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RESUMO

Este trabalho tem por objetivo analisar a aplicagao do Método Reac-
tion Diffusion Manifold (REDIM) na simulagdo de chamas axisimétricas, difusivas
e laminares. Modelos detalhados de cinética quimica sao usualmente computacio-
nalmente proibitivos para a simulagao de fluxos reativos complexos e, portanto,
modelos reduzidos sao necessarios. Ferramentas automaticas de reducao de modelos
normalmente exploram a estrutura multi-escalar natural dos sistemas de combustao.
A nova técnica REDIM aplica o conceito de variedades invariantes para tratar, tam-
bém, a influéncia dos processos de transporte no modelo reduzido. Assim, ela supera
um problema fundamental na redugao de modelos em negligenciar o acoplamento
do transporte molecular com o processo termodinamico. Para o estudo, considera-se
como caso teste uma chama de metano/ar (65%CH, + 35%N,), difusiva, laminar,
axisimétrica, a pressao atmosférica para validar a metodologia aqui apresentada.
Primeiramente, REDIM uni e bidimensionais sao computadas e tabuladas em ta-
belas lookup. Entao, o sistema completo de equacoes governantes é projetado na
REDIM e implementado no cédigo Gascoigne através de uma nova biblioteca add-
on para tratar as tabelas REDIM. O sistema projetado de equagdes governantes é
discretizado pelo Método de Elementos Finitos (MEF) e resolvido por uma iteragao
GMRES precondicionada por um método multigrid geométrico. Refinamento de
malha local, malha adaptativa e paralelismo foram aplicados para garantir eficiéncia
e precisao. Os resultados numéricos obtidos usando a técnica REDIM mostram boa
concordancia com os dados de simulagao numérica detalhada e dados experimentais

reportados na literatura.
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ABSTRACT

The goal of this work is to analyze the use of automatically reduced che-
mistry by the Reaction-Diffusion-Manifold (REDIM) method in simulating axisym-
metric laminar coflow diffusion flames. Detailed chemical kinetic models are usually
computationally prohibitive for simulating complex reacting flows and, therefore,
reduced models are required. Automatic reduction models approaches usually ex-
ploit the natural multiscale structure of combustion systems. The novel REDIM
approach applies the concept of invariant manifolds to treat also the influence of the
transport processes on the reduced model, which overcomes a fundamental problem
of model reduction in neglecting the coupling of molecular transport with thermo-
chemical processes. We have considered a previously well studied atmospheric pres-
sure nitrogen-diluted methane/air flame as a test case to validate the methodology
presented here. First, one-dimensional and two-dimensional REDIMs were compu-
ted and tabulated in lookup tables. Then, the full set of governing equations are
projected on the REDIM and implemented in the object-oriented C++ Gascoigne
code with a new add-on library to deal with the REDIM-tables. The projected set
of governing equations has been discretized by the Finite Element Method (FEM)
and solved by a GMRES iteration preconditioned by a geometric multigrid method.
Local grid refinement, adaptive mesh and parallelization are applied to ensure effici-
ency and precision. The numerical results obtained using the REDIM approach have
shown very good agreement with detailed numerical simulations and experimental

data.



1 INTRODUCAO

A simulacao computacional de escoamentos quimicamente reativos é
uma pratica bastante conhecida no planejamento e na predicao de performance de
sistemas praticos de combustao, especialmente com respeito ao custo operacional
econdémico e a minimizacao da emissao de poluentes. Ela envolve a complexa mo-
delagem da dinamica de fluidos e cinética quimica (veja, por exemplo, [52, 78, 92]

e [21, 55, 93] para um resumo da &rea).

Modelos de cinética quimica detalhada para aplicagoes praticas de com-
bustao sao tipicamente muito grandes (=~ 100 espécies e milhares de reagdes qui-
micas para hidrocarbonetos tipicos), rigidos e nao lineares [76, 77, 92]. Assim, em
geral, eles sao computacionalmente proibitivos para a simulagao de complexos es-
coamentos reativos, tais como, escoamentos turbulentos. Mesmo chamas laminares
difusivas, as quais tém sido simuladas usando quimica e transporte detalhados, sao

computacionalmente caros e requerem um alto tempo computacional.

Como exemplo, pode-se considerar a modelagem classica de uma chama
difusiva de metano/ar em uma geometria tridimensional empregando o mecanismo
quimico completo GRI-3.0 [83]. Sem levar em conta possiveis efeitos turbulentos (os
quais aumentam a complexidade da modelagem e os custos computacionais) este
escoamento reativo pode ser modelado por um sistema rigido, nao linear de equa-
¢oes diferenciais parciais (EDP’s) de dimensao 58 (veja o Capitulo 2 para maiores
detalhes). Aqui, 5 equagdes governam a conservacao de massa, a quantidade de
movimento e a energia. Estas sao acopladas com outras 53 equagoes de balanco de
massa (uma para cada espécie quimica), as quais descrevem as variagdes devidas ao
transporte (como exemplo, a mistura molecular) e a reagao (consumo/formagao) de

cada espécie presente no sistema.



Este é um exemplo tipico de um modelo altamente complexo de com-
bustao, embora seja um dos mais simples casos praticos de combustao. Mecanismos
detalhados da combustao de hidrocarbonetos mais complexos (como Diesel) con-
tém muito mais espécies quimicas [36] e sistemas praticos sao usualmente turbulen-
tos [88], 0 que aumenta muito a complexidade e a dimensao do sistema governante.
Para tais sistemas, nao se conhece solucao exata e aproximacoes numéricas para
modelos detalhados requerem altissimos custos computacionais. Assim, existe uma
forte demanda por modelos simplificados que reduzam a rigidez, a dimensao e, assim,

o tempo computacional e armazenamento de dados necessaria para as simulagoes.

escalas de tempo quimicas escalas de tempo fisicas
escalas lentas
ex.: formagdo NO 10°
10"
-2
escalas de tempo 10
intermediarias 10°-3 escalas do fluxo
ex.: transporte
10-4 molecular
— 105
10°%
escalas rapidas
“equilib. quimico” 107 -
1078 —

Figura 1.1: Classificacao das escalas de tempo em escoamentos quimicamente reati-
vos. Figura baseada na Fig. 7.10 de [92].

Comumente, a primeira tentativa na reducao de modelos de combus-
tao é o desenvolvimento de mecanismos esqueletos, ou skeletal mechanisms, (veja,
por exemplo, [73, 97] para a oxidagao do m-heptano, [75, 76] para a oxidagdo de
metano). Tais mecanismos dependem do problema em interesse e sdo usualmente
desenvolvidos por meio de andlises de sensibilidade e/ou por técnicas automaticas
(por exemplo, chemical lumping [97] e direct relation graph method [94]). Mecanismos
esqueletos sao, ainda, muito complexos para a maioria dos sistemas de combustao

e uma maior simplificacao de modelo é requerida. Idealmente, busca-se uma téc-



nica de reducao de modelo que permita a modelagem dos processos fisico-quimicos

através de apenas algumas poucas variaveis de progresso.

A maioria das ferramentas existentes de reducao de modelos explora
a estrutura multi-escalar dos sistemas de combustao (veja, por exemplo, [41, 71]
para um resumo, e a Figura 1.1 para uma classificacio esquemadtica). As reagoes
quimicas tipicamente cobrem um intervalo de 107! s até mais de 1 s. Mas, as
escalas de tempo dos processos fisicos (como transporte molecular, turbuléncia, etc.)
cobrem um intervalo muito menor, tipicamente de 1075 s a 1072 s [92]. Portanto, os
processos quimicos rapidos (com escalas de tempo menores que 107° s) correspondem
a processos de equilibrio. A remocao dos processos rapidos implica na reducao da
dimensao e da rigidez do modelo matematico. A ideia basica é considerar somente
os processos lentos (rate-limiting processes), ao invés de toda a dinamica quimica.
Desta forma, consegue-se aumentar consideravelmente o desempenho das simulagoes

numeéricas.

Nesta classe de métodos, as hipdteses de estado quase-estacionério (quasi-
steady state, QSS) e de equilibrio parcial (partial equilibrium) sdo largamente empre-
gadas na redugao de mecanismos de forma combinada. Peter e Rogg [76] publicaram
uma selecao de artigos explicando o uso destas técnicas para diferentes hidrocarbo-
netos. A maior desvantagem destas estratégias é a dificuldade (embora seja possi-
vel) de automatiza-las. Ferramentas automaticas de reducao de modelos quimicos
diminuiem a demanda por conhecimento especializado em cinética quimica, pois,
em geral, exploram as estruturas matematicas dos mecanismos quimicos. Métodos
como o intrinsic low-dimensional manifold (ILDM, veja o trabalho pioneiro [62]) e o
computational singular perturbation (CSP, [54, 53]) tem sido intensamente aplicados
para a reducao automatica de diferentes mecanismos quimicos. A maior desvan-
tagem destes estd em negligenciar o fenomeno de transporte na simplificacao da

cinética quimica.



O objetivo deste trabalho é de analisar o uso de mecanismos quimicos
automaticamente reduzidos pela técnica Reaction-Diffusion Manifold (REDIM) [22,
24] na simulagdo de chamas difusivas laminares axisimétricas. Diferentemente de
muitos outros métodos similares, esta recente ferramenta de reducao de modelos
explora o conceito de variedades invariantes para tratar a influéncia dos processos
de trasporte durante a simplificagdo dos modelos [22]. Assim, superando um dos
problemas fundamentais na reducao de modelos em negligenciar o acoplamento do

transporte molecular com os processos termoquimicos.

Chamas difusivas laminares sao largamente estudadas com o objetivo de
melhor entender os fendmenos fisicos-quimicos presentes em escoamentos reativos.
Tais estudos tém inclusive fornecido varios insights para sistemas mais complexos de
combustao, como chamadas turbulentas (veja, por exemplo, a modelagem flamelet
para chamas turbulentas [74]). Muitos trabalhos experimentais e numéricos tém
investigado a estrutura de chamas laminares de hidrocarbonetos em varias condigoes
(veja, por exemplo, [1, 87]). Alguns estudos mostram a relagao entre o comprimento
da chama laminar e o nimero de Reynolds (veja, por exemplo, [86]). Resultados
experimentais para chamas laminares (em ambientes de baixa e alta gravidade)
tém fornecido insights sobre a relagao quase linear entre a largura de chama e o
nimero de Reynolds [57, 87]. Investigagoes do fenémeno de ancoragem da chama
(o desacoplamento da chama do injetor de combustivel, liftoff phenomenom) sao
também reportados (veja, por exemplo, [65] para chamas de metano diluido em

nitrogénio e [49] para chamas de propano diluido em nitrogénio).

Com o aperfeicoamento das técnicas de coleta experimental, medicoes
de particulas de fuligem, da concentracao das espécies maiores e da temperatura
tém sido realizadas para chamas com diferentes configuragoes. Estas medigoes tém
fornecido valiosos dados para o desenvolvimento de aproximagoes numeéricas e ana-
liticas. Por exemplo, Shaddix et al. [81, 82] mediu particulas de fuligem e os perfis

de temperatura para chamas difusivas de metano, propano e etileno. Temperatura



e concentragoes de espécies maiores para diferentes misturas de metano/ar sao en-
contradas nos trabalhos [65, 91]. Concentracoes de hidrocarbonetos em chamas de
metano/ar sdo encontradas em [64]. Mesmo recentemente, Connelly et al. [33] re-

portou perfis de temperatura, fuligem e concentracoes de NO em chamas difusivas.

Desde o trabalho pioneiro de Smooke [85], chamas laminares axisimé-
tricas tém sido numericamente simuladas empregando cinética quimica e dados de
transporte detalhados. Os resultados sao, entao, validados com dados experimentais
(veja, por exemplo, [33] para investigacoes em chama de etileno, [11, 84] para chamas
de metano/ar, [28, 90] para chama de hidrogénio, e muito outros). Estes trabalhos
fornecem valiosos dados para teste de novos codigos computacionais, novos meca-
nismos quimicos, modelos de transporte, como também, para o teste de mecanismos

de reacao reduzidos, o que é investigado neste trabalho.

A validacao das técnicas usadas neste trabalho é realizada através da
comparacgao de dados de simulacao numérica reduzida com REDIM contra dados de
simulacao numérica detalhada e dados experimentais de uma chama laminar difusiva
de metano diluido em nitrogénio/ar a pressao atmosférica. Este caso teste tem sido
extensivamente estudado e, assim, serve bem como referéncia (veja, [11, 12, 65] e as

referéncias encontradas nestes trabalhos).

REDIM uni (1D-REDIM) e bidimensionais (2D-REDIM) foram com-
putadas para a mistura de metano diluido com nitrogénio (35%Ny + 65%CHy) e ar
(79%N3+21%05), as quais foram armazenadas em tabelas lookup (tabelas-REDIM)
para a simulacao do escoamento reativo. As REDIMs foram computadas usando o

estratégia numeérica reportada por Bykov e Maas [24] e implementadas em uma nova

versao do cédigo HOMREA [63].

As tabelas-REDIM construidas foram, entao, usadas nas simulacoes nu-
méricas reduzidas. Estas simulacoes foram realizadas pelo acoplamento das tabelas

com o c6digo em C++ Gascoigne [16] através de uma biblioteca add-on. As equagoes



governantes reduzidas em uma formulagao de baixo-Mach (low-Mach flow) foram
discretizadas pelo Método dos Elementos Finitos (MEF) e a solu¢do permanente é
calculada seguindo um eficiente solver GMRES, pré-condicionado por um método
multigrid geométrico. Paralelizacao, refinamento de malha local e adaptatividade

sao aplicadas para aumentar a performance, eficiéncia e precisao do solver.

O resultados numéricos reduzidos foram validados com dados experi-
mentais e de simulagbes numéricas detalhadas reportadas em [11]. Também, os
resultados das simulagoes com 1D-REDIM e 2D-REDIM sao comparados e as dife-

rengas ressaltadas. Uma sintese completa deste trabalho é encontrada em [51].

Este trabalho esta organizado como segue. No Capitulo 2, a formulacao
matematica aplicada a chamas difusivas laminares é apresentada. A cinética quimica
é, entao, discutida em detalhe no Capitulo 3. Uma breve revisao de ferramentas de
reducao de modelos é apresentada no Capitulo 4, o qual motiva a apresentacao
do método Reaction-Diffusion-Manifold no Capitulo 5. Entao, o modelo reduzido é
apresentado e sua discretizacao e a estratégia de solugao é apresentada no Capitulo 6.
Em seguida, no Capitulo 7, os resultados de simulacao numérica usando REDIM
sao apresentados e discutidos. As conclusoes e sugestoes de trabalhos futuros sao

apresentadas no Capitulo 8. As principais referéncias e anexos fecham este trabalho.



2  FORMULACAO MATEMATICA

Neste capitulo, é discutida a modelagem matematica de escoamentos
reativos, mais especificamente, de chamas difusivas laminares. O objetivo é de apre-
sentar a teoria basica que sustenta o modelo de baixo-Mach (low-Mach model) para

as chamas estudadas.

Muitos dos conceitos, aqui apresentados, vém da teoria cldssica da me-
canica dos fluidos (veja, por exemplo, [3, 5, 29]). Entretanto, varios conceitos especi-
ficos sao requeridos para a modelagem de escoamentos reativos multicomponentes. O

leitor é recomendado a literatura especializada em combustao computacional (veja,

por exemplo, [52, 92, 74]).

Em chamas laminares, a velocidade do fluido é pequena quando compa-
rada a velocidade do som no meio. Neste regime de baixo-Mach, a compressibilidade
¢é devida muito mais as variagoes de temperatura do que as variacoes de pressao, isto
é, o escoamento € hidrodinamicamente incompressivel. Neste caso, discretizacoes das
equagoes de Navier-Stokes na formulagao compressivel completa levam, em geral, a
esquemas numéricos instaveis (veja, [2] no contexto do Método de Diferencgas Finitas

e [98] no contexto do Método dos Elementos Finitos).

Alternativamente, a aproximacao de Boussinesq poderia ser aplicada
para encontrar uma formulacao estavel. Neste caso, a variacao da massa especifica
é considerada apenas nas forgas de corpo (forgas gravitacionais). Entretanto, esta
aproximacao € valida apenas para sistemas com baixos gradientes de temperatura
(por exemplo, problemas de conveccao natural [98]). Este claramente nao é, em geral,
o caso de processos de combustao, os quais apresentam tipicamente altos gradientes
de temperatura. Portanto, a aproximacao de Boussinesq nao é uma alternativa

viavel para os objetivos deste trabalho.



Uma formulagao mais apropriada é a aproximacao de baixo Mach para
escoamentos compressiveis. A ideia é de separar a pressao em duas partes: a pressao
termodinamica e a pressao hidrodinamica. A pressao termodinamica é espacialmente
constante, o que é particularmente apropriado para a modelagem com REDIM, a
qual seré considerada. A pressao hidrodinamica deve ser modelada. O SIMPLE
e suas variantes SIMPLEC e SIMPLER [72, 2] modelam numericamente a pressao
hidrodinamica através de uma correlac¢ao implicita (veja [95] para o algoritmo SIM-
PLER no contexto de chamas laminares). A maior desvantagem destes métodos ¢é a

baixa taxa de convergéncia frequentemente observada.

Outra possibilidade é eliminar a pressao das equacoes governantes assu-
mindo a formulagao velocidade-vorticidade (veja, por exemplo, [37] para uma recente
discussao sobre o modelo). Nesta formulacao a continuidade é intrinsecamente satis-
feita, o que implica num modelo reduzido no nimero de equacoes governantes. Esta
formulagao tem sido extensivamente usada para a modelagem de chamas laminares
axisimétricas (veja, por exemplo, [85, 84, 11, 33]). Ainda neste sentido, tem-se a
formulacao funcao corrente-vorticidade, na qual a funcao corrente é governada por
uma equacao de Poisson e o campo de velocidade é o rotacional da funcao corrente
(veja, por exemplo, [50]). A maior desvantagem desta formulagado é o custo com-
putacional em resolver sua formulagao geral (por exemplo, no caso de chamas nao

simétricas).

Neste trabalho a formulacao de baixo Mach é obtida via uma simplifi-
cacao da equacao de continuidade sobre hipdteses apropriadas. O modelo resultante
pode ser aplicado a chamas difusivas laminares em geral e é particularmente apro-

priado para a modelagem com REDIM, como veremos mais adiante.



2.1 Equacoes governantes basicas para escoamentos

reativos multicomponentes

A partir deste momento, é assumido um escoamento gasoso reativo
continuo de ng, espécies quimicas (componentes). No seguinte, sdo apresentadas as
equagdes governantes basicas para escoamentos reativos multicomponentes [52, 92,

74].

2.1.1 Equacao da continuidade

A equacao da conservacao de massa para um componente de uma mis-
tura reativa lé-se:

Ipi
ot

onde o subscrito i denota a i-ésima espécie, p; a massa especifica (kg/m?), t o tempo
(s), v; o campo de velocidades (m/s) e 7; expressa a taxa de produgao/consumo da

massa devida as reagoes quimicas (kg/m? - s).

A conservacao de massa da mistura, também chamada de equacao da

continuidade, pode ser obtida somando todas as ng, equacoes de balanco (2.1), i.e.:

§ <88’: +V- (pivi)) - n;r (2.2)

i=1

Reagoes quimicas nao geram nem destroem a quantidade de massa total,
isso implica:

> =0 (2.3)

i=1

Agora, pela defini¢ao da velocidade média de massa da mistura u (m/s):

Nsp

1
22
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segue que a equacao da continuidade lé-se:

% +V - (pu) = 0. (2.5)

A equagcao da continuidade (2.5) nos leva a equagao da conservacao da

massa das espécies.

