a remog¢ado de pontos quando se
faz necessdrio, recorrendo apenas a interpolacdes lineares para o transporte da solug¢do entre as
diferentes configuracdes de malhas. O algoritmo de remalhagem € chamado a cada n passos no
tempo, para redefinir as malhas acima do nivel base, de lj,sc+1 @ li0p0. Caso haja novos pontos a
serem selecionados, o algoritmo de geragdo de malhas € chamado e as mesmas sdo criadas. Uma
discussdo mais detalhada acerca das referidas metodologias € apresentada por Villar (2007).

Pelo fato de serem transientes, as equacdes de transporte utilizadas no presente trabalho
também serdo integradas no tempo, situacdo que requer a escolha de um procedimento adequado
de desenvolvimento temporal. A metodologia utilizada no presente trabalho para este fim é
discutida na se¢do que se segue.
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Figura 4.4 — Condicao inicial tipica da simula¢do de um jato em malha adaptativa.

4.4 Integracao temporal

Quando se utiliza a metodologia LES, o tamanho do passo de tempo necessdrio para
capturar as menores escalas resolvidas pode ser muito restritivo. Assim, o0 método de integracdo
temporal deve ser escolhido com cautela.

A utilizacdo de um tratamento explicito para os termos advectivo e difusivo gera um
tamanho de passo de tempo da ordem O(Ax?), principalmente pelo termo difusivo (FERZIGER;
PERIC, 2001). A defini¢do destas varidveis € apresentada a seguir:

1
AtzC’( ! +i> , (4.42)

ladv  tlaif
Ax Ay Az

b)
[Ulmaz — |[Vmaz | W|maa

(4.43)

tadv =
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Ax? Ay AP

+ +
v v v
na qual C' € a condi¢ao CFL (COURANT; FRIEDRICHS; LEWY, 1967), compreendida entre 0
e 1, tuan € tair s30 0s tempos advectivo e difusivo e Az, Ay e Az dizem respeito ao comprimento
de discretizacdo da malha nas diregdes X, y e z, respectivamente. A varidvel v = u/p determina
a viscosidade cinematica, ao passo que |u|mazs |V]maz € |W|mas S0 0s valores maximos das
velocidades u, v e w.

Tal limitagdo numérica nao ocorre em discretizagdes implicitas ou semi-implicitas. Estas
duas metodologias apresentam uma estabilidade mais elevada, porém, uma implementacdo mais
complicada. O tratamento implicito do termo difusivo faz com que a restri¢do temporal de ordem
O(Az?) se torne O(Ax) (VILLAR, 2007).

Ascher, Ruuth e Wetton (1995) e Wang e Ruuth (2008) propuseram esquemas temporais,
denominados IMEX (métodos implicitos-explicitos - IMplicit EXplicit), que t€m como principal
caracteristica o tratamento dos termos advectivo e difusivo de forma explicita e implicita,
respectivamente. A explicitacdo do termo advectivo € importante por contornar a solucao de
um sistema ndo linear, ao passo que a implicitacdo do termo difusivo evita a necessidade de
escolha de um passo de tempo muito restritivo, da ordem O(Az?). Portanto, a utiliza¢do de tal
metodologia faz com que o passo de tempo seja calculado baseado, apenas, no termo advectivo,
ou seja

1 -1
At_C’( ) : (4.45)

adv

taif = ) (4.44)

com t,q, definido pela Eq. 4.43.

Os métodos IMEX sao obtidos por meio de uma expansao em série de Taylor da seguinte

equagao

24— gfat) + Flute), (446
na qual g[u(t)] e f[u(t)] representam os termos advectivo e difusivo, respectivamente. Wang e
Ruuth (2008) apresentam uma forma geral de um método de s passos, caracterizada por apresentar
ordem de aproximacdo s com a utiliza¢do de passos de tempo varidveis. No presente trabalho, o
esquema IMEX de dois passos foi utilizado (portanto, de segunda ordem de aproximacao) e, por
este motivo, o mesmo ¢é discutido a seguir.

Por se tratar de um método de segunda ordem, necessita-se de um esténcil de trés tempos
distintos, sendo dois anteriores ao que se deseja calcular, "' e t" € o tempo atual, ", de
forma que os passos de tempo sdo definidos como At" = t* — "1 e A"t = "1 " Desta
maneira, a forma geral do esquema de dois passos com um tamanho de passo de integracio
variavel € definida da seguinte maneira:

a2un+1 + ozlu" + aou”_l
Agn+l

=0 f ()" + 01 f (u)" + 0o f (w)" '+
+ Brg(u)" + Bog(u)" 1, (4.47)
na qual os parametros «;, (3; € ; sdo definidos como

%y — 1)w? 14 2y,
Qg = w’ a1 = (1= 29)wpy1 — 1, y = w’
I+ wnqt 1+ wny

/60 = —YWn+1, /81 =1+ YWn41,
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C

Q0:2, 81:1—’)/—(1+

, (4.48)

Y
Wnt1 /) 2 2Wp 41

)E Oy = +

sendo que w, 1 = At,.1/At, é a relagdo entre dois passos de tempo consecutivos. A apre-
sentacdo paramétrica do esquema IMEX em funcdo de «;, 3; e 6; facilita a escolha de dife-
rentes métodos. Com esta metodologia, é possivel a obteng¢do dos esquemas Crank-Nicolson
Adams-Bashforth (CNAB), Modified Crank-Nicolson Adams-Bashforth (MCNAB), Backward
Differentitation Formula (BDF) e Crank-Nicolson Leap-Frog (CNLF). Tais esquemas sao obti-
dos através da escolha das constantes 7y e ¢, da seguinte maneira: CNAB (v = 0,5e ¢ = 0,0),
MCNAB (y =0,5ec=0,125),CNLF (y =0,0ec=1,0)e BDF (y =1,0e c = 0,0), que
foi a formulac¢do utilizada no presente trabalho. Os parametros obtidos para cada esquema de
integracdo temporal mencionado sdo dispostos na Tab. 4.1.

Tabela 4.1 — Parametros caracteristicos para a obten¢do de renomados esquemas de integracao
temporal com a utilizagdo do esquema IMEX de dois passos.

Parametros | MCNAB | CNAB | SBDF | Euler | CNLF
o 1 1 1,5 1 0,5
o1 -1 -1 -2 0 0
Qo 0 0 0,5 -1 -0,5
151 1,5 1,5 2 0 1
Bo -0,5 -0,5 -1 1 0
0y 0,5625 0,5 1 1 0,5
0, 0,375 0,5 0 0 0
0 0,0625 0 0 0 0,5

A Eq. 4.47 é, entdo, reformulada para caracterizar as equagdes de Navier-Stokes, da
seguinte forma:

aa(pu) I + an (pu)[" + aolpug) "t ap | e
N o O f (pu;) "+
+ 0 f (pud)[* + b0 f (pug) [+
+ Big(pwi)|* + Bog(pus)|" '+
+rhsys, (4.49)

na qual os termos f(pu;) e g(pu;) sdo definidos como:

0 Ou; Ou; 2_ Oug
Flpus) = ox; [M (8% N 0z; 35” &'L‘k)] ’ (4:30)
0
g(pu;) = ——(puju,), 4.51)
axj( J )
N
rhsys =p Y Yifrj. (4.52)
k=1

Para a equacdo de transporte das fracdes massicas, esta mesma estratégia foi utilizada.
Desta forma, a Eq. 4.47 se torna:

ao(pYe) " 4 an (pYe)|™ + ao(pYe) "
Agnt1

=02 f (Vi) """ + 01f (pY3) "+
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+ 0o f(pYi)" ' + +B19(pYa) "+
+ Bog(pYe)|" ™ + rhsy, (4.53)

na qual os termos f(pYy), g(pYx) e rhsy, sdo definidos como:

0 Yy
0
9(pYr) = —8—[P(Uj + V)Y, (4.55)
Tj
rhsyk = wk (456)

Tal metodologia também fora empregada para a equacgdo de transporte do escalar conser-
vado, obtendo-se:

ANGE Z)|n Z)n1
I+ a0+ 0002 g, ppz)t + a2+
+ 0o f (p2)" " + Bug(pZ)|"+

+ Bog(pZ)|" ' 4 rhsz, (4.57)

na qual os termos f(pZ), g(pZ)e rhsz séo definidos como:

0 oz
fpZ) = 5~ (pD ax]) (4.58)
8
7) = ——(pu;2), (4.59)
9(pZ) axj(pug )
ThSZ = wk (460)

Por fim, obtém a equagdo da temperatura:

(7)™ + o (T)]" + a(T) "
Atn-}—l

=02 f(T)["" + 0, f(D) "+

+ 0o f (D) + Bog(T)|"+
+ Bog(T)|" ™ + rhsy, (4.61)

na qual os termos f(7), g(T') e rhsy sdo definidos como:

1 0 oT
f(T) = O, 0, (A axj) : (4.62)
oT
9(T) = —uia—xj, (4.63)

1
rher = & ( o Z(J ka —pz f,ka Ty a thwk). (4.64)

Com a conclusao das discussodes relacionadas com as discretizagdes das equagdes de
transporte apresenta-se, na se¢ao seguinte, o acoplamento pressao-velocidade utilizado.
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4.5 Acoplamento pressao-velocidade

Por possuirem uma derivada temporal para o campo de velocidades, as equagdes de
balan¢o de movimento linear podem ser utilizadas para determinar a velocidade no préximo
passo de tempo, caso a pressao seja conhecida. A equacao da continuidade é uma condi¢ao que
deve ser satisfeita ao final de cada passo e, embora a pressdao deva ser ajustada de maneira a
garantir tal condicdo, ndo ha uma equacgdo explicita para esta varidvel na formulagdo descrita
pelas Eqgs. 4.49 e da continuidade. Torna-se necessdria, portanto, a derivagdo de uma estratégia
para resolver tais equagdes na ordem correta, na qual todas as informacdes estejam disponiveis no
momento em que as mesmas sejam necessarias. Para tal estratégia, da-se o nome de acoplamento
pressao velocidade. No presente trabalho, foi utilizado o método da projecdo, proposto por
CHORIN (1968) para a realizagc@o da referida tarefa.

O método da projecdo consiste na separacdo da Eq. 4.49 em duas partes:

e Passo preditor, no qual um campo de velocidades auxiliar V* = (u*, v*, w*) é projetado,
baseando-se na hipétese de que com o intuito de determinar a correcao da pressao q.

e Passo corretor, no qual os campos de velocidades e de pressdo sao recalculados, com a
correcdo da pressdo obtida no passo anterior.

Entretanto, escoamentos reativos com baixo nimero de Mach incluem variagdes de
massa especifica. Desta forma, a restri¢do no divergente do campo de velocidades deixa de ser
homogénea, tal como ocorre em escoamentos incompressiveis. Como alternativa para contornar
tal situacdo, mantendo a utilizacdo da metodologia mencionada, decompde-se um campo de
velocidades auxiliar da seguinte maneira:

At|n+1vq|n+1

agp|"

noqual V-V¢ =5, comS = V- V. Neste caso, V - V|ZJr1 = 0, mas V - V* £ 0. Como
consequéncia, projetando-se o campo vetorial VV* — V& no espago vetorial dos campos com
divergente nulo, determina-se o campo de velocidades

V =V[it 4+ V¢, (4.66)

up =it 4+ VE+ : (4.65)

no qual a aplicag@o do operador divergente resulta em
V-V==_ (4.67)

A restri¢do para o divergente da velocidade €, entdo, obtida a partir das equacgdes da
continuidade (Eq. 3.17) e do estado termodinamico,

pRuT
= ) 4.68
=" (4.68)
Derivando a Eq. 4.68 em relagc@o ao tempo, resulta em
Dp RuT Dp pRuDT o (1
—_— s — T— | — 4,
e~ w ot T ow oo TP \w (469)
Partindo da defini¢do de fracdo molar média,
N
1 Y
i _r 4.70
w Wy’ (470)

k=1
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a Eq. 4.69 pode ser reescrita, obtendo-se:

Y 1 Dy,

+ pRuT Z W Dt 4.71)

Dp  RuT D,o | Phu pRu DT
Dt W Dt W Dt

Em escoamentos permanentes, ocorrendo a altos Reynolds, as mudancas na média da
pressio sdo da ordem de Ma?, ao passo que tais alteragdes ocorrem na ordem de Ma em situagdes
transientes. Para combustao subsonica, tais variagdes sao negligenciadas e a pressdo pode ser
considerada contante (POINSOT; VEYNANTE, 2005). Desta forma, a Eq. 4.71 pode ser reescrita
em funcio da derivada substantiva da massa especifica:

N

Dp p DT 1 DY
T et 472
P ; W, Dt (4.72)

