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Chaves, L. F. R. Analise de sensibilidade e propagacao de incertezas em evaporacao de

gotas. 2021. 103 f. Dissertacao de Mestrado, Universidade Federal de Uberlandia, Uberlandia.

RESUMO

O processo de evaporacdo de gotas, assim como o fenémeno da combustdo, de acordo com dados
histéricos é um dos processos mais antigos da humanidade, por este motivo ambos sao ampla-
mente utilizados em aplicacdes cotidianas e industriais. Todavia, a antiguidade e utilizacdo do
processo ndo corresponde ao completo e efetivo entendimento do mesmo, haja visto que, o conhe-
cimento puramente deterministico deste por vezes é carregado de erros e incertezas (aleatérias
e epistémicas). Neste contexto, o presente trabalho buscando incrementar o conhecimento e o
dominio do processo de evaporacao de gotas combustiveis, realizou a analise de sensibilidade glo-
bal e a propagacao das incertezas sobre o processo de evaporacao de uma gota de n-heptano em
meio inerte de nitrogénio. Sendo o referido sistema inicialmente avaliado por meio da perspectiva
deterministica, pela qual foi possivel a implementacao de um conjunto de equacdes relacionadas
as variacoes térmicas e massicas associadas aos nimeros adimensionais de Nusselt e Sherwood,
as equacoes NuSh-nat. Em etapa posterior o cdédigo computacional de evaporacido de gotas foi
associado as bibliotecas estocasticas Chaospy, Uncertainpy e SALib de forma que a analise de sen-
sibilidade global foi realizada sob trés sistemas distintos de evaporacdo de gotas, obtendo destas
avaliacbes os termos de maior relevancia ao processo de evaporacdo para que posteriormente, na
etapa de propagacdo das incertezas, estas fossem propagadas a resposta final do problema avali-
ado. Obtendo, assim, ao fim das simulacGes estocasticas as bandas de confianca caracteristicas

ao processo e as temperaturas de evaporacao da gota combustivel de n-heptano avaliadas.

Palavras-chave: Evaporacio de gotas, Analise de sensibilidade global, Propagacdo de incertezas,

Bandas de confianca.
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Chaves, L. F. R. Sensitivity analysis and uncertainty propagation in droplet evapora-

tion. 2021. 103 f. Master Dissertation, Federal University of Uberlandia, Uberlandia.

ABSTRACT

The droplet evaporation process, as well as the phenomenon of combustion, according to historical
data is one of the oldest mankind processes, therefore both are widely used in everyday and
industrial applications. Nevertheless, the antiquity and use of the process do not correspond to a
complete and effective understanding of it, since the purely deterministic knowledge of these is
usually loaded with errors and uncertainties (random and epistemic). In this context, the present
work, seeking to increase the knowledge and mastery of the evaporation process of fuel droplets,
performed a global sensitivity analysis and uncertainty propagation on the evaporation process
of a n-heptane droplet in an inert nitrogen medium. Being the referred system initially evaluated
by a deterministic perspective, through which it was possible to implement a set of equations
related to thermal and mass changes associated with the Nusselt and Sherwood dimensionless
numbers, the NuSh-nat equations. In a later step, the computational code of droplet evaporation
was associated with the stochastic libraries Chaospy, Uncertainpy, and SALib so that the global
sensitivity analysis was performed under three different systems of droplet evaporation, extracting
from these the most relevant terms to the evaporation process so that later, in the stage of
uncertainty propagation, these could be propagated to the final problem evaluated answer. Thus
obtaining, at the end of the stochastic simulation process the usual confidence bands to the

evaporation process of the n-heptane combustible droplet.

Keywords: Droplet evaporation, Global sensitivity analysis, Uncertainty propagation, Confidence

bands.
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CAPITULO |

INTRODUCAO

No presente capitulo sera realizada uma breve introduc3o as dreas da combust3o e analise de
incertezas. Fatos atuais e histéricos dos respectivos temas serdo abordados, de modo a explicitar
de forma resumida a correlacdo e a importancia dos mesmos para o entendimento e, consequente,
aprimoramento cientifico de relevantes processos utilizados na engenharia. Adicionalmente, as
motivacdes seguidas pelo tema do trabalho e os objetivos gerais e especificos serdo apresentados,

assim como as subsequentes etapas da presente dissertacao.

1.1 Contexto historico e dados estatisticos

1.1.1 Combustio

A combustao como fonte priméria de energia é uma das mais antigas técnicas da hu-
manidade (WARNATZ et al., 2006); considerando os registros arqueolégicos de agrupamentos
humanos do periodo paleolitico (2.6 milhdes de anos atras até 10.000 anos a.c) estimasse que a
existéncia Gtil deste fenémeno esteja na ordem dos milhdes de anos.

Todavia, o processo de combustdo como fonte de riqueza foi consolidado apenas no entre
periodo dos séculos XVIIl e XIX com o surgimento da maquina a vapor e consequente mudanca
do sistema artesanal de producao ao sistema industrial de manufatura.

Desta maneira, e de acordo com Turns (2013), a combustdo pode ser definida como um

processo intrinseco a sociedade moderna, compondo, nao apenas, mas principalmente o valor



agregado de inlimeros bens de consumo e servicos, e por consequéncia determinando o potencial
crescimento de diversos paises; tais como o Brasil, que conforme dados obtidos da edicao 2020 do
Balanco Energético Nacional (BEN, 2010), converte aproximadamente 80% da matriz energética
em processos envolvendo direta ou indiretamente a combustao.

No entanto, esse valor apesar de alto para o contexto brasileiro, representa apenas 4% em
relacdo ao cendrio mundial, o qual é liderado por paises como Estados Unidos, China e Russia,
os quais em média apresentam uma taxa de conversao de 1.8 toneladas equivalentes de petréleo
por habitante (tep/hab) ao ano.

Conforme dados da WEO (World Energy Outlook), em 2018 somente o setor industrial
norte-americano atingiu a marca de 21 milhGes de toneladas de petréleo consumidos via processo
de combust3o, gerando cerca de 10° tons (1 milh3o de toneladas) de CO, como subproduto a
ser liberado integral ou parcialmente ao meio ambiente.

Esses nGimeros, no entanto, sofrem variacdes frequentes a medida que novas agendas po-
liticas e ambientais sdo estabelecidas por meio de acordos econémicos e climaticos. Tal como
retratado na Fig. 1.1, na qual cinco cenérios de emissao de gases estufa e mudancas climaticas
sdo apresentados; variando estes, em funcao do comprometimento ambiental de cada nacdo do
globo em cumprir acordos como o estabelecido em 2015 na cidade de Paris. No qual, os 195
paises signatdrios se comprometeram com metas para manter o aquecimento global abaixo de
2°C.

Figura 1.1 — Cenarios de emissdo de gases estufa e mudancas climaticas. (RITCHIE; ROSER,
2017); Modificada.
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Pela Fig. 1.1, verifica-se que todas as projecdes climéaticas até o ano de 2100 indicam um
incremento minimo 1.5°C na temperatura da terra em funcdo da quantidade dos gases estufa
liberados na atmosfera. Todavia, cenérios mais alarmantes podem ser atingidos caso todos os
compromissos ambientais estabelecidos no acordo de Paris sejam desrespeitados, provocando,
assim, o incremento da temperatura mundial de 4.1 até 4.8°C.

Desta forma, e em funcdo do presente e volivel contexto de pressdes geopoliticas e ambien-
tais circundantes a combust3o e a emissdo de gases estufa, inimeros trabalhos tem sido desenvol-
vidos visando a descricdo e o aprimoramento do processo global de queima (MCCLARREN, 2018;
MERKER; SCHWARZ; TEICHMANN, 2011; KEATING, 2007;SHI; GE; REITZ, 2011), bem como
na proposicdo de mecanismos detalhados (WESTBROOK; DRYER, 1984; LAW et al., 2003) e
reduzidos (TANAKA; AYALA; KECK, 2003) da cinética quimica das rea¢des envolvidas durante
a combustao.

Pesquisas nas areas de combust3o de sprays também tem sido intensificadas, principalmente
aquelas direcionadas a equipamentos industriais (BONEFACIC; WOLF; BLECICH, 2017) e aos
setores de transportes (BOILEAU et al., 2008; KITANO et al., 2014; PARK; LEE, 2013). As
quais, buscam detalhar a combust3o ainda nas fases inciais do processo, de forma a otimiza-la
durante a etapa de evaporacdo do combustivel liquido (nuvem de gotas); minimizando, deste
modo, perdas energéticas e reduzindo a geracao de gases nocivos ao meio ambiente por meio do
controle parcial do fluxo de massa e energia desprendida durante o processo de evaporacao dos
combustiveis.

Todavia, o incremento verificado nas pesquisas voltadas as areas de conversdo térmica sé
foram e ainda sdo possiveis devido ao rapido desenvolvimento computacional e a evolucdo das
técnicas numéricas de simulacdo, que de acordo com laccarino (2014) tornaram-se nas tltimas trés
décadas uma das ferramentas de projeto e andlise de dados mais utilizadas, gerando resultados
significativos em reduzidos periodos de tempo e, portanto, promovendo o entendimento de grande
parte dos sistemas avaliados.

Mesmo com resultados mais detalhados provenientes da associacdo de sofisticadas e robus-
tas técnicas numéricas a maior capacidade de processamento dos computadores atuais, o estudo
da combustdo ainda apresenta grandes desafios. Uma vez que, esse processo — tal como definido

por Peters e Rogg (2008) e apresentado por Vedovotto (2011) — é transitério, tridimensional



e extremamente complexo, o qual necessita de simplificacdes que o tornem passivel de analise

tedrica e numérica, sem no entanto, gerar restricoes e distorcGes conceituais ao mesmo.

Figura 1.2 — Simulacdo numérica tridimensional da progressao espacial de uma reacdo quimica.
(VEDOVOTTO, 2011); Modificada.
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Na simulacdo numérica da Fig. 1.2 gerada por Vedovotto (2011), a complexidade do pro-

cesso de combust3o fica evidente, especialmente pelas interacdes entre as estruturas turbilhonares
do escoamento e pelo processo reativo das espécies quimicas envolvidas, as quais sao parcialmente
destacadas na secdo ampliada da referida figura. De modo que, torna-se impraticavel predizer
com exatiddo as flutuacdes e o espectro completo de energia neste tipo de processo, bem como as
consequentes pertubacdes desenvolvidas sobre e pelo escoamento reativo utilizando procedimen-
tos deterministicos de carater puramente computacional ou provenientes apenas de experimentos
materiais®.

Desta forma, e tal como enunciado por Cunha (2017), processos de alta complexidade
(e.g., como a combustdo) frequentemente utilizam a combinagdo dos experimentos materiais e
numéricos com o objetivo de investigar as caracteristicas fisicas dos sistemas de interesse. Con-
tudo, tais processos experimentais, apesar de confidveis e necessarios, apresentam limitacdes na
descricdo/representacdo do comportamento fisico ou das respostas geradas; isto, em funcdo das
incertezas relacionadas a falta de conhecimento integral dos sistemas reais modelados (incer-
teza epistemoldgica) e pela relativa ineficiéncia dos equipamentos de medicdo frente a inerente
variabilidade dos processos de experimentacdo material (incerteza aleatédria).

Sob tal perspectiva e objetivando maior credibilidade nas previsdes/estimativas computa-

cionais e materiais, em especial as envolvendo o processo evaporativo de gotas combustiveis, é

1 Segundo Silveira Neto (2020), processo experimental é um termo apropriado tanto aos sistemas de testes

fisicos quanto numéricos.



imprescindivel que as incertezas presentes nos sistemas fisicos e em seus parametros sejam ava-
liadas, e por meio de técnicas apropriadas estas sejam propagadas sob as respostas finais das
varidveis de interesse (KHALIL; NAJM, 2018).

Assim, a quantificacdo de incertezas (UQ - Uncertainty Quatification) torna-se ferramenta
indispensavel para a evolucdo das pesquisas envolvendo a grande area da combustdo e dos pro-

cessos evaporativos.

1.1.2 Analise de incertezas

Apesar da acentuada relevancia da quantificacdo/analise de incerteza, essa ainda é uma
area recente no contexto tecnolégico da atualidade. Acredita-se que tanto o termo quanto a
descricdo matematica, e portanto formal, tenham surgido apenas na segunda metade do século
XIX, consolidando-se nos primérdios do século XX.

De acordo com Booker e Ross (2011), esta consolidacdo tardia deu-se primordialmente
em funcdo do pensamento deterministico que permeou o século XIX, o qual foi estimulado pela
objetividade do calculo diferencial, e pelas inUmeras e, até entdo, inovadoras descobertas da
mecanica classica de Newton.

Contudo, tais conceitos deterministicos, os quais guiaram de forma una e indiscutivel o
pensamento cientifico do mundo por aproximadamente um século, foram incapazes de explicar
satisfatoriamente manifestacdes microscopicas e problemas a nivel molecular — abaixo da escala
do continuo — os quais emergiram principalmente durante a primeira e segunda guerra mundial,
associados (frequentemente) a combust3o e as questdes nucleares.

Assim, as teorias estatisticas e de probabilidade se incumbiram de preencher as lacunas
deixadas pelo pensamento newtoniano; como resultado, a Mecanica Estatistica (ME) surgiu,
estabelecendo a multiplicidade de respostas (respostas probabilisticas) aos sistemas sub-atémicos.

Esta nova area da ciéncia, a ME, impulsionou e foi impulsionada pelo conceito de incerteza,
o qual passou do campo filoséfico e linguistico a uma das mais importantes areas de estudo e
aplicacoes da atualidade, na medida em que seguiu o rigor matematico e os difundidos conceitos
de metodologia cientifica.

Atualmente, estima-se que aproximadamente 342 mil trabalhos utilizando as técnicas de

analise de incerteza ja tenham sido publicados e/ou patentados no mundo desde de 1901. Da



mesma forma, estimativas também extraidas do buscador google académico utilizando a associ-
ac3o dos termos andlise/quantificacdo de incerteza e combustdo, mostram que 94 mil trabalhos
cientifica ja foram publicados na referida area.

Neste contexto, a Fig. 1.3 apresenta em termos gerais a evolucao cientifica da area de
avaliacdo de incertezas (barras azuis) e da drea de combust&o associada a avaliagdo de incertezas
(barras vermelhas). Ambas classificadas por meio do niimero de artigos e livros disponiveis para

consulta especificamente e de forma individual em cada quinquénio entre os anos de 1961 a 2020.

Figura 1.3 — NGmero de artigos e patentes disponiveis nas areas de anélise de incerteza (bar-
ras azuis) e em analise de incerteza associada a combustdo (barras vermelhas) em
cada quinquénio individualizado encontrados pelo autor em consultas recursivas no
buscador google académico. (O autor, 2021)
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Desta forma, dois aspectos ficam evidentes em relacdo ao apresentado na figura anterior
(Fig. 1.3). O primeiro e mais relevante, aponta o tema de anélise de incertezas aplicado a com-
bustdo como parcela consideravel do valor acumulado no campo de estudo da UQ no periodo
avaliado, algo em torno de 28%. J& o segundo fator, apresenta a dindmica temporal das pesquisas
envolvendo a quantificacdo de incertezas. Que em geral tiveram e ainda tém grande evolucdo em
tempos de disputas/conflitos internacionais, como por exemplo durante a crise dos misseis em

Cuba no ano de 1962, na corrida espacial entre Estados Unidos e Unido Soviética (1947-1991)



com maior notoriedade em 1964, durante a crise do petréleo em 1974 e, por fim, durante a guerra
do Golfo em 1991.

Neste sentido, e tendo como foco o processo de combustdo e suas particularidades, a
quantificacdo de incertezas além de conferir confiabilidade aos processos experimentais — se
adequadamente associada as técnica de analise de sensibilidade e simulacdes CFD — também
torna-se uma poderosa ferramenta na anélise de viabilidade e verificacdo de experimentos, uma
vez que, as simulacdes numéricas e os experimentos materiais de escoamentos reativos envolvem
mecanismos e reacoes quimicas de grande complexidade e extremamente extensos, as quais muitas

das vezes sao impraticaveis do ponto de vista técnico e econémico.

1.2 Motivacoes

O presente trabalho foi realizado tendo por incentivo a perpétua e crescente necessidade de
aprimoramento tecnolégico dos equipamentos e processos relacionados a evaporacdo e combust3do
de sprays, tal como aqueles diretamente ligados aos setores industriais. Vislumbrando, deste modo,
o melhor aproveitamento da energia concebida pelo fenomeno da combustdo e reduzindo os
impactos gerados pelos residuos sélidos e gasosos provenientes do referido processo de conversao
térmica.