2.1.2 Conservacao da massa das espécies

O fluxo difusivo de massa da i-ésima espécie é definido por:
Ji =piVi:=p; (v; —u) (2.6)

onde V; e a velocidade difusiva da i-ésima espécie (m/s). Pela defini¢ao da velocidade
de massa média da mistura (2.4), segue

Nsp Nsp

ij' = Z/%Vz =0. (2.7)
i=1 i=1

Agora, da conservacao da massa das espécies (2.1), pode-se escrever

Ipi
ot

+ V- (piu) ==V j; +7 (2.8)

Em termos das fragdes de massa das espécies (w; = p;/p)

0 . )

Em termos do ntiimero de moles especificos (¢; = w;/M;)

0 1_ . 1.
57 (P9i) +V - (ppi) = TARRSTAL (2.10)

onde, M; denota a massa molar da i-ésima espécie (kg/mol).
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2.1.3 Equacao da quantidade de movimento

A conservacao da quantidade de movimento para uma dada espécie i
da mistura lé-se

0 _
a(pi’vi)+V' (pi'vi®v,~) ZV'(}@‘FPZ‘I),‘*F?'“,"UZ' (2.11)

onde p;b; é a forga atuando na i-ésima espécie da mistura (kg/m? - s?), 7w; é a
taxa de geragao de movimento por unidade de volume da i-ésima espécie e a; é o
tensor tensao da i-ésima espécie (kg/m-s?). A operagio bindria ® denota o produto

tensorial.

Levando em conta que a quantidade de movimento se conserva nas
reacoes quimicas, ou seja

Nsp

> =0, (2.12)
=1

tem-se que a equacao da conservacao da quantidade de movimento para a mistura
é:

Nsp Nsp

Nsp a i
Z (5(/%%) + V- (piv; ® v@-)) =V ;ai + ; pib;. (2.13)

i=1

Agora, pela defini¢cdo de V; = u — v; e a equagao (2.7), segue

=1 =1

Nsp

= mueut pViaV, (2.15)
i=1

Entao, a equagao (2.13) pode ser reescrita como:

a Nsp _ Nsp Nsp
a (pU) + V- (W@U) =V- Z_Zla.i -V (lzlp,VZ ®VZ> + Zzlp,b, (2.16)
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O tensor tensao o; pode ser dividido em uma parte isotrépica devida a

pressao parcial e uma parte deviatérica devida ao cisalhamento
as quais tém a mesma unidade (kg/m - s?) e 8 é 0 Delta de Kronecker.

Uma vez que a pressao estdtica é a soma das pressoes parciais (lei de
Dalton), a soma das tensdes das espécies individuais fornece o tensor tensao da

mistura
G=) Gi=pb+y T (2.18)
onde a pressao p tem unidade (Pa).

Assim sendo, a equacao da quantidade de movimento da mistura pode
ser escrita como segue

a Nsp Nsp Nsp

5(P“)+V'(PU®“) = —VerV-;ﬂ —V';(Pz‘vi®vz‘) Jr;mbz‘- (2.19)

2.1.4 Balanco de energia

O balango de energia é comumente expressado na forma da energia
cinética, energia total, e energia térmica [78, 52]. A equagao de balanco para a ener-
gia cinética pode ser derivada da equacao de balanco da quantidade de movimento.
A equagao de balan¢o da energia total pode ser derivada da teoria de Volume de
Controle Infinitesimal. Agora, da relagao entre entalpia e a energia interna, i.e.

p
u=h-"= 2.20
) (2.20)

onde, u é a energia interna da mistura (J/kg) e h é a entalpia (J/kg), pode-se derivar

a equagao de balango da energia térmica. Esta é uma combinacao linear entre as
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equagoes da energia cinética e energia total. Assim, obtém-se

9 Nsp . Nsp .
5 (Ph) + V-(wh)——v-;qi—v-q _v';.?ihi
n §?~‘V2}'+@+§U~Vp~ (2.21)
Z:1 1 3 8‘[: 2:1 K - .

onde, g; denota o fluxo de calor molecular da i-ésima espécie (J/m?-s) e g% ¢é o fluxo

de calor por radiagao (J/m? - s).

Nos célculos propostos neste trabalho vamos utilizar a equagao (2.21)
para o balanco da energia. A escolha de utilizar a equacao na formulacao da ental-
pia é condizente com as tabelas REDIM. Isto nao é uma restricao da metodologia
empregada, mas como iremos discutir mais adiante, facilita as simulagoes com as

tabelas REDIM.

Na sequéncia, apresenta-se a modelagem das forgas externas, dos termos

de transporte e das taxas devido as reagoes quimicas.

2.2 Termos fontes quimicos

Os termos fontes quimicos aparecem nas equagoes governantes de es-
coamentos reativos multicomponentes. Eles modelam a producao e o consumo das
espécies quimicas devido as reacoes quimicas. A modelagem requer um entendi-
mento minimo de cinética quimica [92, 52|, o que vamos discutir superficialmente

nesta secao e vamos aprofundar com mais detalhes no Capitulo 3.

Uma reagdo quimica elementar descreve a troca e/ou rearranjo de ato-
mos entre moléculas durante uma eventual colisdao entre elas. A colisdo pode envolver
uma ou mais espécies quimicas. A combustao de hidrocarbonetos envolve varias re-
agoes elementares e vérias espécies quimicas (como, por exemplo, a combustao do

metano).
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Uma reacao quimica elementar r pode ser descrita conforme a equacao

quimica

Nsp Msp

S A Y an A (2.22)
=1

i=1

onde, A; denota o simbolo da i-ésima espécie, k, o coeficiente da taxa de reacao
(mol/m? - 8), a;, e G; denotam os coeficientes estequiométricos da reagdo r para os

reagentes e os produtos, respectivamente. A conservacao da massa requer

Nsp

> M (ag, — ai) =0, (2.23)
i=1
onde, M; é a massa molar da i-ésima espécie (kg/mol).

Em cada reacao elementar r, no maximo tres espécies estao envolvidas
em cada lado da equagao [92]. Portanto, no méximo trés coeficientes a;. = (@ — a;;)
nao se anulam para cada r. Muito frequentemente, a terceira espécie nao ¢é afetada
pela reacao, ela somente fornece energia cinética para que a reacao aconteca, esta é

chamada de terceiro corpo.

A taxa molar f; de produgao/consumo da espécie ¢ é obtida pela adi¢ao

de todas as n, reacoes consideradas

Fi(T, w;) = Z (@i — ar) ke (T) ch?ﬂ (w) (2.24)

onde, ¢; é a concentragdo (ou, densidade molar) da j-ésima espécie, com ¢; =
Mj_lpwj (mol/m?), T denota a temperatura (K) e w = (w1, ..., wy,). Os termos

fontes quimicos em fracao de massa escrevem-se

(T, w) = M, f;(T,w). (2.25)

Devido a propriedade dos coeficientes estequiométricos, os termos fontes
7; sdo polindomios de grau maximo 3 com respeito a concentracao das espécies. Ainda

mais, de (2.23) tém-se que a soma de todos os fontes ng, é nula, i.e.

Nsp

> =0 (2.26)
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A dependéncia na temperatura é dada pela lei de Arrhenius estendida:
ki (T) = A, 7% (1%, (2.27)

onde A, é o fator pré-exponencial, 3, denota o expoente da temperatura, E,, a

energia de ativagao (J/mol) e R a constante universal dos gases (R = 8.314 J/mol-K).

Esta lei é empiricamente validada e as constantes A,, (3, e Eg, sao

usualmente determinadas por experimentos [92].

Na sequeéncia os fluxos moleculares sao modelados.

2.3 Fluxos moleculares

Aqui, apresentamos a modelagem dos fluxos de massa j;, de quantidade
de movimento &;, de calor g; e de radiacdo térmica q® para cada espécie i, i =

1, ..., ngp [52].
2.3.1 Transporte de massa

Em uma mistura gasosa multicomponente, a difusao de massa das espé-
cies 3;, 1 =1, ..., ng, sao associadas a trés forcas mecanicas e a uma forga térmica
[52]. Os fluxos de massa sao consequéncia de: (i) gradientes de concentracao jx :
(ii) pressdo j,; (por exemplo, no caso de gases em rotacdo formados por espécies
pesadas e leves); (iii) forgas externas j,,; (por exemplo, campo elétrico agindo sobre
espécies magnéticas); (iv) gradientes de temperatura jr,;. Estas contribui¢oes sao
usualmente chamadas de difusdo ordindria, pressao, forgada e térmica (Efeito de

Soret). Portanto, j; pode ser decomposta por

Ji=Jxi+Jpit+Ivit+ITi (2.28)
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Para misturas de gases ideais de baixa massa especifica, estas contri-

buicoes podem ser formuladas como segue

. pM,; —

ixi= T3 > " M;DyVa;, (2.29)
j=1

) pM; 1
j=1 p

o= PN e (o, (b= S 2 2.31

]b,i—MQZ g | LV j_z_k ) (2.31)
j=1 =1 P

jri=—-DIV(nT), (2.32)

onde, z; = n;/n é a fragdo molar da j-ésima espécie (n; nimero de moles das j-
ésima espécie e n = > n; ntmero de moles total), D;; (m?/s) e DI (kg/m - s),
1,7 =1, ..., ng, sao os coeficientes de difusao multicomponentes e os coeficientes

de difusao térmica multicomponentes, respectivamente.

Para muitas aplicacoes praticas, forcas magnéticas, bem como, a difusao
devida a pressao e a difusao térmica sao negligencidaveis. Ainda mais, para misturas
que contenham nitrogénio em excesso, por exemplo, a hipdtese de forte diluicao pode

ser aplicada e, assim, a seguinte forma simplificada
Ji= —D@MP%V% (2.33)

é suficientemente acurada para modelar o fluxo de massa. Aqui, DM denota o

coeficiente de difusao para a espécie ¢ nas outras espécies.

2.3.2 Transporte molecular de quantidade de movimento

Assumindo um fluido Newtoniano, o tensor tensao da mistura pode ser
formulado de forma similar ao tensor tensdo para uma unica espécie [52], i.e.

Nsp

=Y Gi=-pb+7 (2.34)
=1

Qi
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onde, o tensor de cisalhamento para uma mistura multicomponente lé-se:

_ 2 =
7T=p(Vu+ (Vo)) - <§,uV u) J. (2.35)
2.3.3 Transporte de energia

O transporte molecular de energia esta associado a trés principais con-
tribuigdes: o fluxo de energia devido a gradientes de temperatura (condugao), o fluxo
de energia relacionado ao transporte de massa (inter-difusao) e ao efeito de Dufour
(fluxo de energia devido a difusao de massa) [52]. Na maioria dos casos, o efeito de

Dufour é negligenciavel.

A forma empirica usualmente utilizada para o fluxo de energia é dado

por:

_ —AVT+ZJJL +RT Z( L% ) (V= V) (2.36)
=1 j5=1

onde, a; é o coeficiente de difusdo térmico para a espécie i (kg/m -s) e A é a

condutividade térmica (J/K-m -s).
2.3.4 Fluxo de calor radiativo

O fluxo de calor radiativo em uma dada direcao pode ser obtida por
meios da integragao da intensidade do campo de energia radiativo sobre todos os

comprimentos de onda e angulo sélido [89], i

/ / sdwd), (2.37)
47

onde Iy, é a intensidade do campo da energia radiativa (W/m? - sr - Hz), a qual é a

solucao da equacao do transporte de radiagao

sA
V- I)\ws = /i)\[b)\ — /i)\[)\w — O's)\[)\w + 2 / I(:L‘,s/, )\)@(8/,8, )\)dw/. (238)
T Jar
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Nesta equagao, k) e 04y sao os coeficientes de absor¢ao e espalhamento,
I\ é a intensidade de radiacao do corpo negro, ® ¢é a funcao de fase, a qual fornece

a porcentagem de energia recebida da direcao s’ que é desviada para na direcao s.

E importante notar que as contribuicoes radiativas aparecem na equa-
¢ao da conservacao da energia como o divergente do fluxo de calor radiativo. Assim,
a taxa de transferéncia de calor devida a radiagao sobre todos os comprimentos de
onda e direcoes em um volume finito €2 limitado por uma superficie fechada S pode

ser obtida diretamente pela integracao do divergente, como segue

/ Vgt = / / / V - (Iy,8) dQdwd\
Q 0 47 JQ
= / / /(HAIbA—F&AIAw)dewd)\. (2.39)
0 47 JQ

A precisao das predicoes da transporte radiativa é limitada pela preci-
sao das medidas das propriedades radiativas do meio. Esta é especialmente critica
em problemas de combustao. Gases combustiveis nao espalham radiacao signifi-
cantemente, mas algumas espécies sao fortes absorbantes e emissores de energia

radiativa.

De acordo com a mecanica quantica, quando uma fonte eletromagnética
age sobre uma mistura gasosa, ela é absorvida somente se a quantidade de energia da
onda é exatamente a quantidade de energia necesséaria para elevar a energia molecular
de um nivel baixo para um nivel mais alto. Uma vez que a energia da onda é em
quantidades discretas (iLC/ A, h a constante de Planck e ¢ a velocidade da onda),
somente um comprimento de onda \ é afetado. A maioria das moléculas gasosas
tém varias centenas ou mesmo milhares de estados de energia possiveis. Os gases de

combustao (por exemplo, COy e HyO) tem entre 10° e 10° estados de energia.

Dado a alta variacao dos comprimentos de onda dos coeficientes de ab-
sorgao (igual ao nimero de coeficientes de emissao pela lei de Kirchoff), o estudo

completo da equacao de transporte de radiagao €, no presente, além das possibilida-
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des da maioria dos estudos praticos, o que inclui os estudos em combustao. Envolve

a resolucao de tantas equacoes quantos estados de energia.

2.3.4.1 Submodelo radiativo

O transporte de calor radiativo em chamas é comumente modelada pela
suposicao de que a quantidade de energia emitida é consideravelmente maior que a
absorvida e espalhamento nao ocorre. Portanto, a taxa liquida de transporte de
calor por radiacao depende somente da intensidade radiativa do corpo negro Iy e

nao existe necessidade de resolver a equagao (2.39).

Uma variante da aproximacao acima é dada pelo modelo oticamente
fino (optically thin model), o qual é tipicamente aplicado na modelagem de chamas.
Este modelo assume radiagao oticamente fina entre os gases quentes e as vizinhangas
frias. Cada ponto de radiagao tem uma visao isotrépica do meio vizinho (veja [42, 4],
e as referencias neles citadas). A perda de calor radiativa por unidade de volume

para um sistema de um componente é expressada por
V- q" =do (kpT* — ki T) (2.40)

onde, o é a constante de Stefan-Boltzmann (o = 5.669 x 107 W/m? - K*), T, é a
temperatura do meio (K), kp é o coeficiente de absor¢ao média de Planck (m/N)
e k1 é o coeficiente de absor¢ao média incidente (m/N). Supondo, ainda, T, < T

obtemos a seguinte submodelo radiativo

V-q" =dokp (T" - T). (2.41)

Para uma mistura de gases, a absor¢ao média de Planck é dada pela
soma das pressoes parciais pelos coeficientes de absorcao de cada espécie

Nsp

Rp = ZPWP& (2-42)
i=1
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onde

fooo /{)\()\, T, P)IbA(T)d)\
fooo I (T)dA ’

kp(T, P) = (2.43)

e Iy\(T) é a fungao de Planck.

Para chamas de metano/ar as espécies radiativas mais importantes sao
CO2, HyO e, em uma escala inferior, CHy e CO [4, 42]. Para estas espécies, os
coeficientes de Planck médios sao calculados dos coeficientes espectrais das espécies

K, 0s quais sao comumente preditos pelo codigo RADCAL.

Neste trabalho, os coeficientes médios de absor¢ao de Planck para COs,
H,0, CHy e CO forma expressos por polinémios da temperatura, como em [4, 70].

Por uma questao de clareza, os polinomios sao aqui apresentados

1000 1000 2 1000\ °
Kpeo, = 18.741—121.31 (T) 12735 (T) —194.05 (T)

1000\ * 1000\°
56.31 [ — ) —5.8169 [ —— 9 44
1000 1000 2 1000\ °
Kpy,o = —0.23093 + 1.1239 (T)+9.4153 (T) —2.9988 (T)
1000\ * 1000\ °
+ 0.51382 (T) — 1.8684 (T) , (2.45)

Kpey, = 0.6334—0.0035686T + 1.6682 x 10~°T? +2.5611 x 10~ '°T"

— 2.6558 x 107171, (2.46)
e Kpy, ¢ dado por diferentes polinomios. For 300 < T' < 750K:

Kpeo = 4.7869 — 0.06953T + 2.95775 x 10~*T? — 4.25732 x 107 T3

+ 2.02894 x 107107, (2.47)
e para 750 < T < 2500K:

Kpeo = 10.09 —0.011837 + 4.7753 x 107°T% — 5.87209 x 10~ 7%

— 25334 x 10717 (2.48)



21

Para fechar a modelagem matematica, os coeficientes de transporte pre-

cisam ser determinados.

2.4 Coeficientes de transporte

Aqui apresentamos a modelagem dos coeficientes de transporte para
escoamentos reativos multicomponentes. A formulacao rigorosa dos coeficientes de
transporte nao sera considerada neste trabalho, pois esta formulacao é computacio-
nalmente proibitiva para a simulacao de chamas. Alternativamente, uma formulacao
simplificada é derivada com base na teoria cinética de gases assumindo aproximacgoes

de primeira ordem e medidas experimentais [92].

2.4.1 Coeficientes de difusao

Predicoes do coeficiente de difusdo (D) para um sistema com um compo-
nente supondo o modelo intermolecular de esferas rigidas, mostram que o coeficiente
de difusao é proporcional ao produto da velocidade média pelo livre caminho médio,
ie.

Do _3VmmkTl 6p 6 (2.49)
rigid sphere — ] 7T5'2 P - 5 P) - 5 .

onde, k denota a constante de Boltzmann (k = 1.3807 x 107%* m? - kg/s* - K), T
a temperatura absoluta, ¢ o diametro da particula e m a massa da particula. Um
fator de correcao QUD* chamado de integral de colisdo reduzido, corrige o modelo

das esferas rigidas:

Drigid sphere

D= QLD+

(2.50)
Pelo potencial de Lennard-Jones-6-12, a integral de colisao reduzida
QD% ¢ uma funcao da temperatura reduzida T* = kT /e, onde € leva em conta o

potencial intermolecular.
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Para uma mistura de dois componentes, a forma (2.50) é modificada
pela substituicdo da massa pela massa reduzida mymsy/(m; + ms), onde o subscrito
representa cada componente. Os parametros moleculares médios 12 e €12 (0s quais
também definem a temperatura reduzida T7,) podem ser satisfatoriamente aproxi-

mados por parametros moleculares usando as seguintes formas simples

O'1+0'2

012 = B s € €12 = /€1 " €9, (251)

os quais fornecem o coeficiente de difusao bindrio Dqs:

Jom kT mma
3 mi+ma 1
Dy =% i (2.52)

770%29(1’1)*(Tf2) ;

Agora, pelo uso da lei dos gases ideias pRT = pM, o coeficiente de

difusao binario pode ser reescrito conforme

lT?; Mi+M,
Dip = 2.662 x 1092101 (2.53)
" ' pot,o LD (T7) .
o qual ressalta que D o< T%2 e D o 1/p.
Para misturas, o forma empirica mais usada é dada por
1 —w
DM = v (2.54)

SO
a qual considera a difusao de um componente ¢ na mistura dos outros componentes
M. Esta bem conhecida aproximagao fornece uma boa precisao (=~ 10 %) quando
a mistura tem um componente dominante, como mistura contendo nitrogénio em

€XCesso.

2.4.2 Coeficientes de difusao térmica

Os coeficientes de difusao térmica sao usualmente dados por

DMy,
D] = —pi;%V(lnT) (2.55)
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onde ¥; é dada por

Nsp

Y =S gz 2.56
J J
j=1

Aqui, 6;; sao dados apenas para espécies quimicas com massa molar
menor que 5 (g/mol), para as quais os efeitos da difusao térmica sdo mais importan-
tes. 0;; nao dependem das concentracoes das espécies e sao usualmente aproximados

em termos de polinémios sobre a temperatura.

2.4.3 Coeficiente de viscosidade

Para um sistema de um componente a teoria cinética dos gases, usando
o modelo potencial intermolecular de esferas rigidas, garante que o coeficiente da
viscosidade p é proporcional ao produto da massa especifica da particula, velocidade

média, massa molecular e caminho livre, i.e.

5 vmmkT
Hrigid sphere = 16 702 .

(2.57)

A predicao é estendida para gases reais assumindo a modificacao da
expressao (2.57) com um fator Q22* (a integral de colisdo reduzida), o que fornece:

rigid sphere — MT
yy = Hrigidsphere 5 g6g3 o 108

02,2)* 52022+ (2.58)

Portanto, o coeficiente de viscosidade é proporcional a raiz quadrada

da temperatura (u oc T%/?).