A partir da comparagdo entre a equacdo da continuidade em suas formas divergente e ndo diver-
gente, € possivel isolar o divergente do campo de velocidades e, por consequéncia, determinar a
restri¢do para o divergente da velocidade a partir da Eq. 4.67:

1 Dp

V-V=5=- th (4.73)

a qual € explicitada com a aplicacdo da Eq. 4.72,

N
1 DT 1 DY}
S=—=— —— 4.74
Tt " 2w, Dt 79
e, por fim, com a aplica¢c@o do conceito de derivada substantiva:
aT 1 8Yk oY},
=1 (o) v [ (5 o))
1 opT  Opu;T Wl 1 opY,  Opu;Yy
— — . 4.75
(8t * oz, )+ p kz:; Wi \ Ot * oz, 475)

A aplicacdo deste método no cédigo computacional de trabalho é, entdo, realizada com
uma reorganizagao da Eq. 4.65, com posterior aplicacdo do operador divergente, resultando em

Qg
At’nJrl

Vou =Vl +V-VE+ V- [ vy”“} (4.76)

‘n+1

porém, tal como fora comentado anteriormente, V - u;|; "l — (e V.VE=S. Portanto

Qg
At’nJrl

Vou=S+V- { Vq|"+1] , 4.77)

p’nJrl

que € a equacgdo de Poisson para a correc@o da pressdo. A atualizacdo da pressao € realizada
através de algumas operacdes com a Eq. 4.49, a qual é reescrita, levando em conta o campo
auxiliar definido anteriormente, com a pressao sendo avaliada no tempo n, ou seja

n

NP N ) |n—1 0
az(pu)|* + an(pus)|" + aolpu)["™ — Op + O f (pug) [T+

Agntl aIZ
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+ 01 (pu)|" + O f (pus)|" '+
+ Brg(pui)|" + Bog(pui)|" . (4.78)

Em seguida, substitui-se o campo de velocidades auxiliar (Eq. 4.65) na Eq. 4.78, obtendo-se.

’n—l

Oéz(pui)|n+1+041(pui)’n+040(pui) _ @ n_ aq n+1

|+l
Atntl 81‘2 3:151 + ezf(pUlN +

+ 01 f(pua) [ + 0o f (pus) "+
+ Brg(pui) ™ + Bog(pui) "1, (4.79)

A atualizagdo da pressao € obtida a partir da subtragdo entre as Eqs. 4.79 e 4.49:
Vp|" = Vp[" + V" (4.80)

A Eq. 4.80 garante uma aproximacgao de segunda ordem no tempo € no espago para a pressao
(BROWN; CORTEZ; MINION, 2001). Quando a massa especifica do fluido € constante, esta
equacdo se reduz a

"t =pl" + g™, (4.81)
o que faz com que a ordem de aproximacdo seja, no minimo, unitiria (BROWN; CORTEZ;
MINION, 2001).

De forma resumida, a utilizacdo do Método dos Passos Fracionados em uma ferramenta
computacional é apresentada no algoritmo a seguir:

Algoritmo 1: METODO DOS PASSOS FRACIONADOS

1 Calcular o campo de velocidade estimado v com a utilizagido da Eq. 4.78:
2 Determinar a restri¢do para o divergente da velocidade, S, com a Eq. 4.75:
3 De posse de u; e S, calcular a corregao da pressdo com a Eq. 4.77

4 Corrigir o campo de velocidade utilizando a Eq. 4.65.

s Corrigir a pressdo com a Eq. 4.80.

Com o fim da discussao referente a metodologia do acoplamento pressao-velocidade,
parte-se para a descricdo da biblioteca responsavel pela atualizagdo de propriedades, a qual fora
acoplada ao c6digo computacional utilizado no presente trabalho.

4.6 Biblioteca de atualizacido de propriedades: Cantera

A biblioteca Cantera (GOODWIN; MOFFAT; SPETH, 2016) se resume a uma colecdo
de ferramentas orientadas a objeto, desenvolvidas para o tratamento de problemas envolvendo
processos de cinética quimica, termodinamica e transporte.

Esta ferramenta consiste de objetos que representam componentes de uma simulagdo
como, por exemplo, misturas de gases, reatores, modelos cinéticos, superficies, equagdes de
estado, chamas, integradores de equacdes diferenciais ordindrias, diagramas de caminhos de
reacdes, etc. A mesma fornece capacidades avangadas, necessdrias para a utilizagdo em pesquisas,
tais como algoritmos rapidos e eficientes, a capacidade de trabalhar com mecanismos extensos
de reagdo, além de interfaces para MATLAB, Python, Fortran 90 e C++.
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Também € importante salientar que trata-se de um software de coédigo aberto, o que
confere a possibilidade de avaliacao das operacdes que o mesmo desempenha internamente,
além de permitir a customiza¢cdao do mesmo para que se adeque as necessidades das aplicagcdes
do usudrio.

Para o presente trabalho, o papel desta biblioteca se resume a prover propriedades
relevantes ao problema estudado, de acordo com o estado termodindmico atual do volume de
controle local. Em outras palavras, dados temperatura, pressdo e composicao quimica (molar
ou massica), a biblioteca disponibiliza uma série de propriedades, tais como entalpia, energia
interna, entropia, potenciais quimicos, viscosidade, massa especifica, condutividade térmica,
coeficientes de difusividade, taxas de progresso de reacdo, de criagdo e de destrui¢do de espécies,
etc. No cédigo computacional de trabalho, a atualiza¢do do estado termodindmico da mistura é,
entdo, realizada da seguinte maneira:

Cédigo 4.1 — Atualizacdo do estado termodindmico da mistura.

call setTemperature(gas,temp(i,j,k))
call setPressure (gas,patm)

call setMassFractionsByName (gas ,(y_string(i,j,.k))

Neste trecho de codigo, gas representa a fase da mistura estudada, temp denota a temperatura do
volume de controle, obtida pela Eq. 3.67, patm € a pressao atmosférica (101325 Pa) e y_string
diz respeito a um conjunto de caracteres (string) de fracdes massicas deste mesmo volume,
obtidos pelas Eqs. 3.30. Tal varidvel deve apresentar-se da seguinte forma, para o exemplo de
uma mistura estequiométrica de metano e ar: CH4:0.055,02:0.220,N2:0.725.

Das trés informacdes necessdrias para a atualizagdo do estado termodindmico da mistura
estudada, aquela que necessita de maior atencao € a tltima mencionada. Isto por que as fracdes
madssicas obtidas representam nimeros reais de dupla precisao, contendo 16 casas decimais, o que
implica na necessidade de conversdo das mesmas para string, respeitando o formato supracitado.
Tal tarefa € realizada com a fungdo write(react_var_string,’ (f7.5)")react_var(i,j,k) a qual, neste
caso, tem o papel de truncar a varidvel react_var(i,j,k), que representa a fracdo massica de uma
espécie quimica, na quinta casa decimal e de transformar o resultado na string react_var_string.
Em seguida, realiza-se a concatenagdo do resultado obtido com outros caracteres necessarios
para a geracdo do formato desejado, tais como os nomes das espécies quimicas, “:” e “,”. De
forma resumida, a implementacao de tais operacdes € apresentada a seguir.

Cdédigo 4.2 — Criacao da string de fragdes massicas.

if (ns/=n_species) then
write(react_var_string ,’ (f7.5)  )react_var(i,j,k)
y_string (i,j,k)=trim(y_string(i,j,k))//trim(cantera_names(ns))//&
> //trim(react_var_string )//’,’
else
write(react_var_string ,’ (f7.5) )react_var(i,j,k)
y_string (i,j,k)=trim(y_string(i,j,k))//trim(cantera_names(n_species))&
/17> //trim(react_var_string)

endif

O éxito na atualizacdo do estado termodindmico da mistura estudada permite, portanto,
a determinacdo de propriedades necessdrias para a resolu¢do do conjunto de equagdes que
caracteriza as situagdes que foram estudadas no presente trabalho. Uma andlise das equagdes de
conservacao de massa e de balanco de quantidade de movimento linear, de espécies quimicas e
de energia, respectivamente, Eqgs. 3.17, 3.1, 3.30 e 3.67, sugere a necessidade de obtencao das
seguintes propriedades da mistura:
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massa especifica, [p]= kg/m3,

viscosidade dindmica, [p]=kg/m/s,

calor especifico, [C,]=]/kg/K,
e condutividade térmica mistura, [A\][=W/m/K e
e difusividade mdssica das espécies, [D;]=m?/s.

As quais sao obtidas diretamente da referida biblioteca por jad se encontrarem no Sistema
Internacional de Unidades, SI. Desta forma, as mesmas sdo determinadas da seguinte forma no
cddigo computacional de trabalho:

Cédigo 4.3 — Obtengao das propriedades da mistura.

rho(i,j,k)=density (gas)
mu(i,j,k)=viscosity (gas)
cp_mix(i,j,k)=cp_mass(gas)
k_mix(i,j,k)=thermalConductivity (gas)
call getMixDiffCoeffs(gas, diff)

Da mesma forma, tem-se a necessidade de obtencao de algumas propriedades para as espécies
quimicas, tais como:

e taxa liquida de producio das espécies, [wy,]=kg/m?/s,
e calor especifico das espécies, [C, ;]=J/kg/K e
e entalpias das espécies, [hy]=l/kg.

Entretanto, hd a necessidade de adequacao das unidades das mesmas, ja que as quantidades
obtidas via Cantera ou se encontram em base molar, ou sao adimensionais.

A taxa liquida de producdo das espécies é obtida em kmol/m?/s, porém, a mesma deve
ser aplicada em base mdssica, ja que todo o equacionamento deste trabalho encontra-se desta
forma. Para tal mudanca de unidades, basta multiplicar o resultado obtido via Cantera pela massa
molar da espécie em questdo, ou seja,

kmol kg kg

— 4.82
m3s 8 kmol — m3s’ ( )

a qual foi aplicada ao referido cédigo computacional:

Cddigo 4.4 — Obtencdo das propriedades das espécies quimicas: Taxa liquida de producao.

call getNetProductionRates (gas, omega_k)
wdot_k(i,j,k)=w_i(ns)*xomega_k(ns)

O calor especifico das espécies, por sua vez, € obtido na forma adimensional, o que
implica na necessidade de converter tal varidvel para uma base massica. Tal conversao € realizada
a partir da multiplicagdo do resultado obtido via Cantera pelo quociente entre a constante
universal dos gases (Ru=8,314 J/K/mol) e a massa molar da espécie em questdo, ou seja,

J ><m0l_ J
mol x K~ kg  kgx K’

(4.83)

a qual foi aplicada ao referido c6digo computacional:
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Cédigo 4.5 — Obtencao das propriedades das espécies quimicas: Calor especifico.

call getCp_R(gas,n_species ,cp_r)
cp_k(i,j,k)=cp_r(ns) = Ru / w_i(ns)

Por fim, a entalpia das espécies também € obtida na forma adimensional. A conversao
da mesma para uma base maéssica € realizada a partir da multiplicacao do resultado obtido via
Cantera pelo produto entre a constante universal dos gases (Ru=8,314 J/K/mol) e a temperatura.
O resultado de tal operacio é, entdo, dividido pela massa molar da espécie em questdo, ou seja,

J mol J
T K x — = 4.84
molx K % kg kg’ (4.84)

a qual foi aplicada ao referido c6digo computacional:

Cédigo 4.6 — Obtencao das propriedades das espécies quimicas: Entalpia.

call getEnthalpies_RT (gas,h_rt)
h_k(i,j,k)=h_rt(ns) *x Ru % temperature(gas) / w_i(ns)

Neste capitulo foram apresentadas as metodologias utilizadas para discretizacdes espa-
ciais e temporais, além do acoplamento pressdo-velocidade utilizados neste trabalho. A seguir,

serdo apresentados os resultados obtidos pelas simulagcdes numéricas realizadas.



Capitulo 5

Resultados e discussoes

No presente capitulo, sdo apresentados resultados relacionados com as modelagens
discutidas nos capitulos anteriores, bem como alternativas propostas para contornar problemas
originados ao longo da realizac@o do presente trabalho.

A referida se¢do se inicia com comparacdes entre varios esquemas numéricos para o
tratamento do termo advectivo das equagdes de Navier-Stokes. Em um primeiro momento, tal
estudo foi realizado a partir de simulagdes de casos representando os fendmenos da advecgao
e da difusdo em regime permanente, com a utilizacdo de trés esquemas bem difundidos pela
literatura: upwindde primeira ordem, CDS e QUICK. Em seguida, foram simulados casos teste
de adveccao linear unidimensional transiente, nos quais esquemas classicos, tais como upwind
de primeira ordem e CDS foram comparados com uma série de esquemas TVD, para a escolha
daquele com melhor desempenho frente a situacdes de estresse numérico, o qual seria utilizado
no presente trabalho.