Sob a mesma motivacdo, o escritério de tecnologias industriais ligado ao departamento
de energia dos EUA criou o “Industrial Combustion Technology Roadmap - ICTR"” (Roteiro
de Tecnologias para Combust&o Industrial). Iniciativa a qual, de acordo com Jr, Gershtein e Li
(2000), deveria realizar o monitoramento, divulgac3o e incentivar as pesquisas e avancos em escala
mundial nas areas dos queimadores e combustores industriais em um periodo de aproximadamente
20 anos, com inicio em 1999.

Todavia, a inciativa ICTR apesar de bem sucedida ao propor o planejamento e a padroniza-
cdo dos queimadores e outros equipamentos industriais, tornou-se falha a medida que as lacunas
de informacdo associadas ao préprio conceito de mapeamento nao evoluiram; negligenciando as-
sim, importantes dados e conceitos a respeito de resultados e procedimentos técnicos referentes

aos projetos de tais equipamentos. De modo que, apenas com a atualizacdo e surgimento de

novas literaturas especializadas (JR; GERSHTEIN; LI, 2000; DUDLEY; GENTY; COEN, 2006 e



JR, 2018) o efetivo progresso e os desafios da area da combustdo industrial comecaram a ser real-
mente difundidos para os mais diversos centros de pesquisas, e consequentemente absorvidos por
inmeros campos cientificos. Os quais converteram os desafios e objetivos restritos a combustao
industrial ao contexto global dos sistemas térmicos.

Assim, a combust3do passou a receber afluentes de conhecimento vindos dos mais diversos
seguimentos de pesquisas, como os relacionados aos projetos de atomizadores e sprays, represen-
tados a seguir pelas Fig. 1.4 e 1.5. Nas quais, os sistemas de atomizacao sao retratados de forma

genérica pela representacdo paramétrica da Fig. 1.4, e os sprays pela simulacdo numérica da Fig.

1.5.

Figura 1.4 — Representacdao geométrica dos Figura 1.5 — Simulacdo computacional de
angulos do cone do spray e das spray multifasico com evapo-
dimensdes do bocal. (O autor, racdo de gotas. (PERSSON,
2021) 2013); Modificada.

Difusotf ——»

Breakup
Primario

Breakup
Secundario

Evaporagdo
de gotas

Outras areas, como as de cinética quimica, fluidos e anélise de incerteza, também motiva-
ram e impulsionaram significativamente o entendimento da combust3o e, portanto, os conceitos
de geracdo e controle dos gases e particulas nocivas ao meio ambiente. Nesses seguimentos de
pesquisas, trabalhos como os publicados por Najm (2009) e laccarino (2009) descrevem de ma-
neira precisa o contexto e importancia dos processos estocasticos para a real compreensao dos
escoamentos reativos e nao-reativos, bem como para a comprovacao da efetiva qualidade dos
modelos utilizados.

Neste contexto, inimeros pesquisadores como Wang e Sheen (2015), Mueller, laccarino
e Pitsch (2013) passaram a investigar o comportamento e as propriedades dos escoamentos

reativos, bem como a qualidade dos modelos de combustao, aplicando técnicas de quantificacdo



de incertezas. De maneira especifica, os autores Mueller, laccarino e Pitsch (2013) utilizaram o
método de monte carlo para a propagacdo das incertezas em simulacdes CFD do tipo LES (“Large
Eddy Simulation” ou Simulacdo de Grandes Escalas) associadas ao tipo de chama flamelet para
a avaliacao do escoamento reativo de uma chama turbulenta em jato, rica em metano e ar na
regiao central e circunscrita por uma chama empobrecida de acetileno, hidrogénio e ar.

Na figura a seguir, Fig. 1.6, o resultado probabilistico do processo de combustao mencionado
acima é apresentado; neste, verifica-se o perfil da temperatura média (< T >) das chamas
concéntricas, além das curvas do envelope estocastico (95% de confian¢a) na posicdo z/D igual
a 30 com as equivalentes variacdes radiais (r) no eixo r/D. Sendo, o fator de Arrhenius (A)
das reacoes quimicas envolvidas a Unica variavel incerta propagada na referida simulacdo, e os
marcadores quadrados ilustrando (na figura) os dados provenientes dos experimentos materiais

utilizados para validacdo dos modelos implementados.

Figura 1.6 — Perfil estocastico para a resposta de um escoamento reativo com variacao de tem-
peratura em funcdo da relacdo de r/D. (WANG; SHEEN, 2015); Modificada.
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Assim, o resultado ilustrado pela figura anterior representa um caso pratico no qual o
processo de propagacao de incertezas auxilia o desenvolvimento da area de combustdo numérica.
Uma vez que, o mesmo demonstra estatisticamente que os modelos de combust3do, reducdo de
cinética quimica e de modelagem da turbuléncia utilizados na simulacdo do referido processo nao
foram capazes de predizer com no minimo de 95% de confianca a temperatura média do processo,
ja que, os dados do experimento material na regido /D do intervalo de 1 até 2.5 encontram-se

fora do envelope estocastico. Sugerindo, desta forma, que os modelos utilizados venham a ser
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modificados ou substituidos.

Neste contexto, e verificando que a evolucao dos processos de combustdo, sejam eles in-
dustriais ou nao, depende massivamente de analises cada vez mais detalhadas dos processos
reacionais (e.g., WANG; SHEEN, 2015) e das simula¢des CFD (e.g., VEDOVOTTO, 2011);
entdo, é inequivoca a juncdo dos temas de evaporacdo de gotas combustiveis, propagacdo de
incerteza e analise de sensibilidade realizada nessa dissertacdo. Uma vez que, os mesmos im-
pactam diretamente no processo de aprimoramento da combustdo, a medida que possibilitam a
compreens3o das por menoridades e das respectivas oscilacdes sentidas pela gota combustivel
imediatamente antes do processo de combustao, durante o mesmo e na efetiva transicdo de fase

da gota passando do estado liquido ao vapor de combustivel.

1.3 Objetivos

O presente trabalho tem como objetivo principal analisar e quantificar as incertezas envol-
vidas no processo de evaporacdo de gotas. Com foco, na evaporacdo de uma gota combustivel
de n-heptano (Fig. 1.7), na qual os pardmetros inciais pela inerente variabilidade e falta de infor-
macdes precisas quanto ao sistema fisico modelado possam gerar flutuacdes relevantes sobre a

resposta final do problema. Neste contexto, os objetivos especificos sdo:

Apresentar resumidamente o conteldo tedrico referente ao processo de evaporacao de gotas;

= Descrever a expansdo em polindmio caos (PCE) e o processo de analise de sensibilidade

via indices de Sobol sob a perspectiva funcional do “black-box” (caixa preta);

= Apresentar as modificacoes feitas na correlacdo Ranz-Marshall para os célculos de Nusselt

e Sherwood:

» Descrever de forma clara e esquematica os procedimentos e técnicas utilizadas no desen-
volvimento do cédigo utilizado nas simulacdes de evaporacdo. De modo que, os resultados

obtidos possam ser integralmente reproduzidos;

» Validar o cédigo computacional de evaporacao da gota combustivel utilizando dados expe-

rimentais provenientes de literaturas especializadas;
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» Apresentar os parametros incertos do processo de evaporacdo da gota combustivel de n-

heptano;

» Realizar a anélise de sensibilidade e a propagacao de incertezas sob os parametros mais

relevantes ao processo aqui avaliado.

Figura 1.7 — Processo evaporativo de uma gota. (O autor, 2021);
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1.4 Metodologia

O estudo e compreensdo do processo de evaporacao de gotas combustiveis, assim como
para a avaliacdo e entendimento do contexto global da combustdo, deve passar por no minimo
quatro etapas distintas de avaliacdo, as quais sdo: revisao bibliografica, construcdo do modelo
computacional, verificacao e validacdo do modelo proposto. Para que assim, tenha-se ao fim do
estudo de casos uma réplica ou modelo capaz de gerar resultados materiais €/ou computacionais
tdo proximos quanto possivel daqueles obtidos nos sistemas reais em operacdo.

No presente trabalho, no entanto, as etapas minimas de avaliacdo foram expandidas. Adi-
cionando ao conjunto os conceitos de andlise de sensibilidade e de propagacao de incertezas, de
modo que, os parametros mais influentes do modelo computacional criado fossem identificados
e os efeitos dos mesmos propagados até as respostadas finais obtidas por meio das simulacoes
numeéricas.

Neste sentido, os experimentos computacionais realizados neste trabalho sdo resultado de
uma intensa e continua revisdo bibliografica. A qual passou do entendimento etimolégico de

alguns dos termos mais recorrentes nos temas estudados (e.g., incerteza e evaporacdo) até
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o processo de modelagem matematica do fendmeno de evaporacdo estocastica, de modo que,
o equacionalmente matematico foi verificado de forma peridédica durante toda a producao do
trabalho e esteve em constante desenvolvimento.

Ja a implementacdo do cédigo computacional, deu-se de forma progressiva utilizando a
linguagem de programacdo Python e tendo como base a codificacdo realizada por Pinheiro et
al. (2018) no software CFD desenvolvido no Laboratério de Mecanica dos Fluidos (MFLab) da
Universidade Federal de Uberlandia em parceria com a PETROBRAS, o MFsim. O qual é majori-
tariamente escrito em linguagem de programacao Fortan e estendido por médulos em linguagem
C/C++, tendo o mesmo surgido do trabalho de Villar et al. (2007) e utilizado nas mais diversas
pesquisas envolvendo andlise numérica de escoamento reativos e n3o-reativos (DAMASCENO;
SANTOS; VEDOVOTO, 2018 e DUARTE et al.,2018).

De forma subsequente, os resultados gerados durante a fase deterministica das simulacoes
foram validados com dados de experimentos materiais disponiveis em literaturas especializadas,
sendo a andlise de sensibilidade dos parametros mais influentes e a propagacao das incertezas

avaliados em fase posterior, chamada de etapa estocastica das simulacdes.

1.5 Escopo da dissertacao

A presente dissertacao encontra-se dividida em 6 capitulos, 1 apéndice e 1 anexo, incluindo
o atual (Capitulo 1), no qual os temas de incerteza, combustdo e evaporacdo de gotas sdo intro-
duzidos por meio de fatos histéricos e dados estatisticos pertinentes aos mesmos. Adicionalmente,
o presente capitulo descreve as motivacoes, objetivos e metodologias associados ao desenvolvi-
mento da dissertacdo. No Capitulo 2 o processo de evaporacdo de gotas é por menorizado sob a
perspectiva aplicada e tedrica, assim como os temas de analise de sensibilidade e propagacao de
incertezas, os quais fecham o referido capitulo de revisdo bibliografica. No Capitulo 3, denominado
por “Modelo Matematico” toda a modelagem pertinente a compreensao dos temas de evaporacao
de gotas, andlise de sensibilidade global e propagacao de incertezas sdo descritos, sendo os temas
de cunho estocastico apresentados sob a concepcao de um “framework” estatistico. No Capitulo
4, o modelo computacional é apresentado, neste toda a estrutura numérica é descrita e concate-

nada de modo que é possivel compreender o mesmo como um pacote computacional escrito em
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linguagem de programacdo Python voltado especificamente a processos de evaporacdo de gotas
combustiveis. No Capitulo 5, os resultados e discussoes a respeito do processo de evaporacao da
gota combustivel de n-heptano sao apresentados, tanto os de caracteristica deterministica como
os de perfil estocastica. Por fim, as conclusdes obtidas com o presente trabalho sdo apresenta-
das e associadas a descricdo global da dissertacdo, por meio da qual as consideracdes finais sao

apresentadas.



CAPITULO 1l

REVISAO BIBLIOGRAFICA

No presente capitulo serdo apresentados os conceitos fundamentais a respeito dos temas
de evaporacao de gotas combustiveis, analise de sensibilidade e propagacao de incertezas. Utili-
zando para tal finalidade, as definicoes presentes nas principais literaturas das respectivas areas
e em trabalhos nos quais os temas supramencionados sejam abordados de forma simplificada e
complementar as simulacdes computacionais de evaporacdo de gotas combustiveis e que possam
corroborar as avaliacdes dos resultados obtidos.

A disposicao dos temas seguird predominantemente dois formatos visando a concisdo do
texto e o fluxo de conhecimento. Sendo o primeiro formato, referente as secdes que descrevem
0 processo evaporativo, as quais foram estruturadas de forma similar ao apresentado por Sazhin
(2014) e Lefebvre e McDonell (2017). E o segundo, seguindo a estrutura utilizada por Cunha
(2017) e Soize (2017) para a apresentacdo das secdes versando sobre o processo estocastico.

Por fim, o que pretende-se estabelecer neste capitulo sdo os principios tedricos e, por vezes,
histéricos que apoiardo o desenvolvimento do trabalho, sem, no entanto, esgotar a literatura

vigente das respectivas areas.

2.1 Evaporacao de gotas

A evaporacdo enquanto um processo fisico e parcialmente controlado, segundo Minton

(1986), é considerada uma das técnicas de operacdes unitdrias mais antigas do mundo. De
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acordo Gantz (2015), registros histéricos datados de 2500 a.c comprovam a existéncia e efetiva
aplicacdo do referido procedimento pela sociedade egipcia antiga, a qual, utilizava a técnica de
evaporacdo de gotas como mecanismo de resfriamento dos liquidos armazenados em recipientes

porosos produzidos a partir do barro, tal como apresentado na figura a seguir.

Figura 2.1 — llustrac3o egipcios descoberta pelo mineralogista Frédéric Cailliaud representando o
processo de resfriamento de liquidos realizado a 2500 a.c. (A.S.R.E, 1932); Modifi-
cada.

Fonte motora de
convec¢ao

Recipientes porosos feitos de barro

Na técnica ilustrada pela figura anterior, Fig. 2.1, o processo de resfriamento ocorre pri-
mordialmente pela associacdo dos fend6menos de evaporacdo e conducdo térmica. Sendo este
altimo, o responsavel pelo direcionamento do calor proveniente do liquido a ser resfriado até as
goticulas de agua presentes na superficie dos reservatoérios porosos; assim, a estrutura permeavel
dos recipientes além de desempenhar a funcdo de barreira fisica entre o liquido armazenado e o
ambiente externo também atua como fonte condutora do fluxo térmico envolvido no mesmo.

Deste modo, a energia necessaria ao processo de evaporacao das goticulas de dgua presen-
tes sob a superficie dos reservatérios é proveniente em quase sua totalidade por meio do calor
desprendido do liquido armazenado, viabilizando desta forma, o processo de resfriamento utilizado
pelos egipcios da antiguidade e ainda hoje por muito grupos némades.

De maneira complementar ao fluxo térmico induzido pela evaporacao, a fonte motora de
conveccdo destacada na Fig. 2.1 promove a importante funcdo de (re)circulacdo do ar ambiente
para que o processo de mudanca de fase das gotas ocorra de forma mais rapida, ou seja, reduzindo
0 tempo necessario ao resfriamento do volume de liquido armazenado. Assim, tal processo conhe-

cido também por conveccdo forcada promove o arrasto e expulsao das camadas de vapor recém
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formadas nas proximidades do sistema evaporativo, permitindo que o processo de evaporacao
continue a ocorrer com a maior taxa de conversao massica e térmica possivel.

Neste sentido, e sob a mesma perspectiva cientifica de troca térmica adota pela sociedade
egipcia antiga frente a técnica de evaporacao de gotas, diversos processos industriais e cotidianos
da atualidade beneficiam-se do macro processo de transformacdo de fase das gotas liquidas em
vapor e gas. Sendo estes verificados de forma direta ou indireta em sistemas de geracdo de energia
(usinas termoelétricas e termonucleares), na producdo de farmacos, em processos envolvendo a
combustdo, na inddstria alimenticia, em sistemas modernos de refrigeracao e em sistemas de
termo-regulacdo e processamento biolégico. De modo que, os mesmos s3o representados a seguir

(Fig. 2.2) pelo nimero de publicacdes em base cumulativa.

Figura 2.2 — Nimero acumulado de artigos e patentes disponiveis disponiveis para consulta até
o ano de 2020 versando sobre evaporacdo de gotas (barras azuis), e o acumulado
de artigos e livros publicados pela editora cientifica Elsevier também sobre o mesmo
tema (barras vermelhas com o marcador em estrela). (O autor, 2021)
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Assim, por meio dos valores? descritos na Fig. 2.2, verificasse que nem mesmo a lacuna

secular de 4450 anos entre os primeiros registros catalogados do processo de evaporacdo de gotas

2 Valores obtidos em consultas aos bancos de dados da editora cientifica Elsevier e pelo mecanismo de busca
google académico utilizando o termo “droplet evaporation” (evaporacdo de gotas).
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até as primeiras publicacdes formais sobre o referido tema, realizadas entre os anos de 1950
a 1955, foi suficiente para atenuar a necessidade e importancia da técnica de evaporacido de
gotas, ou até mesmo, para que outros processos substitutos fossem criados de modo a atender as
demandas tecnolégicas da sociedade moderna. Fato este, que fica evidente pelo comportamento
exponencial dos dados da figura anterior, que representam a quantificacdo e o desenvolvimento
técnico das areas industrias e cotidianas associadas ao processo de evaporacao de gotas, os quais
apresentaram crescimento médio superior a 60% nos ciclos quinquenais (de cinco anos) avaliados.
Tornando, desta forma, evidente a laténcia e principalmente a importancia do respectivo campo
de pesquisa.