Para misturas, a aproximagao empirica comumente usada (=~ 10% de

precisao) é dada por

Nsp Nsp -1
= % 3w + (Z x—) . (2.59)
=1

i1 M
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Figura 2.1: Exemplo de valores dos coeficientes de viscosidade acessados por uma
chama difusiva laminar metano/ar.

Uma melhor precisao é obtida (~ 5% de precisao) por

Nsp

p= Z T Znsp (2.60)

k 1k7éz;p
1 M, 3 NSTASIN
i 2 2 k 4
by =—=11+ . . . 2.61

2.4.4 Coeficiente de condutividade térmica

onde,

Para um sistema com um componente a teoria da cinética dos gases,
usando o modelo do potencial intermolecular para esferas rigidas, prediz o coeficiente
de condutividade A como sendo o produto da massa especifica da particula, veloci-
dade média, capacidade de calor molecular ¢, = C,/N4 e o caminho livre médio, o

que fornece

25 VmmkT ¢,

/\rigid sphere — @ (262)

o2 m

A inclusao dos gases reais é dado por

. Arigid sphere 4V T/M
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Figura 2.2: Exemplo de valores do coeficiente de condutividade térmica acessados

por uma chama difusiva laminar metano/ar.

onde, aqui, T" estd em (K), M em (g/mol) e 0 em (nm). Pode-se ver que a conduti-

vidade térmica é proporcional a raiz quadrada da temperatura (A oc T%/2).

Para misturas, uma forma empirica para o coeficiente de condutividade

térmica é dada por
1 | e\
p\—— A Ti
2 zz;x ! (il Ai)

Uma melhor precisao (=~ 5 — 10%) pode ser obtida por

Nsp )\Z
/\:ZI+1065- D,
i—1 : k=1,k#i TkPik

onde o fator de corregao ®;;, ¢ dado pela expressao (2.61).

2.4.5 Numeros adimensionais

(2.64)

(2.65)

Em muitas situacoes, as equacoes governantes sao escritas em variaveis

adimensionais, as quais permitem que as propriedades fisicas sejam relacionadas

por nimeros adimensionais [52]. Para a modelagem de combustao os nimeros mais
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importantes sdo: o nimero de Reynolds (Re), o nimero de Prandtl (Pr), o niimero
de Schmidt (Sc), o nimero de Lewis (Le), o nimero de Damkohler (Da) e o niimero

de Zel’dovich (Ze).

O numero de Reynolds é a razao das forcas de inercia pela viscosidade.
Para chamas tipo jato, é usualmente definido em termos do diametro interno do
injetor de combustivel (dp), ou seja

_ Udy

v

Re (2.66)

onde, U ¢ a velocidade média na saida do injetor. Para chamas laminares Re < 2000
e, para escoamentos com Re Z 2000 os efeitos da transicdo para um escoamento

turbulento aparecem.

O numero de Prandtl é definido como a razao do transporte de quanti-

dade de movimento com o transporte de calor, ou seja

Pr = % (2.67)

Um nimero de Prandtl tipico é 0.75 para a combustao de metano/ar.

O numero de Schmidt leva em conta o transporte da quantidade de

movimento com o transporte de massa. Ele é definido por

i

S¢=pi

(2.68)

Tipicos valores sao:Sccy, = 0.714, Scoan, = 1,403, Sco,m,, = 1.650, e Scy, = 0.202
[27].

A razao entre o nimero de Schmidt pelo niimero de Prandtl é chamado
de niimero de Lewis, o qual relaciona a transparéncia de calor com a transparéncia

de massa. E definido por

Le= 2= — (2.69)
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Para muitos gases, os quais as misturas metano/ar estao incluidas, o
nimero de Lewis é aproximadamente 1. Portanto, a hipétese Le = 1 é muitas vezes

adotada para chamas turbulentas, afim de diminuir o esfor¢co computacional.

O numero de Damkohler é a razao entre a escala de tempo turbulento
macroscopico (7p) e a escala de tempo quimica (7.), i.e.

70

Da = (2.70)

Te

Se Da < 1, a escala de tempo necessaria para uma mudanca quimica

é maior que o tempo necessario para uma mudanca de movimento do fluido, o que
implica em uma frente de chama larga. Por outro lado, altos Da indicam chamas
com estreitas frentes de chama. Frentes estreitas é uma condi¢ao desejada para a

modelagem flamelet, por exemplo.

O numero de Zel'dovich é relacionado a taxa quimica. Ele é proporci-

onal a razao da temperatura de ativacao e a temperatura de queima, i.e.
1,
)

ze = a—
e aTb

(2.71)

onde, Ta = E,./R, & = T";bT“, T, é a temperatura dos gases frios (muitas vezes
a temperatura ambiente) e T, é a temperatura dos gases quentes (para chamas

adiabdticas de mistura estequiométricas T é definida como a temperatura de chama

adiabdtica [92]).

2.5 Formulacao de baixo nimero de Mach

Afim de obter um modelo numérico estavel, a aproximacao de baixo
numero de Mach é empregada. Neste caso, a massa especifica varia no espaco devido
a gradientes de temperatura e massa molar média. A pressao p é separada em duas

partes

p(,t) = Pin(t) + puya(z, 1), (2.72)
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uma parte térmica Py, a qual é constante no espago e uma parte hidrodinamica pyyq,
a qual é em muitas ordens de magnitude menor que F,;,. Portanto, negligenciando

Phya Da lei dos gases ideais, tem-se uma equacao algébrica para a massa especifica

PoaM
= 2.73
P="pT (2.73)
ao invés de uma equacao para a pressao total como na formulacao compressivel
completa.
Agora, das equagoes (2.5) e (2.73) obtém-se
1 0Py
— V. L(u,T,M)=0 2.74
BV ut L T M) = @71
onde
1 dM 1dT
Lu,T,M):=—— — —=—. 2.75

De agora em diante, a pressao hidrodinamica sera denotada simples-

mente por p. Ainda mais, as seguintes hipdteses sao tomadas:

Fluido Newtoniano;

negligenciavel dissipacao viscosa;

negligenciavel efeito de Soret;

negligenciavel efeito de Dufour;

e numero de Lewis igual a 1;

Assim, com base nas equagoes (2.5), (2.10), (2.19), (2.21) e as hipdteses acima, o

escoamento reativo pode ser descrito pelo seguinte sistema de equagoes estaciondrias:

V-u+ LT M)=0, (2.76)

pu-Vu =V - (uVu) + Vp = (p—po) g, (2.77)

ou-Vh—V- (C—i\)Vh) = -V .-qf, (2.78)
A 1. .

pu- Vo — V- (Mchxi) :Mn, i=1, ..., ng, (2.79)
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onde, u denota o campo de velocidades (m/s), T' a temperatura (K), M = > z; M,
a massa molar média, (kg/mol), p a massa especifica (kg/m?), p o coeficiente da
viscosidade (kg/(m-s)), p a pressao hidrodinamica (Pa), py a massa especifica do ar
a temperatura ambiente 7' = 298 K, g = (0,0, —9.81)" o vetor gravidade (m/s?), h
a entalpia especifica (J/kg), ¢, a capacidade de calor total (J/(kg-K)), A a conduti-
vidade térmica (J/(m-K-s)), g% é o fluxo de calor radiativo (J/(m?-s)), M; a massa
molar (kg/mol), 7; a taxa de reagdao da i-ésima espécie (Kg/(m? -s)), ¢; = w;/M;
o numero de mole especifico da i-ésima espécie (mol/kg), w; a fracdo de massa da
i-ésima espécie e x; a fracao molar da ¢-ésima espécie. O modelo é fechado com a

equacao de estado

Py, M
— 2.

e pela aproximacao de baixo niimero de Mach

1 1
Lu,T,M)=u-{—=VM-—-=VT), 2.81
w.7.30) =u (30 - 1) (2.81)
Deve-se observar que a metodologia proposta neste trabalho nao se
restringe as hipdteses acima. Entretanto, elas sao compativeis com o modelo redu-
zido automaticamente pelo método Reaction-Diffusion Manifold (REDIM). Recen-
temente, a ferramenta REDIM foi estendida para transporte detalhado [61], o que

pode ser incluido no modelo acima sem mudanca nos conceitos. A perda de calor

radiativa é dada pelo submodelo (2.41) discutido anteriormente.

Na sequéncia a cinética quimica é discutida em mais detalhe. Isso
nos fornecera as bases para discutir as ferramentas de reducao de modelos para

combustao.
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3 CINETICA DA COMBUSTAO

Neste capitulo é apresentado uma pequena revisao sobre a cldssica ciné-
tica da combustao (veja, por exemplo, [92, 56, 52| para uma discussao mais aprofun-
dada sobre cinética da combustao). O objetivo é de coletar as informagoes necessa-
rias para descrever os processos termoquimicos envolvidos em escoamentos reativos.
Primeiro, a cinética das reagoes elementares é discutida. Entao, mecanismos de

combustao sao definidos e suas aplicacoes na simulacao da combustao é discutida.

3.1 Cinética da reacao

A cinética de reacoes quimicas é o estudo das taxas dos processos quimi-
cos. Portanto, aqui apresenta-se a notacao bésica e modelagem matematica basica
do consumo/produgao das espécies quimicas devido aos processos reativos. A dis-
cussao comeca pela apresentacao das reacoes elementares e suas propriedades. Mais
tarde, mecanismos (quimicos) completos de combustao sao introduzidos como uma

colecao de reacoes elementares.

Como brevemente discutido no tdltimo capitulo, os processos sao com-
postos por um numero de reagoes reversiveis (ou, irreversiveis) que envolvem ng,
espécies quimicas [92]. Cada uma destas reagdes podem ser representadas na forma

geral

Sad &Y anA (3.1)

onde, A; representa o simbolo quimico da i-ésima espécie, a; e a; seus coeficientes
estequiométricos. O simbolo < indica que a reagdo ocorre tanto para frente (a
esquerda os reagentes e a direita os produtos) como para trés (a direita os produtos

e a esquerda os reagentes).
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As reacgbes quimicas ocorrem em uma taxa definida que depende de
diferentes varidveis como a concentragao das espécies envolvidas, a temperatura e
a pressao. Para uma dada reacao, a taxa de reacao é a medida quantitativa de
sua evolucao, ou melhor, nimero de moles das espécies produzidas (ou reagentes
consumidos) por unidade de tempo e volume. A lei da taxa descreve uma forma

empirica destas taxas de reacao.

Para a equacdo quimica (3.1), a taxa molar de consumo/produgao das

espécies le-se:

de;
= (@ —ang (32)
onde, ¢; denota a concentracao da i-ésima espécies e ¢ a taxa total, definida por

Nsp Nsp
q= kac;” —k:bHc?j (3.3)
i=1 j=1
onde, k; e k, denotam os coeficientes da taxa de reagao para frente e para tras,

respectivamente.

Usualmente, somente os coeficientes das taxas das reagoes para frente
sao dadas na literatura [52, 92]. Os coeficientes das taxas para trds podem ser
calculadas das anteriores pela definicao das constantes de equilibrio. Isto é motivado
pelo fato que uma vez que o equilibrio quimico é estabelecido, i.e., ¢ = 0, a seguinte

relacao é valida

Nsp _a;
ﬂ _ [ ¢
ko T2

7

= K. (3.4)

onde K, é chamada de constante de equilibrio, a qual pode ser determinada pelas

propriedades termodinamicas [92].

3.1.1 Ordens da reacao

Tres tipos de reagoes elementares podem ser distinguidas: reacao uni-
molecular, bimolecular e tri-molecular. Reag¢oes unimoleculares descrevem o rear-

ranjo ou a dissociagdo de uma molécula (por exemplo, CoH3; — CyHs + H), e a
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taxa de reacao é de primeira ordem. Isto significa que a taxa é linear com respeito a
concentracao da espécie reativa. Reacoes bi-moleculares ocorrem por colisao de duas
espécies (ambas iguais ou diferentes). Estas sdo as mais encontradas (por exemplo,
Hy0+ 0y — HO5+OH) e elas tém taxas de reacao de ordem 2. De forma similar, as

reacoes tri-moleculares estao definidas (por exemplo, H+ Os + HoO — HO5 + H50).

3.1.2 Reacgao elementar e global

Nos processos quimicos, pode-se distinguir dois tipos principais de rea-

¢oes: reacoes elementares e reacoes globais.

Reacoes elementares sao aquelas que ocorrem como o resultado de pro-
cessos de colisao, assim como elas sao escritas. Estas reacoes dependem das forcas
potenciais intermoleculares existindo no momento da colisao, dos estados quanticos
das moléculas e da transferéncia de energia. Um exemplo de uma reacao elementar

é dado por
H,+ O % OH + H (3.5)
a qual é parte da base da oxidacao de Hs.

Reagoes globais sao consequéncia de varias reagoes elementares (veja
Tabela 3.1, para exemplos). Elas sdo normalmente aplicadas sob hip6teses bastante
restritivas e nao sao geralmente validas. Uma vez que sao resultado de processos
muito mais complexos, precisa-se de estudos experimentais e/ou modelos matemati-
cos para calcular suas ordens de reacao. Assim, diferentemente das reacoes elemen-
tares, suas ordens de reagao nao sao necessariamente condizentes com a moleculari-
dade da reagao (por exemplo, elas podem assumir mesmo valores negativos!). Isto
pode ser entendido como uma primeira tentativa em simplificar a descrigao da com-
plexa cinética quimica (veja, Capitulo 4 para maiores detalhes sobre simplifica¢ao

de mecanismos quimicos).
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Tabela 3.1: Exemplos de reagoes globais.

Hy, + 050, + 05-3762N;, — HO + 0.5-3.762 Ny
CH, + 200, + 20-3.762N, — CO; + 2.0HO + 2.0-3.762 Ny
CsHs + 5002 + 5.0-3.762Ny — 3.0C0O; + 4.0HO + 5.0-3.762 Ny

3.1.3 Coeficiente da taxa de reacao

Os coeficientes das taxas das reagoes quimicas dependem fortemente e
de forma nao-linear da temperatura. De acordo com Arrhenius (1889) esta depen-
déncia é dada pela forma empirica

k=A e wt (3.6)
a qual é chamada de lei de Arrhenius. Aqui, A’ é chamado de fator pré-exponencial,
E, denota a energia de ativagao, R a constante universal dos gases e T" a temperatura.
Medidas mais precisas mostram que o fator pré-exponencial também depende da

temperatura para algumas reacoes, o que modifica a lei de Arrhenius para
k= AT? e~ #t (3.7)

onde, b é chamado o expoente da temperatura. E importante notar que geralmente
A’ depende fracamente da temperatura, com algumas exce¢oes como, por exemplo,

no caso da reagao da dissociagao de CHz (CoHz — CoHs + H).

As constantes de reacao que envolvem a equacao modificada de Ar-
rhenius (3.7) sdo determinadas por experimentos, usualmente calculados para um
intervalo finito de temperatura. A limitacao da precisao dos dados experimentais

motiva a aceitagdo comum da lei de Arrhenius [92].

Da teoria cinética, a energia de ativacao é definida como a energia re-
querida para trazer os reagentes ao estado energético para o qual as ligacoes quimicas
podem se quebrar formando, assim, os produtos. Uma reacao ocorre se diferentes
moléculas de espécies quimicas colidem com uma apropriada orientacao e com ve-

locidade suficiente. Do pondo de vista tedrico rigoroso, os processos de colisao sao
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governados pela equacao de Schrédinger da mecanica quantica, da qual a energia de
ativagao pode ser calculada. Entretanto, o célculo através da equagao de Schrodin-
ger é extremamente dificil, o que forga o emprego de procedimentos semi-empiricos

para obter as constantes das taxas de reacoes.

Para algumas reacoes unimoleculares, os coeficientes das taxas depen-
dem da pressao. Isto é uma indicacao que estas reagoes naos sao de fato elementares,
mas uma sequéncia de reacoes. O modelo de Lindemann estabelece que uma reagao
sO é possivel, se a energia das moléculas é suficiente para quebrar a ligacao. Por-
tanto, é necessario que antes da reacao, energia seja adicionada as moléculas através
da colisao com outras moléculas M (terceiro corpo ou parceiros de colisdo). Entao,
as moléculas excitadas (moléculas com suficiente energia) podem se decompor em
produtos, ou elas podem se desativar através da colisao. Portanto, dois extremos
podem ser distinguidos, i.e., reacao em baixa pressao e em alta pressao. Em baixa
pressao a concentracao do terceiro corpo M é muito pequena, o que implica em
baixa ativacao. Por outro lado, em alta pressao, a concentracao do terceiro corpo é
muito alta e a ativagao é rapida. Isto motiva a férmula de Lindemann:

L — kinf
1+ kint/ (Kocur)

(3.8)

onde, ks e ko, sao os coeficientes da taxa a alta e baixa pressoes, respectivamente.
A concentracao do terceiro corpo cys € dada por

Nsp

CM = ZO&Z‘CZ' (39)
=1

onde, «; é chamada de eficiéncia da i-ésima espécie, a qual pode ser diferente em

cada reacao. Um exemplo de tal reacao é a dissociacao de CO,, dada por
CO;+M—-0+CO+M (3.10)

a qual, para o mecanismo GRI-3.0 [83], tem ay, = 2.00, ap, = 6.00, ap,o = 6.00,

OCHy, = 200, xco = 150, dCco, = 350, QCyHg — 300, € AR — 0.50.
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Um tratamento mais refinado dos efeitos da pressao é obtido usando
os parametros TROE. Neste caso, a férmula de Lindemann é multiplicada por um

fator de alargamento F', o qual é computado conforme

1 Fcen
log F' = °8 :

(3.11)

2
1 _'_ log PT—I—C
N—0.14(log P,+C)

com N = 0.75 — 1.271og Fient, € C = —0.4 — 0.67log Fieny. Aqui, P, é a pressao

reduzida, dada por

ko
p, = =M (3.12)
k:inf
O parametro falloff Feeny ¢ dado por
Fcent = (]- - a)e_% + CLG_% + 6_%- (313)

E importante notar que para um sistema a pressao constante sempre
pode-se aproximar o coeficiente da taxa pela lei de Arrhenius sem muita perda de

precisao. Por ser mais simples, a lei de Arrhenius é preferida para estudos tedricos.

3.2 Mecanismos de combustao

Até o momento, discutiu-se apenas reacoes elementares. A tnica ten-
tativa de descrever reagoes mais complexas foi através de reagoes globais, as quais
representam uma enorme simplificacao do processo geral. Nos processos de com-
bustao, a oxidagao de um dado combustivel envolve varias reagoes elementares, as
quais sao chamadas de reagoes em cadeia. Estas sao uma série de reacoes elemen-
tares consecutivas, competitivas e opostas. Elas descrevem o caminho pelo qual o
combustivel é oxidado. O conjunto completo de reagoes elementares com suas res-
pectivas constantes das taxas das reagoes é chamado de mecanismo da combustao

ou, mais geralmente, mecanismo de reagao quimico.
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3.2.1 Reacgoes em cadeia

Quando varias reacoes estao envolvidas em um processo reativo, a con-
tribuigdo de cada uma é somada para calcular a taxa molar de consumo/produgao

de cada espécie, i.e.

Ny Nisp Nsp

Ti= Z (Gij — aiz) | Ky, H e’ = kg H i (3.14)
k=1 k=1

J=1

onde, a;; e a;; sao os coeficientes estequiométricos da i-ésima espécie na reacao j.

Pode-se notar, que a férmula (3.14) somente é valida para mecanismos
quimicos baseados em reagoes elementares. Quando, reacoes globais sao considera-
das, os coeficientes estequiométricos nao necessariamente concordam com as ordens

das reagoes [76].

Entre as diferentes reagoes que ocorrem em um processo de combustao,
quatro tipos podem ser identificados: reacao de inicializagao (initiating reaction), de
progresso em cadeia (chain propagating), de ramificagdo em cadeia (chain branching)

e de término (terminating reactions).