Em seguida, resultados relacionados com a saida de dados bindria, baseada em um
acoplamento entre HDFS e XDMF, sao discutidos e comparados com a metodologia de escrita
utilizada anteriormente, a qual era realizada em ASCII.

A discussao seguinte € desenvolvida com base em um experimento amplamente difun-
dido pela comunidade cientifica, um jato turbulento tridimensional. Nesta simula¢do, algumas
metodologias comentadas anteriormente sao utilizadas, tais como refinamento adaptativo de
malha, modelo de fechamento da turbuléncia e métodos de geracao de condi¢des de entrada
turbulentas.

A seguir, resultados envolvendo a biblioteca de atualizacdo de propriedades cinéticas,
termodindmicas e de transporte sdo apresentados. Casos de equilibrio quimico, realizados com
mecanismos de reacao globais e detalhados sdo comparados, com posterior andlise do desvio
relativo entre resultados obtidos de forma analitica e advindos desta biblioteca, tais como taxas
de progresso de reacdo e difusividades de espécies quimicas.

Por fim, a estratégia de descricdo da combustdo a partir do transporte de um escalar
conservado € discutida. Para tal, a simulacido de um escoamento reativo, na qual o termo reacional
fora modelado por uma aproximacio bem conhecida pela comunidade cientifica, € apresentada.

Na se¢do seguinte, sdo discutidos esquemas numéricos para o tratamento do termo
advectivo das equagdes de Navier-Stokes.
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5.1 Esquemas numeéricos para o tratamento do termo ad-
vectivo das equacoes de Navier-Stokes

Nas se¢Oes que se seguem, sdo realizadas discussdes acerca do desempenho dos esquemas
para o tratamento do termo ndo linear das equagdes de Navier-Stokes discutidos anteriormente.
Tais discussoes sdo baseadas em simulagdes de casos retratando os fendmenos de adveccao-
difusdo e de advecc¢do linear transiente.

5.1.1 Adveccéao-difusao

Uma anélise interessante sobre a descri¢ao do termo advectivo por meio de esquemas
numéricos foi realizada através de simulacdes de casos representando os fendmenos da advecgdo
e da difusdo em regime permanente. Para tal, partiu-se da equag@o generalizada de transporte de
uma propriedade ¢ em estado estaciondrio, definida da seguinte maneira:

B 0 (.06

na qual " assume os valores de u, A ou 0 nas equagdes de balanco da quantidade de movimento
linear, de energia térmica e da continuidade, respectivamente. Trabalhando com esta equacdo em
apenas uma dimensdo, tem-se:

ey = L (r20
&™) = 3 (Fd:z:> | (5.2)

A aplicacdo do método dos volumes finitos, discutido na secdo 4.1, na equacao anterior
resulta em

d d
)=o) = (15) = (1) | 53

na qual os subscritos e e w representam valores da varidvel ¢ e de sua derivada nas faces do
volume de controle.

e
i

Ly
A (0p — op) — M((bP — dw), (5.4

(pu)e¢e - (;Ou>w¢w =
Para fins didaticos, considera-se que as varidveis p, u e I' s3o constantes ao longo de todo o
dominio, o que garante que

pu(¢e - wa) = AL.f(ng + ¢W)a (55)
simplificando este problema para a determinacao de ¢, € ¢,,, ja que os valores desta varidvel nos
centros do dominio, ¢ € ¢y, ja sdo conhecidos.

Para a resolucdo do referido problema, utilizou-se um dominio de comprimento L = 1,0
m, no qual o fluido era transportado por uma velocidade u = 0,1 m/s e possuia massa especifica
p = 1,0kg/m? e viscosidade dinAmica I" = ;1 = 0, 1 kg/m/s. As seguintes condi¢des de contorno

foram aplicadas:

e p(r=0)=1le
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As indeterminagdes ¢, € ¢, foram obtidas através da utilizacdo dos esquemas upwind,
CDS e QUICK, discutidos na se¢do 4.2.1. Tais informacdes foram implementadas em um c6digo
computacional criado para este fim e os resultados obtidos foram, entdo, comparados com a
solugdo analitica do referido problema,

exp(pux/T) — 1}
exp(pul/T) — 1]’

¢ = ¢o + (o1 — ¢o) [ (5.6)

sendo apresentados na Fig. 5.1, disposta a seguir.

1.2 T
® Sol. exata
—— Upwind

1.0 _ - - CDS 3

0.8 B

0.6 | B

-

0.4 g

0.2+ g

0.0 | E
_02 I I I I ! I

-0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2

Comprimento [m]

Figura 5.1 — Adveccao-difusdao em regime estaciondario, com velocidade de transporte de 0,2
m/s.

A andlise da referida figura sugere que os trés esquemas estudados foram capazes
de descrever o comportamento do experimento de forma satisfatéria, sendo que o melhor
resultado foi obtido com o esquema QUICK. Com relacdo as outras metodologias, pode-se
perceber subestimacdo e superestimagdo do resultado exato pelos esquemas upwind e CDS,
respectivamente.

O referido problema foi, entdo, simulado novamente com um aumento considerdvel na
velocidade de transporte, a qual passou para 2,5 m/s. Os resultados obtidos sdo apresentados pela
Fig. 5.2.

O aumento na velocidade de transporte acarretou em mudangas significativas nos resul-
tados obtidos. A utilizagdo do esquema upwind, por exemplo, resultou em uma caracterizagao
ainda mais subestimada do que a anterior, sendo este fendmeno conhecido por difusdo numérica.

Os resultados relacionados com as metodologias de ordens mais elevadas apresenta-
ram uma significativa dispersdo, gerando solugdes ora subestimados, ora superestimados. Tais
resultados corroboram com a discussdo realizada na secdo 4.2.1 acerca da delimitagdo condi-
cionada destes esquemas. Naquele momento, relatou-se que os esquemas CDS e QUICK se
tornariam instdveis, respectivamente, quando Pe > 2 e Pe > 8/3. O célculo do referido nimero
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Figura 5.2 — Adveccao-difusao em regime estaciondrio, com velocidade de transporte de 2,5
m/s.

adimensional para a situagio estudada €, entdo, apresentado a seguir:

_ pulx
=
C1,0x2,5x0,2
= 01 =

Pe

5,0, (5.7)

o qual se encontra acima dos limites mencionados. Entretanto, a andlise da defini¢do deste
adimensional sugere duas alternativas para a utilizacio de tais esquemas, sem a necessidade de
alterar o fluido estudado: diminuicao na velocidade de transporte ou melhores resolucdes de
malha (menor espacamento). Tal constatacdo pode ser verificada na Fig. 5.3, a qual apresenta
resultados referentes ao mesmo problema, mas com um aumento considerdvel na resolugio de
malha utilizada, a qual passou de 5 para 25 pontos.

Na sec¢do seguinte, uma comparac¢do entre varios esquemas para o tratamento do termo
ndo linear das equagdes de transporte serd apresentada. Tal andlise se baseou em simulagdes de
casos retratando o fendmeno da advecgdo linear em regime transiente.

5.1.2 Adveccéo linear unidimensional

Um modelo simplificado € utilizado para a avaliacdo do desempenho dos esquemas
numéricos para o termo advectivo das equacgdes de Navier-Stokes. Trata-se da adveccdo linear
unidimensional transiente, cuja modelagem matemadtica € disposta a seguir:

ou n ou 0
ot " Yor T
U(l’,O) = Uo(l'), T e [$L7$R]7 (58)

w(rp,t) =up eu(zp,t) = ug,
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Figura 5.3 — Adveccido-difusdo em regime estaciondrio, com velocidade de transporte de 2,5 m/s
e uma melhor resolu¢do de malha.

nas quais ¢ diz respeito ao tempo, u denota a velocidade do escoamento em um meio fluido,
a é uma constante, representando uma velocidade de transporte, uo(x) é a condicdo inicial e,
por fim, x, e x i representam, respectivamente, os extremos esquerdo e direito dos dominios
unidimensionais estudados. A solucdo exata da Eq. 5.8, segundo Morton e Mayers (2005), é
u(z,t) = ug(x — at).

A referida modelagem ¢ altamente dependente das condi¢des iniciais impostas. Por
este motivo, o estudo do desempenho dos esquemas para o termo advectivo das equacdes de
transporte foi realizado a partir de trés casos distintos, objetivando a caracterizagio de diferentes
tipos de descontinuidades. A busca por descontinuidades se deve a vontade de caracterizar, por
exemplo, um escoamento reativo, o qual caracteriza-se por mudancas bruscas de propriedades
em curtos espacos. Tais casos sdo apresentados a seguir.

e Caso 1:

Nesta simulacéo, considerou-se a Eq. 5.8, com a = 1, x € [0; 2] e condic@o inicial proposta
por Kurokawa et al. (2007):

(

z—0,15\°

exp | — log 50 (QT) , x€10;0,2)

1, z € (0,3;0,4)

20x — 10, z € (0,5:0,55)
uol@) =9 o0y 4 12, z € [0,55; 0, 66)

z—0,75\2
\/1—(077) s 1'6(0,7,0,8)
07 T & I

\

em que I = [0,2;0,3]U]0,4;0,5]U][0,66;0,7]U[0, 8;2,0]. Uma representacdo da con-
di¢ao inicial e da solucdo exata desta simulagdo € apresentada na Fig. 5.4, disposta a
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Figura 5.4 — Condicdo inicial e solugdo exata do caso 1.

Para a experimentacdo numérica desta situagao, foram utilizadas 400 células computacio-
nais, o que acarretou em um espagamento de 5, = 5 x 1073 m, 2,5 x 1072 s de passo de
tempo, resultando em um CFL de § = a6; /5, = 2,5 x 1073/5x 1072 =0,5em 1,0 s de
simulagdo. Os resultados obtidos nesta configuragdo sio dispostos na Fig. 5.5.

A andlise da referida figura permite, por exemplo, confirmar uma das conclusdes apontadas
por Leonard e Drummond (1995): O esquema upwind de primeira ordem € significativa-
mente difusivo, apesar de ser bastante estivel. O esquema diferencas centradas (centered
differences scheme, CDS), por sua vez, mostrou-se excessivamente dispersivo, divergindo
rapidamente. Como solu¢do para este problema, tentou-se restringir os valores minimo
e maximo deste esquema, baseando-se nos respectivos valores da solucdo exata. Como
resposta para tal acdo, percebe-se que o objetivo fora alcangado, entretanto, tal solu¢do
ndo foi capaz de representar corretamente a funcdo aplicada. Quanto aos esquemas TVD,
observou-se que as metodologias ADBQUICKEST, MINMOD e SMART apresentaram-se
mais difusivos do que os restantes.

Caso 2:

Nesta simulag@o, denominada de W-shape, considerou-se a Eq. 5.8,coma = 1,2 € [—1; 1]
e condig¢do inicial proposta por Wei e Gu (2002):

1, x €10;0,2]
4 — 0,6, x€(0,2;0,4]
up(x) =< —4x+2,6, 2 € (0,4;0,6]
1, 2 € (0,6;0,8]
0, xes
emque S =[—1,0;0,0)U(0, 8;1,0]. Uma representacdo da condicdo inicial e da solugdo

exata desta simulacdo € apresentada na Fig. 5.6, disposta a seguir.

Para a experimentacdo desta situagdo, tal como no experimento anterior, foram utilizados
400 células computacionais (6, = 5 x 1072 m), 2,5 x 1073 s de passo de tempo (CFL =
0,5), porém, em 0, 125 s de simulacdo. Os resultados obtidos sdo apresentados na Fig. 5.7.
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Figura 5.5 — Experimenta¢do numérica do caso 1.
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Figura 5.6 — Condig¢do inicial e solugdo exata do caso 2.

A andlise dos referidos resultados sugere conclusdes semelhantes as apresentadas anteri-
ormente mantendo, ainda, os esquemas CUBISTA, WACEB e CLAM como aqueles que
melhor representaram o problema proposto.

e Caso 3:
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Figura 5.7 — Experimenta¢do numérica do caso 2.

Por fim, para a realizagdo desta experimentacao, considerou-se a Eq. 5.8, coma = 1,
x € [—1; 1], com a condi¢@o inicial proposta por Harten (1989):

( 3ma? [ 1
_ I P
xSen( 5 ), T € s 3}
11
up(x) = |Sen(27x)|, x € —§;§
21— LSen@rr) re |in
xr—1—=Sen(3rz), =z —
\ 6 ? -37

Uma representa¢ido da condi¢do inicial e da solugdo exata desta simulagdo € apresentada
na Fig. 5.8, disposta a seguir.