Neste contexto, torna-se essencial a compreensdo dos fatores que governam o referido
processo de mudanca de fase, bem como das questdes e propriedades que acarretam incertezas
ao processo de evaporacado de gotas; em especial ao processo de evaporacdo de gotas combustiveis.
O qual, segundo Sazhin (2014), pode ser compreendido sob duas perspectiva distintas, a da teoria

hidrodindmica e da teoria cinética, tal como sera apresentado na secao a seguir.

2.1.1 Sistema de evaporacdo de gotas

De acordo com Gerasimov e Yurin (2018), toda substancia é provida de moléculas as quais
coexistem em quantidades e formas bem definidas, formando os trés estados classicos da matéria.
Todavia, interacdes pontuais no que refere-se a transitoriedade dos processos frequentemente
possibilitam o surgimento de padroes intermediarios e fendmenos associados aos estados sélido,
liquido e gasoso. Os quais, apesar de n3o serem caracterizados formalmente ou pertencerem
exclusivamente a uma das fases candnicas da matéria, tém influéncia preponderante no compor-
tamento global dos sistemas nos quais os mesmos estao envolvidos. De modo que, tais estruturas
e fendmenos, podem ser exemplificados por processos como os da conveccdo natural, do equilibrio
liquido-vapor e pelas estruturas coalescentes encontradas durante o processo de atomizacao em
jatos liquidos.

Assim, em engenharia bem como em muito outros campos de pesquisas, tais padrdes in-
termedidrios e ou efeitos representam um relevante vazio de informacdo que frequentemente
resultam em divergéncias consideraveis entre os processos reais e os dados obtidos pelos experi-

mentos laboratoriais.
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De modo que, os sistemas de formacdo de sprays (Fig. 2.3) classificados por Lefebvre e
McDonell (2017) como processos de elevada importancia para os setores industriais, da agri-
cultura e para o amplo campo da medicina, os quais sdo caracterizados pela aleatoriedade de
formacdo de suas estruturas; tornam-se, assim, sistemas de referéncia para a compreensao dos ja
mencionados fendmenos. Uma vez que, durante as etapas fisicas de formacao dos sprays diversas
interacdes massicas e térmicas ainda pouco compreendidas em virtude da magnitude do processo

desenvolvem-se, em especial, aquelas associadas a etapa de evaporacao de gotas.

Figura 2.3 — Processo esquematico de atomizacao detalhando os principais processos fisicos de
formacdo dos sprays. (MCALLISTER; CHEN; FERNANDEZ-PELLO, 2011); Modi-

ficada.
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Sob tal perspectiva, a Fig. 2.3 apresenta de forma esquematica um spray de diesel, no qual
as trés principais etapas de formac3do deste sistema sao enumeradas. Sendo as mesmas, segundo
Lefebvre e McDonell (2017), denotadas por: breakup priméario (1), breakup secundério (2) e o
processo de evaporacdo de gotas (3). Das quais, apenas a etapa (3) é detalhada neste trabalho,
de modo que, o autor sugere como fonte de estudo/consulta as etapas (1) e (2) da Fig. 2.3 os
trabalhos publicados por Ashgriz (2011), Lefebvre e McDonell (2017) e Yarin, Roisman e Tropea
(2017).

Neste contexto, e de acordo com Sazhin (2014), a descricdo da técnica de evaporacdo de
gotas passa, do ponto de vista global do processo, por dois caminhos ou regides de transforma-
cdo. Sendo a primeira, referente a movimentacdo molecular entre as camadas mais externas da
gota liquida e o sistema gasoso circundante. Tal como é apresentado na Fig. 2.4 inspirada na
representacdo proposta por Gerasimov e Yurin (2018).

Na Fig. 2.4, o aglomerado de moléculas abaixo da primeira camada representa o sistema

molecular da gota liquida com maior probabilidade de mudanca de fase, e portanto, o qual mantém
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0 maior contato com o ambiente gasoso externo sem que alteracdes na estrutura molecular da
fase liquida sejam verificadas. Ao passo que, os niveis de 1 a 5 representam a variacdo energética
intermolecular caracteristica da transicao bi-direcional liquido-vapor. De modo que, quanto mais
afastado do primeiro nivel, menos aderente sao as forcas entre as moléculas da fase liquida,

estando essas completamente livres apds o nivel /camada 6 (regido de mistura).

Figura 2.4 — Representacdo esquematica da regido de dindmica molecular e da regiao hidrodina-
mica de uma gota liquida. (O autor, 2021)
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Tal descricdo, de acordo com Sazhin (2014) é dentre as mencionadas, a qual apresenta
maior dificuldade técnica tanto em relacdo a descricio matematica como no que refere-se ao
detalhamento fisico do processo de deslocamento, e por vezes, dos choques mecanicos entre as
particulas da regido analisada (GERASIMOV; YURIN, 2018), sendo, por este motivo, descrita
pelo modelo nomeado de cinético (ou da dindmica molecular), uma vez que a mesma associa a
movimentacdo cadtica das moléculas a maior probabilidade de transicao de fase. J4 a segunda
regido envolvida no processo de evaporacdo de gotas, conhecida como regidao hidrodinamica,
descreve a difusao das moléculas do liquido apds a sexta camada da Fig. 2.4; ou seja, no conceito
de difusdo do vapor desprendido da gota liquida em direcao ao gas ambiente das vizinhas.

Assim, em linhas gerais, o modelo hidrodinamico utilizado na presente dissertacdo, estabe-
lece como ponto principal a definicao de que o vapor sob a superficie da gota liquida encontra-se
sempre saturado (SAZHIN, 2014), ou seja, assume-se que a taxa de evaporacdo seja equivalente

a quantidade de vapor difundido ao meio gasoso circundante. Adicionalmente, o modelo quase-
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estacionario é utilizado de modo a estabelecer limites ao processo da difusdo do vapor ao meio

gasoso, tal como serad apresentado a seguir.

2.1.1.1 Modelo de evaporacao reduzido

Os modelos reduzidos empregados nas anélises de evaporacdo sob a regido hidrodindamica
das gotas, assim como visto anteriormente, representam simplificacGes fisicas e matematicas
ao complexo sistema de mudanca de fase destas estruturas. Tais simplificacdes, todavia, ndo
possibilitam apenas a reducao de dificuldade em quantificar os sistemas unitarios representados
pelas gotas, mas também estende tal caracteristica ao comportamento conjugado das miultiplas
gotas (nuvens de gotas) evaporando em sistemas reativos e ndo-reativos.

De acordo com Sirignano (2010), para o caso individual dos sprays, ou seja, sem a ocorréncia
da combustao, diversos avancos ja foram atingidos via modelos reduzidos. Destacando-se, aqueles
relacionados ao comportamento global dos sprays, os quais sao verificados por meio de simulacdes
CFD da fase continua. Todavia, as caracteristicas dinamicas da fase dispersa ainda representa
grandes desafios nas avaliacGes destes sistemas. Visto que, mesmo com os avancos das técnicas
numéricas de simulacao e dos processos nao intrusivas de diagnéstico a laser, os quais possibilitam
a captura de dados em escalas menores que 100 um, ainda sim, fatores como a alta taxa de
evaporacao impossibilitam predicGes confiavéis a respeito da transicio de fase em sprays. Tal
caracteristica, segundo Sirignano (2010), estd associada ao carater dindmico e transitério do
sistema, o qual desenvolve forte integracdo entre as fases continua e dispersa, incorporando,
deste modo, as flutuacGes abruptas as caracteristicas do sistema final a medida que o tempo de
evaporacao da fase dispersa reduz.

Deste modo, compreender as possiveis variacdes do processo de evaporacao de gotas
apresenta-se como medida indispensavel a evolucao dos sprays. A Fig. 2.5, a qual representa
um processo de evaporacdo catastréfica por nucleacao de bolhas no interior de uma gota, apesar
de afastar-se do caso exemplificado por Sirignano em func3o dos limites de criticidade do fend-
meno, confere uma boa representacdo visual dos possiveis efeitos deflagrados em funcdo da alta

taxa de evaporacdo em sistemas operando abaixo da temperatura critica.



21

Figura 2.5 — Explosdo de uma gota de éter em ebulicdo (superaquecida), imersa em glicerol a
temperatura ambiente de 150°C a pressdo de 3 bar. (FROST, 1989)
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Pelas imagens da explosdo da gota de éter (Fig. 2.5), é possivel inferir que processos
similares ao apresentado desenvolvem-se em sistemas diversos de evaporacdo, principalmente
aqueles realizados a altas taxas e na presenca do fenémeno de conveccdo natural (e.g., combust&o
de gotas); isto pois, as flutuacdes geradas sob as gotas por questdes de assimetria ou pelo processo
conhecido por “sweeling” (inchaco por expansdo térmica do liquido), provocam o aparecimento de
micro-escoamentos sob as regibes periféricas das mesmas; os quais, impelem na maior parte dos
casos o deslocamento das camadas de vapor recém formadas em direcdo as referidas distorcoes,
intensificando, desta forma, o processo oscilatério associado a evaporacdo até os limites da ruptura
catastréfica da estrutura das gotas.

Neste sentido, e em face do desafiador contexto no qual a evaporacao de gotas esta inse-
rida. A utilizacdo dos modelos simplificados, ao contrario do que é difundido pelo senso comum,
representa um significativo avanco em direcao a criacdo de novas e robustas técnicas, as quais de-
mandem de menor carga computacional e sejam capazes de predizer de forma confidvel processos
complexos, como é o caso da combustdo de gotas.

Desta forma, a teoria quase-estacionaria (t.q.e) desenvolvida pela associacdo das hipdteses
e conceitos estabelecidos por Godsave (1953) e Spalding (1953) visando a descricdo da com-
bustdo de uma gota imersa em um ambiente rico em oxidante, permite que o processo global
de evaporacdo de gotas combustiveis seja compreendido. Assim, a t.q.e também conhecida por
lei D? (SAHARIN, 2013), descreve o comportamento linear de gaseificacio da gota combustivel

durante todo o periodo de evaporacao, tal como é apresentado a seguir pela Fig. 2.6.
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Figura 2.6 — Histérico de evaporacdo de uma gota combustivel imersa em um ambiente contro-
lado e completamente preenchido por oxidante. (O autor, 2021)
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Na Fig. 2.6 duas secOes sdo apresentadas, sendo a primeira, referente a regido entre a
origem dos eixos ordenados e o tempo de aquecimento (t.q), € a segunda, partindo de t,q até
o limite de te,., (tempo de evaporacdo). Na primeira secdo, os dois seguimentos (cheio e trace-
jado) representam o comportamento usualmente n&o-linear de pré-evaporacdo da gota, a qual
absorve do ambiente gasoso a energia térmica disponivel durante todo o intervalo A t,q atin-
gindo, segundo Pinheiro et al. (2018), a temperatura de bulbo damido (T,,) a qual é relativa
a substancia evaporada. A T, é atingida em detrimento da T, (temperatura de ebulicdo),
em funcao do processo de oscilacdo térmica ao qual a gota é exposta, sendo este, responsavel
e concomitantemente induzido pelo escoamento de Stefan definido por Fuchs (2013) e Cooke
(1967).

O escoamento de Stefan, assim como o fenémeno produzido pela conveccao natural, apre-
senta grande importancia no processo de evaporacdao. Uma vez que o mesmo, segundo Akkus
(2020), intensifica a evaporacdo da gota liquida por meio do mecanismo de conveccdo. Sendo, o
mesmo menos rigoroso durante a etapa de pré-aquecimento e preponderante na etapa seguinte
de efetiva evaporacao.

Assim, durante o periodo de efetiva evaporacdo a variacdo da massa da gota liquida, e
portanto do didmetro inicial da mesma, segue segundo Lefebvre e McDonell (2017) a relagcdo

apresentada na Eq. 2.1.

D%, — D;= Kyt (2.1)
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Sendo os termos Dy ,, Dy, K4 et definidos respectivamente como didmetro inicial da gota,
diametro instantaneo da gota, taxa de evaporacao da gota e tempo transcorrido de evaporacao.

Tal equacdo (Eq. 2.1), de grande importancia ao presente trabalho também sera recorren-
temente apresentada na forma expressa pela Eq. 2.2, a qual descreve o tempo normalizado de
evaporacao e é frequentemente associada ao didmetro normalizado nos graficos de evaporacao
(D3/D3, vs t/D3,).

t

_ D30
D3,

Kq ;

— K '= (2.2)

Adicionalmente ao apresentado, a tabela a seguir complementa o modelo quase-estacionario
por meio de premissas simplificadoras que possibilitaram o uso do conjunto de equacdes a serem

apresentadas no a seguir, Cap.3.

Figura 2.7 — Consideracdes complementares as simulacdes numéricas da gota combustivel utili-
zando o t.q.e. (ROSS, 2001); Modificada.
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constantes do processo de evaporacdo da gota liquida;

Temperatura da
3-  gota uniforme e
constante

Os efeitos Soret e
4 - Dufour n3o s3o
considerados

A radiacao é

5- .
desconsiderada
6 n-Heptano como
combustivel
5 Atmosfera

de Nitrogénio

Temperatura da gota durante a fase de evaporacao
é considerada como constante e igual a
temperatura de bulbo (mido;

A difusdo de massa em funcdo do gradiente de
temperatura, bem como o fluxo de calor devido
ao gradiente de concentracao sdo negligenciados;

O processo de radiacdo é negligenciado, de modo
que todo o fluxo térmico seja proveniente
dos processo de conducdo e conveccao;

O n-heptano é utilizado como substancia de anélise
nas simulacdes numéricas de evaporacdo devido a
ampla disponibilidade de dados experimentais na

literatura;

O nitrogénio é utilizado como gas ambiente no
sistema de evaporacdo da gota combustivel
devido a sua baixa reatividade em atmosfera

padrdo e em contato com o combustivel utilizados.
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2.2 Quantificacao de incertezas e analise de sensibilidade

A incerteza é um campo de estudo amplamente avaliado pela fisica, matematica, e portanto,
pela engenharia. No entanto, também é muito frequente encontrarmos o conceito de incerteza
(tal como o termo) associado as acdes cotidianas dos individuos, expressando estados de divida
sobre fatos passados, momentaneos e futuros (LINDLEY, 2013).

Tanto em situacdes cotidianas como em ambientes académicos o termo e os temas re-
lacionados a incerteza, apesar da recorréncia, ainda sdo pouco compreendidos e geram muitos
questionamentos. Isto devido ao resumido, mas denso conceito que caracteriza a incerteza. A qual
é descrita por laccarino (2009) como sendo o “vazio" de informac3o sobre determinado assunto
ou contexto.

Tal definicdo, no entanto, torna-se ainda mais complexa se associarmos o conceito de
incerteza ao grau de conhecimento dos individuos a respeito de fatos e objetos especificos. De
modo que, sistemas fisicos idénticos quando modelados por observadores distintos tendem a
assumir diferentes niveis de certeza, dependendo assim do conhecimento a priori de quem os
descreveu.

Adicionalmente, pode-se considerar (de forma pragmatica) no conceito de incerteza ques-
toes relativas a variabilidade das informacGes utilizadas, ambiguidade e metodologia cientifica
aplicada na andlise dos sistemas. Assim, tais consideracdes na medida em que tornam o conceito
de incerteza mais completo também aumentam a dificuldade de aplica-lo aos sistemas reais.

Neste sentido, e de acordo com Najm (2009), Soize (2017) e McClarren (2018), as incer-
tezas podem ser representas por dois grupos fundamentais, de modo a reduzir parcialmente a
complexidade na identificacdo das mesmas. Sendo elas, as incertezas epistémicas e as incertezas

aleatodrias, tal como exemplificado a seguir.

Incertezas aleatérias:

“As incertezas aleatérias surgem da inerente aleatoriedade dos sistemas avalia-
dos. Sendo o termo derivado do latim “aleator” que significa “jogar de dados”.
Definicdo essa, que confere uma boa compreensio desse tipo de incerteza. As-

sim, considerando todas as réplicas de um experimento qualquer ou de uma
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pesquisa realizada em campo, ao avaliarmos o conjunto de respostas obtidas
sera possivel identificar pequenas discrepéncias entre as informacGes coletadas.
Isso, em funcdo de problemas relacionados as tolerdncias de afericdo e das condi-
cBes ambientais no momento da obtencdo dos dados ..." (MCCLARREN, 2018,
p.14).