Reacao de inicializacao sao aquelas responsaveis pela ignicao da cadeia
de reagoes. Espécies estaveis (por exemplo, O,) reagem formando radicais (por
exemplo, O), os quais sdo moléculas altamente reativas com elétrons desemparelha-
dos. Um exemplo ilustrativo na combustao metano/ar é o ataque do oxigénio as

moléculas de metano formando metil (CHj) e hidroperéxido (HOs):

Reagao de ramificagdo em cadeia sao aquelas que causam a quebra de
espécies estaveis por radicais, implicando no aumento do nimero de radicais. Estas
reacoes sao as fontes mais importantes de radicais, os quais participam das reagoes

mais importantes do mecanismos de reacao. Um exemplo é dado por
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Reagoes de propagacao em cadeia também sao responséaveis pela quebra
de espécies estaveis por radicais, mas nao implicam num aumento do niimero de ra-
dicais. Como resultado, outras espécies estaveis ou espécies quimicamente excitadas

sao formadas, por exemplo

OH + H, — H,0 + O. (3.17)

Finalmente, o processo de oxidagao termina por causa das chamadas re-
acao de término em cadeia ou reagao de quebra em cadeia (chain breaking reactions).
Nestas, radicais reagem para formar produtos estaveis ou reagem com as paredes do

meio através de colisoes moleculares. Um exemplo tipico é a reagao elementar

OH-+H+ M — H,O + M. (3.18)

Considere a seguinte nomenclatura: S para espécies estaveis, R para es-
pécies radicais e S* para espécies excitadas. Assim, a combustao de hidrocarbonetos

pode ser resumida como segue [52]:

- inicializacao: S—R

- ramificagao: S+R—=aR+S* coma>1
- propagacao: S+R—=S+S"

- término: S+R—S

3.2.2 O processo de oxidagcao do metano

Anteriormente, viu-se que a combustao de hidrocarbonetos segue um
caminho geral de reagoes. A oxidagao do metano é um exemplo pratico. Ela comeca
quando a ligacao do carbono no metano é quebrada para formar radicais, principal-

mente pelas reagoes de inicializacao:
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Uma vez que os radicais de hidrocarbonetos sao produzidos, eles rapi-
damente reagem com o oxigénio por meio das reagoes de quebra em cadeia, cujas

mais importantes sao:

formando radicais como o CH30, CH,0O, OH e O. Simultaneamente, outras reacoes

importantes de quebra ocorrem como, por exemplo:

CH, + H < CH; + H, (3.23)

As reagbes acima aumentam o nimero de radicais, os quais sao respon-

saveis pelas reagoes de propagacao:

Neste momento, vérias reagoes rapidas de propagacao ocorrem, for-
mando e consumindo CH30, CH,O e HCO. Apods estas, HCO dissocia formando
CO. Ainda mais, quantidades significativas de grandes hidrocarbonetos contendo 2
ou mais atomos de carbono sao produzidos durante a oxidacao do metano. Exemplos

importantes de reacoes de recombinagao sao:

CH3 + CHg = CQHG (327)
CH, + CH; & Coll; + H (3.28)
CHg + CHg <~ CQH4 + Hs. (329)

Outro grupo importante de reagoes envolve como reagente Oy e tem

como produto Hy e radicais intermedidrios, como H, OH e O. As mais importantes
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reacoes deste grupo sao:

H+ Oy < OH+ O (3.30)
O+Hy,< OH+H (3.31)
H, + OH < H,0 + H (3.32)
OH + OH < O + H,0. (3.33)

A oxidacao do metano acaba com a oxidacao de CO, comum a combus-

tiveis organicos. As reagoes de término mais importantes para a mistura metano/ar

sao:
CO+0+M& CO,+M (3.34)
CO + 0Oy & CO2+ 0 (3.35)
CO+0OH& CO,+H (3.36)
CO + HO;3 & CO2 + OH. (3.37)
Outras reacoes de término menos importantes sao:
H+H+M& Hy+ M (3.38)
0+0+M& 0, +M (3.39)
H+OH+M < H,O0+M (3.40)
O+H+M<«& OH+ M. (3.41)

3.2.3 Mecanismos de reagoes completos

O conjunto completo de reagdes que compoe o processo de combustao
forma o chamado mecanismo de reagoes completo ou, simplesmente, mecanismo
completo. Estes mecanismos sao caracterizados por um grande niimero de espécies
quimicas envolvidas em um grande ntimero de reagoes elementares. Mais importante,
eles sao considerados independentes do problema, i.e., sao validos para a combustao

em diferentes pressoes, temperatura inicial, entre outras condigoes.
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HZ
oxidacao

CcO
oxidacao

CH

n 2n+2
oxidacéo
n>2

CH,OH
oxidacao

CH,/CH,
oxidacéo

Figura 3.1: Estrutura hierarquica dos mecanismos de combustao de hidrocarbonetos
alifdticos. Grafico baseado na figura 8.8 em [92].

Mecanismos completos sao independentes dos problemas, mas depen-
dem de um combustivel e oxidante especificos. Mecanismos para a oxidacao de hi-
drocarbonetos apresentam uma importante hierarquia estrutural (veja a Figura 3.1).
Todos eles tém como base os mecanismos da oxidagao de Hy e de CO. A quanti-
dade de reacoes elementares aumenta conforme o ntmero de atomos de carbonos

que formam o combustivel.

Um exemplo de um mecanismo completo para a combustao de me-
tano/ar ¢ o mecanismo GRI-Mech [83]. Sua ultima versdao (GRI-Mech 3.0) envolve
53 espécies quimicas e 325 reagoes elementares. Neste, as reacoes envolvendo car-
bono estao presentes em detalhe, levando em conta até hidrocarbonetos com Cy e Cs.
Mais ainda, o mecanismo considera a formacao de espécies contaminantes (como,
por exemplo, NO), as quais sao especialmente interessantes em questoes ambientais

(veja [83], para acessar o mecanismo e obter mais informagoes sobre ele).

A enorme complexidade dos mecanismos de combustao completos os
tornam proibitivos em simulagoes numéricas de processos de combustao de interesse
industrial. Para entender melhor a problemética, observe que com o emprego da
modelagem apresentada no Capitulo 2 cada espécie quimica presente no mecanismo
estd unicamente associada a uma equacao diferencial parcial nao-linear. Ainda,
o sistema de equagoes resultante é fortemente acoplado através dos termos fontes
reativos e dos coeficientes de transporte. Por exemplo, a modelagem matematica

rigorosa da combustdao de metano/ar em trés dimensées usando o GRI-Mech 3.0
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requer a solugao de um sistema altamente complexo com pelo menos 53 + 5 =
58 equagoes. Portanto, técnicas de reducao de mecanismos quimicos devem ser

consideradas.
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4 MODELOS REDUZIDOS PARA
COMBUSTAO

Neste capitulo, discute-se algumas técnicas de simplificagdo/reducao de
mecanismos de reacao comumente usadas. Com base nas vantagens e desvantagens
de cada estratégia, motiva-se a apresentacao do método Reaction-Diffusion Mani-

fold, feito no préoximo capitulo.

4.1 Mecanismos esqueletos

Normalmente, o primeiro passo realizado para reduzir um mecanismo
quimico é analisar, por meio de uma anélise de sensibilidade, a importancia relativa
de cada reagao elementar sobre o conjunto completo de reagoes elementares. Esta
analise envolve o estudo de uma colecao de experimentos e simulacoes numéricas
detalhadas para um dado problema. Como resultado, algumas reacoes elementares
sao retiradas ou combinadas para formular o mecanismos reduzido, chamado de

mecanismo esqueleto (skeletal mechanism).

As maiores desavantagens destes mecanismos reduzidos é o fato deles
serem dependentes do problema (dependem da razao de equivaléncia, da pressao,
etc.) e de requererem um conhecimento especializado para sua construgao. Por
exemplo, a oxidagao do metano para misturas pobres pode ser bem aproximada por
mecanismos esqueletos que consideram apenas o grupo de reagoes dos hidrocarbo-
netos C. Entretanto, experimentos confirmam que a cadeia de reacao Cy, bem como

de hidrocarbonetos maiores, tém grande importancia em misturas ricas.
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4.2 Fracao de mistura e a hipotese de quimica rapida

A hipétese de quimica rapida é talvez a mais forte suposicdo na mo-
delagem em combustao. A ideia é assumir que o combustivel e o oxidante reagem
em uma escala de tempo muito menor que a escala de tempo dos outros processos
fisicos. Assim, eles nunca se encontram em uma mesma regiao do espago termoqui-
mico. Isso implica em um modelo algébrico muito simples para o processo global de

combustao em chamas difusivas, a chamada aproximacgao de Burke-Schumann.

Para apresentar o modelo, precisa-se, primeiro, definir um escalar con-

servado, neste caso, define-se a fracao de mistura.

4.2.1 Fracao de mistura

A fracao de mistura Z é um escalar conservado, i.e. ele nao varia
devido as reacoes quimicas. Para definir Z assume-se um processo de combustao
estequiométrico de escoamentos de dois reagentes (o escoamento do combustivel,
indicado por 1 e com taxa de fluxo de massa m; e, o escoamento do oxidante,
indicado por 2 e com taxa de fluxo de massa my). A fracdo de massa é, entao,

definida por

7 = il

M 41
iy + iy (1)

e, portanto, Z = 1 na injecao de combustivel e Z = 0 na injecao oxidante.

A fracao de mistura pode ser dada em funcao das fragdes de massa do

combustivel e do oxidante. Para ver isso, considere a reacao global generalizada
Ve F + 0,0 — V)P, (4.2)

onde, v, vy, e V) denotam os coeficientes estequiométricos de reagao, com F, O e P
representando o combustivel, o oxidante e o produto. Na auséncia da difusao, esta

equacao global garante que as variagoes da fracao de massa do combustivel dwr e
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do oxidante dwp satisfazem:

dwo dwp
- = — . (4.3)
voMo  veMp

Para um sistema espacialmente homogénico, como também, para sis-
tema com difusividades iguais, a equacao acima pode ser integrada do estado nao

queimado para o estado de queima, o que fornece
VW — Wo = VWpy — WOy (4.4)

onde, v é a razao combustivel /oxidante estequiométrica

/
M
y = 200 (4.5)

I/};MF’

e o subscrito u denota a mistura inicial nao-queimada.

Uma mistura é chamada estequiométrica se a razao combustivel /oxidante
é tal que ambos combustivel e oxidante sao completamente consumidos apds a com-
bustao, i.e., eles sao transformados em produtos. Uma mistura estequiométrica
requer que a razao da fragdo molar x; combustivel /oxidante seja igual a razao dos

coeficientes estequiométricos, i.e.:

/ /
To,u Yo . Wo,u I/OMO
——| = —*, ou, equivalentemente, ——| = ———

i =v. (4.6)

; —
Truly Vi Why | 4 Vi Mp

Agora, pela definicao da fracdo de mistura, a fracdo de massa wg,, €

relacionada a Z por
Wpy = W12, (4.7)

onde wp; denota a fragao de massa do combustivel na injecao do combustivel. Ana-

logamente,
Wou = w072(1 - Z), (48)

onde, wo o representa a fragao de massa do oxidante na inje¢ao do oxidante.
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Tabela 4.1: Valores tipicos de ¢ e Zy para combustiveis comumente usados. AR
denota a mistura 0.21%0s + 0.79% N5.

Combustivel | Oxidante | wg,, | Wou | VF | Vo v ) T

H, O, 1,0 | 1,00 | 1,0 | 0,5 | 8,00 | 8,00 | 0,111
H, AR 1,0 1 0,23 | 1,0 0,5 8,00 | 34,8 | 0,028
CH, O, 1,0 | 1,00 | 1,0 | 2,0 | 4,00 | 4,00 | 0,200
CH, AR 1,0 10,23 | 1,0]2,04,00]| 17,4 0,054
CsHyg O, 1,0 | 1,00 | 1,0 | 5,0 | 3,64 | 3,64 | 0,216
CsHyg AR 1,0 10,23 | 1,0]5,0] 3,64 158 | 0,059
CoHy O, 1,0 | 1,00 | 1,0 | 3,0 | 3,43 | 3,43 | 0,226
CyH, AR 1,0 1 0,23 | 1,0 3,0 3,43 | 14,9 | 0,063
CyH, O, 1,0 | 1,00 | 1,0 | 2,5 | 3,08 | 3,08 | 0,245
CyH, AR 1,0 10,23 1,0]3,0]3,43]|14,9| 0,070

Das equagoes (4.4), (4.7) e (4.8), tem-se que a fragdo de mistura pode

ser escrita como:

VWp — Wo + Wo,2
VWE1 + Wo,2

J =

(4.9)

Para uma mistura estequiométrica, vwgr —wo = 0, obtém-se a definicao

da fracao de mistura estequiométrica:

I/U}F’1:|_1_ 1
= T (b’

T = {1 + (4.10)

wo,2
onde, ¢ = vwp,/wo,, ¢ chamado de razdo de equivaléncia. Valores tipicos de ¢ e

Z g sao encontrados na Tabela 4.1.

4.2.2 Solugao de Burke-Schumann

A hipétese de quimica rapida permite que a concentracao de espécies
e energia sejam escritas como fungoes lineares por partes da fracao de mistura.
Assumindo a equagao global (4.2) e utilizando as definigdes (4.9)-(4.10), pode-se

derivar as seguintes relagoes:

wp(Z) = w1 §=5

wo(Z) =0

, for Z>Zy (4.11)
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Z) =0
wr(Z) for Z< 7. (4.12)

wo(Z) = Wo,2 ZSZtS_tZ

Portanto, sobre as hipdteses de quimica rapida, difusividades iguais e
capacidades de calor iguais, pode-se ver que as concentracoes das espécies sao fungoes
lineares por partes da fracao de mistura. Mais ainda, negligenciando os efeitos de
Soret, Dufour e os efeitos radiativos, pode-se ver que a temperatura, bem como a

entalpia, também é funcao linear por partes da fracao de mistura. A temperatura é

dada por
QwO,Q
TU(2) + i 2 . Z<Zy

onde @ é o coeficiente de liberagao de calor e T,(Z) = Ty + Z(T} — T5), com o0s

subscritos denotando o combustivel e 0o oxidante como anteriormente.

Para o produto, relagoes lineares semelhantes sao obtidas:

i =~ = e (4.14)
VgMP V%VMF I/,OMO’ ’
as quais implicam
V%Mp .
wp(Z) = BN Gora 2 —wr(2)) A (4.15)
vty (woo(1 = Z) —wo(Z)] , Z < Zq

A Figura 4.1 mostra um exemplo ilustrativo da solucao de Burke-
Schumann para uma chama de metano diluido em nitrogénio (35%Nsy + 65%CHy)
e ar. A solugdo é baseada na cldssica equacao quimica global para a combustao
de metano/ar (veja a Tabela 3.1). A figura mostra que nao existe sobra de oxi-
dante na regido rica da chama (Z > Zy =~ 0.055) quando consideramos o modelo
de Burke-Schumann, entretanto a sobra de oxidante é uma conhecida caracteristica

desta chama em condic¢oes atmosféricas.



47

1 LIS B BN B BN B B L
09 | T 1 2100
08 | 1 1800
07 f
06 & W, 1 1500
a e
= 054 4 1200 =
04 F
0.3 — WeH, 1 900
[ W02
0.2 1 / 1 600
0.1 Weo,
ok ~ WH,o o 300
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
z

Figura 4.1: Exemplo ilustrativo da solu¢ao de Burke-Schumann para uma chama de
escoamento oposto (counterflow flame) de metano diluido em nitrogénio
com ar. Espécies estao em fracao de massa e a temperatura em Kelvin.

Agora, da discussao acima, ve-se que supondo quimica rapida o estado
quimico pode ser determinado em qualquer regiao se a fracao de mistura é conhecida.

Assim, é necessario modelar a fracdo de mistura.

4.2.3 A equagao da fragao de mistura e o modelo Flame Sheet

A equagao da fragdo de mistura pode ser derivada da defini¢ao (4.9)
e das equacoes governantes do combustivel e do oxidante. Novamente, as fortes
hipéteses de difusividades iguais e a equacao global devem ser assumidas. A equacao
segue:
Z
p§+pu-VZ—V-(pDVZ):O. (4.16)
A Equagao (4.16) é uma equagao convectiva-difusiva sem termo fonte,

pois a fracao de mistura é um escalar conservado, i.e. nao varia devido a reagao

quimica.
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A solugao de Burke-Schumann é um modelo simplificado para o pro-
cesso de combustao. Também chamado de modelo Flame Sheet, ele permite que o
esoamento reativo possa ser descrito pelo seguinte conjunto de equacoes governantes

para baixo nimero de Mach:

V-u+ Lu,T,M)=0, (4.17)

pu-Vu —V - uVu+Vp = (p—po)g, (4.18)
A

ou-VZ -V - (C—vz) =0, (4.19)
P

assumindo, Le = 1. Aqui, as equagoes (4.17) e (4.18) seguem o modelo apresentado

no final do Capitulo 2.

Pela hipdtese de quimica rapida, todas as propriedades termoquimicas
sao fungbes de um escalar conservado (aqui, a fragdo de mistura). Independente-
mente da chama laminar difusiva axisimétrica, as equagoes (4.17)-(4.19) formam um
sistema de 4 dimensoes, ao invés de 3+ng, na formulagao original (veja o Capitulo 2).
Ou seja, é assumido que todos os processos termoquimicos variam dentro de uma
variedade unidimensional (chamado de espaco da fracao de mistura) parametrizado

pela fracao de mistura.

As maiores desavantagens do modelo Flame Sheet sao decorréncia da
hipétese de quimica rapida e da intrinseca negligéncia do fenomeno de transporte
em construir a variedade unidimensional. Uma extensao deste conceito é dado pelo

modelo flamelet.

4.3 Modelo flamelet

Aqui, é brevemente discutido o modelo flamelet para combustao nao
pré-misturada. A ideia é de motivar a aplicagao da técnica Reaction-Difusion Ma-
nifold, nao de fazer um resumo sobre a teoria flamelet (veja, por exemplo, [74] para

uma discussao aprofundada). Para investigagoes do conceito flamelet em combustao
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turbulenta o leitor é recomendado aos trabalhos [26, 47, 66]. Para chamas laminares

recomenda-se os trabalhos [25, 32, 34].

Assumindo uma chama laminar difusiva sobre as hipéteses usuais, vimos
que a fracao de mistura é governada pela Equagao (4.16). A ideia do modelo flamelet
vem da observacao de que na vizinhanca da frente da chama, definido pela superficie
da mistura estequiométrica (Z(x,t) = Zg), vale o seguinte sistema de equagoes:

ow;  p Kﬁzwi
Pt = Le,2 022

Nestas equagoes a taxa de dissipacao escalar instantanea é definida por:
x=2D|VZ|, (4.21)

a qual toma o valor x4 para Z, e age como um parametro externo que ¢ imposto

a estrutura flamelet pelo campo da fracao de mistura.

3.5 ! ! ! ! ! ! ! ! !

[ :Flamé Shéet : : ;
3 Flameletx =30 —— i~
[ ~ Flamelet x = 100 : |

25 |

2t

®co,

15}
1t

05 |

18 19 20 21 22 23 24 25
N,

Figura 4.2: Exemplo ilustrativo comparando a solu¢ao Flame Sheet (linha preta)
com solugoes flamelet (linha verde x ~ 10, linha vermelha x ~ 30) para
uma chama oposta de metano diluido em nitrogénio com ar. As solugoes
estao projetadas no plano ¢n, X ¢co,.

O modelo flamelet supera as desvantagens do modelo Flame Sheet. Pri-

meiro, o modelo nao assume qualquer hipdtese sobre as taxas de reagoes permitindo
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a utilizacao de mecanismos quimicos completos, como também qualquer mecanismo
simplificado. Segundo, nao negligencia os processos de transporte na geracao do
espaco fracao de mistura. Esse é exatamente o papel da taxa de dissipacao escalar,

a qual pode ser vista como uma difusividade do espaco fracao de mistura.

A Figura 4.2 mostra um exemplo ilustrativo que compara a solugao
por Flame Sheet com solugbes por flamelet (com taxas de dissipagdo constantes)
para uma chama oposta de metano diluido em nitrogénio e ar. A figura mostra
claramente os efeitos de transporte: a solucao tende a linha de mistura quando a

taxa de dissipacao cresce.

Para uma dada solugao estacionéria (ou para um dado tempo t), as
equacoes flamelet também definem uma variedade unidimensional no espacgo de es-
tados termodinamico, a qual é parametrizada pela fragado de mistura. Isso significa
que todas as propriedades termoquimicas sao fungoes apenas da fragao de mistura.
Esta é a maior desavantagem do modelo flamelet, pois isto implica que os escalares
reativos sao constantes ao longo das iso-superficies da fracao de mistura. Entre-
tanto, para chamas ancoradas (lifted flames) e chamas triplas (triple flames) isso
nao ocorre, pois essas apresentam misturas de combustao em ignicao e misturas de
combustao extinguidas com valores de fragao de mistura iguais. Nestes casos, varias
modificagoes do modelo flamelet sdo propostas (veja, por exemplo, [26, 66]), as quais

envolvem futuras hipdteses sobre a modelagem [74]).