Para a experimentacio desta situagdo, tal como nos experimentos anteriores, foram utili-
zados 400 células computacionais (5, = 5 x 1072 m), 2,5 x 1072 s de passo de tempo
(CFL = 0,5), porém, em 0, 25 s de simulacdo. Os resultados obtidos sdo apresentados na
Fig. 5.9.

A anélise dos referidos resultados sugere, novamente, conclusdes semelhantes as apresen-
tadas anteriormente mantendo, ainda, os esquemas CUBISTA, WACEB e CLAM como
aqueles que melhor representaram o problema proposto.
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Figura 5.8 — Condigdo inicial e solugdo exata do caso 3.
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Figura 5.9 — Experimenta¢do numérica do caso 3.

Com a conclusdo do estudo anterior, partiu-se para a avaliacdo de trés diferentes esquemas
em um escoamento do tipo expansdo brusca, ou degrau descendente.
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5.1.3 Degrau descendente

A cémara de combustdo A3C fora experimentada de forma material por Moreau et al.
(1996) e de forma numérica por Courtois (2005). Tal experimento consiste de um dominio de
0,9x0,1x0,1m, oqual apresenta um degrau medindo 0, 1 x0, 1 x0, 035 m, localizado a entrada
do dominio. A Fig. 5.10 apresenta uma representagdo esquemadtica do referido experimento.

2
01m © 0.8m

L=0.9m

Figura 5.10 — Representag@o esquemadtica do experimento realizado por Moreau et al. (1996).

O escoamento acontece a Re=48750, e o perfil de velocidades médias a entrada do
dominio, que fora ajustado a partir dos dados experimentais, € definido por

u(z)=C<1-— [ﬂ—l (5.9)

a ?

2

com C=55 m/s, a=0,065 m, h=0,035 m e v = 10. A massa especifica do fluido e sua viscosidade
dindmica sdo constantes, p = 0,65 kg/m® e p1 = 2,6 x 10~° kg/m/s. A simulacdo foi realizada
em uma malha estruturada e uniforme, composta por 450 x 50 x 50 volumes.

Por se tratar de um escoamento turbulento, houve a necessidade de aplicacdo de um mo-
delo de fechamento da turbuléncia. No presente trabalho, utilizou-se a modelagem denominada
Smagorinsky dinamico, proposta por Germano et al. (1991), a qual foi discutida anteriormente, na
secdo 3.2. Para melhor retratar tal fendmeno, aplicou-se a metodologia de geragdo de condicdes
de entrada turbulentas RFG, proposta por Smirnov, Shi e Celik (2001), a qual foi apresentada na
seca03.3. Na Fig. 5.11, sdo apresentados resultados retirados de seis estacdes verticais, locali-
zadasal,2,4,6,10e 12 cm do degrau descendente, os quais se relacionam com velocidades
médias obtidas com a utilizagdo dos esquemas FOU, WENO e CUBISTA.

012 0.12 012
oreau et al. (1996) * Moreau et al. (1996) *  Moreau et al. (1996)
FOU WENO CUBISTA

(a)x,, =1cm
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Figura 5.11 — Esta¢Oes verticais de velocidades médias obtidas com os esquemas FOU (es-

Hx,=12cm

querda), WENO (centro) e CUBISTA (direita).

A anélise da referida figura permite concluir que o esquema CUBISTA foi, novamente,
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aquele que melhor caracterizou o fendmeno estudado, obtendo resultados significativos em quase
todas as estagdes avaliadas. O esquema WENO, por sua vez, foi aquele que mais se aproximou
da acurdcia alcancada pela metodologia proposta por Alves, Oliveira e Pinho (2003), obtendo
uma melhor caracterizagdo da recirculagdo presente na estagdo localizada a 6 cm do degrau.

Uma anélise interessante para escoamentos ocorrendo em um degrau descendente
relaciona-se com o comprimento da recirculacdo gerada devido a expansdo brusca. No pre-
sente trabalho, tal recirculacdo foi determinada através da andlise das linhas de corrente médias
das simulacdes realizadas, as quais sao apresentadas pela Fig. 5.12.

010 020 230 an 450 60 07 08D

(c) CUBISTA

Figura 5.12 — Linhas de corrente médias de um escoamento em um degrau descendente, simulado
com a utiliza¢do de esquema distintos para o tratamento da adveccao.

A Tab. 5.1, por sua vez, apresenta os dados relacionados com 0s comprimentos das
bolhas de recirculacao obtidos da andlise supracitada. Sdo apresentados, também, os desvios
relativos destes resultados, quando comparados com os obtidos por Moreau et al. (1996).

Tabela 5.1 — Comprimentos caracteristicos de recirculagdes em um degrau descendente.

| | x/h | Desvio (%) |
Moreau et al. (1996) 4,3 —
Presente trabalho: FOU 5,71 32,89
Presente trabalho: WENO 3,71 13,62
Presente trabalho: CUBISTA | 4,29 0,33

A andlise dos referidos resultados permite concluir que, dentre as alternativas apresenta-
das, o esquema advectivo CUBISTA se mostrou a melhor opcao para a simulagdo do escoamento
proposto, com um desvio infimo de 0,33%, quando comparado com o experimento material
realizado por Moreau et al. (1996). Portanto, pelas conclusdes retiradas desta se¢do, este esquema
foi escolhido para a continuidade do presente trabalho.

Com a finalizacdo das andlises relacionadas com os esquemas numéricos para o trata-
mento do termo ndo linear das equagdes de transporte, na secao a seguir sao mostrados resultados
referentes a saida de dados baseada no acoplamento entre HDF5 e XDMF.
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5.2 Saida de dados baseada em HDF5/XDMF

Tal como fora comentado anteriormente, a malha computacional para a caracterizacdo de
escoamentos turbulentos e reativos deve ser bem refinada. Tal necessidade acarreta na geracao
de arquivos ocupando uma elevada quantidade de espago em disco, além do considerdvel tempo
necessario para a escrita dos referidos resultados. O c6digo computacional de trabalho era
caracterizado pela utilizagdao do formato ASCII para a geracdo de tais arquivos de resultados.
Entretanto, hd dois motivos principais que tornam este formato invidvel quando ha a necessidade
de se trabalhar com uma grande quantidade de dados: o tempo de escrita e o tamanho dos
arquivos. Tais problemas sdo contornados com o acoplamento proposto.

Em resumo, a biblioteca HDF5 € utilizada para escrever os resultados, ao passo que
XDMF serve como um interpretador de tais dados para um formato que seja compreendido pela
ferramenta de p6s processamento. Para exemplificar esta metodologia, parte-se de um exemplo
simplificado, no qual apenas quatro varidveis sdo gravadas: as coordenadas X, y e z, bem como a
componente u da velocidade. A utilizacdo da biblioteca HDF5 € apresentada no trecho de cédigo
a seguir:

Cédigo 5.1 — Exemplo de utilizagdo da biblioteca HDFS.

CALL h5open_f(error)

CALL hS5fcreate_f (filename , HSF_ ACC_TRUNC_F, file_id , error)
!

! Dataspace/dataset z
!

CALL h5screate_simple_f(rank2, dimsz, z_space_id, error)

CALL h5dcreate_f(file_id , dsetname_z , HST_NATIVE_DOUBLE, z_space_id, &
z_id, error)

CALL hS5dwrite_f(z_id, HST NATIVE DOUBLE, z(1:ztot), data_dims2, error)
CALL h5dclose_f(z_id, error)

CALL h5sclose_f(z_space_id, error)
/

! Dataspace/dataset Yy
!

CALL h5screate_simple_f(rank2, dimsy, y_space_id, error)

CALL h5dcreate_f(file_id , dsetname_y, HST_NATIVE_DOUBLE, y_space_id, &
y_id, error)

CALL hS5dwrite_f(y_id, HST _NATIVE_DOUBLE, y(1l:ytot), data_dims2, error)
CALL h5dclose_f(y_id, error)

CALL h5sclose_f(y_space_id, error)
!

! Dataspace/dataset x
!

CALL h5screate_simple_f(rank2, dimsx, x_space_id, error)

CALL h5dcreate_f(file_id , dsetname_x, HST_NATIVE_DOUBLE, x_space_id, &
x_id, error)

CALL h5dwrite_f(x_id, HS5T _NATIVE DOUBLE, x(1:xtot), data_dims2, error)
CALL h5dclose_f(x_id, error)

CALL h5sclose_f(x_space_id, error)
!

! Dataspace/dataset u
!

CALL h5screate_simple_f(rank, dims, u_space_id, error)

CALL h5dcreate_f(file_id , dsetname_u, HST_NATIVE_DOUBLE, u_space_id, &
u_id, error)

CALL hS5dwrite_f(u_id, HST_NATIVE_DOUBLE, un(1:xtot,l:ytot,l:ztot), &
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data_dims, error)
CALL h5dclose_f(u_id, error)

CALL h5sclose_f(u_space_id, error)
/

CALL h5fclose_f(file_id , error)
CALL h5close_f(error)

No trecho de cédigo apresentado, as sub-rotinas h5open_f e hSfcreate_f tém o
simples papel de, respectivamente, abrir a interface HDF5 e criar o arquivo no qual os dados
serdo armazenados. Em seguida, h5screate_simple_f e hSdcreate_f criam o espaco
necessario para o vetor a ser gravado, além da varidvel em si (dataspace e dataset). Por fim,
a variavel € escrita por h5dwrite_f e todas as estruturas que foram abertas ou criadas sao
fechadas. Para tal, sdo chamadas as rotinas h5dclose_f, hS5sclose f, hS5fclose fe
h5close_f. Desta forma, no caso da realizacdo de uma simulagao em paralelo, cada processo
escreve sua propria saida de dados de forma independente, sendo as mesmas agrupadas pelo
interpretador XDMF.

O trecho a seguir apresenta um exemplo deste arquivo XDMEF, o qual servira de interpre-
tador dos arquivos que acabaram de ser escritos pela biblioteca HDFS5.

Cédigo 5.2 — Exemplo do interpretador XDMF para descri¢do espacial dos resultados.

<?xml version="1.0" 7>
<Xdmf Version="2.0">
<Domain>
<Grid Name="mesh" GridType="Collection" CollectionType="Spatial">
<Time Type="Single" Value="0"/>
<Grid Name="mesh0" GridType="Uniform">
<Topology TopologyType="3DRectMesh" NumberOfElements="11 11 46"/>
<Geometry GeometryType="VXVYVZ">
<Dataltem Dimensions="46" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/X
</Dataltem>
<Dataltem Dimensions="11" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF" >
./ hdf5/output_000_0000.h5:/Y
</Dataltem>
<Dataltem Dimensions="11" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/Z
</Dataltem>
</ Geometry>
<Attribute Name="VEL_U" AttributeType="Scalar" Center="Node">
<Dataltem Dimensions="11 11 46" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/VEL_U
</Dataltem>
</ Attribute>
</Grid>
<Grid Name="meshl1" GridType="Uniform">
<Topology TopologyType="3DRectMesh" NumberOfElements="11 11 46"/>
<Geometry GeometryType="VXVYVZ">
<Dataltem Dimensions="46" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/X
</Dataltem>
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<Dataltem Dimensions="11" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/Y
</Dataltem>
<Dataltem Dimensions="11" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/Z
</Dataltem>
</ Geometry>
<Attribute Name="VEL_U" AttributeType="Scalar" Center="Node">
<Dataltem Dimensions="11 11 46" NumberType="Float" Precision="8"
Format="HDF">
./ hdf5/output_000_0000.h5:/VEL_U
</Dataltem>
</ Attribute>
</ Grid>
</Grid>
</Domain>
</Xdmf>

A anélise deste trecho de c6digo permite concluir que se trata de uma simulag¢do que fora
realizada em paralelo, pois existem duas defini¢des de malha, meshO e meshl, cada uma com
46x11x11 elementos. Em outras palavras, tal arquivo € responsdvel pela interpretacao espacial
dos resultados escritos pela biblioteca anterior.

O ultimo trecho de c6digo, por sua vez, nada mais € do que um compilado de todos os
arquivos com dados espaciais gerados pela ferramenta de trabalho. O papel do mesmo € organizar
os resultados de acordo com o tempo da simulacdo, de forma que seja possivel a visualizagdo do
desenvolvimento temporal do caso estudado.

Cédigo 5.3 — XDMEF temporal.