Incertezas epistémicas:

“As incertezas epistémicas surgem da falta de informacdo ou de conhecimento
de um sistema qualquer. Sendo muitas vezes, essa incerteza consequéncia da
aproximacao de um objeto real por um modelo, ou por erros numéricos associ-
ados a solucao do problema avaliado. Nos dois casos, é provavel que os erros

gerados sejam provenientes das simplificacGes de fatores ou por caracteristi-

”

cas do sistema que n3o foram verificadas durante a transcricdo do mesmo ...

(MCCLARREN, 2018, p.14).

Tais definicdes, em certa medida, assemelham-se a ideia estabelecida pelo senso comum
sobre erro, visto que denotam certas irregularidades nas possiveis respostas geradas pelos sistemas
analisados. Todavia, erro e incerteza serdo tratados na presente dissertacao por conceitos distintos,
tal como é apresentado a seguir pela contraposicdo das definices, e também pelo discutido por

Faragher (2004) em publicacdo vinculada ao departamento de defesa da Austrilia.

2.2.1 Erro versus incerteza

Apesar de n3o haver um consenso na literatura especializada sobre as diferencas formais
entre erro e incerteza, tal como mencionado por laccarino (2009) e Cunha (2017), é possivel
associar o erro em UQ a estrutura numérica de solucdo de equacdes, a aritmética de precisao finita
e as eventuais falhas de programacao. Em contraposicao, a incerteza pode ser entendida como
o fator de variabilidade dos sistemas analisados ou a subjetividade de definicdo que cada sistema
produz em seus observadores em func3o de conceitos distintos e/ou ausentes dos individuos.

Neste contexto, e utilizando o diagrama da Fig. 2.8, é possivel exemplificar esquematica-

mente o conceito de erro e incerteza por meio dos modelos globais de experimentacdo® tipica-

3 Nas sentencas onde a conjuncio “de” é associada ao termo “experimentacdo”, a palavra “real” pode ser

empregada sem qualquer perda de sentido.
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mente usados em engenharia; nos quais, a metodologia da caixa preta é utilizada para representar

o sistema projetado (S.P), o sistema real (S.R) e o modelo computacional (Mod.C).

Figura 2.8 — Processo esquematico de projeto contendo erros e incertezas. (Soize, 77); Modifi-

cada.
Processo de Sistema Processo de
fabricagdo e montagem Projetado modelagem
(Variabilidade induzida) (Erros de modelagem)
Entradas + Entradas +
Parametros Parametros
materiais Sistema real do modelo Modelo
' (Sistema incerto) ’ i
(Dados incertos) (Dados incertos) Computacional
Respostas do Respostas do
sistema real modelo computacional

v v

Na figura anterior, a qual apresenta o fluxo de erros e incertezas, o sistema de experimenta-
cao projetado é ilustrado como a estrutura de planejamento técnico para a obtencao dos sistemas
finais S.R e Mod.C. Os quais, sdo totalmente dependentes, e portanto, sensiveis as oscilacGes
das etapas intermedidrias de fabricacdo/montagem e modelagem computacional.

Assim, para o caso do sistema de experimentacdo material indicado na Fig. 2.8, a sensi-
bilidade do sistema esta relacionada as incertezas induzidas via variabilidade (e.g., geométrica
e de forma) dos componentes mecanicos que compdem o S.R. De modo que, a variabilidade
desses componentes produz sobre o sistema final (S.R), caracteristicas de funcionamento defasa-
das em relacdo ao dimensionado no S.P. por esta razdo, o sistema de experimentacdo material é
considerado por natureza como um sistema incerto.

Adicionalmente, a resposta final gerada pelo S.R também é composta pelos fatores incertos
em relacdo as entradas e aos parametros de operacao do sistema. Os quais, em geral sdo de cunho
epistémico.

Ja para o caso do modelo computacional, a estrutura intermediaria de materializacdo do
sistema é conhecida como processo de modelagem. No qual, ndo se considera a existéncia de um
fator aleatério promotor de variabilidade, e sim incertezas de implementacdo ou simplificacdo das
equacdes fundamentais utilizadas no modelo codificado. As quais, provocam em associacdo com

os parametros incertos de entrada, as incertezas sobre as respostas finais do sistema modelado.
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Neste sentido, a compreensao a respeito das incertezas e erros ao nivel das respectivas
definicGes torna-se de grande utilidade, ao passo que, produz conhecimento e suscita questiona-
mentos adicionais a respeito das caracteristicas iniciais e intermediarias que afetam os resultados
dos sistemas estudados. De modo que, a proposicdo, abordagem e aplicacdo dos métodos e téc-
nicas visando a propagacao das incertezas tornam-se mais adequadas aos propositos de execucao

dos projetos.

2.2.2 Abordagens e métodos para a modelagem e propagacao das incertezas

Tal como apresentado anteriormente, e ainda segundo Sepahvand, Marburg e Hardtke
(2010), o processo de quantificacdo de incertezas é uma forma realista e comum de represen-
tar os parametros de um sistema os quais ndo podem ser descritos de forma deterministica em
funcdo das incertezas associadas. Deste modo, a escolha adequada da abordagem e dos métodos
aplicados aos sistemas incertos e aos modelos computacionais s3o de suma importancia para a
obtencdo de respostas que atendam a equidade entre qualidade e custo.

Desta forma, duas possiveis abordagens podem ser utilizadas no tratamento das incertezas,
as abordagens n3o-probabilisticas (anti-otimizagdo e possibilistica) e as probabilisticas. Todavia,
a técnica ndo-probabilistica por ser menos adequada aos problemas com alta dimensionalidade
(CUNHA, 2017) n3o serd empregada neste trabalho, e portanto, para maiores informacdes a
respeito dos conceitos e aplicacdes da mesma o autor indica os trabalhos desenvolvidos por Soize
(2005), Moens e Vandepitte (2005) como referéncias introdutérias ao assunto. J4 a abordagem
probabilistica, segundo Cunha (2015), pode ser entendida como a abordagem na qual as teorias
de probabilidade sdo utilizadas para modelar as incertezas dos sistemas fisicos sob a perspectiva
de um objeto matematico aleatério.

Assim, considerando o vetor de valores quaisquer Q; € R, com Q = (q1,92,93, .-, qn)
representando as quantidades de interesse do modelo avaliado, e €2; descrevendo o espaco amostral
associado a variavel aleatéria Q; (todas independentes). Ent3o, de acordo com laccarino (2009)
na abordagem probabilistica de incertezas a composicdo Q;(w;) representa a varidvel aleatéria
das quantidades de interesse continuas (estocasticas), a quais mapeiam o espaco amostral €2; em
direcdo ao conjunto resposta do modelo avaliado (Y). Possibilitando, assim, que as incertezas

associadas ao sistema fisico sejam propagadas ao referido conjunto (os y valores obtidos das
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simulagdes), sob a forma de uma funcdo distribuicdo de probabilidade py; por meio da qual, os

momentos estatisticos esperados E[Y | (Eq. 2.3) e V[ Y | (Eq. 2.4) podem ser definidos.

E[Y]Z/Qy py(y) dy (2.3)

VY= [=E[Y]?pv(y) dy. (24)

Neste contexto, o método de Monte Carlo, a técnica de expansao em polinGmio caos e a
analise de sensibilidade global via indices de Sobol, representam um conjunto de ferramentas (ou
frameworks) que se combinadas de forma adequada possibilitam a solu¢do de problemas com
alta dimensionalidade e sem o acréscimo demasiado na complexidade e custo de execucdo dos
mesmos, tal como é discutido por Hauseux, Hale e Bordas (2017), além de proporcionar um maior

entendimento a respeito dos fatores e termos considerados na descricdo dos sistemas avaliados.

2221 Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo (MMC) proposto por Metropolis e Ulam em 1949 com o objetivo
de resolver problemas de matematica e fisica usando abordagem a estatistica, é até os dias atuais
um dos métodos mais utilizados segundo Maitre e Knio (2010). Sendo amplamente aplicado nas
areas da salde, economia, agricultura e principalmente nas pesquisas desenvolvidas em engenharia
mecanica; campo no qual, o método foi introduzido por Shinozuka e Jan em 1972 (GHANEM,;
SPANOS, 2003) no estudo de processos digitais aleatdrios.

Segundo Ghanem e Spanos (2003), o MMC aplicado aos sistemas incertos caracteriza-se
pela obtencdo das respostas probabilisticas de forma n3o-intrusiva, na qual, o conjunto resposta
é obtido realizando-se NN ciclos de experimentacdo sobre o sistema avaliado até que o mesmo
atinja a convergéncia.

De maneira especifica, Cunha (2017) descreve o método de MC como sendo uma estratégia
de amostragem das variaveis aleatérias provenientes dos parametros incertos e associadas por
meio de uma distribuicdo de probabilidade conjunta (J-PDF), as quais formam uma colecdo de

dados de entrada a serem aplicados sob o0 modelo avaliado. De modo que, a cada ciclo finalizado
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uma resposta deterministica é obtida, e ao fim dos N ciclos o conjunto de resposta final seja
caracterizado em termos da variabilidade (amplitude) do processo.

Assim, as simulacdes utilizando o método de Monte Carlo apresentam de forma explicita
a dualidade “custo vs beneficio”, visto que, os resultados gerados pela aplicacdo do método
aproximam-se da resposta real dos sistemas analisados a medida que a quantidade de amostras
avaliadas cresce (N — 00). Implicando, desta forma, na reducdo da taxa de convergéncia (cerca
de 1/\/N) da resposta esperada e tornando as simulacées utilizando o MMC lentas e por vezes

impraticaveis.

2.2.2.2 Expansao em polinémio caos

A técnica de expansdo em polindmio caos (PCE) e as suas respectivas variantes gPCE e
aPCE (acrénimos em inglés para expans3o generalizada e expansdo arbitraria em polindmio caos)
aplicadas a quantificacao de incertezas, tem sido utilizadas de forma bem sucedida em diversos
setores da engenharia. Dos quais, podem ser destacados os de dindmica estrutural (SAAD; GHA-
NEM, 2013; CORRADI et al., 2013), vibracdes (LI; GHANEM, 1998 e GHIOCEL; GHANEM,
2002), soldagem (SHENG; WANG, 2018) e nas areas de fluidodindmica computacional e com-
bustdo (CHEN; GOTTLIEB; HESTHAVEN, 2005; KNIO; MAITRE, 2006 e REAGANA et al.,
2003).

De acordo com Sheng e Wang (2018) o aPCE, ou de forma extensiva conhecido apenas
por expansdo em polindmio caos (PCE), tem atualmente ganhado destaque extra em compara-
¢do as técnicas (também) ndo intrusivas do PC e gPCE. Isto, devido a grande quantidade de
distribuicdes estatisticas que possibilitam a formacdo das bases ortogonais do polindmio desta
técnica. Ja, em comparacdo a alguns dos métodos de quantificacdo de incerteza baseados em
amostragem (Monte Carlo e LHC), o PCE destaca-se pela proporcional eficiéncia computacional
em relacao ao baixo nimero de amostras necessarias para a avaliacao dos sistemas incertos; bem
como, pelo usual e reduzido tempo empregado nas simulacdes numéricas. Caracteristicas estas, as
quais segundo Marelli e Sudret (2015) provém da utilizacdo de modelos reduzidos (metamodelos)
para a obtencdo dos momentos estatisticos de primeira e segunda ordem (Egs. 2.3 e 2.4) dos
sistemas avaliados. Eliminando, desta forma, a recursiva e dispendiosa interacdo com o modelo

deterministico inicial.
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Segundo Sepahvand, Marburg e Hardtke (2010), adicionalmente a funcionalidade de subs-
tituir o modelo estocastico inicial por um funcional, o PCE apresenta de forma conveniente a
necessidade de calcular apenas uma Unica vez os coeficientes da expansao polinomial do meta-
modelo. Os quais, sdo obtidos por técnicas tais como a da projecdo espectral descrita por Maitre
e Knio (2010) e da colocac3o estocastica discutida em Xiu (2010) e Vucinic, Leta e Janardhanan
(2019).

Neste contexto, e apesar das muitas vantagens da representacdo dos sistemas estocasticos
por um metamodelo baseado no PCE, alguns desafios surgem frente a almejada consolidacao e
universalidade da técnica. Sendo o principal desafio, o conhecido como “curse of dimensionality”
(maldicdo da dimensionalidade). O qual, segundo Doostan e laccarino (2008) esta associado a
quantidade de variveis incertas avaliadas (m), ao grau maximo dos polinémios ortogonais (p),
a cardinalidade (card .«/) do modelo simplificado e ao nimero de simulagdes computacionais
necessarias para a convergéncia do processo de metamodelagem.

De modo que, a Eq. 2.5 exemplifica matematicamente a correlacdo entre o grau maximo
da expansao polinomial truncada e a quantidade de parametros incertos avaliados, os quais
quantificam o crescimento exponencial do nimero de termos a serem calculados pelo PCE via

combinacao de fatores, tal como também pode ser visualizado pela Fig. 2.9.

(2.5)

|
cardo/ = N, = (m—i—p) = M

P m! p!

Figura 2.9 — Avaliacdo grafica do mal da dimensionalidade relativa a metamodelagem usando o
PCE. (O autor, 2021)
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em funcdo do aumento dos parametros incertos, o mal da dimensionalidade fica evidente; isto,
pela acentuada caracteristica ndo linear de algumas das curvas exibidas. As quais, passam a
apresentar comportamento aproximadamente exponencial na medida em que o grau da expansao
polinomial aumenta, assim como a quantidade de parametros incertos.

De forma especifica, as expansdes polinomiais do 42 e 62 grau (escolhidas aleatoriamente)
podem ser tidas como exemplo. Uma vez que, para m = 16 e uma diferenca de apenas duas
unidades no grau maximo das expansGes polinomiais esperadas, as mesmas diferem de maneira
absoluta em 69768 simulacdes necessarias para convergéncia do processo de metamodelagem,
tendo cada uma cerca de 5 e 75 mil termos gerados (Eq. 2.5). Quantidades para as quais, o
método do PCE transita ligeiramente entre o limite da viabilidade ou torna-se proibitivo, tal
como avaliado por Sudret (2015). Adicionalmente, a caracteristica assintética das curvas fica
explicita ao compararmos o perfil da expansdo polinomial do 42 grau nas figuras (a) e (b), a
qual apresenta-se com caracteristica exponencial no grafico (a) e praticamente linear na figura
(b), isto devido a acentuada distorcdo gerada pelo abrupto crescimento da curva que representa
o polinémio truncado do 62 grau para os valores de m > 10.

Assim, visando a utilizacdo do PCE em sistemas com alta dimensionada duas alternativas
podem ser aplicadas para contornar o mal da dimensionalidade. A primeira, a qual consiste na
técnica proposta por Blatman e Sudret (2009) chamada de “low-rank polynomial” (classificacdo
dos polindmios de baixa ordem); e a segunda, a qual é utilizada neste trabalho, e compreende
na composicdo entre o método de Monte Carlo, a técnica do PCE e da analise de sensibilidade
global (apresentada a seguir), de modo a reduzir o nimero de pardmetros propagados em direcdo

a resposta final dos sistemas incertos.

2.2.2.3 Andlise de sensibilidade

As técnicas de analise de sensibilidade, assim como as de propagacao de incertezas, se-
gundo Ghanem, Higdon e Owhadi (2017), tém ganhado a cada dia mais espaco nas avaliacdes
cientificas e mercadoldgicas. Isto, devido a acentuada evolucdo e ampla utilizacao de rebuscadas
representacoes fisicas e numéricas dos sistemas analisados. Tais representacoes, conhecidas como
“modelos”, beneficiam-se do avanco tecnoldgico, e principalmente computacional da atualidade

(IACCARINO, 2009); possibilitando, de acordo com Borgonovo e Plischke (2016), a composicdo
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e alterndncia experimental de inimeras caracteristicas dos sistemas fisicos.

Todavia, e pela perspectiva do pesquisador Robert Rosen (1991) descrita por Saltelli et
al. (2008), os modelos como parte de um sistema natural e mutével caracterizam-se como re-
presentacdes auto-contidas de um determinado instante (muito especifico) de anélise; de modo
que, a universalidade dos mesmos fica restrita a perspectiva do responsavel por sua proposicao.
Assim, é factivel assumir que os modelos mesmo quando bem desenvolvidos e sendo compostos
por inimeras varidveis exploratérias, tém apenas alguns resquicios em quantidade e intensidade
que realmente descrevem as leis gerias dos sistemas avaliados ou do “mundo real”.

Neste contexto, a andlise de sensibilidade apresenta-se como uma técnica multipropdsito,
podendo ser aplicada no processo de quantificacdo e avaliacdo dos parametros de um modelo,
sob a perspectiva global como a aplicada neste trabalho ou local como a descrita por Saltelli
et al. (2008). De modo que, seja possivel verificar a existéncia e o grau de correlacdo entre os
pardmetros do mesmo (NGUYEN; REITER, 2015), na calibracdo e desempenho (LOUCKS et al.,
2005) dos sistemas modelados frente as inerentes incertezas de projeto; e por fim, na avaliacdo
e compreensdo das quantidades fisica modeladas.