Assim sendo, o modelo flamelet nao é suficiente para descrever proces-
sos de combustao em geral. E necessério uma extensdo na dimensao da variedade
reduzida, afim de aumentar a informagao quimica (veja [69] para um recente trabalho
sobre a modelagem flamelet multidimensional). Outras propriedades desejadas de
técnicas de redugao de modelos sdo a automatizacao do procedimento (diminuindo
a necessidade de um conhecimento especializado) e a generalizagao do procedimento

(independéncia sobre o problema estudado). Neste sentido, o método Intrinsic Low-
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Dimensional Manifold (ILDM) atende a essas demandas. Antes de discutirmos sobre

o ILDM, apresenta-se alguns conceitos e notagoes basicos.

4.4 Representacao da cinética quimica

A técnica ILDM foi, primeiramente, desenvolvida para sistemas iso-
béricos adiabéticos (veja, [62] para o trabalho pioneiro). Neste caso, o escoamento

reativo é descrito pelo seguinte sistema (2+n,)-dimensional de equacoes diferenciais

ordindrias:
oh
— = 4.22
dp
£ 4.2
0P;
=7 4.24

onde, h é a entalpia, p é a pressao, ¢; = w;/M; é o numero molar especifico da
1-ésima espécie, w; é a fracdo de massa da i-ésima espécie, M; é a massa molar da

i-ésima espécie e f; é a fonte reativa especifica (2.25).

A cada tempo t o sistema homogéneo é determinado somente pelas va-
ridveis de estado: entalpia h, pressao p e ng, escalares reativos. Assim, o estado
do sistema pode ser representado por um ponto no espaco de estados (2 + ngp)-
dimensional ¥. Em um intervalo de tempo, a solugao do sistema (4.22)-(4.24) des-
creve uma trajetoria neste espago. Por causa da hipdtese de um sistema isobarico
e adiabatico, é suficiente considerar apenas o espago de composi¢ao n,,-dimensional
®. Agora, ® é um espago vetorial, onde em cada tempo ¢t a composi¢ao @(t) é um

vetor deste espaco, o qual tem a base natural ¢ = (gbl, by .y gbnsp)T.

Pela lei de conservagao dos elementos (elementos nao sdo produzidos
nem consumidos por reac¢oes quimicas), os numeros de moles dos n. elementos (y; =
z;/M;, onde z; é a fracdo de massa da elemento i) sdo constantes. Seja, entao, [

o nimero de dtomos do i-ésimo elemento na j-ésima espécie. Assim, a composicao
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do i-ésimo elemento pode ser denotado pelo vetor p; = (15, foi, -- -, fingi), © que
implica
Nsp
Xi =Y hkite = 1 . (4.25)
k=1

Similarmente, o vetor reacao v; é definido para cada reacao quimica ele-
mentar i. Se A denota a k-ésima espécie, entao a i-ésima reacao pode ser denotada

por

CALM'Al + &22‘142 + -t &nspA — ELM‘Al + dgiAQ + -+ dnspA (426)

Nsp Nsp

onde, ai; e ag; sao numeros inteiros que definem a reacao. Os coeficientes estequio-

métricos v; = ag; — Ag; Sa0 0s componentes do vetor reacao

Vv, = (1/12‘, Voiy «vny Vnspi) . (427)

Da lei de conservacao dos elementos, segue

Nsp

Z Ukiltki = 0, ou, equivalentemente, wv;p; =0 (4.28)
k=1

para todo ¢ e j. Em outras palavras, os vetores dos elementos sao ortogonais aos

vetores das reacoes.

O subespaco R é definido pelo espago gerado pelos vetores reacao v;. E
um espaco (n, = ng, — n.)-dimensional na falta de espécies inertes na mistura. Se
existirem espécies inertes, elas podem ser consideradas como elementos adicionais,
com seus respectivos componentes do vetor elemento e nimeros de moles especificos
contantes. Dai, segue que os n, vetores elemento v; sao linearmente independentes
aos n, vetores reacao e, assim, geram o espaco composi¢cao ®. Portanto, pode-
se selecionar n. vetores elemento linearmente independentes e n, vetores reagao

linearmente independentes para formar uma base alternativa de ®.
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Finalmente, observa-se que nem todos os vetores (2 + n,)-dimensionais
correspondem a uma composicao fisica. Um dado vetor composigao ¢ precisa satis-

fazer as restrigoes:

T(h,p,¢) >0, (4.29)
p>0, (4.30)
0 < M;p; <1, (4.31)

i=1 i=1 i=1

A dltima restringe o espago composicao ¢ a um espaco (ng, — 1)-

dimensional.

No estado composicao ¢ alguns vetores tém significado especial: um
movimento na direcao do vetor reacao v; corresponde a uma reacao quimica e um
movimento na dire¢cao do vetor elemento p; corresponde a uma variacao na com-
posicao do elemento (o que nao é possivel através de reagdes quimicas). Portanto,
para uma dada composicao de elementos, o processo de reacao global é restrito ao

espaco R (n, = ny, — n.)-dimensional.

O espaco composicao pode ser descrito em qualquer base apropriada de
®. Por exemplo, dada uma base formada por ng, vetores linearmente independentes

a mudanca de base é dada por:
Bs = ¢, (4.33)

onde, s sao novas variaveis e B é a matriz transformacao, a qual pode ser escrita

Ccomo segue

, (4.34)
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e sua inversa B~! por

B! = _ : (4.35)

Assim, o sistema governante (4.22)-(4.24) é transformado da seguinte

forma

% =B 'F(s, h,p). (4.36)

A base formada pelos vetores elemento e vetores reacao linearmente in-

dependentes é especialmente interessante para nossa discussao. Neste caso, a matriz

B é dada por

B - l“l‘l e l‘l'ne vy ... l/nr ) (437)

e o sistema transformado é dado por

0
@ = B_lF(h7p7 S) = ~

4.38
ot f1<h,p78) ( )

fur (B, p, 8)
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Escrevendo
S1 f 1
Sn n
‘ = ‘ , (4.39)
Sne+1 ™
Snsp an

onde, os primeiros n, componentes & sao coordenadas no subespaco E (gerado
pelos vetores elemento), enquanto as outras n, componentes r; sdo coordenadas no
subespago R. Entao, o sistema de equagdes transformado (4.38) pode ser separado

COImo segue:

9 _

= 4.4
il (4.40)
or -

— = . 4.41
5 = £ (D, s) (4.41)

Isto significa que nesta base as variaveis sao automaticamente separa-
das em conservadas e reativas. A separagdo do sistema de equagdes (4.40)-(4.41)
consiste de n, equagoes algébricas que confinam as varidveis no espago reacao R e
n, equagoes diferenciais, as quais descrevem os movimentos neste espaco devido as

reacoes quimicas.

Na sequéncia as hipéteses de equilibrio parcial e estado quase-estacionario

sao introduzidas.

4.5 A hipdtese de equilibrio parcial

A hipétese de equilibrio parcial aplica-se a um dado conjunto de reacoes,
o qual é assumido em equilibrio, i.e. iguais taxas de reacao para frente e para trds sao

assumidas [76]. Por simplicidade, se equilibrio parcial é assumido para a primeira
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reacao elementar temos, pela notagao da ultima secao:

fl(hapas) = bne—l—lF = 0. (442)

No espaco de estados ®, a equagao algébrica (4.42) juntamente com as
equacoes (4.40) definem uma variedade Py (ng, — n. — 1)-dimensional. De forma
mais geral, se np reagoes sao assumidas em equilibrio parcial (np < n,.), entao elas
fornecem um sistema de np equagoes algébricas como (4.42), as quais em conjunto
com as equacoes (4.40) definem uma variedade P,,,, de (ns, — n. — np)-dimensoes

do espaco de estados .

Portanto, assumindo equilibrio parcial para np reacoes, o nimero de
varidveis governadas por equagoes diferenciais é reduzido a (ng, —n.—mnp). As outras

(ne + np) varidveis sao dadas como solugao de um sistema de equagoes algébricas.

Como exemplo pratico, a andlise de experimentos e simulagoes mostra
que a temperaturas elevadas (7' > 1800 K a p = 1 at) as taxas de reagoes para frente

e para tras de

H+ O, % OH + O (4.43)
2
O+ H, <’;:> OH + H (4.44)
4
OH + H, <Z:> H,O + H (4.45)
6

podem ser assumidas em equilibrio parcial [92]. Isto define o seguinte sistema de

equacoes algébricas:

kicrco, = kaconco
kscocn, = kacon + cn

ksconcn, = kecm,ocm,
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o qual pode ser resolvido para cy, co, e cog fornecendo:

1
k?lkfgk?gCoQC%Q 2
= =22 ¥ 12 4.46
o ( kokik2ch o ) (4.46)
co = MFsCoCH, (4.47)
CH,0
1
kiks 2
CoH = <%COQCH2) . (4.48)

Portanto, neste caso, a hipdtese de equilibrio parcial permitiu reduzir
o sistema de equagoes em 3 equagoes. Nao existe, assim, a necessidade de resolver

equagoes diferenciais para H, O e OH, uma vez que elas sao dadas em fungao de O,

H2 (§ HQO

4.6 A hipotese de estado quase-estacionario

A hipétese de estado quase-estaciondrio aplica-se as espécies [76]. Se a
1-ésima espécie € assumida em estado quase-estaciondrio, entao sua taxa de consumo

¢é assumida igual a sua taxa de producao, i.e.

dg;
dt

= f,=0. (4.49)

Isto leva a uma reducao direta da dimensao do sistema de equagoes
(4.22)-(4.24). Na notacao anterior, assumindo que as primeiras ng espécies estao

em estado quase-estacionario, tem-se

| . | | |
B=1| p ... po, 01 ... Ony Vigi1 - Vn | (4.50)

onde, p;, i = 1,...,n, denotam os vetores elemento, v;, i = ng41,...,n, denotam

os vetores reacao e

g, = (Ulia---aanspi)T (451)
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a base natural do espago composicao.

Entao, a hipétese de estado quase-estaciondrio para as primeiras ng

espécies fornece
b iF =0, for i=1,...,ng, (4.52)

onde, b; ¢ a i-ésima linha da matriz inversa B~!. Assim, o sistema de equagoes (4.52)

define uma variedade (ng — n,)-dimensional @,,, em R.

Um exemplo pratico é dado pela combustao do hidrogénio (Hy) com

(Cly) que segue o seguinte mecanismo

Cl+M & Cl4+Cl+M (4.53)
Cl+ H, £ HCl+ H (4.54)
H+ Cl, £ HCL+ Cl (4.55)
Cl+ Cl+ M £ Cl, + M. (4.56)

Usando a hipdtese de estado quase-estacionario para as espécies inter-

mediarias H e Cl, obtém-se

dCCl

W = 2k160120M — kQCClCH2 + k36H0012 — 2]{340%161\/[ ~ 0 (457)
(S
d
% = kQCC]CHQ — kBCHCClg ~0 (458)

as quais implicam em

- ko ccicm, (4.59)

CH = — .
ks ca,

Agora, pela substituicao da expressao (4.59) na equacao (4.57), tem-se

k
car = 4/ —ec,. (4.60)
k4
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Ambas hipdteses de equilibrio parcial e estado quase-estacionario po-
dem ser combinadas para produzir uma variedade reduzida (n,, = ngs,—n.—np—ng)-
dimensional. A maior desavantagem de ambas estas técnicas é sua complexidade que
acaba por demandar uma pesquisa altamente especializada. Nao é trivial a escolha
das reacgoes e espécies para as quais as hipdteses devem ser aplicadas. Mais ainda, a
selecao ¢ fortemente dependente do problema alvo. Isto significa que um mecanismo
reduzido gerado para um dado problema é raramente apropriado para algum outro

problema, para o qual um novo mecanismo reduzido precisa ser construido.

Um estudo mais aprofundado sobre a validade destas hipéteses permite
o desenvolvimento de técnicas automaticas para a redugao de mecanismos. Equili-
brio parcial é valido quando a reacao ocorre em uma escala de tempo menor que as
escalas de tempo dos outros processos fisico-quimicos. Similarmente, espécies podem
ser consideradas em estado quase-estacionario quando elas ja estao relaxadas quando
outros processos ocorrem. Portanto, a chave é identificar processos que ocorram em
escalas de tempo pequenas o suficiente para nao acoplarem com outros processos.

O método Intrinsic Low-Dimensional Manifold é uma alternativa neste sentido.

4.7  Intrinsic Low-Dimensional Manifolds

Como foi discutido acima as hipoteses de equilibrio parcial e estado
quase estacionario definem variedades de baixa dimensao, as quais restringem os
processos de combustao. Estas ideias sao generalizadas pelo método Intrinsic Low-
Dimensional Manifolds [62]. O ILDM explora a estrutura multi-escalar dos escoa-
mentos reativos para encontrar uma variedade atratora de baixa dimensao, a qual

aproxima os processos reativos no espago termoquimico.

O sistema (4.22)-(4.24) pode ser escrito na seguinte forma vetorial

ov

= = F(®) (4.61)
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onde ¥ = (h, D, D1y ey gbnsp)TeF: (O, 0, fi, ..., fnsp)T.

A matriz jacobiana (ns, X ng,)-dimensional Fy = (0F;/0¥;), dos ter-
mos fontes quimicos é usada para identificar uma decomposicao do estado de esta-
dos ® em subespacos invariantes rapido e lento. Suponha, entao, que o conjunto
de autovalores esta decomposto em mg autovalores com pequenas partes reais e
my = ns — m, autovalores com grande parte real. Entao, é possivel decompor a

matriz jacobiana como segue:

N, 0 Z,
Fy=(Z;Zy)- R , (4.62)
0 Ny Zs
onde,
N B . Z,
Z=7 =(Z,Z;) =\ . (4.63)
Zy

O subespago invariante Z é separado no subespago invariante (n x my)-
dimensional Z e no subespaco invariante (n x my)-dimensional Z; de acordo com
a decomposicao dos autovalores. Esta decomposicao pode ser obtida, por exemplo,

pelo método de decomposicao de Schur [40].

Assume-se, entao, que os processos rapidos estao relaxados, o que per-
mite que uma variedade intrinseca possa ser definida no espago de estados. Este
subespaco é composto por pontos para os quais as taxas de reacoes na direcao dos

ny processos rapidos se anulam, i.e.

Z(1)F(¥) = 0. (4.64)

A equagao acima (4.64) é chamada de equagao ILDM.

A equagao ILDM (4.64) representa um sistema subdimensionado (m -

equacoes e ng,-variaveis). Portanto, m, equacoes devem ser adicionadas ao sistema
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para garantir unicidade de solugao durante o processo de geracao da ILDM. Estas

equacoes paramétricas podem ser separadas em dois tipos:

P.(U-T)=a., (4.65)
P.(T)(T —¥,) = A6. (4.66)

Aqui, P, denota as n. expressoes algébricas utilizadas para parame-
trizar as quantidades conservadas (composi¢ao dos elementos, entalpia, pressao) e
P, representa as n, = ms; — n, expressoes que parametrizam os processos reativos
relaxados. @ é um vetor n,-dimensional que caracteriza os parametros das variaveis
conservadas. Por exemplo, @« = 0 para um sistema adiabatico, isobarico e pré-
misturado, pois todas as varidveis conservadas sao mantidas constantes neste caso.
A denota o vetor n,-dimensional que caracteriza os parametros para o processo
reativo. O mecanismo reduzido obtido como resultado do sistema completo (4.64)-
(4.66) representa o estado termoquimico restrito a um nimero pequeno de variaveis,

denotadas por 6.

Numericamente, o mecanismo reduzido obtido pelo procedimento ILDM
¢ um conjunto discreto de pontos pertencentes a variedade de baixa dimensao pa-
rametrizada apenas por 8 = (0y,...,0,, ). O procedimento comega por um ponto
conhecido da ILDM. Deve-se observar que o ponto de equilibrio é sempre um ponto
da ILDM e, portanto, é muitas vezes utilizado como ponto inicial. Entao, seguindo a
notacao acima, ¥ ¢ o novo ponto procurado e ¥, é o ponto previamente conhecido.
P, denota a matriz de parametrizagdo (n, x n)-dimensional, a qual define o mape-
amento do vetor de estados para o vetor das variaveis conservadas. Este é mantido

constante durante a geracao da ILDM.

Originalmente, o procedimento ILDM aplicava uma parametrizacao fixa
(P, constante). Por exemplo, pode-se selecionar a concentragao de alguma espécie
(ou, uma combinagao linear de um conjunto de medidas de espécies quimicas) como

parametro. Entretanto, esta nao é sempre uma escolha trivial, por causa de pro-
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blemas de unicidade e estabilidade numérica. O procedimento de solugao pode ser
apurado através de um procedimento de continuagao multidimensional, o qual su-
pera esta limitacao usando uma parametrizacao 6tima para cada ponto do espaco de
estados. A parametrizagao 6tima significa que o procedimento adapta a parametriza-
¢ao para cada ponto de um estado para outro. Portanto, a matriz de parametrizacao

(n, X ngy,)-dimensional P, (¥) é adaptada para cada ponto da variedade.

Desta maneira, as equagoes (4.64)-(4.66) sao definidas localmente em

uma vizinhanca de ¥, cujos pontos sao funcgoes de a, e 0, i.e.

v =¥(a,0). (4.67)

Os célculos numéricos sao feitos seguindo um procedimento predador-
corretor. Comegam em um ponto inicial (por exemplo, o ponto de equilibrio), gera-
se uma malha m,-dimensional nas diferentes direcoes coordenadas e resolvem-se as
equagoes (4.64)-(4.66) célula por célula nos nodos da malha. Entao, o dominio m-
dimensional da variedade é descrito por uma malha, a qual consiste de hipercubos
ms-dimensionais. Os indices da malha sdo chamados coordenadas generalizadas 0

(os parametros generalizados).

Existe um procedimento simples para calcular a matriz P, generalizada.

Os vetores de direcao das células vizinhas
Uy =W, (0) 0,0 —6;), & =(0i1,-0m,)" (4.68)

sdo usados para adaptar a matriz de parametrizagao P,(¥), onde ¥,(8), ¥,(6 —é,)
sao pontos da célula, d;; é o delta de Kronecker e ¥y = (¥y,,..., ¥y, ) +e uma
aproximacao do gradiente (n x n,)-dimensional de ¥ com base nos vértices da célula

com respeito a 6. A inser¢ao na equagao (4.66) fornece

P, -Uy=1, (4.69)
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onde, I é a matriz identidade (mgs X m,)-dimensional. Por meios da pseudo-inversa

de Moore-Penrose Wy (¥, = (U5 W) '¥]) a P, (¥) é definida como segue:

P, = (4.70)

Isto implica que as dire¢oes das parametrizacoes sao, com uma ordem
de aproximacao, tangentes a variedade e, portanto, as coordenadas da malha sao
idealmente adaptadas a ILDM, onde as direcoes de parametrizacao correspondem

as direcoes dos autovetores relacionados aos autovalores lentos.

O estado ¥ e os subespagos invariantes Z,(¥), Z ;(¥) sdo, entao obtidos

como fungoes de vetor mg-dimensional de coordenadas da malha 8, i.e. ¥ = ¥(0).

Por sua generalidade, a ILDM tem sido extensivamente usada para
gerar mecanismos de reacao reduzidos para vdrios sistemas de combustao (veja,
por exemplo, [36, 44, 67, 68, 10] e a literatura neles citada). As duas maiores
desavantagens da técnica ILDM sao intrinsecas ao método. Primeiro, a ILDM nao
existe em todas as regioes fisicas. Por exemplo, em regioes de baixa temperatura,
a ILDM nao pode ser identificada por causa do decaimento exponencial dos termos
fontes reativos. Um procedimento de extensao é entao necessario. Bykov e Maas [23,
6] propuseram um método de extensao, mas o procedimento esbarra em complicagdes
na sua implementacao, o que mina a simplicidade da ILDM. Segundo, o fenémeno
de transporte é negligenciado na geracao da ILDM, o que é sabido provocar muitas

das discrepancias encontradas em suas aplicacoes.