<?xml version="1.0" 7>

<Xdmf Version="2.0">

<Domain>
<Grid GridType="Collection" CollectionType="Temporal">
<xi:include href="output_0000.xmf"
xpointer="xpointer (//Xdmf/Domain/Grid)"
xmlns:xi=""http: //www.w3.0rg/2001/XInclude’’ />
<xi:include href="output_0001.xmf"
xpointer="xpointer (//Xdmf/Domain/ Grid)"
xmlns:xi=""http: //www.w3.0rg/2001/XInclude’’ />
<xi:include href="output_0002.xmf"
xpointer="xpointer (//Xdmf/Domain/Grid)"
xmlns:xi=""http: //www.w3.0rg/2001/XInclude’’ />
<xi:include href="output_0003.xmf"
xpointer="xpointer (//Xdmf/Domain/ Grid)"
xmlns:xi=""http: //www.w3.0rg/2001/XInclude’’ />
</Grid>

</Domain>

</Xdmf>’

Para exemplificar a eficicia da referida metodologia, foram gerados dois campos de
resultados, sendo um de cada método de escrita, de um caso discretizado espacialmente por
9000000 de volumes. Os resultados obtidos sdo apresentados na Tab. 5.2.

A anélise da referida tabela permite concluir que tal metodologia trouxe resultados
expressivos na gravacao de arquivos de saida. Para o exemplo realizado, obteve-se uma queda
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Tabela 5.2 — Comparativo de performance entre escritas bindria e ASCIL.

’ Formato \ Tempo de escrita (s) \ Tamanho de arquivos (gb) ‘

ASCII 291,4 8,1
Binério 0,048 1,9
Reducio 99% 75%

de 99% no tempo de escrita dos referidos dados, além de uma redugdo de 75% no tamanho dos
arquivos gerados. Em outras palavras, o tempo de gravacdo, bem como o tamanho dos arquivos
gerados com a utilizacdo da escrita bindria, foram significativamente menores, viabilizando a
utilizacdo de tal acoplamento.

Na secdo seguinte, muitas das metodologias descritas anteriormente serdo aplicadas na
simulag@o de um escoamento turbulento, incompressivel e inerte. Para uma melhor caracterizagdo
do fendomeno estudado, fez-se uso de adaptatividade de malha, de um modelo de fechamento
da turbuléncia e de um modelo de geragdo de condi¢des de contorno turbulentas. Tal estudo €
apresentado a seguir.

5.3 Escoamento turbulento, incompressivel e inerte com
refinamento adaptativo de malha

Para o estudo de um escoamento turbulento, incompressivel e inerte com refinamento
adaptativo de malha, optou-se pela simulagao de um jato, o qual fora baseado nos dados experi-
mentais da chama de difusao D, descrita por Balow e Frank (2007) e simulada numericamente
por Pitsch e Steiner (2000) e Kempf, Flemming e Janicka (2005). Tal experimento se caracteriza
por possuir didmetros do bocal e da regido piloto de, respectivamente, dy = 7,2 x 10~ m e
d; = 1,8 x 1072 m. O dominio computacional utilizado foi de 40d, x 80dy x 40dy, resultando
em 0,288 m x 0,576 m x 0,288 m. A massa especifica do fluido e sua viscosidade dindmica sao
constantes, p = 1,184 kg/m® e u = 1,85 x 107° kg/m/s.

As componentes de velocidade na entrada do dominio sdo definidas como nulas nas
direcdes x e z (u = w = 0 m/s). Na direcdo remanescente, a componente v da velocidade é
definida como sendo:

v = Vg4, + V4, (5.10)
com
. V2 + Vg V2 — Vg T To
Vdy = - tanh |25 | — — — (5.11)
2 2 To ]
e
U1+ V1 — Vg i T
Vg, = — tanh |25 — — — )|, (5.12)
2 2 T1 T

nas quais r; = /(2 — 0,5- D)2+ (z — 0,5- L)2, vg = 0,9 m/s, v; = 11,4 m/s e vy = 49,6
m/s. r; e rg correspondem, respectivamente, aos raios da regido piloto e do bocal, ao passo
que e L e D dizem respeito aos tamanhos do dominio nas direcdes z e z, respectivamente. O
nimero de Reynolds, baseado no diametro do bocal, é Re=22400. A simulacao foi realizada
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em uma malha bloco-estruturada composta por uma malha base (composta por 32 x 64 x 32
volumes), mais trés niveis de refinamento adaptativo. Desta forma, o nivel mais refinado possui
espacamento de 1,125 x 1072 m, o qual garante que o didmetro do bocal contenha 6 volumes.
Tais informagdes sdo apresentadas pela Fig. 5.13.

02 0b4 00s 008 L1 012 014 L6 Ol8 02 022 024 02 02 03
Wicith (m)

(a) Refinamento bloco-estruturado no bocal (b) Perfil de velocidade de entrada

Figura 5.13 — Condicao inicial do jato inerte, turbulento e incompressivel Sandia D.

Por fim, foi aplicado o modelo de fechamento da turbuléncia Smagorinsky dinamico,
proposto por Germano et al. (1991), juntamente com a metodologia de geracdo de condicdes de
entrada turbulentas RFG, proposta por Smirnov, Shi e Celik (2001). Para fins de comparacao, tal
escoamento também fora simulado sem o método de geracdo RFG.

Na Fig. 5.14, sdo apresentados resultados relacionados com o problema em questdo. Tais
resultados representam o campo de velocidade v e a adaptatividade da malha, a qual foi baseada
na vorticidade do escoamento.

O perfil de velocidade na linha de centro das simula¢des com e sem a metodologia RFG
foram comparados com dados experimentais, colhidos por Hussein, Capp e George (1994) e com
uma expressao matemadtica, com a qual € possivel retratar o decaimento médio da velocidade de
jatos turbulentos incompressiveis na linha de centro. Tal expressao € descrita como sendo

(Y Budg

— , (5.13)
Vdy Y—%Yo

na qual B, = 5,8 e yg = 4dy = 0,0288 (HUSSEIN; CAPP; GEORGE, 1994; BOERSMA;
BRETHOUWER; NIEUWSTADT, 1998). Tais comparacdes sdo apresentadas na Fig. 5.15.

A andlise da referida figura permite concluir que a utilizacdo da metodologia RFG, para
a geracdo de condi¢des de entrada turbulentas, acarretou em uma melhoria consideravel na
caracterizacdo do problema estudado. Tal afirmagdo € realizada com base nos resultados da
simulagdo sem ruido, a qual se apresentou mais distante dos dados experimentais de Hussein,
Capp e George (1994).

Com a valida¢do da metodologia para a simulacdo de escoamentos turbulentos, incom-
pressiveis e inertes, parte-se para uma discussdo acerca da biblioteca utilizada para a atualiza¢ao
de propriedades termodinamicas, cinéticas e de transporte. Neste ambito, na secdo seguinte
apresenta-se uma breve comparacao entre duas ferramentas bem difundidas pela literatura:
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Figura 5.14 — Componente v da velocidade em um plano de corte no centro do dominio compu-
tacional, z=1,44 x 10~! m.
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12 T T T

¢ Hussein et al. (1994)
— Eqg.5.13
1.0 - - Semruido

V/Vin

00 ! ! ! ! I ! I
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Figura 5.15 — Decaimento médio da componente da velocidade na dire¢cdo do escoamento,
avaliado na linha de centro do dominio computacional.

Chemkin (KEE; RUPLEY; MILLER, 1989) e Cantera (GOODWIN; MOFFAT; SPETH, 2016).
Em seguida, aquela que apresentar o melhor desempenho serd avaliada a partir de resultados
obtidos pela referida biblioteca e de forma analitica, além de andlises da influ€ncia da utilizacdo
de mecanismos cinéticos simples e complexos.

5.4 Biblioteca para a atualizacao de propriedades

Uma comparagdo entre as bibliotecas Chemkin, desenvolvida por Kee, Rupley e Miller
(1989) e Cantera, disponibilizada por Goodwin, Moffat e Speth (2016), foi realizada tendo como
base o equilibrio quimico de uma mistura estequiométrica de metano e ar, com a utilizacdo do
mecanismo GRI-Mech (SMITH et al., 2016). Os resultados obtidos sdo apresentados a seguir

Saida de dados 5.1 — Equilibrio quimico calculado com o auxilio da biblioteca Cantera, para
uma chama estequiométrica e pré-misturada de metano e ar, descrita por
53 espécies e 325 reacoes.

HHFHHHHHFHHHH R R R
Adiabatic Flame Temperature
HHFHHHHHFHHHH R R R

INITIAL STATE EQUILIBRIUM STATE

P (Pa) 0.10132E+06 0.10133E+06
T (K) 0.30000E+03 0.22255E+04
H (J/kg) —0.25459E+06  —0.25459E+006
U (J/kg) —0.34486E+06 —0.92922E+006
S (J/kg—XK) 0.72478E+04 0.98766E+04

W (amu) 0.27633E+02 0.27428E+02



82

Mole fractions

H2
H

o)

02

OH
H20
HO2
H202
C

CH
CH2
CH2(S)
CH3
CH4
Co
Co2
HCO
CH20
CH20H
CH30
CH30H
C2H
C2H2
C2H3
C2H4
C2H5
C2H6
HCCO
CH2CO
HCCOH
N

NH
NH2
NH3
NNH
NO
NO2
N20
HNO
CN
HCN
H2CN
HCNN
HCNO
HOCN
HNCO
NCO
N2

AR
C3H7
C3HS
CH2CHO
CH3CHO

Processing

time :

0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0

.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.19011E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.95057E-01
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.71483E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00
.00000E+00

0.4000E-02 s

0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
.22178E-16
.33615E-17
.98273E—-17
.59563E-18
.62236E—-16
.30330E-16
.89879E—-02
.85364E—-01
.79498E—-09
.13195E-10
41141E-16
.65751E—-18
.34929E—-17
.36711E-23
.91467E-21
.69215E-26
.72300E-26
.78436E-31
.56972E-32
.53665E—19
.71060E—-19
.69685E-22
.14245E-07
.23597E-08
.94092E-09
.26865E—-08
.75558E—-09
.18882E—-02
.34628E-06
.10019E—-06
.33664E-07
.67740E—-13
.19307E—-10
.54774E—-17
.13167E-20
.10202E—-15
11312E-11
.38646E—-09
.15438E—-10
.70858E+00
.00000E+00
.35410E—-46
.24284E-47
.29529E-24
.58548E-25

[eNeoNeoBoleohaoleol=oeoholololololoNeololeol= oo o oo el =oNehalololoNeBo oo el = l=Neo oo lo)

36045E—-02
39035E-03
21566E-03
46222E-02
28754E—-02
18347E+00
49892E-06
45732E-07

Capitulo 5. Resultados e discussoes
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Saida de dados 5.2 — Equilibrio quimico calculado com o auxilio da biblioteca CHEMKIN, para
uma chama estequiométrica e pré-misturada de metano e ar, descrita por
53 espécies e 325 reacdes.

CKLIB: Chemical Kinetics Library
CHEMKIN-II Version 4.9, April 1994

Constant pressure and enthalpy problem:
EQUIL: Chemkin interface for Stanjan-—III
CHEMKIN-II Version 3.0, December 1992
DOUBLE PRECISION

INITIAL STATE: EQUILIBRIUM STATE:

P (atm) 1.0000E+00 1.0000E+00
T (K) 3.0000E+02 2.2255E+03
V (cm3/gm) 8.9081E+02 6.6580E+03
H (erg/gm) —2.5458E+09 —2.5458E+09
U (erg/gm) —3.4484E+09 —9.2920E+09
S (erg/gmK) 7.2474E+07 9.8756E+07
W (gm/mole) 2.7633E+01 2.7428E+01

Mole Fractions

H2 0.0000E+00 3.6046E—-03
H 0.0000E+00 3.9031E-04
o 0.0000E+00 2.1562E-04
02 1.9011E-01 4.6217E-03
OH 0.0000E+00 2.8751E-03
H20 0.0000E+00 1.8347E-01
HO2 0.0000E+00 4.9912E-07
H202 0.0000E+00 4.5766E—-08
C 0.0000E+00 2.2200E-17
CH 0.0000E+00 3.3656E—18
CH2 0.0000E+00 9.8411E-18
CH2(S) 0.0000E+00 5.9656E—-19
CH3 0.0000E+00 6.2335E-17
CH4 9.5057E-02 3.0389E-17
(60) 0.0000E+00 8.9866E—-03
CcO2 0.0000E+00 8.5366E—-02
HCO 0.0000E+00 7.9548E-10
CH20 0.0000E+00 1.3210E—-11
CH20H 0.0000E+00 4.1212E-17
CH30 0.0000E+00 6.5882E—-19
CH30H 0.0000E+00 3.5004E—-18
C2H 0.0000E+00 3.6781E-24
C2H2 0.0000E+00 9.1651E-22
C2H3 0.0000E+00 6.9397E-27
C2H4 0.0000E+00 7.2515E-27
C2H5 0.0000E+00 7.8716E-32
C2H6 0.0000E+00 5.7201E-33
HCCO 0.0000E+00 5.3757E-20
CH2CO 0.0000E+00 7.1202E-20
HCCOH 0.0000E+00 6.9843E-23
N 0.0000E+00 1.4251E—-08
NH 0.0000E+00 2.3611E-09
NH2 0.0000E+00 9.4171E-10
NH3 0.0000E+00 2.6894E-09
NNH 0.0000E+00 7.5628E—-10
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NO 0.0000E+00 1.8882E-03
NO2 0.0000E+00 3.4648E-07
N20 0.0000E+00 1.0027E-07
HNO 0.0000E+00 3.3686E—-08
CN 0.0000E+00 6.7806E—14
HCN 0.0000E+00 1.9326E—-11
H2CN 0.0000E+00 5.4871E-18
HCNN 0.0000E+00 1.3195E-21
HCNO 0.0000E+00 1.0219E-16
HOCN 0.0000E+00 1.1326E—-12
HNCO 0.0000E+00 3.8686E—10
NCO 0.0000E+00 1.5453E-11
N2 7.1483E-01 7.0858E—01
AR 0.0000E+00 0.0000E+00
C3H7 0.0000E+00 0.0000E+00
C3H8 0.0000E+00 0.0000E+00
CH2CHO 0.0000E+00 2.9607E-25
CH3CHO 0.0000E+00 5.8724E-26

Processing time: 1.2000000000000000E—-002 s

Com a andlise dos referidos resultados, decidiu-se pela utilizagao da biblioteca Cantera,
pois a mesma retorna resultados idénticos aos obtidos com a ferramenta Chemkin, mas com um
terco do custo computacional, tal como pode ser avaliado na Tab. 5.3.