De maneira formal, a técnica de andlise de sensibilidade (do inglés “Sensitivity Analysis”
- SA) pode ser definida tal como expresso por Saltelli (2004). Por meio da qual, é realizado o
estudo de como as incertezas nos parametros de saida podem ser devidamente distribuidos as

diferentes fontes de incerteza nos parametros de entrada do modelo avaliado.



CAPITULO 111

MODELO MATEMATICO

No presente capitulo, a modelagem matematica utilizada para a construcao do cédigo com-
putacional de evaporacdo da gota combustivel sera apresentada, tendo como referéncia estrutural
os trabalhos publicados por Lefebvre e McDonell (2017), Rauch (2018) e principalmente o publi-
cado por Pinheiro e Vedovoto (2019). Sendo as equacdes de Nusselt e Sherwood apresentadas de
forma enfatica, uma vez que as mesmas passaram do rigido padrdo classico as versateis equacoes
denominadas como NuSh-nat (Nusselt and Sherwood natural equations) propostas no presente
trabalho.

Adicionalmente, também serdo apresentadas as classicas equacdes associadas as técnicas
de propagacdo de incertezas mediante expansdo polinomial do caos (PCE) e as referentes ao
processo de analise de sensibilidade via indices de Sobol (SA-Sobol). Todavia, as mesmas n3o
serdo caracterizadas termo-a-termo visto que o PCE e a SA foram utilizados no presente trabalho

como um framework estocastico.

3.1 Modelagem matematica para evaporacao da gota de n-heptano

O sistema de equacdes utilizado para a modelagem da gota de n-heptano evaporando
em meio inerte de nitrogénio, seguiu no presente trabalho a abordagem classica (ou quase-

estaciondria) de equacionamento. Sendo, o termo base da variacio de massa dado pela Eq.
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3.2, a qual corresponde a derivada ordinaria da massa especifica, Eq. 3.1.

dD 21
4 _d (3.1)
dt T Dj
m
pr = 7d — Mg = pl‘/d . (32)
d

Nas quais, o termo my, corresponde a massa da gota em processo de evaporacao, niy a
taxa de evaporacao da gota, p; a massa especifica da gota de n-heptano, Dy o diametro da gota
e V; o volume de liquido de n-heptano.

Ainda em relacdo ao termo maéssico, a taxa de evaporacdo pode ser explicitamente verificada

pela Eq. 3.3, conhecida como equacao de Stefan-Maxwell,
Mg = 2T Rypm DymShy In (14 Byy) (3.3)

na qual os sub-escritos m representam a mistura do vapor de n-heptano e o gas ambiente,
Ry o raio da gota, p,, a especifica da mistura, D,,, o coeficiente de difusdo ou difusividade
da mistura, Sh,, (ndmero de Sherwood da mistura) a transferéncia ou circulacdo de massa
na superficie da gota liquida e By; o nimero de Spalding. Sendo, os dois dltimos também
considerados matematicamente como termos de ponderacao.

Assim, e sob tal perspectiva, B); é representado pela Eq. 3.4

na qual Y, e Y,,, tal como exemplificado por Pinheiro e Vedovoto (2019), denotam respectiva-
mente as fracGes massicas de vapor sobre a superficie da gota e tendendo ao infinito, ou seja, a
uma distancia muito grande da mesma. Todavia, a Eq. 3.4, tal como apresentada ndo permite
a compreensao dos efeitos causados por B, sobre a taxa de evaporacao indicada na Eq. 3.3.
Assim, o termo apropriado a tal propésito é o descrito pelo trecho de equacdo In(1 + Byy), o
qual esta simultaneamente associado ao nimero de Spalding e a equacdo de variacdo de massa
da gota.

Deste modo, e com o auxilio da Fig. 3.1 verifica-se que quanto maior o nimero de Spalding,

maior é a tendéncia de aumento da taxa de evaporacao da gota avaliada. Entretanto, como



35

a relacdo de crescimento ou reducdo entre By e In(1 + Bys) ndo resulta em uma interacdo
linear, ent3o a taxa expressa pela Eq. 3.3 fica limitada a 69.2% do potencial maximo calculado
(ou efetivo), isto, considerando apenas a influéncia do termo de Spalding sobre o processo de
evaporacao. Em sentido oposto, a premissa também é verdadeira, uma vez que, a diminuicao de
By, acarreta em uma consequente diminuicdo de 774, assim, considerando apenas a influéncia
do gradiente massico no processo de conversdo de massa, quanto menor a fracdo de vapor de
n-heptano sob a superficie da gota (Y,s) maior tende a ser a capacidade efetiva de evaporacdo
da mesma.

Figura 3.1 — Avaliacdo dos efeitos da reducdo e aumento do nimero de Spalding sobre a taxa de
evaporacdo da gota liquida. (O autor, 2021)
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Utilizando interpretacdo similar a aplicada ao nimero de Spalding, o adimensional Sh,,
apresentado na Eq. 3.3 pode ser compreendido. Todavia, o niimero de Sherwood detém concei-
tos intrinsecos muito mais relevantes ao contexto global do processo de evaporacdo do aqueles
associados ao termo B),. Conceitos estes, de dificil representacdo matematica e principalmente de
complexa interpretacdo fisica, os quais geram dentre a comunidade cientifica especializada inime-
ras divergéncias a respeito da melhor e mais adequada formulac3do a ser aplicada na representacao
dos efeitos destes adimensionais sob o processo de evaporacdo das gotas combustiveis.

Neste sentido, uma das principais correlacdes utilizadas tanto para o célculo de Sh,,, quanto
de Nu,,, sendo este Gltimo o adimensional responsavel pela quantificacdo das trocas térmicas ao

redor da gota liquida, de acordo com Sazhin et al. (2006), é o equacionamento de Ranz-Marshall
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(RM) apresentado na Eq. 3.5.

Nu,, = 2 + 0.6Re,"/*Pr,,"/3,
RM : (3.5)

Sh,, = 2+ 0.6Rey/?Sc,, /3.

Tal equacdo (3.5), exibi os ndmeros de Sheerwood (Sh,,) e Nusselt (Nu,,) variando res-
pectivamente em torno de outros dois adimensionais, os nimeros de Schmidt (Sc,,) e Prandl
(Pr,,). Os quais, pela interpretacdo fisica e matematica da formulacdo sdo dependentes da exis-
téncia de um escoamento forcado nas fronteiras da gota combustivel. Isto, em funcao do fator
multiplicador representado pelo nimero adimensional de Reynolds (Re,), o qual é representado
pela Eq. 3.6 e composto pela massa especifica da gota liquida (p;), pelo didmetro inicial da gota
evaporando (Dy,), pela velocidade do escoamento subjacente a gota combustivel (V,,.) e pelo
termo de viscosidade dindmica da massa liquida (1;).

Re, — P1Dqo0Vesc 7 (3.6)

H

Contudo, desconsiderar os efeitos de viscosidade cinematica (v,,) e de difusividade térmica
(am), Eq. 3.7 (S¢y, - Schimidt); bem como, os de viscosidade dindmica (u.,,), difusidade massica
(Dym), do calor especifico (c,,,) e condutividade térmica (k,,,) da mistura vapor de combustivel
e gas ambiente, Eq. 3.8 (Pr,, - Prandl), apenas pela inexisténcia de um escoamento forcado,
seria 0s mesmo que ignorar por completo a existéncia do significativo escoamento de Stefan, do

fendmeno de “sweeling” e até mesmo do importante fendmeno da conveccdo natural (Sub-sec.

2.1.1).
Hm Um
Sy = = U 3.7
o puDun  Dum (37)
Pr,, = ’V‘fgﬂ = U (3.8)
m am

Desta forma, a correlacdo proposta na presente dissertacdo (Eq. 3.9 e 3.10), a qual foi

obtida pelo processo de calibracdo do tipo “toy”, visa re-significar e principalmente possibilitar
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que efeitos ou fendomenos induzidos por questdes de forma, e por gradientes massicos ou térmicos

sejam verificados mesmo na auséncia de escoamentos forcados atuando sobre a gota combustivel.

Num = Cl + CQ (GT’C‘3 -+ Red)% P’/’C4 ;

m ?

NuSh — nat : 05 (3.9)
Shm = 01 + 02 (G?"C3 + R@d) . Scncf.
C11 - (335 + Tref,g) + (Tref,d + GT) L1,
Co = Gr |l — (Trefg + x3)| 725
Crs 2 (L= (Trep g + 23)] 22 (3.10)
Cy = 1y;
04 = Tref,g~

Assim, os coeficientes C e C'y das equacdes NuSh-nat foram dispostos de modo a evidenciar
a importancia e influéncia da temperatura critica (7,.) do combustivel em relacdo as temperatura
do ambiente circundante (7,), Eq. 3.10. De modo que, tais coeficientes continuem a existir
mesmo em sistemas onde a gravidade padrdo (g,) passe a ser tratada como gravidade reduzida
(gox1072); ou seja, em sistemas nos quais tém-se a necessidade de evitar os efeitos gravitacionais,
seja para a compreensdo de possiveis fatores ocultos pelo processo de conveccao natural ou pela
real aproximac3o gravitacional do meio externo ao valor de g,x10~2. Adicionalmente a Eq. 3.11
representa respectivamente as temperaturas de referéncia em relacdo a temperatura ambiente/do
gas ambiente (7.r,) € a temperatura de referéncia em relacdo a temperatura da gota (7)
combustivel (T}.sq), ambas criadas como equacdes auxiliares aos sistemas de Egs. 3.9 e 3.10.

_ ‘Tg _TC| .

|Td - TC|
Tref,g - T ) Tref,d = 7/

T (3.11)

O coeficiente C}, todavia, foi adicional como termo de exponenciacdo ao ndmero de
Grashoff (Gr), Eq. 3.12, tendo como objetivo garantir que em sistemas envolvendo escoamento
forcado os efeitos da conveccao da natural ndo sobreponha em nenhuma dos passos de tempo
das simulacGes numéricas o valor de Reynolds. J& C’5 foi alocado junto a aos adimensionais Pr,
e Sc,, de modo a controlar as variacGes de massa e trocas térmicas, isto utilizando o processo

de otimizacao diferencial o qual serd mencionado nas secdes a seguir.
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gp; (Ty — Ty) D}
Tyu2,

GT‘d = (312)

Por fim, C'; é posto como termo constante na Eq. 3.9 como forma de garantir as minimas
variacOes térmica e de massa para os periodos nos quais a gota combustivel apresenta baixo
aquecimento, ou seja, em situacdes onde a estrutura liquida da gota passa a apresenta, mesmo
que de forma reduzida, o processo de expansdo e contracao de volume, tal como é verificado
durante o periodo de pré-aquecimento ilustrado pela Fig. 2.6. Tal constancia do coeficiente (',
contudo, difere-se do termo constante “2" da correlacdo de Ranz-Marshall; isto, em funcao da
variacdo do termo associado x5 (Tab. 5.1), o qual atrela C; ao comportamento da substancia
evaporada. Assim, o coeficiente C; pode assumir valores distintos para os casos nos quais as
propriedades do combustivel analisado sejam muito distantes das caracteristicas do combustivel
utilizado no presente trabalho, o n-heptano.

Com relacao as trocas térmicas entre a gota e meio externo, trés situacdes sao considera-
das nos célculos de quantidade de calor. A primeira corresponde ao calor latente (@), o qual
representa a quantidade de energia térmica efetivamente utilizada pela gota para transicionar/
transformacao de fase, Eq. 3.13. Na referida equacdo de (), L, corresponde a calor latente de
vaporizacao, e a equacdo assumi valor negativo devido ao propésito ao qual a referida quantidade

de energia térmica é destinada, ou seja, para a transformacao da fase de liquido ao vapor.
Qr = —Lymhg. (3.13)

A segunda situacdo associada ao contexto das trocas térmicas, é aquele no qual toda a ener-
gia térmica da gota liquida é quantificada (Eq. 3.14). Nesta situacdo é importante que a diferenca
entre vaporizacao e evaporacao seja compreendida. Uma vez que, a evaporacao corresponde a
mudanca de fase sofrida pelo liquido a temperatura abaixo da temperatura de ebulicdo. Ao passo
que vaporizacao, é o processo de transicao do estados liquido ao estado gasoso, atingido apds
aquecimento da substancia a temperatura igual ou muito préxima da temperatura de ebulicao da
substancia pura avaliada.

Deste modo, ()4, representa o calor total absorvida pela gota de n-heptano e GG o fator de

ponderacao entre a energia disponivel no ambiente externo e a quantidade absorvida pela gota.
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Qvap = GWDdNumkm (Tg - Td) . (314)

Onde o fator GG apresentado a seguir de acordo com a formulacao da Eq. 3.15.

s M4Cp,,

G = — AT
6’8 — 1’ 27’[‘]{3de

(3.15)

Assim, a terceira situacdo relacionada as trocas térmicas da gota liquida de n-heptano,
corresponde ao somatéria (Eq. 3.16) das equacdes Eq. 3.13 e Eq. 3.14. O qual, resulta na

quantidade de calor (Q,) sensivel absorvido pela gota no decorrer do processo de evaporacdo.

Qs = QL + Qvap- (316)

Neste contexto, no qual o efetivo calculo das trocas térmicas apresenta-se como ferramenta
fundamental para a descricao do comportamento de evaporacdo da gota combustivel. As equacoes
desenvolvidas no presente (equacdes NuSh-nat) foram associadas as correcdes propostas por
Abramzon e Sazhin (2006) ao modelo quase-estacionario (ou cléssico) de evaporacdo (Eq. 3.17

e 3.18). Sendo as equa¢des NuSh-nat acopladas aos termos Sh’, e Nu;,.

0.7 In (1 + Bay) o7 In (1 + Br)

BM BT
Shy, —2 Nuy, — 2
S + TV u + 7 (3.18)

Por fim, todas as propriedades termofisicas do processo de evaporacao da gota combustivel
de n-heptano, foram calculadas utilizando a ponderacdo « entre as regiGes gasosa (meio externo
a gota) e da superficie da gota liquida, tal como é apresentado nas Eq. 3.19 e 3.20, e verificado

nas publicaces de Sparrow e Gregg (1958), Sazhin (2014) e Lefebvre e McDonell (2017).

T =T, +a(T,—T,), (3.19)
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Yom = Yos +a (Yo — Yo,) (3.20)

No presente trabalho, assim como feito para as equacdes NuSh-nat, o ndo foi mantido
constante como sugerido por Sparrow e Gregg (1958). Tendo o mesmo variado proporcionalmente
ao valor calculado pela formulagcdo de Grashoff (Gr), respeitando deste modo, as distor¢des
criadas pelo processo de conveccdo natural na regiao da camada de mistura da gota. Tal como

apresentado pela Fig. 3.2

Figura 3.2 — Representacdo das gotas de n-heptano em periodos distintos de evaporacao com as
respectivas camadas de mistura distorcidas. (O autor, 2021)

Superficie da Camada de
Gota Mistura

Gota de Gota de Gota de

Gota de

n-heptano

n-heptano n-heptano n-heptano

Assim, na Fig. 3.2 uma mesma gota é apresenta em tempos distintos de evaporacdo. Sendo
a gota inicial aquela representa na figura (a) e a gota préxima da extin¢do a ilustrada pela
letra (d). Nestas figuras, a camada de mistura é exemplificada de forma distorcida para as trés
altimas amostras, tal distorcdo é resultado da acdo do fenémeno de conveccdo natural que se
processa nas imediacdes da gota liquida de n-heptano. Sob tal perspectiva, utilizar a regra do 1/3
para determinar a posicdo da fronteira da camada de mistura, e por consequéncia a ponderacao
para os calculos das propriedades termofisicas seria uma disparidade abrupta entre a representacao
matematica das equacdes anteriores e as suposicoes fisicas de oscilacao produzidas pelo fenémeno
de conveccao natural.

Desta forma, a ponderacdo « utilizada para o calculo das relacGes médias foi atribuido

conforme as condicGes da Eq. 3.21, apresentada a seguir.
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% , se Gr > %;
a: (3.21)
Gr, se Gr<i.

3.2 Modelagem matematica para os processos estocasticos

No presente trabalho, as incertezas aleatérias subjacentes ao problema de evaporacdo de
gotas descrito acima s3o descritas por um formalismo probabilistico paramétrico (Soize, 2017),
onde os parametros incertos sdo modelados como variaveis aleatérias. De acordo com os objetivos
do capitulo, apenas a sub-etapa (E.1) representada tanto no black-box da Fig. 3.3 quanto da

Fig. 3.4 teve o equacionamento pertinente apresentado.