Portanto, a chave é encontrar uma ferramente de reducao de modelo
que unifique a robustez do método ILDM (no sentido de generalidade) e o modelo
flamelet (que considera os efeitos de transporte). O método Reaction-Diffusion

Manifold é uma tal alternativa, a qual discute-se no préximo capitulo.
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5 REDIM

Neste capitulo é discutida a reducao automatica de mecanismos de re-
acao quimica pelo método Reaction-Diffusion Manifold (REDIM) [22, 24]. Este
método é baseado na estrutura multi-escalar dos escoamentos reativos [92] e a hipé-
tese de decomposicao do sistema dinamico em modos (ou processos) rapidos e lentos
[58]. Por hipdtese, os modos rapidos relaxam rapidamente, deixando o sistema global
ser governado apenas por modos lentos. Como resultado, somente algumas poucas
variaveis (varidveis de progresso) sao necessarias para descrever o sistema dinamico.
Mais ainda, a reducao da dimensao do sistema através da remoc¢ao dos modos rapidos

diminui a rigidez do sistema, o que facilita as simulagoes numéricas.

Diferentemente de muitos métodos de reducao de mecanismos, o RE-
DIM trata diretamente o acoplamento do transporte molecular com os processos
termoquimicos. Esta é sua maior vantagem, a qual fornece uma aproximagao apro-
priada para todo o espaco de estado fisico. Mais ainda, se a REDIM-1D é equivalente
ao método flamelet [74], REDIM permite uma extensao para dimensoes maiores e,
portanto, permite trabalhar com problemas onde o método flamelet falha em des-

crever com precisao o complexo acoplamento do transporte quimico.

5.1 Equacao REDIM

Pelo fato de a técnica REDIM ser recente, a derivacao da equacao RE-
DIM é apresentada aqui. Este desenvolvimento é devido a Bykov e Maas [22] e ajuda
a clarificar os estudos presentes. O célculos aqui apresentados assumem existéncia,

unicidade e suavidade das solucoes conforme necessario.
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Primeiramente, é assumido que o escoamento reativo é descrito pelo
tipico sistema de equagoes escritas na notacao vetorial geral:

ov

S = P~ grad(¥) = div(D - grad(¥) = &(¥) (5.1)

onde, ¥ é o vetor n = 2 + ng,-dimensional dos escalares dados por:

\II:(h, D, (blu tety (bnsp)’

e F(¥) é o vetor n-dimensional dos termos fontes (por exemplo, taxas das reagoes
quimicas), # é um campo de velocidade média e D é a matriz de difusdo (n x n)-
dimensional e grad(¥) é o tensor gradiente do vetor dos escalares. As condigoes de

fronteira sdo assumidas conhecidas.

A dinamica deste sistema de equacoes é governada por escalas de tempo
em diferentes ordens de magnitude. Muitas destas escalas de tempo sao tao rapidas
que elas nao acoplam com as escalas de tempo dos processos fisicos. Portanto, se
estas escalas forem desacopladas, o sistema (5.1) pode ser simplificado consideravel-

mente [62].

As seguintes hipdteses sao assumidas verdadeiras. Existe uma decom-
posicao da dinamica do sistema em m, modos lentos e m; = n —m, modos répidos.
Ainda, os my processos rapidos relaxam rapidamente, isto é, apés um tempo sufici-
entemente grande, a dinamica de (5.1) é geometricamente representada apenas por
movimentos em my diregoes principais no espaco de estados. Em outras palavras, a
solugao do sistema pertence a uma variedade m,-dimensional no espaco de estados

apds um certo tempo.

Afim de determinar esta variedade reduzida de baixa-dimensao, o con-
ceito de variedades invariantes é aplicado. Assume-se que a variedade é definida

por:

M={¥: ¥=0@), ¥: R™ —R"} (5.2)
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onde ¥(0) é uma fungao explicita e 8 é um vetor mg-dimensional das coordenadas

locais, as quais parametrizam a variedade.

Pela hipdtese que M é uma variedade invariante relacionada a ®(-),
tem-se que para todo ponto ¥ € M, o campo vetorial ®(¥) € TyM (o espaco
tangente de M). Segue:

(750)" - (V)

0 (5.3)

para todo 8. Aqui, ¥; denota o espago normal a variedade, isto ¢, (\Pj)T Wy = 0.

Agora, a condicao (5.3) implica que
Pirasy ®(%) = (1 — Wpl]) - &(¥) = 0, (5.4)

onde, Piranye = (I — Uo¥, ) é uma aproximagao do operador projegao no espago
normal de M. Wy é o gradiente local de ¥(-), e ¥, ¢ a pseudo-inversa de Moore-

Penrose, a qual é definida por:

U= (U5 0) g (5.5)

A pseudo-inversa (5.5) existe e é unica sempre que (‘Ilg . \Ilg)f1 existe,

a qual pode ser garantida por uma escolha apropriada das coordenadas locais.

A equagao (5.4) fornece uma aproximagao da variedade procurada, isto
é, poderia-se assumir que todo ¥(0) € R™ que satisfaz (5.4) pertencente a variedade

reduzida de baixa-dimensao.

E importante observar que existem pelo menos duas dificuldades em
resolver a equagao (5.4). Primeiro, precisa-se determinar explicitamente a depen-
déncia de ¥ € M em fungao das coordenadas locais 8. Segundo, ® (¥(8)) depende
dos processos de transporte, ou seja, depende dos gradientes espaciais de 6, os quais

nao sao conhecidos a priori. Na sequencia, discutimos estas questoes.

Da observacao de que, para muitos escoamentos reativos, o termo fonte

F(¥) é dominante frente aos outros termos de (5.1) na maior parte do dominio de
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interesse do espaco de estados, muitas técnicas de reducao negligenciam os termos

de transporte (veja o Capitulo 4). Tais métodos oferecem boas aproximacoes so-

mente em algumas partes do dominio, noutras, aproximagoes pobres ou nenhuma

aproximacao sao obtidas (veja, por exemplo, [6]). Isto se deve ao fato de que F(¥)

se aproxima de zero exponencialmente para baixas temperaturas.

A ideia bésica do método REDIM é usar uma aproximacao (estimativa)

para os gradientes espaciais de 8, o que permite resolver a equacao (5.4). A solucao

é, portanto, uma estimativa da procurada variedade reduzida. Afim de explicar em

mais detalhes, analisemos ® (¥(9)).

Assumindo que existe uma fungao explicita ¥(@), tem-se

o (V) = F(\I'(H))—u-\Ilg-grad(H)—%div(D-\Ilo-grad(O))

— A-B-C. (5.6)

O ultimo termo C na equacao (5.6) pode ser escrito como:

P 1=1

1< 0 O 06,
(e

ov; 0 8«9k]

1 [0 ov.\ 00
2 — (D=2 Dij—7"
ZZZ _83;2 < L 89k) 8:61 * Y aek 8372 axz

liii Z ( )aefaeun%aaek
p s e = | 4= 00y \ 7 00y ) Oy 0y Y 90 Oy O,
1
5 (D - Wg), o grad(f) o grad(0) + (D - ¥y) - div(grad(8))] (5.7)
onde, o [-ésimo componente de (D - ¥y), é dado por:
0D;; 0V, 0V, 0*U,;
= Dy; :
(D ¥s)y = Z Z {a\y a0, o0+ Piag,00, (5:8)
7:9,=1 f,k=1
Agora, aplicando termo a termo o operador projecao Prpri = (I —

VoW, ) em ® (¥(6)) , observa-se que

(1 —WeWy) (u- Ty -grad(d)) =u- ¥y - grad(d) —u - (¥e¥, ¥y) - grad(f) = 0(5.9)
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uma vez que ¥ ¥y = .
Entao, a equagao da variedade (5.4) pode ser reescrita conforme:
1
(I —TpW,))-®(T) = ([ —Te¥,) - |F(O)— ;D - Wy - div(grad(0))

(D - W), o grad(d) o grad(d) | (5.10)

D I

Ainda, o segundo termo da equagdo (5.10) pode ser simplificado pela

hipétese de difusividades iguais, isto é, D = d - I. Dal, segue

(I — W) - %D Wy - div(grad(®) = - d- (I — W), - div(grad(6))

S I

(5.11)

Note que a simplificagdo acima vale também para difusividades dife-
rentes, mas para uma matriz de difusao diagonal. Vale ressaltar que, esta, é uma

hipétese comum em combustao computacional (veja, por exemplo, [92, 52]).

Por simplicidade, assume-se, aqui, que D = d - I. Assim, a equacao da

variedade (5.10) é simplificada conforme:

(I —ToW)) - B(Y) = (I — ToW)) - |F(6) — ‘;qum, o grad(8) o grad(6)|  (5.12)

A equagao (5.12) é a chave para o método REDIM. Assumindo que a
dependéncia espacial de grad(@) pode ser removida, i.e., grad(@) = f(6), tem-se de
(5.4) que ¥(0) pertence a variedade reduzida se

d
(I —Te¥,)- |F(6)— ;‘I’gg o grad(#) o grad(f)| = 0. (5.13)
Por fim, com o objetivo de buscar uma aproximacao numérica da so-

lugao de (5.13), Bykov e Maas [22] propuseram reformular essa equagdo como um

sistema multidimensional parabdlico, com condicoes iniciais e de fronteira apropria-
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das. Assim, a equagao REDIM [22], 1é-se:

aq(;go) = (I - T¥y) - |F(0) - %‘I’oo o grad (@) o grad (@)

PO — pext (9)

(5.14)

onde, ¥Y ¢ uma condigao inicial (estimativa inicial) da variedade ¥**(@). A variedade
reduzida de baixa-dimensao é definida pela solucao estacionaria ¥(6, co) do sistema

(5.14). Para um simples exemplo, veja o Apéndice B.

Antes de discutirmos sobre as condicOes iniciais e de fronteira para o

sistema REDIM, apresentamos alguns pontos sobre a aproximagcao de grad(f).

5.2 O gradiente das coordenadas locais

No trabalho de Bykov e Maas [22] foi apresentado, primeiramente, um
estudo sobre a aproximagao do gradiente das coordenadas locais grad(@) frente a
determinacao de uma variedade reduzida unidimensional. Neste caso, a variedade
é parametrizada somente por uma coordenada local e as condi¢oes de fronteira sao

bem definidas pelas misturas nao-queimadas.

Eles estudaram os seguintes quatro casos para grad(6) = f(0):

(a) gradientes exatos calculados de uma simulagdo numérica detalhada;

(b) f(0) = max(gradec.(0));

(¢) f(0) = 0.1 x max(gradeg (0));

(d) f(0) = 10 x max(grade,(9));

A REDIM unidimensional foi calculada resolvendo a equagao REDIM
(5.14). A variedade foi, entdo, comparada com a simulagdo numérica detalhada.
Observou-se, como esperado, que a uso de gradientes exatos produziu o mesmo re-

sultado que a solugao detalhada. No caso (b), uma pequena diferenca nos resultados
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foi obtida. Nos casos (c) e (d), nos quais a estimativa do gradiente é alterada por
uma ordem 10, a solucao da variedade apresentou uma diferenca de ordem 2 e 4,

respectivamente. Dai, conclui-se:

e as variedades de baixa-dimensao nao sao, em geral, muito sensiveis com

respeito aos gradientes das coordenadas locais (grad(6));

e 0 uso de gradientes exatos é a melhor escolha para aproximar chamas

unidimensionais.

Vale ressaltar que no caso unidimensional, o uso de gradientes exatos
torna a aproximagao REDIM equivalente a aproximacao flamelet (veja, por exemplo,

Apéndice B).

E importante notar, ainda, que gradientes exatos nao sao geralmente
aplicaveis. Singularidades em grad(f) podem ocorrer, perturbando as aproximagoes
numéricas. Eles nao sao aplicaveis, por exemplo, se a dimensao do modelo reduzido

nao coincide com a dimensao espacial do problema considerado.

Destas observagoes, Bykov e Maas [24] propuseram o seguintes algo-

ritmo geral.

5.3 Algoritmo geral

Observando que as REDIMs nao sao muito sensiveis com respeito os
gradientes das coordenadas locais, Bykov e Maas [24] propuseram um procedimento

iterativo para superar a dependéncia espacial das coordenadas locais.

Uma aproximagao constante grad(f) = ¢ é assumida na equagao (5.14)
para obter-se uma primeira aproximacio da variedade de baixa-dimensao W!(6).

Obtida esta, a variedade reduzida W!(@) é utilizada para encontrar uma solugao
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estaciondria @' para o modelo reduzido, isto é, resolve-se:

09 (x,t)
ot

— WL (T8, 1)). (5.15)

A equagao (5.15) vem de (5.1) aplicando-se a regra da cadeia e multi-

plicando por \Ilﬁl,+.

Entao, #' ¢ usada para corrigir a aproximacao do gradiente, fazendo

grad(f) = f,(6), com

o
0z |

£, (5.16)

m*
Uma nova aproximacao para a procurada variedade de baixa-dimensao
pode ser, entdo, calculada resolvendo a equagao (5.14) com a nova estimativa para

f1- O procedimento é repetido até que a convergéncia seja alcancada.

O algoritmo proposto pode ser resumido como segue:

1. estima-se uma solugao inicial ¥°(#) para a variedade reduzida e seta-se
1=0;

2. Estima-se o gradiente das coordenas locais por grad(0) = f,(0) (f,(8) =

const.);

3. Integra-se a equagao (5.14) para encontrar a solucao estaciondria ¥ =

vi(6);
4. Integra-se a equacio (5.15) usando W¥();

5. Seta-se ¢ = 7 4+ 1 e retorna-se ao passo 2 até que a convergéncia seja

alcancada.
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5.4 Parametrizagao da variedade

A escolha da parametrizacao da variedade é uma questao importante
para o método REDIM. Ela afeta a existéncia e unicidade de solucao para a equagao
(5.14), mas nao da variedade em si. Isto é, a variedade independe da escolha da
parametrizacao. Nao existe motivacao fisica geral para a escolha da parametrizagao,
que pode ser dada pela temperatura, por nimeros de moles especificos das espécies
quimicas, por niimeros de moles especificos dos elementos, concentracoes das espécies

ou, ainda, qualquer combinacao destes.

Neste trabalho, discute-se somente a parametrizacao baseada em apro-
priadas espécies que caracterizam o processo reativo. Isto nem sempre é possivel,

pois:

e existéncia e unicidade da parametrizacao pode nao ser garantida;

e a parametrizacao pode ser mal condicionada, por exemplo, em algu-
mas partes do espaco de estados onde as espécies escolhidas nao variam
significantemente, mas outras variaveis de estado variam consideravel-

mente.

Afim de exemplificar, a Figura 5.1 mostra as projecoes da solucao de
uma chama de metano/ar nos planos ¢co, X ¢ou,0 € dn, X dn,0- A solugao desta
chama define uma trajetéria no espaco de estados termoquimicos de alta-dimensao.
Na Figura 5.1(a) vé-se que ¢co, ndo pode ser parametrizada por ¢y,o, pois unicidade

nao é garantida. Entretanto, ¢n, é uma escolha apropriada, veja Figura 5.1(b).

Para a combustao de hidrocarbonetos (por exemplo, combustao de me-
tano/ar), uma escolha geralmente apropriada é uma combinagdo de ¢n,, ¢co,, €

ém,0 (veja, por exemplo, [62, 36, 60]). ¢n, esta diretamente relacionada a fracao de
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Figura 5.1: Solu¢do de uma simulagao detalhada para uma chama de metano/ar.

(a) Projegao no plano ¢co, X ¢n,0 - (b) Projecao no plano ¢n, X én,0
plane.

mistura, a qual caracteriza sistemas nao pré-misturados, enquanto que ¢co, € @m0

sao geralmente os maiores produtos da reacao.
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Figura 5.2: Malha comum para variedades unidimensionais para a combustao de
hidrocarbonetos

Neste trabalho, as REDIMs sao computadas usando uma nova versao do
c6digo HOMREA, primeiramente reportado em [63]. Este c6digo resolve a equacao
5.14, utilizando coordenadas locais generalizadas [60]. Portanto, HOMREA pode
tratar varios casos para os quais uma parametrizagao em coordenadas fixas (baseadas

em varidveis fisicas) néo se aplicam.
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Por sorte, todas as variedades computadas neste trabalho podem ser
parametrizadas por coordenadas fixas simples. Utiliza-se, aqui, simplesmente ¢y,

para 1D-REDIM e (¢n,, ¢co,) para 2D-REDIM.

Para fixar notacao, o denota coordenadas fixas, enquanto 6 denota
coordenadas generalizadas. A escolha inicial para uma variedade reduzida é tomada
por uma relacao discreta bijetora WY = W9(g;), com [ = 1, ..., Nyerts, ONde Nyerts
denota o numero total de vértices. Cada vértice o; da variedade m-dimensional
é unicamente relacionado a um vértice §; em uma malha m-dimensional, a qual
consiste de hipercubos unitarios m-dimensionais (veja Figuras 5.2 e 5.3 para o caso
de m = 1). Assim, uma relagao bijetora a; = a(6;) é determinada e, entao, ¥9 =

UO(g;) =¥ (6;)), a qual denota simplesmente por ¥ = W¥°(4,).

4_| T T T T T 7] 5 T T T T T T
3k / 4t 4
g o T -
3 B -]
= : iy 1]
o 1F | 2t o .
o [ 1
oF Y 1} 4
_'I :I....I....I....I....I....I..: ':' M | I 1 N | I 1 N 1 PR | M
] 5 10 15 20 25 0 2 4 5] & 10 12 14
Ty = Py, 4,

Figura 5.3: Malha comum para variedades bidimensionais

5.5 Condicoes iniciais e de fronteira

Até aqui, discutimos a parametrizacdo e a estimativa do parametro
gradiente das variedades. Nos resta, ainda, determinar as condigoes iniciais e de

fronteira.

As variedades construidas nao dependem da condicao inicial. Entre-

tanto, a equacdo (5.14) denota um sistema n-dimensional de equagoes diferenciais
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parciais acopladas, as quais podem ser altamente rigidas. Portanto, condig¢oes ini-
ciais apropriadas sao requeridas para evitar instabilidades numéricas e acelerar a

convergencia.

Por exemplo, a ILDM estendida [6, 22] pode ser utilizada como condigao
inicial. Ela representa o caso limite quando o termo fonte F(¥) na equagao (5.1)
¢ dominante e o fenomeno de transporte pode ser negligenciado. Com excegao do
caso unidimensional, ILDM de maiores dimensoes podem ser complicadas de serem

obtidas devido a problemas técnicos diversos.

Uma condigao inicial mais apropriada, pelo menos para sistemas nao
pré-misturados, pode ser construida da simulagao detalhada de chamas unidimensi-
onais (como, por exemplo, couterflow flames). Geralmente, chamas unidimensionais
podem ser eficientemente calculadas usando parametros quimicos e de transporte
detalhados. Estas podem ser interpretadas como flamelets para dadas taxas de dis-
sipagao [74]. De fato, o modelo 1D-REDIM computado para uma chama counterflow
usando o algoritmo geral apresentado na Secao 5.3 é equivalente ao modelo flamelet

laminar (veja, também, Apéndice B).

Assim sendo, para 1D-REDIM uma condicao inicial apropriada é dada
por um flamelet de mesmas condicoes de fronteira, as quais sao definidas pelas
misturas nao-queimadas. Ainda mais, a melhor escolha para o parametro gradiente

da variedade é o gradiente exato, que pode ser computado diretamente da flamelet.

Similarmente, uma condigao inicial apropriada para 2D-REDIM pode
ser construida de um conjunto de flamelets todas com as mesmas misturas nao pré-
misturadas e diferentes gradientes de pressao. O parametro gradiente da variedade
pode ser, novamente, tomado dos gradientes exatos destas chamas. Esta é uma
escolha apropriada, uma vez que Bykov e Maas [24] mostraram que quanto maior
a dimensao da REDIM menor ¢ sua dependéncia em relacao ao gradiente das co-

ordenadas locais (veja Sec¢ao 5.2). O problema, aqui, é em determinar as condigoes
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de contorno da variedade, uma vez que as misturas nao-queimadas nao fornecem

condicoes para todo o contorno.

Uma ideia seria tomar o flamelet com maior e menor taxa de dissipagao
como sendo os contornos. Entretanto, os flamelets podem nao cobrir todo o dominio
fisico no espaco de estados. Condigoes mais apropriadas sao construidas conside-
rando dois casos limites. Primeiro, se nenhuma reagao ocorre, a solucao do sistema
(5.1) corresponde a linha de mistura (trajetéria linear que conecta as misturas nao-
queimadas no espago de estados), o que fornece uma parte do contorno. A outra

parte do contorno pode ser obtida pela ILDM estendida de uma dimensao.