Tabela 5.3 — Custo computacional da simulagdo de equilibrio quimico com as bibliotecas Chem-
kin e Cantera.

’ Biblioteca | Custo computacional (s) ‘

Chemkin 1,2 x 1072
Cantera 4,0 x 1073

Por este motivo, a biblioteca Cantera foi acoplada ao c6digo MFSim. Tal acoplamento,
bem como as modificagdes relacionadas com a saida de dados do referido c6digo computaci-
onal, permitiram a utiliza¢do de quaisquer mecanismos cinéticos no formato cti, os quais sao
amplamente difundidos pela literatura.

Na secdo seguinte, serdo apresentadas validagdes desta biblioteca, as quais foram realiza-
das a partir de comparagdes entre taxas de progresso de reacdo e difusividades mdssicas obtidas
de duas formas: com a utilizagdo da referida biblioteca, ja acoplada ao MFSim, e calculadas de
forma analitica. Discussdes acerca da influéncia da complexidade dos mecanismos utilizados
também serdo realizadas.

5.4.1 Validagao da biblioteca Cantera

Para fins didaticos, a realizag¢ao da valida¢do da biblioteca Cantera serd realizada com uma
reacdo global e irreversivel do metano. A combustdo estequiométrica entre este hidrocarboneto e
ar é definida como sendo:

CHy+ 205+ 7,52Ny = C'O5 + 2H50 + 7,52N,. (5.14)
Assim, a taxa de progresso de reacdo global, Eq. 3.37, € calculada da seguinte forma:
=A - H,)"[05])? 1
Q= 4se (=7 ) CHiOd 515
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WESTBROOK e DRYER (1981) apresentaram vérios mecanismos reacionais simplifica-
dos para a oxidagdo de hidrocarbonetos. Segundo os referidos autores, a combustdo do metano é
caracterizada pelo seguinte conjunto de dados: constante pré-exponencial Ay = 1,3 x 10% s71,
energia de ativacdo £ = 48400 cal/mol e expoentes com valores de « = —0,3 e b = 1, 3. Note
que os expoentes a e b ndo representam os coeficientes estequiométricos da reacdo, o que denota
que a mesma ndo se trata de uma reagdo elementar.

Através da energia de ativacdo e da constante universal dos gases compativel com as
unidades utilizadas, € possivel calcular a temperatura de ativacao:

FE cal 1 K - mol
T, = — = 48400 = 24358 K.
R, [mol} % 1,987 { cal }
Desta forma, a Eq. 5.15 se torna:
24358
Q=1,3x10%exp (_T> [C Hy7%?[05)". (5.16)

Resta, ainda, calcular as concentragdes molares de combustivel e de oxigénio. Tais molaridades
devem ser avaliadas na temperatura de andlise da taxa de progresso de reacdo. Tais concentracdes,
determinadas a partir da lei dos gases ideais, sdo definidas como sendo:

_ pXg

Cr = BT

(5.17)

Portanto, para determinar a referida concentracao, necessita-se das fracdes molares das espé-
cies presentes na mistura (metano, oxigénio e nitrogénio). A queima estequiométrica de C'H,
segue a Eq. 5.14, a qual permite concluir que a seguinte quantidade de mols estd presente nos
reagentes: Ny, = 1, No, =2e Ny, =7,52e N =) N, =142+ 7,52 = 10, 52. De posse
dos ndimeros de mols que caracterizam a mistura estudada, torna-se possivel definir as fragdes
molares das mesmas com uma simples ponderacao, ou seja:

Ny
X = N (5.18)
As fracdes molares de metano e oxigénio valem, portanto:
Xen, = 10,52 = 0,095 (5.19)
e
Xo, = 2 =0,19 (5.20)
10, 52

e as mesmas sio aplicadas na Eq. 5.17 para determinar as respectivas concentragdes:

1 kmol - K 171
[C'Hy4) = 101,325[kPa] x 0,095 x 3311 {/{;Pa : m3] % 7 {E}

_ 1,1574 | kmol
T

m3

1 kmol - K 171
[O5] = 101, 325[kPa] x 0,19 X 3314 {kpa : m3] X 7 {?}
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T

2,322 [ kmol
N m3

Com a conclusao dos referidos cédlculos pode-se, finalmente, determinar a taxa de pro-
gresso da reacdo global de acordo com a temperatura a ser avaliada, ou seja:

Q =3,72 x 10® x exp (—@) X (%) . (5.21)

Os resultados obtidos para esta propriedade em temperaturas distintas, determinados de forma
analitica e através do Cantera, sdo apresentados na Tab. 5.4 e na Fig. 5.16.

Tabela 5.4 — Taxas de progresso de reacdo obtidas de forma analitica e com a biblioteca Cantera.

‘ Temperatura [K] ‘ Exata | Cantera | Desvio (%) |
300 6,785491x10 %Y | 6.813292x 10" 0,4097
600 1,450306x10 12 | 1.450983x10 '2 0,0467
900 7.283461x10°7 | 7.278071x10°7 0,0740
1200 0,000474 0,000473 0,1343
1500 0,021982 0,021944 0,1705
1800 0,274332 0.273799 0,1946
2100 1,625165 1.621723 0,2118
2400 6,061511 6.047891 0,2247
103 : . .
—— Cantera
10°F ® Exata
- 103}
“Eg: 10}
é 1079}
% 10121
~;§ 10—15 |
% 1018}
>
£ 1071t
é 1024}
g
& 10—27 |
10—30 |
1033 : : : : :
0 500 1000 1500 2000 2500

Temperatura K]

Figura 5.16 — Taxas de progresso de reagdo obtidas de forma analitica e com a biblioteca Cantera.

A andlise de tais resultados permite concluir que a biblioteca Cantera é capaz de ca-
racterizar a propriedade estudada de forma bem satisfatdria, ja que o desvio maximo obtido,
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quando a mesma fora comparada com a solug@o analitica, foi de 0,4%. A seguir, tal comparagao
serd realizada com base nas difusividades méssicas das espécies na mistura estudada. Para tal,
parte-se da Eq. 3.24:

1-Y

Dy =
X
2

J
Jj#k Dj '

a qual € funcdo das fragdes molares e méassicas das espécies, além das difusividades bindrias das
mesmas. As fragdes molares, tal como fora realizado anteriormente, sdo determinadas pela Eq.
5.18. A conversdo das mesmas em fracOes massicas segue a Eq. 3.23 e, por fim, as difusividades
binarias sdao dados tabelados. Desta forma, tem-se:

Yo, = 0,22015, Yo, = 0,055186, Yy, = 0, 72467,

Xo, = 0,19011, Xcpz, = 0,095057, Xy, = 0, 71483,

Do, cn, = Donyo, = 5,703 x 1074 m? /s, (5.22)
Dy,.cr, = Domyn, = 5,629 x 1074 m? /s,

Do, n, = Dn,.0, = 5,1506 x 107 m?/s.

De posse de tais dados pode-se, entdo, calcular as difusividades do metano, do oxigénio e do
nitrogénio na mistura:

Do 1—Yeu, B 1 —0,055186
“Hs T X, Xy,  0,19011 0, 71483
+ +
Do,cr, Daycm, 5,703 x 1074 © 5,629 x 104
=5,89309 x 107* m?/s, (5.23)
o 1—Yp, B 1 —0,22015
% """ Xeon, N Xy,  0,095057 N 0, 71483
Dcim,o, Do, 5,703 x 1074 * 51506 x 10~4
=5,01661 x 10~* m?/s, (5.24)
Do 1 — Yy, B 1 —0,72467
N T X on, N Xo,  0,095057 N 0,19011
Demn,  Doyn, 5,629 x 1074 51506 x 10~4
=5,11792 x 10~* m?/s. (5.25)

Os resultados obtidos para esta propriedade, determinados de forma analitica e através
do Cantera, sao apresentados na Tab. 5.5.

A andlise de tais resultados demonstra que a biblioteca Cantera também € capaz de
caracterizar esta propriedade de forma bem satisfatoria, ja que o desvio méximo obtido desta
vez, quando a mesma fora comparada com a solucdo analitica, foi de 0,0032654%. Desta
forma, considerou-se vidvel a utilizacao desta biblioteca para a atualizacdo destas e de outras
propriedades relevantes aos estudos de escoamentos reativos.

Na secdo seguinte, serd estudada a influéncia do mecanismo de cinética quimica na
obtencdo de propriedades, partindo-se da hipdtese do equilibrio quimico.
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Tabela 5.5 — Difusividades das espécies na mistura, obtidas de forma analitica e com a biblioteca
Cantera.

| Espécie | Exata | Cantera | Desvio (%) |
CH, 5,89309 x 10~* | 5,8929 x 10~* | 0,0032654
O 5,01661 x 10=* | 5,0166 x 10=* | 0,0001457
Ny 5,11792 x 10~* | 5,1179 x 10~* | 0,0003335

5.4.2 Influéncia do mecanismo de cinética quimica

Os resultados apresentados a seguir representam um exemplo de equilibrio quimico. Para
a caracterizagdo de tal fendmeno, sdo utilizados dois mecanismos de cinética:

e Global, composto por 5 espécies e 1 reacdo global e irreversivel, proposto por WEST-
BROOK e DRYER (1981),

e Completo, composto por 53 espécies e 325 reagdes, proposto por Smith et al. (2016),

com os quais almeja-se determinar temperatura, pressdo, massa especifica, viscosidade e fracdes
molares e massicas no estado de equilibrio.

A condicao inicial deste problema se caracteriza por uma mistura estequiométrica de
metano e ar (composto por oxigénio e nitrogénio), a uma temperatura 7' = 300K . Partindo-se
da hipétese de equilibrio quimico, pode-se obter os resultados apresentados a seguir.

Saida de dados 5.3 — Equilibrio quimico calculado com o auxilio da biblioteca Cantera, para
uma chama estequiométrica e pré-misturada de metano e ar, descrita por 5
espécies e uma reagdo global e irreversivel.

Mecanismo global

Propriedades no estado incial:
HH#HHHH AR R R R

Temperatura: 300,00 K
Pressao: 0,10132E+06 Pa
Massa especifica 1,1225 kg/m3
Viscosidade : 0,18026E—04 Pa—s

Fracoes molares (X) e massicas (Y) das especies:

X Y
02 0,19011 0,22015
CH4 0,09506 0,05519
N2 0,71483 0,72467

Propriedades no estado de equilibrio:
EEE s s s s e s s e s i s i ki i

Temperatura: 2326,9 K
Pressao: 0,10133E+06 Pa
Massa especifica 0,14472 kg/m3
Viscosidade : 0,73100E—-04 Pa-—s

Fracoes molares (X) e massicas (Y) das especies:

X Y
H20 0,19011 0,12394
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CcO2 0,09506 0,15139
N2 0,71483 0,72467

Os dados de entrada para a obtencdo de tais resultados foram, simplesmente, as fracdes
molares (ou massicas), temperatura e pressao da mistura alimentada. Uma anélise sucinta dos
referidos resultados sugere a elevacdo da temperatura da mistura de 300/ para 2326, 9K, bem
como a geracao de produtos devido ao consumo de reagentes. Tais mudancas, acarretaram em
uma adequacgdo das propriedades desta mistura, como pode-se observar nos valores de massa
especifica e viscosidade atualizados:

e po = 1,1225, kg/m3, p = 0, 14472 kg/m?,
e 1o = 1,803 x 1075 kg/m/s, it = 7,310 x 10~° kg/m/s.