3.2.1 Formulacao para a analise de sensibilidade

Na presente dissertacdo a analise de sensibilidade global foi realizada utilizando a técnica
dos indices de Sobol, sendo esta avaliada por meio do método de Monte Carlo.
Assim, e de acordo com Marelli et al. (2019), a varidncia total da funcdo f(Q) necessaria

aos calculos dos indices de Sobol e representada por:

VY] = /_% f(a)dg - f3, (3.22)

na qual f corresponde ao valor esperado de f(q), também denotado por E[f(q)], e Zg aos valo-
res suporte das distribuicoes associados ao sistema avaliado; com a variancia parcial representada

pela equacao Eq. 3.23,

VIEY Q)= [ [ ) da - da, (3.23)

coml <y <...<iy,<M;s=1,...,M, pode ser calculada utilizando o método de Monte
Carlo representado a seguir na Fig. 3.3 pela etapa 1 (E.1) dentro do black box.
No qual “n” realizacdes sdo computadas e processadas por meio das Eq. 3.24 e 3.25,

gerando a quantificacdo dos parametros/indices de Sobol (Fig. 3.3) respectivamente de primeira

ordem e totais.
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Figura 3.3 — Sistema esquematico ilustrando o processo de célculo dos indices de Sobol. (O autor,

2021)
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Desta forma, pode-se particularizar que a Eq. 3.24, a qual representa a quantificacao dos
indices de Sobol de primeiro ordem, realiza a decomposicao da varidncia do conjunto resposta Y’;
isto, em funcdo das varidveis aleatérias (V.A) testadas relativamente ao valor total da variabilidade
do referido conjunto. Assim, cada V.A analisada (g;) assume valor complementar de sensibilidade
até o limite de uma unidade (1 u.d) ou de 100% em relacdo a V[Y |, sem que interagdes

adjacentes sejam consideradas.

_ Var[E(Y | Q)

Siyoi ;
bt = TVY]

(3.24)

Ja, a Eq. 3.25 apresenta o calculo dos indices totais de Sobol, nela sdo considerados os
efeitos principais de cada parametro e também a influéncia dos parametros adjacentes, ou seja, a
sensibilidade de uma variavel g; avaliada sofre influéncia direta do restante do conjunto Q. Sendo

cada indice total representado também em escala de 0 a 100% de forma complementar.

SE=3 Si.i- (3.25)

{i1,e00y8s} D0

3.2.2 Formulagdo para a propagacdo de incertezas

O modelo representado pela expansdo arbitraria em polinémio caos, tal como descrita por

Sudret (2015), pode ser caracterizada pelo polinémio .#”“E(Q)* apresentado na Eq. 3.26.

4O processo de obtencio dos coeficientes 3, e das bases ortogonais ¥, (Q) pode ser verificado de forma
detalhada em Sudret (2015).
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Y = A7CE(Q) - ioyawcz) (3.26)

No qual, y, pertencente aos reais denota os coeficientes da expansdo polinomial a serem
determinados durante a etapa E.1 da Fig. 3.4, ao passo que, V,(Q) descreve os polindmios
ortonormais multivariados da expans3do polinomial (também determinados em E.1), a qual em

teoria pode ser composta por infinitos termos (card &/ — o).

Figura 3.4 — Sistema esquematico ilustrando o processo propagacdo de incertezas via PCE. (O
autor, 2021)
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Todavia, uma representacdo contendo infinitos termos torna-se computacionalmente proi-
bitiva, assim como para alguns casos envolvendo as simulacdes de Monte Carlo, bem como
inimaginavel sob a perspectiva da engenharia. Assim, a expansao polinomial apresentada na Eq.
3.26 passa a ser truncada no termo P, tal como pode ser verificado na Eq. 3.27 e pela sequéncias

das bases multivariadas do PCE (U((Q), ¥1(Q), ¥V2(Q), ..., V,(Q)).
P
Y = ATOE(Q) = 3 5ala(Q) + 2 (3.27)
a=0

Tal truncamento, produz sobre as respostas geradas pelo PCE um erro, o qual é representado
na equacdo anterior pelo termo £p. Assim, é comum e de extrema importancia que a qualidade
do polinébmio truncado seja testada ou descrita por meio de alguma métrica de avaliacao do
erro, tal como a apresentada na Eq. 3.28 conhecida como leave-one-out cross-validation, ou por

coeficiente de correlacdo de validacdo cruzada.
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PRESScv

S1va (3.28)

Q@ =1-
Na qual, PRESScv (acrénimo em inglés de predicted residual sum of squares cross valida-
tion) representa a soma dos quadrados dos erros de predicdo de validacdo cruzada (Eq. 3.29) entre
as respostas obtidas pelo modelo inicial (.#) e pelo metamodelo (.#Z"“Y), com as avaliacdes

variando de ¢ = 1 até ¢ = n, tal como apresentados na Eq. 3.30.

PRESSev — © S OA?, (3.29)
n=
A (q) - A (g,). (3.30)

A variancia (V[Y]) apresentada na Eq. 3.28, por sua vez é calculada pela formulagcdo
expressa na Eq. 3.31, na qual y; denota os valores discretos obtidos nas simulacdes computacionais

e y a média de todas as respostas numéricas.

(v: —9)". (3.31)

Vv 1%

n—li

Neste contexto, a métrica Q% é utilizada no presente trabalho como pardmetro de conver-
géncia/calibracdo para a escolha do grau mais apropriado ao metamodelo gerado via PCE para
o processo de evaporacdo de gotas combustiveis, visto que, quanto maior é o valor de Q* (0 a
100%) calculado por meio da Eq. 3.28 mais adequado é o grau da expansdo polinomial associada

ao referido coeficiente.



CAPITULO IV

MODELO COMPUTACIONAL

O presente capitulo apresentard a metodologia empregada nas simulacdes computacionais
de evaporacao da gota combustivel descrita nos Cap. 2 e 3 desta dissertacdo. De modo a es-
tabelecer o conjunto de etapas realizadas para a criacao, execucao e tratamento dos resultados
obtidos pelo cédigo desenvolvido neste trabalho. Conceitos de programacao estruturada e orien-
tada a objeto serdo apresentados e discutidos de modo a descrever e justificar a relacdo entre os
mddulos de evaporacdo (principal) e de anélise de incerteza (estocastico), ambos implementados
em linguagem de programacao Python.

A ferramenta computacional Cantera (GOODWIN et al., 2018), utilizada para os célculos
das propriedades termofisicas de evaporacao da gota serd caracterizada de forma a justificar
a utilizacdo da mesma em detrimento a outros softwares e pacotes computacionais de mesmo
proposito.

Os pacotes computacionais de analise de sensibilidade — SALib (HERMAN; USHER, 2017)
— assim como os de andlise de incerteza — Uncertainpy (TENN®@E; HALNES; EINEVOLL, 2018) e
Chaospy (FEINBERG; LANGTANGEN, FEINBERG; LANGTANGEN) — utilizados nas simulacdes
estocasticas do processo evaporativo serdo descritos de maneira sucinta, com excecao as funcoes
destas bibliotecas as quais foram modificados para atender aos objetivos do referido trabalho;
essas Ultimas serdo apresentadas em detalhes.

Desta forma, o capitulo encontra-se dividido nas seguintes secdes: médulos globais de simu-

lacdo (4.1), paradigmas de programacdo aplicados ao cédigo (4.2), fluxogramas das simulacdes
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(4.3), bibliotecas termofisicas (4.4), bibliotecas estocésticas (4.5) e método de integracdo das

equagdes diferenciais ordinarias (4.6).

4.1 Moédulos globais da simulacao

O cédigo computacional criado para a simulacdo estocastica de evaporacdo da gota com-
bustivel (de n—heptano), é constituido essencialmente por dois grandes grupos de bibliotecas
interconectadas e codificadas em linguagem programacdo Python; os mdédulos deterministico
(principal) e estocastico, representados pelas Fig. 4.1, 4.2 e 4.3. Nas quais os seguimentos fecha-
dos indicam o ciclo padrao do cédigo de evaporacao, ao passo que os seguimentos pontilhados
representam os desvios condicionais associados ao cédigo principal para os célculos das proprieda-
des termofisicas das substincias em estudo (Fig. 4.1); e também para a anilise de sensibilidade e
incerteza das quantidades de interesse envolvidas no processo de evaporacdo da gota combustivel

(Fig. 4.2).
Figura 4.1 — Mddulos deterministico da simulacdo numérica de evaporagdo. (O autor, 2021)

Dados de Entrada: Sub-médulo
Diametro incial da gota (Dao)  \ a1 NuSh-nat |~~~

Temperatura do gas ambiente (Tg)

1

1

1

1
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1

- - Médulo -
Argumentos extras (Kargs) Deterministico

Tipo da substancia (Subs)

Resposta

Matriz de didmetros da gota (Dd/dt)
Matriz dos tempos de evaporagdo (dt)

Taxa de evaporagio (Kd)

Matriz D?

O médulo deterministico (Fig. 4.1) responsavel pelo efetivo processo de evaporacdo da
gota foi implementado utilizando as equacdes apresentadas no Cap. 3, seguindo o paradigma de
programacao estruturada o qual serad descrito na Sub-sec. 4.2.1.

No referido mddulo o conjunto dos dados de entrada (Dy,, , T, , P, , Subs € **k,gs) sdo

definidos de forma especifica, atendendo aos requisitos basicos das simulacdes de evaporacao de
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uma gota combustivel, tal como apresentado por Pinheiro et al. (2018). Ou seja, nenhum tipo de
distribuicdo amostral ou procedimento estatistico é utilizado para a construcao do conjunto dos
dados de entrada. Deste modo, quaisquer variacdes nos valores iniciais das simulacoes tem como
resultado efeitos evolutivos (em relacdo ao tempo) sob a resposta final do processo de evaporac3o,
reduzindo ou intensificando a taxa de decomposicdo da gota (K,), modificando positivamente
ou negativamente o valor do didmetro da mesma (D,) a cada passo de tempo (dt) e alterando
(mesmo que linearmente) a lei D2

Adicionalmente, o médulo principal além de simular sequencialmente o processo de evapo-
racdo também possui gatilhos apropriados (secdo 4.3) para a ativacdo de sub-médulos internos e
de comunicacdo com médulos externos, tais como o sub-médulo NuSh-nat e o médulo estocas-
tico. Podendo, dessa maneira, trabalhar de forma associada as mais diversas técnicas e sistema de
simulacdo. Tais como os apresentados em projetos de atomizadores ou em simulaces envolvendo

a cinética quimica da combustao.

Figura 4.2 — Mddulos da simulagdo numérica de evaporacgdo. (O autor, 2021)

Dados/Amostras de Entrada:
Diametro incial da gota (Dd.)

Temperatura do gas ambiente (Tg)

Pressdo do gas ambiente (Pg) <

Sub-médulo Tipo da substancia (Subs) :
NuSh-nat Argumentos extras (**Kkargs) :
, 1
It R '
K !
Médulo S Metamodelo Médulo
Deterministico (PCE) Estocastico
|

- 4
1 1
v 1

Dados de Saida:

Matriz de didmetros da gota (Dd/dt)
Matriz dos tempos de evaporagdo (dt) <

Parametros Incertos

Taxa de evaporagdo (Kd)
Matriz D2

Na Fig. 4.2 o ciclo completo de simulacdo numérica de evaporacdo da gota combustivel é
apresentado. Por meio desta, fica evidente que o médulo deterministico atua como agente central
das simulacdes. Uma vez que, mesmo durante o ciclo estocastico (segmentos pontilhados) o

referido médulo é executado; seja para as simulacdes de Monte Carlo ou para a criacdo do
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metamodelo de expansao em polinémio caos.

Na mesma representacdo esquematica (Fig. 4.2) o sub-médulo NuSh-nat (Eq. 3.9), de
nomenclatura proveniente dos niimeros adimensionais Nusselt e Sherwood aplicados ao processo
de conveccdo natural, é representado pelo ciclo acoplado ao médulo deterministico. O qual é
habilitado de forma explicita (por aco direta do usuério) em simulacdes onde a gota evaporada
n3do se trata do composto organico n—heptano. Permitindo assim, simulacdes computacionais de
gotas de diferentes substancias puras ou daquelas com pureza préxima a 100%, como a de etanol
anidro.

Desta forma, o sub-mdédulo (NuSh-nat) é descrito no contexto dos médulos globais do
cédigo de evaporacao em funcao da grande influéncia deste sobre os dados de saida nas simulacoes
deterministicas, e por consequéncia sobre o processo de criacdo do metamodelo PCE utilizado nas
simulacoes estocasticas. Tornando-o, assim, uma das contribuicdes mais relevantes do presente
trabalho.

Ja o médulo estocastico, € o responsavel pelas avaliacdes estatisticas de evaporacao da gota
combustivel e pelo processamento de todos os dados probabilisticos pertinentes as simulacdes es-
tocasticas. Sendo composto pelas bibliotecas Uncertainpy, Chaospy e SALib, todas encarregadas
de pelo menos uma das etapas do processo de anélise de sensibilidade e propagacdo de incerteza,
Cap. 2. As quais enviam e recebem dados de forma recursiva do/para o médulo deterministico.

Na Fig.4.3 a simulacao estocastica é resumida. Nela o processo tem inicio apds a atribuicao
das distribuicGes de probabilidade aos parametros avaliados, os quais sdo enviados ao mddulo
estocastico e a depender do método de simulacdo escolhido estes sao utilizados dentro do préprio
modulo pelo metamodelo, ou fora do mesmo pelo médulo deterministico. De modo que, ao fim
das simulacdes o conjunto resposta é gerado.

Neste contexto, o médulo estocastico juntamente ao médulo deterministico formam o
sistema de simulacdo numérica de evaporacao da gota combustivel; de modo que, o processo
de experimentacao computacional realizado no presente trabalho deve ser entendido a partir
do contexto global apresentado nesta secdo, seguindo até as por menoridades dos fluxos de
informacdes entre as funcdes e sub-mddulos que serdao apresentados e discutidos nas secdes a

seguir.
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Figura 4.3 — Simulacdo estocastica do processo de evaporacdo. (O autor, 2021)
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4.2 Paradigmas de programacao aplicados ao cédigo

Os conceitos e paradigmas de programacdo sdo partes fundamentais na representacdo e
simulacao numérica de sistemas fisicos. Os resultados obtidos destes experimentos computacionais
em geral sao tdo melhores quanto melhor for a légica e o procedimento aplicado na modelagem
e codificacao do sistema estudado.

Neste sentido, o modelo computacional de evaporacdo avaliado neste trabalho foi construido
e implementado sob a perspectiva da programac3do orientada a objeto (POO) e da programacao
estruturada (PE), de modo a obter o melhor fluxo de informacdo possivel entre os médulos e
sub-mddulos apresentados na Sec. 4.1, e também entre as funcdes do cédigo fonte; valendo-se

essencialmente dos conceitos de sequencialidade e abstracdo, apresentados a seguir.

4.2.1 Programacao estruturada

A programacdo estruturada segundo os autores Ascencio e Campos (2008), e Jackson e
MA (1975) corresponde a um paradigma de programacdo que obedece a trés tipos basicos de
estruturas: a sequencial, condicional e a de repeticdo (iteracdo). Sendo resultado desse conjunto

l6gico a ilustracdo a seguir.
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Figura 4.4 — Modelo de programac3o estruturada. (O autor, 2021)

Estrutura Geral da PE
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. Dados

. Globais
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Na Fig. 4.4 a estrutura de dados da PE esta sequencialmente ordenada da funcdo 1 até a

Retorno

funcdo “n”, de modo que, cada uma destas funcdes executa acdes sobre os dados globais apenas
ao fim do processo anterior. Desta forma, fica explicito a caracteristica sequencial da programacao
estruturada e implicito a caracteristica condicional do referido paradigma de programacao, haja
visto que existe uma estrutura de decisao ndo representada mas inerente ao processo de execucdo
das funcbes subsequentes.

Sob tal perspectiva, o médulo principal do cédigo de evaporacio foi implementado (Fig. 4.1).
Nele o paradigma de programacao estruturada condiciona a execucao da maior parte das funcdes
auxiliares ao retorno gerado pela funcao anterior. Assim, qualquer inconsisténcia no retorno de
alguma das funcdes implica na interrupcao quase imediata da simulacdo, mesmo que nenhum
tipo de tratamento de erro tenha sido implementado.

Esse tipo de interrupcao do cédigo, apesar de parecer contraprodutiva, é extremamente
atil e computacionalmente econdmica. Isto pois, evita que erros do tipo “NaN" (not a number)
sejam sobrescritos por dados de interacOes anteriores, e de forma indireta tenham influencia sob
o resultado final da simulacdo. Adicionalmente, a interrupcao da simulacdo por erros relaciona-
dos ao retorno das funcdes suplanta a necessidade de codificacdo dos caracteristicos erros de
sintaxe e excecao presentes na linguagem de programacao Python, os quais adicionam custos de
processamento e complexidade as simulacdes.