5.6 REDIMs calculadas

Nesta segao sao discutidas as REDIMs computadas, as quais foram
aplicadas nas simulacoes das chamas axisimétricas, difusivas, laminares, nao pré-
misturadas. O combustivel é metano diluido com nitrogénio (65%N2+35%CHy) e o

oxidante é ar “regular” (79%Ns+21%0,).

As REDIMs computadas sao modelos quimicos reduzidos do mecanismo
GRI-3.0 [83]. O mecanismo consiste de 53 espécies e 325 reagoes elementares. RE-
DIMs unidimensional (1D-REDIM) e bidimensional (2D-REDIM) foram construi-
das.

5.6.1 1D-REDIM

A condicao inicial para a 1D-REDIM (m = 1) é dada pela solugao
detalhada da chama counterflow com gradiente de pressao —1.0 x 10%, a qual tem
metano diluido com nitrogénio (65%N2+35%CH,) e ar (79%N2+21%05) como con-
digdes de contorno (veja, Figura 5.4). A condic¢do inicial foi calculada usando o

cédigo INSFLA [58].
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A variedade unidimensional é parametrizada por ¢y,. As condicoes de
contorno da variedade sao diretamente definidas pelas misturas nao-queimadas. O
parametro gradiente da variedade é dado pelos gradientes exatos das coordenadas

locais, calculados do flamelet simulado.

Ref.
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25 255 26 26.5 27 275

PoH

Figura 5.4: Projecao da solugdo da chama counterflow (linha sélida preta) e a 1D-
REDIM calculada (pontos vermelhos) no plano Ny x OH do espaco de
estados.

A Figura 5.4 mostra a chama counterflow e a 1D-REDIM calculada
projetadas no plano Ny x OH do espago de estados. Nota-se que a 1D-REDIM é
uma boa aproximacao para a flamelet. Isto se deve ao fato de que gradientes exatos
das coordenadas locais foram aplicados como o parametro gradiente da variedade.
Ainda mais, neste caso, o modelo 1D-REDIM é equivalente ao modelo flamelet

laminar (veja, Apéndice B para um simples exemplo).

5.6.2 2D-REDIM

A variedade REDIM bidimensional (2D-REDIM) computada é parame-
trizada pelas coordenadas locais (¢n,, ¢co,). Frente a variedade unidimensional, a
2D-REDIM representa uma extensao na dimensao da variedade que permite atacar
problemas para os quais os modelos flamelet podem falhar (por exemplo, propagagao

de chamas triplas).
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Figura 5.5: Representacao das REDIMs unidimensional (linha preta) e bidimensio-
nal (linha vermelha) projetadas no espago Ny x CO9 x OH. (b) Represen-
tacao da 2D-REDIM com indicacao das condigoes de fronteira projetada
no plano Ny x COa.

Neste caso, a condigao inicial definida foi construida a partir de uma
colecao de flamelets com diferentes taxas de dissipacao. As condicdo de contorno
sao formadas pela linha de mistura e pela ILDM estendida unidimensional (veja,

Figura 5.5).

Determinadas as condigoes iniciais e de contorno para a 2D-REDIM,
resta determinar o parametro gradiente da variedade. Como colocado anteriormente,
as REDIMs nao dependem fortemente da estimativa de grad(@) e, ainda, quanto
maior a dimensao da variedade, menor é esta dependéncia. Neste trabalho, fez-se a
escolha razoavel de tomar grad(@) igual aos gradientes exatos calculados a partir da

condigao inicial (o conjunto de flamelets detalhadamente simulados).

5.7 Tabelas lookup

Uma vez computadas as REDIMs, pode-se parametrizar todos os pa-
rametros termoquimicos pelas coordenadas locais. Assim, a ideia é construir uma

tabela lookup, a qual contenha todos os parametros necessarios para os calculos de
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chamas laminares (por exemplo, coeficientes de transporte, viscosidade, etc.) para

cada ponto calculado da variedade.

No codigo HOMREA, as REDIMs sao inicialmente computadas em co-
ordenadas generalizadas. Simulagao de chamas usando coordenadas generalizadas

tém pelo menos duas desavantagens:

e as varidveis nao tem significado fisico, o que dificulta a interpretagao

das solucoes;

e a matriz projecio ¥(#), nao é constante e pode ter singularidades.

Portanto, uma vez calculadas as REDIMs, um pés-processamento cons-

tréi novas tabelas REDIM lookup parametrizadas em coordenadas fixas contendo:

e as coordenadas fixas das varidveis locais em @1, [ = 1, ..., Nyet. NOS
casos, aqui, calculados ¢y, para 1D-REDIM e (¢n,, dco,) para 2D-
REDIM;

e 0s valores das variaveis do espaco de estados em cada coordenada cal-

culada W) = ¥(0) e suas taxas;

e as demais propriedades necessarias: Ty = T'(8),, M, = M(6,), p = p(6,),
p = (), I, =11(6)), =, = Z(6)) e, S) = S(0)), para l =1, ..., Nyert

(veja, proxima Secao 5.8).

Até aqui, as coordenadas fixas formam uma malha nao-estruturada nas
variaveis de progresso (veja Figura 5.5). Para acelerar a busca por pontos nas tabe-
las, um pos-processamento adicional é realizado para interpolar as tabelas em uma
malha uniforme. Interpolacao linear simples é empregada para tabelas unidimensio-
nais. No caso de tabelas bidimensionais, os dados sao linearmente interpolados com

base em uma triangulacao do dominio.
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5.8 Projecao do sistema completo na variedade reduzida

Assume-se que o sistema reativo considerado estd relaxado em uma
dada REDIM. Uma vez conhecida a REDIM, todos os estados termodinamicos sao,
por definigao, elementos da variedade [22]. As reacoes quimicas e o fenomeno de
transporte nao representam movimentos para fora da variedade [62, 59]. Assim, o

sistema completo (2.76)-(2.81) pode ser projetado na variedade.

A projecao do sistema completo de equagoes segue Bauer et al. [6].

Primeiro, as equagoes (2.78) e (2.79) sao reescritas conforme:

pu- VU —V - (DVV) = F(¥), (5.17)
onde, ¥ ¢é o vetor n = 2 + ny,-dimensional (h, D, d1, ..., (bnsp)T, F(¥) é o vetor
n-dimensional (O, 0, r, ..., fnsp) e D é a matriz de difusdo (n x n)-dimensional

% 0 0 0
0 0 e 0
_ A Oz A Oz
D - 0 0 MCP% tee M—Cpm . (5.18)
A 8xnsp A 8xnsp
0 0 Mcp, 891 Mcp Opng,

Observe que, por simplicidade, o transporte de calor por radiacao foi
negligenciada. Ainda mais, a matriz de difusao D é dada para o caso especial de
Le = 1. A extensao para o caso geral de transporte detalhado é possivel e tem sido
recentemente apresentado por Bykov e Maas [61]. Agora, assumindo que a REDIM
é parametrizada pelas varidveis de progresso 8 = (01, ..., On.)7%, i.e. ¥ = ¥(h),

tem-se que a equagao (5.17) se escreve conforme:
pu-Vy-VO—V - (D -¥y-VO)=F(¥(0)), (5.19)

onde, ¥y é a matriz gradiente (n x mg)-dimensional de 6.
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De formas a obter o sistema de equacoes governantes em termos das
varaveis reduzidas 6, a equacao (5.19) pode ser multiplicada pela matriz pseudo-

inversa (mg X n)-dimensional ¥, , definida por
Uy = (U) . W,) 0. (5.20)
O que resulta em:

pu-VO -V V- (D-W¥yVh) =V F (). (5.21)

Note que a existéncia de ¥, é garantida, uma vez que os vetores colunas
de Wy correspondem as direcoes de parametrizacao no estado de espacos, as quais

tem de ser linearmente independentes [22].

Entao, da discussao acima, segue que o sistema reduzido de equacoes

governantes é dado por:

Voutu- <%VM - %VT) =0, (5.22)
pu-Vu —V - (uVu) + Vp —(p—po)g =0, (5.23)
pu- VO —TI(0)V - (E(6)V6) — S(0) = 0, (5.24)
onde,
I1(0) = ¥, (6), (5.25)
2(0) =D (¥(0)) - ¥y(0), (5.26)
S(6) = U, (6) - F (¥(6)). (5.27)

Portanto, o sistema completo de equagoes (2.76)-(2.81), o qual consiste
de 58 equacoes neste trabalho, é aproximado por um sistema reduzido de apenas
5 + mg equacoes, onde mg é a dimensao da REDIM. Uma vez que espera-se que
2D-REDIM seja uma boa aproximagao do sistema [22], um fator de redugao 58 : 7
é obtido no numero de equacoes. Ainda mais, a estratégia de reducao seguida neste
trabalho pode ser facilmente adaptada para escoamentos reativos mais complexos

como, por exemplo, escoamentos turbulentos.
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6 ESQUEMA NUMERICO

Neste capitulo, é discutido o esquema numérico usado para resolver
(5.22)-(5.24) e as condigbes de contorno empregadas. As equagdes governantes re-
duzidas na formulacao de baixo-Mach sao discretizadas pelo Método dos Elementos
Finitos (MEF) e a solugao estaciondria é encontrada por um método de Newton si-
milar. O sistema linear que surge em cada passo Newton é resolvido por um eficiente
solver GMRES, precondicionado por um método geométrico multigrid. Paraleliza-
¢ao, refinamento local de malha e malha adaptativa sao aplicadas para aumentar a

performance, eficiéncia e precisao.

A estratégia numérica segue as ideias originais apresentadas por Braack
et al. [14, 15, 13, 8]. Novas estratégias e melhoria destas sdo reportadas em muitos

trabalhos como, por exemplo, [17, 19, 18].

Aqui, algumas notacoes da teoria de espacos de funcoes sao introduzi-
das (veja, por exemplo, [35, 96, 38| para uma discussdo detalhada sobre andlise de
fungoes). Para um dominio 2 C RY, o espaco de Lebesgue das fungoes quadraticas-
integraveis em  é denotado por L*(€). L?*(£2) é um espago de Hilbert com o produto

escalar:
(u, v)g = / wvdz, (6.1)
Q
e norma:
1
[ulle = (u, w)g - (6.2)
O produto escalar e a norma sao usualmente denotadas por (-, -) e |- ||,
respectivamente, se o dominio de referéncia {2 esta claro.

Analogamente, L?(09) descreve o espaco das funcoes quadraticas-integrdveis

na fronteira de 2 equipadas com um produto escalar e norma apropriadas. O espaco
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de Sobolev H™() consiste das fungoes v € L*(Q) as quais possuem derivadas par-
ciais fracas V™ € L*(Q)?*? até ordem m. Ainda, existe um operador continuo
de trago v : H'(Q) — L*(2) com v|ypq := y(v). Assim, o espaco das funcdes H
pode ser definido por Hy = {v € H'(Q) : v|sq = 0}.

6.1 Discretizacao

Para a discretizagao, as equagoes (5.22)-(5.24) sdo, primeiramente, re-
escritas em uma formulacao fraca geral em coordenadas cartesianas em R?. Entdo,
elas sao simplificadas quando sao reescritas em coordenadas cilindricas assumindo-
se axisimetria. Esta formulagao final é, entao, discretizada seguindo o Método dos

Elementos Finitos.

Antes de discutirmos em detalhe a discretizacdo, uma pequena intro-
dugao do Método dos Elementos Finitos (MEF) é apresentada (veja, por exemplo,
[31, 46] para uma aprofundada introducao ou [98, 45] para questoes de implemen-
tagoes). De forma geral, o problema de interesse pode ser formulado como segue:

encontrar a solucao u de

Au=f in Q, (6.3)
Bu=g in 09, (6.4)

onde, Q C R%, f: 0 — R"™ é uma fonte dada, A é um operador diferencial nao-linear
de segunda ordem e B é um operador de fronteira dado pelas condigdes usuais de

fronteira.

Como usual, a discretizacao por elementos finitos é construida sobre
a formulagao fraca de (6.3)-(6.4) (veja, por exemplo, [43, 38] para uma introducao
sobre formulagoes variacionais de EDPs). Isto significa, que a solugdo u é buscada

no espaco de Hilbert V' e satisfaz

a(u)() = flp), YeeV, (6.5)
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onde, a(-)(-) é uma forma semi-linear relacionada ao problema original (6.3)-(6.4).
Aqui, condigoes de fronteira homogéneas de Dirichlet sdo assumidas (o caso geral é

facilmente obtido).

A discretizagao por elementos finitos depende da triangularizacao do
dominio €2. Assumindo uma fronteira poligonal, €2 é usualmente particionado em
triangulos abertos K (ou, retangulos como utilizados neste trabalho). Cada parti¢ao
K é chamada célula. Para o caso de fronteiras nao poligonais, o leitor é indicado a
literatura cldssica [31, 46, 98, 45]. A triangularizacdo é uma cobertura sem sobre-
posigao denotada por T, = { K}, onde h é o parametro da malha tal que h|x = hg
é o diametro da K-ésima célula. A intersecao do fecho de duas células adjacentes é

chamada de face e as insercao de duas faces adjacentes é chamada nodo.

Uma malha é chamada regular se ela satisfaz as seguintes condi¢oes

31, 30]:

R1 Q= U K;
KeTy,
R2 Kl OKQ = @, VKl, K2 € 771 com Kl # K27

R3 Qualquer face de qualquer célula K; € 7T;, é um subconjunto da fronteira

0f), ou uma face de outra célula Ky € Tj,.

Para permitir o refinamento local e adaptativo de malha hanging nodes
sdo introduzidos. Assim, uma condi¢ado mais fraca de (R3) é assumida: células sao
permitidas ter nodos que sao pontos médios de faces ou bordas de células vizinhas.

No maximo um nodo hanging é permitido, como é explicado mais tarde.
Espacos continuos de elementos finitos Vj, C V sao construidos por:

Vi={veV:vgeQK) KeT,}, (6.6)

onde, Q(K) denota um espago apropriado de fungées polinomiais na célula K € Ty,

(veja, por exemplo, [31, 48] para varios exemplos cldssicos). Os espacos polinomiais
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sao definidos sobre uma célula de referéncia K, e mapeados para a célula computa-
cional K por alguma transformacao Tk : K—>K.O espaco polinomial baseado na

célula de referéncia Q(K) é, entdo, definido conforme:

OP(K) = {Hlex?i, a; € {0, ..., p}}. (6.7)

Pelas defini¢oes acima, o problema discreto em elementos finitos (a
discretizagao classica de Galerkin) é associado ao problema original (6.3)-(6.4) 1é-se:

encontrar uy, no espaco de elementos finitos Vj, C V tal que

a(un)(on) = f(en), Yeon € Vi (6.8)

Na sequencia, apresenta-se a formulacao fraca de (5.22)-(5.24) e as sim-

plificagoes obtidas pela hipotese de axisimetria.

6.1.1 Formulagao fraca e axisimetria

Seja Q C R? um dominio aberto. De acordo com a Figura 6.1, a fron-
teira [" pode ser dividida em varias partes. Os escoamentos de entrada de combusti-
vel e oxidante sao dados por condicoes de contorno de Dirichlet sobre I'gue1 € I'oxidizer-
Condigoes de Dirichlet homogéneas sao assumidas em I'y,y, a parede do injetor de
combustivel, e I'geaq, @ zona morta de fronteira, bem como, em Iy, a fronteira
radial externa. A fronteira de saida I',; é deixada aberta, i.e. condi¢ao de Neumann

¢ assumida.

Entao, a velocidade u é assumida pertencer ao espaco de Sobolev H&(Q, fD“),
onde f‘Du ¢é a uniao de todas as fronteiras de Dirichlet. As varidveis de progresso sao

assumidas pertencerem ao espaco andlogo H{(2,I'p,) e a pressao é procurada em

L*(Q):

uecV:=H(QTp,), 0cW:=H(QTp,), pel:=L*Q). (6.9)
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com- oxidante
bustivel

Figura 6.1: Esquema do dominio computacional.

Multiplicando as equagoes (5.22)-(5.24) pelas fungdes teste ((5, 0, é) €

V x W x L e integrando por partes, a seguinte formulacio fraca é encontrada:

(Vou &)+ < (ﬁvwe) _ ﬁvm))) , 5) —0  (6.10)
pu-Vu, §) + (pvu. Vo) — (p. V6) = (0= po).g, 6) =0 (6.11)
pu -V, ) (H(o)v (Z(0)-V8), ¢) (3(0), z/?) —0, (6.12)

N TN

Note que II(#) é uma matriz constante, uma vez que as REDIMs sao,
aqui, parametrizadas em coordenadas fixas. Na fronteira de saida, onde os espacgos
de teste nao tem trago zero, as condicoes de fronteira de Neumann sao naturalmente

incluidas devido a integracao por partes. Assim, a condicao de fronteira de saida é

/ p(n-Vu—p-nds=0.
Foutﬂow

Agora, a formulacao fraca (6.10)-(6.12) é transformada em coordenadas
cilindricas e a hipdtese de axisimetria é levada em conta (veja, Apéndice A, para

maiores detalhes). Isto permite que o problema seja formulado no dominio aberto
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Q) C R? com fronteira I'. Na fronteira de simetria Lsymmetry (Veja 0 esquema a direita

na Figura 6.1) a condigao de simetria - v = 0 é usada.

Entao, em coordenadas cilindricas e axisimétricas, a velocidade é dada
por u = (u”, u'), com u' € V' := Hy(Q,Tp ), i =z1,60 W = Hj(Q,Tp,) e
p € L := L?(Q). Considerando as funcoes teste ¢ = (¢*, ¢°) € V := V* x VT,

v e W e e L, pode-se escrever a seguinte formulagao fraca:
ou” n ou* n 1. ¢
"\ oz o r )
, 00; .00 B
+Z (m(o)i (u 5, ar) ,g) =0 (6.13)

,ou” N Lou” &) + ou”  0¢” N ou”  9¢*
P\ T e ) or oz o Tor

- (I"Pa a;f) —(t(p=po) g’ ¢*)=0 (6.14)
(o). ) (o ) (55
+ GW ¢r) - <1“P> 8;:) —(p, ¢) =0 (6.15)
(10 (w2 ) o) o (=2, 20 4 (=22 20)
— (@S, ) =0 (6.16)

Agora, esta formulagao fraca (6.13)-(6.16) pode ser reescrita na seguinte

forma compacta:

AU)(@)=0 Ve eV xW xL (6.17)

onde A é a forma semi-linear associada a (6.13)-(6.16), U :={u, 0,p} € V.xW x L
e ®:={p,,El eV x W x L.

6.1.2 A formulacao de Galerkin

Para a discretizacao do dominio, ) é particionado em uma malha de

elementos finitos €2}, consistindo de quadrildteros abertos, os quais satisfazem a con-
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;

Figura 6.2: Esquerda: triangularizagao com trés nodos hanging. Direita: triangula-
rizagao invalida, multiplos nodos hanging em um mesmo lado.

digao de regularidade, de forma que todos os angulos internos sao limitados entre 0

e m. Ainda mais, grandes razoes de proporcao entre células nao sao permitidas.

Refinamento de malha local é possivel através da introducao de nodos
hanging. Somente um nodo hanging por borda é permitido (veja a Figura 6.2 para
exemplos de malhas validas e invalidas com nodos hanging). Os graus de liberdade
destes nodos hanging nao sao realmente graus de liberdade do sistema, ao invés, eles
sao calculados pela interpolacao dos valores adjacentes. Todo elemento da malha
K € Q, é criado pelo mapeamento bilinear do elemento referéncia T, : k := (0,1)* —
Kk (veja, Figura 6.3). Entdo, o espago continuo por partes dos polinomios de r-ésima

ordem em (2}, é definido como

QY ={0€C(): ¢| 0T espanfa’y’, 0 <i,j <r}}.

/T K

K

>

Figura 6.3: Mapeamento Tk da célula de referéncia K para uma célula computaci-
onal K.