O resultado a seguir denota a mesma situacao anterior, salvo do mecanismo utilizado.
Enquanto na primeira situagdo utilizou-se 5 espécies quimicas e uma reacdo global e irreversivel,
na seguinte fez-se uso do mecanismo GRI-MECH, proposto por Smith et al. (2016), composto
por 53 espécies e 325 reacdes quimicas.

Saida de dados 5.4 — Equilibrio quimico calculado com o auxilio da biblioteca Cantera, para
uma chama estequiométrica e pré-misturada de metano e ar, descrita por
53 espécies e 325 reacdes quimicas.

Mecanismo completo

Propriedades no estado incial:
HEHHHH A H A R

Temperatura: 300,00 K
Pressao: 0,10132E+06 Pa
Massa especifica 1,1225 kg/m3
Viscosidade: 0,18025E—04 Pa-—s

Fracoes molares (X) e massicas (Y) das especies:

X Y
02 0,19011 0,22015
CH4 0,09506 0,05519
N2 0,71483 0,72467

Propriedades no estado de equilibrio:
HEHSHH A H R R R

Temperatura: 2225,5 K
Pressao: 0,10133E+06 Pa
Massa especifica 0,15019 kg/m3
Viscosidade : 0,70979E—04 Pa—s

Fracoes molares (X) e massicas (Y) das especies:

X Y
H2 0,00360 0,00026
H 0,00039 0,00001
o 0,00022 0,00013
02 0,00462 0,00539
OH 0,00288 0,00178
H20 0,18347 0,12050

60) 0,00899 0,00918
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CcO2 0,08536 0,13697
NO 0,00189 0,00207
N2 0,70858 0,72370

A utilizagdo de um mecanismo de reacdes quimicas mais detalhado acarretou em uma me-
nor elevacao da temperatura, quando comparado com o caso anterior (de 300K para 2225, 5K),
além de um maior quantidade de espécies quimicas produzidas. Por esse motivo observou-se,
também, uma diferenca nos valores de massa especifica e viscosidade atualizados:

o oo = 1,1225, ke/m?, p = 0,15019 ke/m?,
e 1o = 1,803 x 1075 kg/m/s, 1 = 7,098 x 10~° kg/m/s.

Uma comparacdo entre as propriedades obtidas nas duas simulagdes propostas € apresentada na
Tab. 5.6.

Tabela 5.6 — Propriedades obtidas com mecanismos globais e completos para a queima do

metano.
’ Propriedade \ Global \ Completo \ Desvio (%) ‘

Temperatura (K) 2326,9 2225,5 4,56

p (kg/m?) 0,14472 0,15019 3,64

1 (kg/m/s) 7,310 x 107° | 7,098 x 10~° 2,99
Xco, 0,09506 0,08536 11,36

X0 0,19011 0,18347 3,62

XN, 0,71483 0,70858 0,88

A andlise da referida tabela permite concluir que a utilizacdo de mecanismos simplifi-
cados acarreta na superestimacdo da temperatura de equilibrio, a qual apresentou um desvio
de 4, 56% quando comparada com o valor obtido a partir do mecanismo completo. Como con-
sequéncia, obteve-se superestimacdes das fracdes molares de produtos e da viscosidade dinamica
e subestimacdo da massa especifica.

A comparagdo apresentada anteriormente foi realizada somente para razao de equiva-
léncia unitdria, ¢ = 1, representando uma mistura estequiométrica de combustivel e ar. Esta
variavel representa um parametro importante para a combustao: ¢ > 1 representando excesso de
combustivel (mistura rica), ao passo ¢ < 1 denota excesso de ar (mistura pobre). Tal parimetro
€ definido da seguinte maneira:

o= () Gt 629
YO V};WF ’ ’

no qual Yo, Yr, v, Vi, Wo e Wi representam, respectivamente, as fragdes mdssicas, coeficientes

estequiométricos de reagentes e massas molares de oxigénio e combustivel. Neste ambito, foram

realizadas simula¢Ges com as mesmas condi¢des apresentadas anteriormente, mas com razoes de

equivaléncia distintas. Na Tab. 5.7, os resultados obtidos com os dois mecanismos supracitados
sdo apresentados.

Tais resultados s@o apresentados na Fig. 5.17, a qual apresenta os valores obtidos de

temperatura, massa especifica e viscosidade dinamica com a utiliza¢ao dos mecanismos cinéticos
global e completo.
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Tabela 5.7 — Propriedades obtidas com os mecanismos global e completo para a queima do
metano, em razdes de equivaléncia distintas.

Mecanismo global Mecanismo completo

P TT® [pike/m’] [ plkgmhl | TR [ plkg/m’l | p (ke
0,5 | 1482,25 | 0,2319 | 5,4537E-05 | 1480,18 | 0,2323 | 5,4490E-05
0.6 | 1670,73 | 0,2049 | 5,8929E-05 | 1665.95 | 0,2055 | 5.8826E-05
0,7 | 1848,37 | 0,1844 | 6,2914E-05 | 1838.,62 | 0,1854 | 6,2714E-05
0.8 | 2016,33 | 0,1684 | 6,6564E-05 | 1996.89 | 0,1699 | 6,6173E-05
0.9 | 2175,57 | 0,1554 | 6,9929E-05 | 2134,24 | 0,1580 | 6,9100E-05
1,0 | 2326,92 | 0,1447 | 7,3051E-05 | 2225,52 | 0,1502 | 7,0979E-05
1,1 | 2291,09 | 0,1464 | 7,2090E-05 | 2210,38 | 0,1487 | 7,0545E-05
1,2 | 2256.83 | 0,1480 | 7,1166E-05 | 2136,52 | 0,1506 | 6,8837E-05
1,3 | 2224,04 | 0,1496 | 7,0276E-05 | 2057.30 | 0,1532 | 6,6994E-05
1.4 | 2192,61 | 0,1512 | 6,9419E-05 | 1979,78 | 0,1560 | 6,5169E-05
1,5 | 2162,46 | 0,1528 | 6,8592E-05 | 1904,79 | 0,1590 | 6,3384E-05

2400 T T T T 0.24 T T T T
= Completo « Completo
—— Global —— Global

0.221
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N
o
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o
=
5

1600 |

o
-
=)

1400 : : : : 0.14 : : : :
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0.000075
*  Completo
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0.000070

0.000065
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2 0.000060 |
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>

0.000055 |
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(c) Viscosidade dindmica

Figura 5.17 — Influéncia do mecanismo cinético na determinagdo de propriedades razdes de
equivaléncia.

A anélise da referida figura sugere ndo haver diferencas significativas na utiliza¢do dos
dois mecanismos até a razdo de equivaléncia unitdria. Entretanto, quando analisa-se a situagdo
em que hd excesso de combustivel, ¢ > 1, tal afirmacdo ndo € valida.
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Na secdo seguinte, serd realizada uma discussdo acerca de uma estratégia para a reducéo
do tempo computacional requerido para a montagem da string de fragdes mdssicas, com a qual a
biblioteca Cantera atualizara as propriedades do escoamento estudado.

5.5 Otimizacao da atualizacio de propriedades

Na secdo 4.6 foi apresentado o algoritmo de geracdo da string de fracdes massicas. Tal
algoritmo € realizado em cada volume finito discretizado, ja que cada um desses € considerado
como sendo um reator.

Entretanto, ha regides do dominio nas quais ndo ha uma variacdo significativa nos
modulos das fragdes massicas como, por exemplo, posicdes distantes da frente de chama. Nestas
situacdes, portanto, ndo hd a necessidade de atualizacdo de propriedades podendo, assim, manter
as dltimas propriedades disponiveis. Tal constatacdo fora, entdo, implementada na ferramenta de
trabalho € um exemplo do ganho obtido com a mesma € apresentado na Fig. 5.18.

8000000 T T T 98 T T T

—_
— —____d_

7000000 - —_— 97

6000000 - 96

5000000 ==

5 ol

s calculados

Sem otimizar

4000000 -
3 —— Otimizado

Volum

3000000 93

&

2000000 - 92

1000000 91

0 200 400 600 800 1000 0 200 400 600 800 1000
Passas natempo Passas natempo

0

(a) Volumes calculados (b) Reducao de cdlculos

Figura 5.18 — Otimizagdo da atualizac¢do de propriedades.

A referida figura apresenta dois resultados significativos: a quantidade de volumes
nos quais as propriedades devem ser calculadas com e sem a estratégia proposta e a redugdo
percentual de cdlculos obtida com a utilizagcdo de tal metodologia. A analise destes resultados
permite perceber uma quantidade varidvel de cdlculos ao longo do tempo, situagdo que ¢
explicada com a utilizac@o do refinamento adaptativo de malha. Observa-se um pico de 8000000
de volumes a serem atualizados ao passo que, com a utilizacdo da estratégia proposta, sdo
necessdrios pouco menos de 1000000 de volumes. Em termos de reducdo de cédlculos, obteve-se
valores entre 90 ¢ 98%.

Para exemplificar tal economia em um estudo de casos, foram realizadas duas simulagdes
numéricas, as quais tinham o intuito de descrever um segundo de um processo de mistura pura
entre metano e ar, com e sem a metodologia de otimizagdo proposta. Para a experimentacdo
de tais situagdes, foram utilizados 32 processos, com a aplica¢do de refinamento de malha
adaptativo. Ao final dos cdlculos, os tempos totais de simulagido, bem como os tempo requeridos
pela biblioteca de atualizacdo de propriedades nas duas situagdes foi analisada.

Para a situacdo em que a metodologia ndo foi utilizada, foram necessarias 838 horas
para a conclusio da tarefa, as quais equivalem a 35 dias de simulacdo, sendo que a biblioteca
de atualizacdo de propriedades requeria 8,2 segundos por passo de dempo. Por outro lado, a
utilizacdo da otimizagdo proposta acarretou na redugdo do tempo de simulag¢do para 196 horas,
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as quais equivalem a 8 dias. Tal metodologia também foi responsdvel pela diminui¢do do tempo
de atualizac@o de propriedades para 0,18 segundos comprovando, assim, a eficécia da otimizacao
proposta.

Na secdo seguinte, a influéncia da utilizacdo de uma formulacdo baseada nas difusividades
das espécies na mistura serd avaliada através de comparagdes entre resultados oriundos da mesma
e de uma modelagem derivada da hipétese de niimero de Lewis unitdrio.

5.6 Influéncia da modelagem da difusividade massica

A influéncia do uso de difusividades das espécies na mistura e da hipétese de Le unitério
¢ avaliada a partir do estudo da difusdo de um disco de hidrogénio em um dominio repleto de
oxigénio. As Figs. 5.19 e 5.20 apresentam tais propriedades em tempos distintos, calculadas de
acordo com as duas metodologias citadas.
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Figura 5.19 — Difusividades do Hj: Varidvel (esquerda) e Lewis unitario (direita).
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Figura 5.20 — Difusividades do Os: Varidvel (esquerda) e Lewis unitdrio (direita).

A andlise das referidas figuras permite observar uma sensivel diferenga entre as difusivi-
dades das espécies quimicas calculadas pelas duas metodologias. Como esperado, a formulagdo
baseada na igualdade dos coeficiente de difusdo (Le=1) resulta em valores idénticos desta pro-
priedade para os dois gases estudados, situacdo diferente ao observado com a utilizagcdo das
difusividade das espécies na mistura.

As Figs. 5.21 € 5.22, por sua vez, representam as fracdes méassicas dos dois gases estuda-
dos. E de se esperar que tais varidveis sejam influenciadas pela diferenca entre as difusividades,
J4 que a equagdo de transporte das espécies quimicas € calculada em funcdo das mesmas. Tal
estimativa ¢ comprovada com a anélise das referidas figuras, as quais apresentam desvios sig-
nificativos entre as fragdes mdssicas calculadas pelas duas modelagens. Para o hidrogénio, por
exemplo, sdo obtidas fragdes Y, = 0, 003160, quando calcula-se as difusividades das espécies
namisturae Yy, = 0,007036, com a hipétese de Le unitério, resultando em um desvio de 122%.
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Figura 5.21 — FracOes mdssicas de H; calculadas com uma formulacio baseada em difusividades
varidveis (esquerda) e em Lewis unitdrio (direita).
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Figura 5.22 — Fra¢Oes madssicas de O, calculadas com uma formulacdo baseada em difusividades
varidveis (esquerda) e em Lewis unitdrio (direita).