A funcdo pvs_func (Fig. 4.5) implementada para o calculo da pressdo de vapor da gota
retrata precisamente o descrito acima, uma vez que essa funcdo é uma das primeiras e mais
importantes funcSes executadas na simulacdo de evaporacdo. Assim, se por motivos difusos a

mesma retornar um valor de pv_s igual a “NaN" ou minimamente inconsistente com a fisica do
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problema a funcao seguinte, a qual é dependente deste retorno, encerra a execucdo do cédigo

por nao reconhecer como valido o valor fornecido.

Figura 4.5 — Funcdo Python para o célculo da pressdo de vapor do n-heptano. (O autor, 2021)

def pvs_func(subs, Tda, T_C):

if subs == 'n-heptane':

C = numpy.array([87.829, -6996.4, -9.8802, 7.2099e-6, 2])
else: # ethanol

C = numpy.array([74.475, -7164.3, -7.327, 3.3140e-6, 2])

0 N O Utk W N

return np.exp(C[1] + (C[2]/Tda) + (C[3] * log(Tda)) + (C[4] * (Tda**C[5])))

Desta forma, o paradigma de programac3o estruturada torna consistente e seguro o fluxo
de informacdo entre as funcdes do codigo principal, além de possibilitar a rapida identificacdo e

correcao de erros durante as simulacdes de evaporacdo da gota combustivel.

4.2.2 Programagéo orientada a objetos (POO)

A programac3o orientada a objeto (POQ), também empregada no cédigo de evaporacdo,
é descrita por Arlow e Neustadt (2005) como uma técnica de ac3o e abstracdo de dados. Sendo
um esquema de codificacdo altamente rebuscado e muito eficiente na modelagem de sistemas de
alta complexidade. A qual se preocupa em equalizar a importancia tanto da estrutura de execucao
como de abstracdo de dados.

Sendo a estrutura de execucdo aquela correspondente a descrita na secao anterior, ao passo
que a estrutura de abstracdo esta representada na figura seguir, Fig. 4.6.

O modelo exemplificado na Fig. 4.6 descreve de maneira genérica a estrutura da POO,
na qual as classes sdo representadas por agrupamentos parcialmente distintos que encapsulam
os objetos e os métodos que agem sobre estes. Neste modelo é possivel verificar que algumas
classes contornam o sistema de encapsulamento aos quais estao submetidas e passam a utilizar
os métodos caracteristicos de outras classes. Esse processo e conhecido como heranca e somente
é possivel por meio de um sistema de referéncia da classe “Pai" dentro da estrutura da classe
“filha".

Ainda na Fig. 4.6, a heranca esta representada pelo seguimento pontilhado saindo dos

métodos da classe 1 e agindo sobre o dados da classe “n”. De modo que, as informacdes abstraidos
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do objeto 1 n3o sdo expostos ao restante do cdédigo mesmo quando alguns dos métodos dessa

classe s3o usados em uma classe “filha™.

Figura 4.6 — Modelo de programacdo orientada a objeto. (O autor, 2021)
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Desta forma, no paradigma de programac3o orientada a objetos as classes s3o estruturadas
em torno de um objeto provedor de informacdes. O qual é fragmentado ao nivel da prépria
definicdo, sendo possivel abstrair conceitos gerais para a construcdo da classe que o representa.
No contexto do presente trabalho, pode-se compreender os conceitos de abstracao e objeto
tomando como referéncia o exemplo de céalculo da probabilidade binomial realizado pela classe
apresentada a seguir.

No cédigo Probabilidade_Binomial (Fig. 4.7) escrito em Python o objeto é represen-
tado/instanciado pela classe probabilidade binomial. Ou seja, é possivel criar multiplos objetos
que conservam os atributos da classe Probabilidade Binomial mais que armazenam valores
distintos de probabilidade. Assim, as informacdes que juntas qualificacdo e possibilitam o célculo
da referida probabilidade sdo considerados os atributos obtidos por abstracdo do objeto. Os quais,
para o referido caso estao representados pelos “n” eventos, os “k” sucessos obtidos e a probabili-
dade “p” de um evento favoravel a acontecer. Assim, desconsiderando o conhecimento especifico
a respeito da técnica de probabilidade apresentada, é possivel estabelecer e compreender a relacao
entre objeto e atributo.

Tal relacdo é de fundamental importancia para a modelagem e modificacao das bibliotecas

que compoem o moédulo estocastico do codigo de evaporacdo. Uma vez que, os pacotes compu-
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tacionais utilizados (SALib e Uncertainpy) empregam amplamente o paradigma de orientacdo a
objeto. Tornando-os sistemas com elevada organizacao, mas com baixo desempenho computaci-

onal e de dificil alteracao.

Figura 4.7 — Funcdo Python para o célculo da probabilidade binomial. (O autor, 2021)

1 import numpy

2

3 class Probabilidade_Binomial(object):

4

5 def __init__(self,n,k,p):

6 self.n = n # n repeticdes

7 self .k = k # k sucessos

8 self.p = p # probabilidade p

9 self.q = 1 - self.p # probabilidade complementar

10

11 def probCalc(self):

12 "' Calcula a probabilidade se obter 'k' sucessos em 'n' tentativas "
13 fatorialCalc = lambda num: numpy.prod(numpy.arange(l,num+1))

14

15 self.Comb = fatorialCalc(self.n)/(fatorialCalc(self.k) *

16 fatorialCalc(self.n - self.k))
17 return self.Comb* (self.p)**self.k * (self.q )**(self.n - self.k)

4.3 Fluxogramas das simulacoes

A apresentacdo feita a respeito dos médulos deterministico e estocastico nas secdes anteri-
ores teve como objetivo estabelecer a conex3do entre o modelo fisico do processo de evaporacao
e 0 modelo computacional implementado em linguagem de programacao Python; enfatizando as
técnicas e os paradigmas de programacdo utilizados no cédigo de evaporacdo. Neste sentido, a
presente secao apresentara de forma objetiva os fluxogramas referentes aos processos de evapo-
racao da gota combustivel simulada neste trabalho. Adicionalmente, as etapas de implementacao

do cédigo serao utilizadas como ferramenta descritiva dos fluxogramas apresentados.

4.3.1 Fluxograma do mddulo deterministico

O modulo deterministico apresentado na Fig. 4.1 tem uma estrutura de execucdo essen-
cialmente sequencial (PE) associada a um sistema de verificacdo condicional que direciona a
execucdo do cédigo a acOes especificas. Tais acdes estdo concatenadas no algoritmo da Tab. 4.1

e no fluxograma da Fig. 4.9, ambos apresentados a seguir.
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Tabela 4.1 — Etapas do cédigo deterministico. (O autor, 2021)

Etapas do codigo deterministico

10 -

11 -

12 -

13 -

14 -

O processo de interpretacao do cédigo de evaporacdo tem inicio com a insercdo dos dados

de entrada da gota combustivel,

As propriedades térmicas e de transporte referentes ao processo de evaporacao sio carre-

gadas no cddigo por meio do estanciamento da biblioteca Cantera;
O ciclo da simulacdo comeca na inicializacdo do contador “i”;

Verifica-se a substancia simulada e o modo de execucdo do cédigo;

Verifica-se o valor do didametro atual da gota;

O célculo da pressdo de vapor é realizado possibilitando a quantificacdo das fracGes massica

e molar de vapor na superficie da gota;

Os parametros médios de temperatura, fracoes massica e molar sio calculados utilizando

a regra de % parai=1e Gr parai > 1;
As propriedades termofisicas da mistura sdo obtidas por meio do objeto do item 4.1;

Verifica-se qual combustivel estd sendo avaliando. Se n3o for necesséario re-calcular os

indices do sub-médulo NuSh-nat o cédigo continua a execucdo, sendo — (4.3.1.1);

Os adimensionais Nusselt (Nu) e Sherwood (Sh) s3o calculados utilizando o sub-médulo

NuSh-nat;

O célculo da transferéncia de massa (B, Fa, Shast € dmdt ) é realizado;
A transferéncia de energia térmica (B, Fr, Nuas , Br) é calculada;

Os célculos de variacdo da temperatura e diametro da gota sdo realizados;

As informacdes de K, dD,,/dt e tempo sdo processadas e verifica-se 0 Dy, atual da gota.
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4.3.1.1 Fluxograma de adaptacdo do sub-médulo NuSh-nat

Ao contrario do apresentado no fluxograma da Sub-sec. 4.3.1, o sistema de adaptacdo do
sub-médulo NuSh-nat nao é executado a cada nova simulacdo e também n3o tem a funcdo
especifica de calcular os nimeros adimensionais Nusselt e Sherwood para um processo especifico,
tal como é feito pelo préprio sub-médulo NuSh-nat da Tab. 4.1.

O coédigo de adaptacdo tem a funcdo de gerar por meio do processo de otimizacdo um
conjunto de constantes que, integradas a Eq. 3.9, possibilitam os calculos futuros de Nu e Sh
que melhor se aproximam do processo de evaporacdo real (experimentacdo material) a gravidade
(go) padrdo de 9.81 m/s? ou reduzida de gox10™2 m/s%.

Desta forma, o fluxograma apresentado na Fig. 4.10 o qual é detalhado nas etapas da
Tab. 4.2 descreve o processo de otimizacdo aplicado ao médulo NuSh-nat para o combustivel
n-heptano. Todavia, 0 mesmo processo pode ser aplicado a combustiveis diferentes do simulado

nesta dissertacdo.

Tabela 4.2 — Algoritmo de adaptacdo do cédigo NuSh-nat. (O autor, 2021)

Etapas do cédigo de adaptacao do médulo NuSh-nat

1 - Primeira atribuicdo dos valores de z1, x5, T3, x4 € x5;
2 - Associando o médulo deterministico e os valores/intervalos dos do sub-médulo NuSh-nat;
3 - Resultados obtidos por meio dos valores de x1, xs, T3, x4 € 5;

4 - Célculo do quadrado dos residuos (SQes) entre o item 3 e os valores de experimentos
materiais contidos nos bancos de dados do sistema de evaporacao;
5 - Verificacao da convergéncia do método. Se sim, fim da simulacdo e impressao dos valores

de x1, x9, T3, T4 € x5. Se ndo, item 6;

6 - Funcdo de otimizacdo Python, differential_evolution (dif_evol ou DE), recebe valo-
res anteriores de =1, T2, 3, T4 € T € retorna um novo conjunto otimizado para o recomeco

do ciclo.
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4.3.2

Fluxograma do médulo estocastico

O médulo estocastico, tal como apresentado anteriormente, é caracterizado por executar

de forma auxiliar e também independente ao mdédulo principal; gerando amostras aleatorizadas

para as simulacdes do cédigo deterministico e calculando a estatistica ao fim das i" simulacdes

realizadas, ou ainda gerando o modelo aproximado (PCE) e por via deste simulando o processo.

Assim, o fluxograma da Fig. 4.10 o qual é detalhado pelas etapas da Tab. 4.3 apresentara o fluxo

de informacdo da/entre as bibliotecas Chaospy e Uncertainpy.

Tabela 4.3 — Algoritmo do cédigo estocastico. (O autor, 2021)

Etapas do coédigo estocastico

As distribuicOes amostrais relativas as varidveis incertas s3o criadas utilizando as bibliotecas
Chaospy e Scipy. E as “n” amostras provenientes destas distribuicGes sdo enviadas ao

cédigo principal;

O cddigo principal simula a evaporacdo da gota combustivel usando as “n” amostras (pelo
método de monte carlo) e retorna como resultado as variacdes dos didmetros da gota em

cada instante de tempo;

O médulo estocastico recebe a matriz de resultados do cédigo principal e aciona a biblioteca
SALib. A qual realiza a anélise de sensibilidade e fornece a contribuic3o relativa de cada

variavel incerta em base total que varia de 0 a 1;

As bibliotecas Uncertainpy e Chaospy sdo importadas e as estruturas caracteristicas dessas

bibliotecas s3o criadas;

O metamodelo por meio da biblioteca Chaospy é criado usando a técnica do polindmio do

caos expandido.

As amostras relativas aos parametros incertos de maior significancia sdo criadas, e por meio
do metamodelo associado a estrutura paralelizada da biblioteca Uncertainpy tais amostras

s3o processadas e retornam o conjunto de dados referentes a estatistica das simulacdes.




Figura 4.10 — Fluxograma do médulo estocastico O autor, 2020
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4.4 Bibliotecas termofisicas

As propriedades térmicas e de transporte, também conhecidas como propriedades termofi-
sicas (BERGMAN; LAVINE; QUEIROZ, 2014) utilizadas nas simula¢des de evaporacdo da gota
combustivel foram obtidas diretamente da ferramenta computacional Cantera, a qual sera descrita
nessa secao. Todavia, outros pacotes computacionais como os pacotes thermo e CAPE-OPEN
(KOOIJMAN; TAYLOR, 2000) também foram testados durante as simulacdes de evaporacdo, de
modo que, o desempenho dos mesmos quando associados ao cédigo de evaporacdo sera apresen-

tado.

4.4.1 CAPE-OPEN e thermo

O pacote CAPE-OPEN originalmente integrado ao simulador de processos quimicos COCO,
apresentou bom desempenho nos célculos das propriedades termofisicas utilizadas nas simulacdes
de evaporacao. Podendo, até certo ponto, ser comparado a biblioteca Cantera. Contudo, o referido
pacote teve como principal impedimento a interface computacional necessaria para sua utilizacao,
haja visto que, o mesmo demanda do sistema operacional proprietario Windows para a execucao
do instalador e correto aproveitamento de suas funcionalidades. Fato o qual, tornou inviavel o uso
do referido pacote no conjunto das simulacdes envolvendo a evaporacdo da gota combustivel.

Ja a biblioteca thermo escrita em Python e disponivel no repositério oficial da linguagem,
apresentou grandes problemas na execucao de chamadas sucessivas de curto prazo as propriedades
térmicas necessarias ao processo de evaporacdo. Assim, a mesma quando colocada em execucdo
junto ao looping do cédigo principal, ainda na etapa dos calculos deterministicos, reduziu o
desempenho médio do processo em aproximadamente 6 vezes em relacdo ao pacote CAPE-OPEN
e a ferramenta Cantera utilizadas sob as mesmas condicoes.

Contudo, é razoavel assumir que tal obstaculo poderia ser minimizado se a biblioteca pos-
suisse uma documentacdo mais bem estruturada a respeito do processo de implementacdo e de
interacdo desta com o interpretador da linguagem Python. Assim, por ndo ser bem documentada
e reduzir o desempenho do processo, a presente versdo da biblioteca thermo foi desconsiderada

para as simulacdes de evaporacdo da gota combustivel deterministicas e estocasticas.
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4.4.2 Cantera

A biblioteca Cantera definida como um conjunto de ferramentas de cédigo aberto para
solucdo de problemas envolvendo cinética quimica, termodinamica e processos de transporte
voltados principalmente para a utilizacdo junto as linguagens de programacao Python, Matlab,
C++ e Fortran 90 (GOODWIN et al., 2018) apresentou, dentre todas as op¢des elencadas, o
melhor desempenho computacional e flexibilidade durante as simulacées numéricas de evaporacao.
Tal resultado esta associado essencialmente a simplicidade da estrutura modular utilizada pela
ferramenta e as formas de armazenamento e consulta das espécies quimicas no sistema de arquivo

“cti" da mesma.

Figura 4.11 — Estrutura de comunicacdo e armazenamento de dados da ferramenta Cantera. (O
autor, 2021)
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Na Fig. 4.11, a estrutura modular apresentada pelo Cantera utiliza dois sistemas de seg-
mentacdo, os de fluxos de informacdo e os de niveis de execucdo. Os fluxos de informacdo
correspondem as setas que saem de um nivel interno até outro mais externo transmitindo dados,
ao passo que os niveis de execucdo sdo as quatro camadas principais da referida biblioteca. Nas
quais os arquivos com dados elementares sobre as espécies quimicas estdo armazenados (arqui-
vos “cti”) no nivel 0 (NO), os modelos/médulos matematicos utilizados para os calculos das
propriedades e reacdes quimicas estdo no nivel 1 (N1) , o efetivo processo de célculo ao qual o

Cantera é destinado se encontra no nivel 2 (N2) e o nivel 3 (N3) corresponde ao nivel usuario/-
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cédigo fonte. Esse sistema segmentado em fluxos e niveis possibilita a criacao pontual de objetos
(Sub-sec.4.2.2) sem que haja, durante as simulacdes computacionais, a sobrecarga de meméria
e processamento com recursos da biblioteca que nao serdo utilizados.