Por fim, A Fig. 5.23 apresenta a massa especifica resultante da aplica¢do das duas mode-
lagens. Tal propriedade, tal como fora comentado anteriormente, € atualizada pela biblioteca
Cantera, a qual necessita de dados, tais como pressdo termodindmica, temperatura e fracdes
massicas das espécies presentes na mistura, para a atualizacdo da massa especifica e da visco-
sidade dindmica, por exemplo. Portanto, pelo fato das fracdes massicas serem afetadas pela
aproximacao da difusividade utilizada, tal como fora comentado anteriormente, espera-se que
tais modelagens também tenham efeito na determinacdo da massa especifica. Tal afirmagdo é
comprovada com a andlise da referida figura, a qual apresenta valores minimos diferentes para a
propriedade analisada, p = 1,242 kg/m?® com o uso das difusividades das espécies na mistura e
p = 1,177 kg/m? com a utiliza¢iio da hipétese de Lewis unitério.

14 T T T T 14

1.2 L2
10} 10+
0.8f 0.8+

0.6} 0.6

Massa especifica [kg/m]
Massa especifica [kg/m’]

0.4} 0.4}

y U

'0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10 '0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10
Largura [m] Largura [m]

(a)t=0s



5.7. Jatos opostos 97

1.30 T T T 1.30 T T

129 1.28

1261

1241
1.27
1221

126

Massa especifica [kg/m®]
Massa especifica [kg/m?]

1201

1.25¢

"70.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10 "0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10
Largura [m] Largura [m]

(b)t=1s

Figura 5.23 — Massa especifica calculada com uma formulagdo baseada em difusividades varia-
veis (esquerda) e em Lewis unitdrio (direita).

Portanto, deve-se ter cautela com as hipdteses simplificadoras utilizadas ja que, na
situacdo estudada, obteve-se desvios de até 120% na determinacdo de varidveis relevantes para a
caracterizacdo do problema.

Com o intuito de demonstrar a aplicabilidade da ferramenta implementada no presente
trabalho, na secdo seguinte serdo apresentados resultados relacionados com um escoamento de
jatos opostos, 0s quais sdo compostos por uma pré-mistura estequiométrica de metano e ar.

5.7 Jatos opostos

Neste experimento, os jatos opostos de pré-mistura criam um plano de estagnagao, cuja
localizagdo depende das magnitudes relativas dos fluxos de quantidade de movimento. Para
fluxos de quantidade de movimento linear iguais, tal como acontece no presente trabalho, o
plano de estagnagdo se estabelece na metade da distancia entre as saidas dos dois bocais.

Os resultados obtidos da simulagdo de jatos opostos, escoando a uma velocidade
v=0,7m/s, sdo apresentados nas Figs. 5.24, 5.25 € 5.26 as quais representam, respectivamente, a
magnitude da vorticidade, fracdo massica de metano e massa especifica da mistura em diferentes
tempos de simulac@o.
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Figura 5.24 — Magnitude da vorticidade.
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Figura 5.25 — Fracdo madssica de metano.
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Figura 5.26 — Massa especifica da mistura.
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A andlise das referidas figuras permite observar o aparecimento da regido de estagnacio
mencionada anteriormente. Por representar um problema com fluxos de quantidade de movimento
linear iguais, este plano fora gerado, como esperado, na metade da distancia entre as saidas dos
dois bocais.

A mistura, em si, foi bem representada pelo cédigo computacional de trabalho, podendo
ser avaliada na Fig. 5.25, através da dilui¢do do gis metano com posterior reducdo de sua fragcdo
massica, bem como na Fig. 5.26, na qual a massa especifica atinge valores intermediérios aos
iniciais do problema em questao.

Por fim, no capitulo seguinte serdo apresentadas as conclusdes e perspectivas relacionadas
com o presente trabalho.






Capitulo 6

Conclusoes e perspectivas

Para a defini¢do do esquema advectivo mais adequado a ser utilizado em escoamentos
reativos, uma série de simulagcdes foi realizada em casos candnicos e em escoamentos com-
plexos. Foram analisados varios esquemas bem difundidos pela literatura, tais como upwind,
diferencas centradas, QUICK, WACEB, MINMOD, SMART, ADBQUICKEST, CLAM, WENO
e CUBISTA. A analise dos referidos resultados permitiu concluir que, dentre as alternativas apre-
sentadas, o esquema CUBISTA se mostrou a melhor op¢do para a simula¢io dos casos estudados.
Na simula¢@o do escoamento ocorrendo em um degrau descendente, por exemplo, tal esquema
resultou em um desvio de 0,33%, quando comparado com o experimento material realizado por
Moreau et al. (1996). Na 6tica de escoamentos reativos, tal esquema nao apresentou dispersao
nem difusdo numérica significativa impossibilitando, assim, o aparecimento de resultados nao
fisicos (massa especifica negativa, fragdes mdssicas maiores do que a unidade, etc).

A utilizagc@o da metodologia de escrita bindria gerou resultados expressivos na gravacao
de arquivos de saida. Tal proposta foi responsavel por uma queda de 99% no tempo de escrita de
dados para pos-processamento, além de uma reducao de 75% no tamanho dos arquivos gerados.
Em outras palavras, o tempo de gravacdo, bem como o tamanho dos arquivos gerados com a
utilizacdo da escrita bindria, foram significativamente menores, viabilizando a utilizagdo da
metodologia proposta.

Quanto ao estudo do jato turbulento, pode-se concluir que a utilizagdo da metodologia
RFG, para a geracao de condicdes de entrada turbulentas, acarretou em uma melhoria conside-
ravel na caracterizagdo do problema estudado, ja que foram obtidos resultados bem préximos
aos dados experimentais apresentados por Hussein, Capp e George (1994). A adaptatividade de
malhas também desempenhou um papel considerdvel neste experimento, concentrando esfor¢os
computacionais apenas nas regides de interesse.

A escolha de uma biblioteca para a atualizac¢do de propriedades termodinamicas, cinéticas
e de transporte se deu através de uma breve comparacdo entre duas ferramentas bem difundidas
pela literatura: Chemkin (KEE; RUPLEY; MILLER, 1989) e Cantera (GOODWIN; MOFFAT;
SPETH, 2016). Tal avaliacao foi realizada tendo como base o equilibrio quimico de uma mistura
estequiométrica de metano e ar, com a utilizacdo do mecanismo GRI-Mech (SMITH et al., 2016).
Como resultado, optou-se pela utilizagao da biblioteca Cantera, pois a mesma retornou resultados
idénticos aos obtidos com a ferramenta Chemkin, gastando um ter¢o do tempo de simulagdo.

Validagdes da referida biblioteca foram realizadas, em um primeiro momento, a partir de
comparagdes entre taxas de progresso de reacdo obtidas com a utilizagdo da referida biblioteca
e calculadas de forma analitica. Tais comparacdes permitiram concluir que esta biblioteca foi
capaz de caracterizar a propriedade estudada de forma bem satisfatoéria, ja que o desvio maximo
obtido, quando a mesma fora comparada com a solucio analitica, foi de 0, 4%. Em seguida, tal
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validacdo foi realizada com base nas difusividades massicas das espécies na mistura estudada,
através da qual foi obtido um desvio méaximo de 0,0032654%. Desta forma, considerou-se
vidvel a utilizacdo desta biblioteca para a atualizacio destas e de outras propriedades relevantes
aos estudos de escoamentos reativos. Como consequéncia, esta ferramenta fora acoplada ao
codigo MFSim e, juntamente com as modificacOes relacionadas com a saida de dados, permitiu a
utilizacdo de quaisquer mecanismos cinéticos no formato cti, os quais sdo facilmente encontrados
na literatura, para a experimentacao numérica de escoamentos reativos.

A influéncia do mecanismo de cinética quimica na obten¢do de propriedades também
fora estudada. Para tal anélise, partiu-se da hipdtese do equilibrio quimico, da utilizacdo de uma
mistura estequiométrica de metano e ar e de dois mecanismos de cinética: um composto por 5
espécies e 1 reacdo global e irreversivel (WESTBROOK; DRYER, 1981) e outro caracterizado
por 53 espécies e 325 reagdes (SMITH et al., 2016). Este estudo permitiu concluir que a utilizacio
de mecanismos simplificados acarretou na superestimacao da temperatura de equilibrio e, por
consequéncia, em superestimagdes das fracoes molares de produtos e da viscosidade dindmica,
além da subestimacdo da massa especifica. O referido estudo também fora realizado com razdes
de equivaléncia distintas. Tais avaliagdes permitiram concluir que ndo h4 diferencas significativas
na utiliza¢do dos dois mecanismos até a razao de equivaléncia unitdria. Entretanto, quando ha
excesso de combustivel, nao € recomendavel a utilizacdo de mecanismos globais.

A estratégia proposta para a otimizagdo do uso da biblioteca Cantera se mostrou bastante
interessante, resultando em uma redugdo de cdlculos variando entre 90 ¢ 98%. Em termos
praticos, tal proposta foi capaz de reduzir o tempo necessario para a conclusdo de simulagdes
semelhantes de 35 para 8 dias. Tal resultado se relacionou com a diminuicao da atuacdo da
referida biblioteca devido a otimizagdo proposta. Desta forma o tempo gasto pela atualizacdo
de propriedades passou de 8,2 para 0,18 segundos por passo de tempo comprovando, assim, a
eficdcia da otimizagdo proposta.

A influéncia da utilizacdo de uma formulagdo baseada nas difusividades das espécies
na mistura, em detrimento da aplicacdo de uma modelagem derivada da hipétese de nimero
de Lewis unitdrio, foi avaliada através do estudo da difusd@o de um disco de hidrogénio em um
dominio repleto de oxigénio. Como esperado, a formulacdo baseada na igualdade dos coeficiente
de difusdo (Le=1) resultou em valores idénticos para as difusividades dos dois gases estudados,
situagdo diferente ao observado com a utilizagdo das difusividade das espécies na mistura. Tal
discrepancia foi responsavel por diferencas nos calculos de massa especifica e das fragdes
madssicas das espécies estudadas, chegando a desvios de até 122%. Desta forma, conclui-se que
tal hipdtese simplificadora deve ser utilizada com cautela.

Por fim, foi realizada a experimentacdo numérica de um escoamento de jatos opostos, 0s
quais eram compostos por uma pré-mistura estequiométrica de metano e ar. Neste experimento,
¢ esperado que os jatos opostos de pré-mistura criem um plano de estagnacao, cuja localizacao
depende das magnitudes relativas dos fluxos de quantidade de movimento linear. Ao final da
simulagdo proposta, pdde-se observar o aparecimento da regido de estagnacdo mencionada
anteriormente, a qual localizou-se na metade da distincia entre as saidas dos dois bocais, ja que
os fluxos de quantidade de movimento linear dos dois jatos eram iguais. A mistura, em si, foi bem
representada pelo cédigo computacional de trabalho, podendo ser avaliada através da dilui¢do do
gds metano com posterior reducio de sua fracdo massica, bem como no aparecimento de valores
intermedidrios de massa especifica ao final da simulacdo. Portanto, a ferramenta desenvolvida
mostrou-se capaz de caracterizar o escoamento estudado.

Como perspectivas, sugere-se a exploracdo da metodologia de transporte de multiplos
escalares desenvolvida no presente trabalho. Esta permite, por exemplo, o estudo da corrosao,
fendmeno muito comum em industrias de 6leo e gas. Neste ambito, indica-se a utilizacao da
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referida metodologia em aplicacdes industriais, tais como fornos e caldeiras, o que leva ao estudo
de casos com combustiveis heterogéneos, contemplando, por exemplo, fendmenos de atomizagao
e mudanca de fase. Entretanto, de acordo com comparagdes apresentadas no presente trabalho,
a correta caracterizacdo de escoamentos reativos ndo deve ser realizada com a utilizagdo de
mecanismos globais de reagdo mas, a0 mesmo tempo, a utilizacdo de mecanismos cinéticos
completos em simulagdes praticas de engenharia € invidvel. Desta forma, o desenvolvimento de
algoritmos de reducdo de cinética quimica em tempo de execugdo aparece como uma interessante
contribuicdo para o estudo de escoamentos reativos. Por fim, a implementa¢do de uma modelagem
para a radiacido também € indicada para uma melhor caracterizacao da combustao, principalmente
com relagdo a fuligem.
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