Seguindo a mesma légica da estrutura geral, os dados dos arquivos cti (NO) também apre-
sentam um sistema de modularizacdo. Nestes arquivos as informacdes pertinentes aos sistemas
quimicos sdo dispostas em estruturas sequenciais similares as funcdes python, mesmo estando
inseridas em um contexto de orientacdo a objeto. Assim, os dados das espécies e reacdes quimi-
cos no Cantera estdo dispostos dentro dos arquivos cti em: dados de fase e interface, dados de
espécies/elementos quimicos e dados de reacdes quimicas.

Os dados de fase e interface s3ao essencialmente invocados e utilizados pelas equacSes de
estado e transporte representadas na figura anterior. Ao passo que os dados das reacoes quimicas
sdo usados basicamente (mas n3o exclusivamente) para os célculos de cinética quimica.

Neste contexto, o cédigo de evaporacdo da gota combustivel utiliza apenas os arquivos cti
(Apéndice A) e os métodos referentes as equacdes de estado e transporte, os quais sdo estanciados
pela classe Solution. De modo, a tirar proveito da estrutura segmentada e pré-compilada (“.pyx”
®) da ferramenta cantera durante as sucessivas chamadas feitas no transcorrer das simulacdes de

evaporacao da gota combustivel.

4.5 Bibliotecas estocasticas

4.5.1 Chaospy

A biblioteca Chaospy, uma das trés bibliotecas responsaveis pelos calculos probabilisticos,
é utilizada no presente trabalho de forma integrada ao médulo estocastico; sendo a principal
responsavel pelo processo de propagacao de incerteza nas simulacdes de evaporacdo da gota
combustivel.

De acordo com seus autores (FEINBERG; LANGTANGEN,2015) a referida biblioteca deve
ser considerada uma ferramenta numérica voltada para a quantificacdo de incerteza usando a

técnica de expansao em polindmio caos e o método de monte carlo, ambos implementados em

5 Para maiores informagdes a respeito do processo de compilagio em python (“.pyx") consultar <https://cython.

org/>.
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linguagem de programacao Python.

Os moédulos da “lib” Chaospy, além do definido por seus desenvolvedores, também permite a
construcao de distribuicoes conjuntas e independentes, bem como o método de copula. Assim,
durante o processo de simulacdo estocastica de evaporacdo da gota os parametros considerados
incertos foram associados a distribuicao uniforme e integrados a distribuicdo conjunta pelo método
cp.JO.

Em relacdo a propagacao de incerteza, a técnica utilizada no presente trabalho foi a da
expans3o em polindmio caos via método de colocacdo de pontos. Contudo, a biblioteca Chaospy
também possui outros métodos como o método pseudo espectra e a possibilidade de uso externo
do método LARS.

Adicionalmente, a biblioteca Chaospy permite a analise de sensibilidade por meio do PCE,
o qual é considerado um método relativamente eficiente para as avaliacbes nas quais o nimero
de variaveis incertas nao é tao extensa como a quantidade avaliada no processo de evaporacao
da gota combustivel.

Desta forma, a referida biblioteca foi utilizada na presente dissertacdo apenas para o calculo
da propagacdo de incerteza sobre o processo de evaporacdo. Deixando a cargo da biblioteca SALib

as avaliacOes dos parametros mais influentes associados a evaporacdo da gota de n-heptano.
4.5.2 SALib

A biblioteca SALib, tal como mencionada anteriormente, foi utilizada nas simulacdes es-
tocasticas de evaporacdo da gota combustivel para avaliar os parametros mais influentes deste
processo.

De acordo com os autores Herman e Usher (2017), a referida biblioteca escrita em Python
tem por finalidade realizar a anélise de sensibilidade (local e global) por meio de um sistema bi-
modularizado dividido em: geracao de amostras e calculo dos indices mais expressivos, seguindo

as etapas da Tab. 4.4.
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Tabela 4.4 — Algoritmo do cddigo estocastico. (O autor, 2021)

Etapas de execucao da biblioteca SALib.

1 - Determinacdo dos parametros e escolha dos intervalos a serem testados;

2 - Execucao do método sample, sobre os atributos da etapa 1, para a criacao de amostras;
3 - Avaliacao do modelo utilizando as amostras do etapa 2;

4 - Execucao do método analyze para o calculo dos indices mais expressivos.

Todavia, a sequéncia de etapas da tabela anterior foi alterada, de modo a possibilitar a
utilizacao da biblioteca SALib nas simulaces de evaporacdo da gota combustivel. Tal alteracdo
n3o se deu propriamente na sequéncia de execucao da biblioteca, e sim no recurso de amostragem
apresentado na etapa 2 da Tab.4.4.

Deste modo, o método sample da biblioteca foi substituido por outro especifico de nome
AsmmSamples (Apéndice A), o qual passou a atender as particulares das simulaces de evapora-
cdo da gota combustivel avaliada no presente trabalho. Assim, tal modificacdo deu-se sobre os
esquemas de geracdo de amostras, tais como os de random, Gaussian, Halton e Monte Carlo.
Visto que, na presente versao da biblioteca Chaospy n3do havia a possibilidade de escolha de outro
método que n3o fosse o de Sobol para a geracdo das amostras, assim a modificacdo mencionada

deu pela adicdo dos métodos supramencionados.

4.5.3 Uncertainpy

A biblioteca Uncertainpy, originalmente desenvolvida para analise de modelos de neurocién-
cia e definida pelos seus autores (TENN@E; HALNES; EINEVOLL, 2018) como uma ferramenta
Python de codigo aberto voltada para anélises de sensibilidade e de propagacdo de incertezas, foi
utilizada junto ao cédigo de evaporacdo sob a perspectiva de um framework de gerenciamento
e distribuicao de dados, bem como para célculos estatisticos simples mesmo possuindo algumas
das principais funcionalidades das areas de SA e UQ, como pode ser verificado na Tab. 4.5.

Tal escolha deu-se em funcado da estrutura global da biblioteca, a qual apresenta um sistema
bem desenvolvido de paralelizacdo das simulacdes e um eficiente processo de armazenamento das
Qols, mas que restringi a obtencdo/célculos das métricas utilizadas para anélise de convergéncia,

(e.g., R? e Q%). Essas restricdes, em parte, podem ser entendidas em funco do publico alvo ao
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qual a mesmo foi direcionada. Todavia, pelo mesmo motivo o médulo intitulado como “features” e
a funcdo “parallel” presentes na biblioteca uncertainpy apresentam alto desempenho sem a

necessidade de modificacdes adicionais feitas pelos usuérios.

Tabela 4.5 — Métricas e estatisticas fornecidas pela biblioteca Uncertainpy. (TENN@E; HALNES;
EINEVOLL, 2018)

Métrica estatistica Simbolo
Modelo e Qol avaliadas U
Modelo e tempo das Qol t

Média IE

Variancia A%

5t percentil P;

95t percentil Py;
Indices de Sobol de 1°ordem S
Indices totais de Sobol St

Por estas razdes a biblioteca uncertainpy foi utilizada no presente trabalho em associacao
as ja mencionadas bibliotecas chaospy e SALib.

Adicionalmente, modificacoes pontuais na estrutura desta biblioteca foram realizadas para
atender as necessidades das simulacSes do processo de evaporacdo. Sendo a primeira relativa
ao calculo dos percentis, os quais inicialmente consideravam o valor fixo de 1-0 para o célculo
do intervalo de confianca, e apds alteracdo passaram a receber valores variados os quais sao

determinados pelo usuério, tal como pode ser verificado nas Fig.4.12 e 4.13.

Figura 4.12 — Func¢&o de calculo dos percentis da biblioteca Uncertainpy. (O autor, 2021)

1 import numpy as np #U_hat:containing the polynomial approxzimations

2

3 def analyse_PCE(self, U_hat, distribution, data, nr_samples=10%x4):

4 # PERCENTIS PCE:

5 U_mc[feature] = U_hat[feature] (*samples)

6 ... some code """

7 data[feature] .percentile_5 = np.percentile(U_mc[feature], 2.5, -1)

8 data[feature] .percentile_95 = np.percentile(U_mc[feature], 97.5, -1)

9

10 def monte_carlo(self, uncertain_parameters=None, nr_samples=10%**4, seed=None,

11 allow_incomplete=True):
12 # PERCENTIS MONTE CARLO:

13 ... some code """

14 data[feature] .percentile_5 = np.percentile(masked_evaluations, 2.5, 0)

15 data[feature] .percentile_95 = np.percentile(asked_evaluations, 97.5, 0)




66

Figura 4.13 — Funcdo modificada para o célculos dos percentis (inferior e superior) informados
pelo usuario. (O autor, 2021)

import numpy as np #U_hat:containing the polynomial approzxrimations

def analyse_PCE(self, U_hat, distribution, data, superior, inferior, nr_samples=10%*4):
# PERCENTIS PCE:
U_mc [feature] = U_hat[feature] (*samples)
... some code"""
data[feature] .percentile_5 = np.percentile(U_mc[feature], inferior, -1)
data[feature] .percentile_95 = np.percentile(U_mc[feature], superior, -1)

© 00 N O Ut W N

—
o

def monte_carlo(self, uncertain_parameters=None, nr_samples=10**4, seed=None, superior,
inferior, allow_incomplete=True):

=
N =

# PERCENTIS MONTE CARLO:

IIHH". SOme COde mmnn

data[feature].percentile_X = np.percentile(masked_evaluations, inferior, 0)
data[feature] .percentile_XX= np.percentile(masked_evaluations, superior, 0)

=
Ot W

As modificacoes dos percentis presentes na Fig.4.13 sio as referentes aos limites superior
e inferior, inseridos tanto nas definicGes das funcdes (def analyse PCE /monte_carlo) como
nos calculos dos atributos “np.percentile”.

Ja a segunda modificacdo na biblioteca uncertainpy foi a realizada no método de regula-
rizacdo do conjunto de respostas, as quais sao geradas durante as simulacOes estocasticas do
processo de evaporacdo, e podem ser exemplificadas pela Fig.4.3.

Por meio desta figura, e avaliando o processo de evaporacdo da gota combustivel é possivel
inferir que nem sempre os resultados obtidos das simulacdes utilizando diferentes combinacdes
de amostras terdo como resposta vetores com a mesma quantidade de pontos/entradas como
genericamente foi representado na referida figura (Ry, Rs,..., R,). Isso ocorre, pois mudancas no
didmetro inicial da gota, ou variacdes das temperaturas ambiente e inicial da mesma intensificam
ou reduzem o processo de evaporacdo/decomposicdo. De modo que, o conjunto de valores dos
vetores de resposta sdo alterados.

Como forma de solucionar esse problema a biblioteca Uncertainpy aplica o método de
interpolacdo por splines clbicas tomando por referéncia o vetor com a maior quantidade de
dados. Todavia, para o processo de evaporacao simulado neste trabalho, o qual em média pode
gerar vetores com dimensdes da ordem de ¢(10°) posicdes a cada simulac3o, tal método torna-
se proibitivo. Visto que, em simulacdes utilizando uma quantidade minima de 10* amostras o
montante de dados a serem armazenados e processados podem chegar a 10°.

Neste contexto, a modificacdo feita sobre o método de regularizacdo da biblioteca Uncer-
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tainpy consistiu na modificacdo do vetor de referéncia pelo valor de 10, ou seja, todos os vetores
de resposta sdo interpolados utilizando um valor fixo e ndo mais a quantidade de valores do maior
vetor de resposta gerado.

Assim, toda simulac3o utilizando o médulo estocéstico passou a gerar no maximo 102
valores por amostra sem prejuizo da caracteristica linear dos dados simulados, tal como fica
evidente na Fig.4.14.

No grafico dos dados interpolados em comparacdo aos valores iniciais (Fig. 4.14) os pontos
plotados s3o referentes ao processo de evaporacio de uma gota de n-heptano com diametro
inicial (Dg,) igual a 800um a pressdo ambiente de 0.1M Pa. Sendo os dados simulados aqueles
representados pela reta continua (reta 1) e os dados interpolados os representados pela reta

segmentada com marcador quadrado (reta 2).

Figura 4.14 — Comparacao entre os diametros normalizados ao quadrado versus o tempo dividido
pelo diametro inicial da gota de n-heptano utilizando os dados simulados e os dados
interpolados. (O autor, 2021)
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Desta forma, por inspecdo visual das retas continua e segmentada é possivel verificar que
o processo de interpolacao dos dados simulacdes utilizando 100 pontos apresenta um ajuste ade-
quado ao da reta gerada com os mais de 100 mil valores simulados, de modo que, o referido ajuste

foi aplicado a todas as simulacGes estocasticas do processo de evaporacdo da gota combustivel.

4.6 Método de integracao das equacoes diferenciais ordinarias

O processo de evaporacao da gota combustivel avaliada neste trabalho é descrito pelo

conjunto de equacdes algébricas e diferenciais ordinérias (EDOs) apresentadas no Cap. 3. Sendo
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este Gltimo grupo de equacdes o responsavel pelas variacdes de massa, diametro e temperatura
da gota analisada.

Neste contexto, uma maneira de se obter a solucdo para o conjunto de EDQO'’s indicado
é transforma-lo em equacdes algébricas via integracdo numérica (HAIRER; LUBICH; ROCHE,
2006), a qual foi realizada por meio do método de Runge-Kutta de quarta ordem.

Assim, associando uma funcdo genérica a equacao diferencial ordinaria de primeira ordem,

temos:

do
% = f(¢a t)a (4'1)

onde ¢ pode representar, no caso do processo de evaporacao, uns dos termos ou propriedades
caracteristicas da gota combustivel. Tais como: my, D, e Tj,.
Desta forma, aplicando Runge-Kutta de quarta ordem na funcao genérica da Eq. 4.1, temos

o modelo numérico a seguir:

n

1
o™ = g 4 o B+ 2k + 20 + k)| A, (4.2)

com coeficientes iguais a:

ko = f (qb + A;kl,t + A;) (4.4)
ks = f (¢ + A;/@,H A;) , (4.5)

ky = f (¢ + Aths,t + At) (4.6)



CAPITULO V

RESULTADOS E DISCUSSOES

No presente capitulo, os resultados das simulaces deterministicas realizadas para o processo
de evaporacao da gota combustivel de n-heptano, serdo apresentados e validados por meio da
comparacdo com os dados de experimentos materiais a gravidade padrao e reduzida publicados
por Nomura et al. (1992) e Chauveau et al. (2008).

Algumas das caracteristicas e efeitos de flutuacdo associados ao processo de evaporacdo
da gota de n-heptano também serdo apresentados, sendo estes descritos quantitativamente pelas
representacdes graficas pertinentes. De modo que, nesta primeira etapa de resultados tornar-se-a
notavel o interessante e frutifero acoplamento entre as simulacoes numéricas e os efeitos fisicos
esperados para o processo de evaporacdo da gota combustivel.

Assim, feitas as devidas apresentacdes e discussoes a respeito dos efeitos verificados nas si-
mulacBes deterministicas de evaporacao, os resultados referentes as simulacGes estocasticas serdo
apresentados. Inicialmente, por meio da analise de sensibilidade dos parametros que compdem o
modelo avaliado; e em seguida, pela propagacao das incertezas associadas as variaveis de maior
interesse ao processo de evaporacao do combustivel, as quais serdo representadas por meio das
bandas de confianca em torno do valor médio do diametro da gota evaporada.

Desta forma, o capitulo encontra-se dividido nas seguintes secdes: validacao e discussao dos
resultados (5.1), evaporacdo numérica do n-heptano (5.2) e avaliacdo estocastica da evaporacdo

da gota de n-heptano (5.3).
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5.1 Validacdo e discussdo dos resultados

Na presente secdo, a validacao do modelo de evaporacao da gota combustivel em atmosfera
de nitrogénio sob efeito da gravidade padrao e reduzida sera realizado, utilizando para tal propésito
as equacdes NuSh-nat associadas as modificacdes realizadas por Abramzon e Sirignano ao modelo
classico de evaporacdo.

Neste contexto, as simulacées numéricas de evaporacdo da gota combustivel foram rea-
lizadas utilizando, essencialmente, as descricoes tedricas e matematicas feitas por Abramzon e
Sirignano (1989), Sazhin (2014) e Pinheiro et al. (2018). Alterando deste conjunto a formulacdo
para os calculos de Nusselt e Sherwood, os quais foram aferidos utilizando o sistema de equacées
descrito no Cap. 3, Egs. 3.9 e 3.10; sendo estas, compostas pelos valores de x1, x9, 23, T4 € x5

apresentados a seguir.

Tabela 5.1 — Coeficientes das equacdes NuSh-nat para as simulacdes da gota de n-heptano. (O
autor, 2021)

X1 X2 X3 X4 X5

Taval Gravidade (-]

Padrao 0.380 0.849 0.337 0.886 1.000
Tc,subs<Tg

Reduzida 3.502 0.000 0.000 0.000 0.738

Tesuts > Ta Padrao 0.581 0.816 0.237 0.598 1.000

Reduzida 4.624 0.000 0.000 0.000 0<ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>