A formulagao de Galerkin do problema (6.13)-(6.16) é, aqui, obtida
usando elementos de mesma ordem para velocidade, variaveis de progresso e pressao,

isto é:

w € Vi=[QVPCV, BeWy=[QI™CW, pnely=Q)CL
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o que leva as seguintes equagoes discretas:

ouf, 8uh 1
(e + 5 1) 0)

+Z (rﬁ(ah)i< 889’“ + hag’“) ,gh) =0 (6.18)

0 O our 9 our 9
<'°< o ) %) ( G azh)+<r“arh’ a_h)

—(rph, ) r(p—po)g*, ¢) =0 (6.19)
(o (05 + ). %) (e 5) + (5 B)
( iy, ¢r) (rph, )— (Pn, 1) =0 (6.20)
(o (0% +oige) ) + (=5t )

+ (e G ) — (1oS(60), ) =0 (621)

onde, (&, @n, ¥n) € Ly x Vi x Wy, De forma compactada, tem-se:

A(Uh)(q)h) =0, Vo, € V), x Wy, x L. (622)

Uma vez que elementos de mesma ordem nao garante a condicao inf-
sup (veja [39]), a formulagao discreta (6.18)-(6.21) é esperada ser instavel. Para
superar as instabilidades, pode-se adicionar termos estabilizadores a forma semi-
linear (6.17). Ainda mais, os termos convectivos das equagoes da quantidade de
movimento e das variaveis de progresso podem gerar oscilagoes espurias se a malha
nao é suficientemente refinada. Na sequencia, discutimos e apresentamos solugoes

para tratar destas instabilidades.

6.2 Estabilizacao

Instabilidades numéricas podem ocorrer para numero de Reynolds ele-

vado. O operador - Vu é de primeira ordem, e a discretizacao de Galerkin corres-
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pondente torna-se instavel. Em volumes finitos e técnicas de diferencas finitas, estes
termos sao muitas vezes diferenciados por esquemas upwind (veja, por exemplo,
[2, 72]). A técnica padrao de estabilizacio em elementos finitos é a Streamline-

diffusion [98].
6.2.1 Técnica Streamline-diffusion

Por simplicidade, a técnica streamline-diffusion é, aqui, introduzida

para a equacao convectiva-difusiva:
a -Vu—vAu=f (6.23)

com condigoes de fronteira de Neumann. A aproximagao cléssica de Galerkin para

esta equagao é dada por:

(a-Vu", ")+ (#Vu", V") = (f, ¢"), Vo' eV (6.24)

Esta formulagao é instdvel para altos niimeros de Péclet [98], o qual é
definido por:
_hU

P@——_
20

(6.25)
onde, U é a velocidade de referéncia do sistema.

A ideia mais simples para superar este problema, é refinar a malha até
que um Pe apropriado seja alcancado. Entretanto, para problemas de convecgao
dominante (pro exemplo, problemas com altos nimeros de Reynolds), uma malha
muito refinada é requerida, o que aumenta consideravelmente os custos computacio-
nais. Por exemplo, assume-se que Pe < 1 é necessario para obter-se uma formulacao
estavel para (6.24) em um dominio bidimensional = (0,1) x (0, 1), entdo as cé-
lulas devem satisfazer h < 2/U. Para v = 107° e U > 1, o que é muito provével

para problemas realisticos, h deveria ser escolhido menor que 2 x 10~?, por exemplo,
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h < /2 x 107, Neste caso, a malha uniforme bidimensional teria em torno de 10

bilhoes de nodos, o que é invidvel mesmo para problemas simples .

Outra possibilidade mais apropriada é de introduzir uma dissipagao

artificial d Au, conforme:
(a-Vu", ¢") + ((6 +2)Vu", V") = (f, ¢"), V" eV (6.26)
onde, o parametro de estabilizacao ¢ deve ser escolhido apropriadamente.

O termo dissipativo dAu, embora possa levar a uma formulacao estavel,
introduz um erro de ordem h (O(h)), muito alto para muitos problemas como, por
exemplo, calculos de chamas. Outra desavantagem desta formulagao é que a difusao
artificial é adicionada igualmente em todas as direcoes. FEntretanto, observagoes
tém mostrado que, para f suficientemente suave, dissipagao artificial é necessaria
somente na diregdo do escoamento. i.e. na direcao a (veja, por exemplo, [98]).

Reformulando (6.26) da seguinte forma:
(@ Vu", ¢") + (oVu", V¢") + (va-Vu", a-V¢") = (f, ¢")., Vo" € V" (6.27)

dissipacao artificial é adicionada na direcao do escoamento. Esta formulacao é cha-

mada de streamline-upwind (SU).

A formulacao anterior introduz menos difusao cross-wind que a difusao
artificial classica (6.26), mas continua sendo uma perturbacao de ordem h do pro-
blema original. Uma perturbagao de menor ordem ¢ obtida pelo método streamline-
diffusion. Este método produz uma estabilizacao consistente com a formulacao pela
introdugao de fungdes testes adicionais da forma da - V¢. Para a equagao (6.23)

tem-se:
(a-Vu", V") + (#Vd", ¢") +> ok (a- Vi — AU, a- V")
K
= (f. ")+ 0k (f. a-Vo"), Vg"eV" (6.28)
K

onde, K denota o indice de cada elemento da discretizacao.
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A dependéncia do parametro §x em relagao ao tamanho h da célula é

usualmente dada por:

_ —1

a qual é motivada pela definicao do niimero de Péclet. Ainda mais, esta formulacao
é consistente no sentido de que a solucao forte da equacao (6.23) satisfaz a equagao

discreta (6.28).

6.2.2 Estabilizacao da pressao

Instabilidade numérica pode ocorrer devido ao acoplamento velocidade-
pressao das equacoes de Navier-Stokes. Para explicar o mecanismo principal de

estabilizacao, a formulacao fraca da equagao de Stokes é, aqui, considerada:

(V-u, Vg) = 0 VYgeQ
(Vu, Vo) = (p, V-v) = (f, v) Yve. (6.30)

E bem conhecido que a discretizacao desta equacgao deve satisfazer a

condigao de Brezzi-Babuska (ou, inf-sup) [39] para ser estdvel, i.e.:

(p", V- ¢")

inf sup ————~—>~v>0 6.31
2o S8 T T 2 (031

ou, equivalentemente:
Vpe Q" 3p eV (p, V-¢) >pl? e Vel < |lpll (6.32)

Esta é uma condicao de compatibilidade para o acoplamento velocidade-
presao. Em métodos de diferencas finitas esta condicao é valida para malhas es-
calonadas. Em métodos de elementos finitos, alguns elementos especiais e/ou a
combinacao deles produzem uma formulacao estavel. Entretanto, para diminuir os
custos computacionais, normalmente é preferivel o uso de elementos simples (como,

elementos quadrilateros) para os quais a condi¢ao “inf-sup” nao é satisfeita.
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Para superar esta dificuldade, a forma discreta bilinear pode ser mo-
dificada [98] pela adi¢ao de termos de minimos quadrados em cada elemento. A
formulagao modificada lé-se:

(V-u, @)+, v @) =) an(f, Vg), VYge Q" (6.33)

KET
com o termo de estabilizacao da pressao dado por:
c(p", uh; q) = Zaﬁ (A" + V', Vq),_i (6.34)
KET

onde, ax o< h%. A condicao modificada "inf-sup” para esta forma lé-se:

h h
. (p", V-0") | clpn, uns q) 2
inf sup + >~ > 0. (6.35)
preQ" gheyn { Ip"]] - [[V ™| 1[I

Esta forma leva a uma discretizacao estavel para elementos isotrépicos.

6.2.3 Estabilizacao de minimos quadrados para as equacoes N-S

Aqui, as equagdes incompressiveis de Navier-Stokes (N-S):

—pAu+u-Vu+Vp = f (6.36)
Vou = 0 (6.37)

em um dominio aberto €2 sao consideradas. A bem conhecida aproximacao de Ga-

lerkin para (6.36)-(6.37) lé-se:
a(vp)(Pn) = F(®p), Pn € Xy, (6.38)
onde, v, = (up, pn) € Xp := Vi X Ly, e a forma semi-linear respectiva é dada por:
a(vn)(®n) = (LVun, Von) + (un - Vup, én) — (pr, V- én) + (V- up, §), (6.39)

onde, o funcional F(-) é dado por:

F(®) = (f, ¢n), (6.40)
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com ®, = (gbh, fh) eV, x Ly,

Novamente, espacos de elementos finitos de mesma ordem podem levar
a discretizagoes instaveis para as equagoes de N-S (6.36)-(6.37), devidas a convecgao
e o acoplamento da pressao. Unindo ambas as técnicas de estabilizacao discutidas
acima, o método de estabilizacdo dos minimos quadrados de Galerkin (GLS, do
termo inglés Galerkin Least Square) é obtido. Ou seja, uma formulacao estavel pode

ser escrita modificando a equagao discreta (6.38) como segue:

a(vp)(®n) + sars(vn, @) = F(®) + Fars(®h) (6.41)
onde,
sars(on, ®n) = Y Ok (—Auy, +uy, - Vuy + Vpy,
- ZGQZZ + ¢n - Vor + V), (6.42)
Fors(®h) = 2; Ok (fy —Ddn + ¢n - Von + V) (6.43)
KeT,

com 0 ~ h2.

Esta discretizacao é totalmente consistente no sentido de que se v é a
solugao forte, entao o termo adicional fgrs(®P) — sgrs(v, @) se anula para todo ®.
Embora estavel, esta formulacao tem muitas desvantagens. Ela introduz camadas
limites nas solugoes numéricas, as quais diminuem a precisao préxima as fronteiras.
Ainda, derivadas de segunda ordem estao presentes nos termos de estabilizagao,
o que aumenta os custos computacionais. Por fim, acoplamentos artificiais entre
pressao e velocidade sao introduzidos. A complexidade desta formulacao aumenta
ainda mais quando sistemas multicomponentes reativos sao considerados. Neste
caso, a formulacao GLS introduz acoplamentos artificiais entre todas as espécies e o

fluxo.

Na préxima se¢@o, o Método de Projecao Local (Local Projection Method)

é apresentado. Esta formulacao é utilizada nas simulacoes realizadas neste trabalho.



95

6.2.4 Meétodo de Projecao Local

Os problemas de estabilizagao, neste trabalho, sao tratados pelo Método
de Projecao Local (LPS, do inglés Local Projection Method) conforme proposto por
Becker e Braack [7]. A maior vantagens desta técnica de estabilizacao sobre o classico
método SUPG proposto por Brooks e Hughes [20] é que essa é diagonal no sentido
de que nenhum acoplamento entre diferentes componentes do sistema é adicionado

ao conjunto de equacoes.

Definindo o operador 7, como o operador de flutuacao dado por m, :=
id — 79y, onde gy, : Qg) — QSQ é a interpolacao na malha grossa, a estabilizacao LPS

para (6.22) é dada pela adi¢ao dos seguintes termos:

Su(Un)(Pn) = Z (o Vmnpn, Vnén )« + Z (Ot - VI, un - VTaén)«

KEQ}, KEQh
+ E (TK’Uh . Vmﬁh,uh . Vﬂ'h’(/)h),(.
Kth

Os parametros ay, d, e 7. dependem do numero local de Péclet e sao

dados por:

-1

M ‘Uh|s<oo 1

= 5 = = —_— 2 ~S —
Ol K Tk Qo (hi =+ hK ) Qo 2

O método LPS controla as flutuacoes da solucao com respeito a malha
grossa. Para maiores detalhes deste método no contexto de simulagoes de escoamen-
tos reativos, o leitor é recomendado a [19]. A solugao discreta Uy, € Vi, x W, x Ly, é

dada pelo problema variacional:

A(Uh)(q)h) + Sh(Uh)((I)h) =0 V&, eV, x W, x Ly. (644)

Deve-se notar que a estrutura do termo de estabilizacao S, é muito
simples. Somente acoplamentos (diagonais) das varidveis com suas respectivas fun-
coes testes sao introduzidas, i.e., a estabilizacao nao introduz acoplamentos entre

variaveis. Em adicao, nenhum termo de derivada elevada ¢ introduzido. Embora, o
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esquema LPS nao seja totalmente consistente, o erro adicional é da mesma ordem

do da discretizacao.

Neste ponto, tem-se construido a formulacao discreta das equagoes go-
vernantes projetadas (5.22)-(5.24). Na sequencia, o solver numérico utilizado é ex-

plicado.

6.3 Solver

A solucao estaciondria da formulagao discreta estabilizada (6.44) é bus-
cada aplicando-se um método de Newton similar. O sistema linear que surge a
cada passo Newton é resolvido por um eficiente solver GMRES, precondicionado
por um método multigrid geométrico. Paralelizacao, refinamento de malha local e

adaptatividade sao aplicados para aumentar a performance, eficiéncia e precisao.

6.3.1 Meétodo de Newton Aplicado

O sistema nao-linear de equagoes é resolvido por uma iteracao quase-
Newton. A matriz de iteragdo deve ser uma boa aproximacao para a Jacobiana do
sistema e, ao mesmo tempo, deve ser computacionalmente barata com respeito a

sua montagem e armazenamento.

O nimero de equagoes é ne; = 3 + mg e as varidveis discretas sao
nomeadas, conforme: p”, u" e §". Elas sdo expandidas nas funcoes bases ¢; € V",
de maneira usual:

pr= b wh = g, 0" =0, (6.45)

)

onde, p;, u; € 91 denotam os graus de liberdade da pressao, velocidade e das coorde-

nadas da tabela (as varidveis de progresso), respectivamente.
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Seja A a matriz Jacobiana do sistema nao-linear. O sistema linear
correspondente, o qual deve ser resolvido durante a iteracao Newton, tém a forma

Ax = b, onde b denota o residuo nao-linear e x a corregao.

Seja A = (A;;), onde cada A;; denota um bloco de n x n entradas. O
vetor de todas as variaveis x = [ﬁi,'&i, 91] ¢ armazenado por nodos. A estrutura da

matriz A, ; é como segue:

Bpp Bpuz Bpur Bp91 e meS
Buzp Buzuz Buzur Buzgl e Buzems
Aij =
Burp Buruz Burur Burel e Burgms
0 By DBy, DBogr - DBaon,

Seja ¢ e 1 as funcoes de teste. O bloco B, tem apenas a contribuicao

do termo de estabilizacao:
orgy Oy ong O
B,, = —r — L T .
P ;5[({(02’ 8z)K+(8'r” 07“)}(}

O bloco By, = Dy, + K,u, €é a soma do operador divergente D e das

influéncias das variagoes da massa especifica K, definidas por:

_ (99
Dpuz - (&7 ) )
s 00;
Kpur = <¢Z£J<0)7]7 w) )
J

e, pouco diferente para o bloco By, = Dy, + Kpy,:

(06 1
Dpur_ (E+;¢v ¢)7

- 00;
K, = <¢ch<e>a—;, w) .

Variagoes de pressao devida as variagoes da massa especifica sao levadas

em conta pelo bloco By, = D; + Nj, o qual pode ser dividido em seus componentes
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diagonais D; e nao-diagonais N;:

D; —(E(O)( a—¢+ %)w)
szzi< (%%H@%) @/))

O gradiente de pressao hidrodinamico esta presente na equagao do com-

ponente de velocidade u,, gerando o bloco correspondente:

Buy=— (7. 5).
O bloco By.u. = Cyu. + Dy, onde:
Coue = ( (a“ ?+ rg(f),zb)
Dy, = (m%, g—f) + (w%, g—f)-

O bloco B,_,, fornece a contribuicao devida a conveccao:

Ou,
Buzur_(p¢ uﬂ/})

A equacao da componente da velocidade u, esta acoplada com os pro-
cessos quimicos pela massa especifica e variagoes da viscosidade, as quais sao pro-
priedades da REDIM, ie. p = p(@) e p = p(f). Portanto, o bloco B,.s =
Cu.0; + Du.g; + Gu.p; com:

8p ou, ou,
Cuzo; = < 6, <“ 0z *“TW)’ ‘Z’)

8,u ou, oY ou, oY
Du.g; = ( 20," 0= 82) +( 20," or E)

Guzej - - (Ta—ejgbgza ¢)

Blocos similares sao encontrados para a equacao da componente da ve-

locidade u, com algumas diferencas devida a hipétese de axisimetria. A contribuicao
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da pressao fornece:
o
Bqu = - (Tgbv E) - (p7 ?/)) .

Na formulagao fraca (6.13)-(6.16), B, .. tem contribuigdo do termo

convectivo, i.e.:
ou,
Buruz = (Tpgba—? ¢) .
z

O bloco diagonal B,,,, pode ser dividido de maneira que B, ,, =

C’le'le + Dmum onde:

(20 e,
Curr = <rp <u282 +9 or H”ar) ’ 7/’)

(06 o 96 v\ (1
Dy, = <7”M$a &) + (Tﬂga 5) + <;M¢, @/)) :

E, novamente, os fenomenos de mistura e reagao alteram a quantidade

de movimento, o que ¢ dado pelo bloco By,s, = Cy,6; + Dy,s;, onde:
dp ou, ou,
Cu .= rve z r o |
0 (Taefb (“ 5z """ ar ) w)

(om0 (O w00 | (Lo
Duvo, = (Taeﬂ)az’ 82) +(Taej o ar ) T \vag, 7 V)

As ltimas linhas de blocos da matriz Jacobiana A sao devidas as equa-

¢oes das variaveis de progresso da REDIM. Nao existe um acoplamento direto com

a pressao e, assim, By, = 0. Dos termos convectivos, tem-se:

09
jus = (mcba—;, ¢)

00
BGjuT - (Tpﬁba—rja ’QZ)) .

O bloco mais complexo da matriz Jacobiana ¢ By,g, = Cy,g, + Dpe, +

Se,6,, 0 qual pode ser melhor explicado observando dois casos. Primeiro, se j = 1,
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entao:

00, 0 0
o (58 ) (L)

o = (i, ) (0. %)
() (e )
o = (o) (50 )
Os blocos nao-diagonais By,g, = Cy,0, + Dae, + Sp;e, com i # j sao
dados por:

o, 06,
o, <“Z_+ “5e)¥)

(73
Dy = ( =) 09 alzp)+( ) a_w)
(7=

92 89 8 00; or’ or

_ 00 09 aw) . (rna 9 06 aw)
500 = <Tae

~ 00, 0z
6.3.2 O método multigrid

00, or’ or

>+ <7’p89]¢, 1/1).

7

A ideia principal da iteragao multigrid é de reduzir rapidamente os erros
de alta frequéncia através de uma técnica de armotecimento (do inglés, smoothing)
nas malhas finas e reduzir os erros de baixa frequéncia nas malhas grossas (coarse-

grid correction).

Sejam V' um espaco vetorial de dimensao finita, A : V' — V a matriz do
problema linear Az = b, b € V e B a agao do multigrid. Da teoria, sabe-se que os
métodos multigrid como pré-condicionadores requerem menos hipéteses restritivas
que como solvers. No primeiro caso, € suficiente que B A seja limitada superiormente,
enquanto que no segundo caso, os autovalores da matriz M = I — BA devem ser

uniformemente limitados por uma constante C' < 1.
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Portanto, o cédigo Gascoigne usa métodos multigrid como pré-condi-
cionadores para construir um robusto esquema numérico. Como solver o Método
Generalizado de Minimo Residuo (GMRES, do inglés Generalized Minimal Residual

Method) é usado para resolver o sistema pré-condicionado:
BAx = Bb (6.46)
até uma precisao desejada.

Seja S; o operador de amortecimento no nivel [. A iteracao multigrid
MG(l, zp, b) neste nivel com solugao inicial zg e com m; passos de pré-amortecimento

e my passos de pds-amortecimento é recursivamente definido como segue:

e se | = 1 resolve o problema exato: MG(I, zy,b) := A™'b
e senao, resolve o problema aproximado:

1. pré-amortecer m; vezes: z; := 5" 2
2. calcula o residuo no nivel I: 7, :=b— Apz;
3. restringe o residuo a malha grossa: r;_; := R;r;

4. faz a correcao na malha grossa com a solucao inicial ¢y = 0:
q:=MG(l—1,q0,7-1) (6.47)

5. prolonga: 2o := 21 + P,_1q

6. pdés-amortecer my vezes: MG(, zp,b) := 5" 2

O operador R; : V; — V,_; denota o operador de restricao do nivel [
para o nivel [ — 1 e, P,_1V;_; — V; o operador de prolongamento. Estes operadores
sao naturalmente definidos nas malhas de elementos finitos com refinamento local.

P,_1P_; é ainjecao V,_; C V| e R, a projecao L?.
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6.3.3 O operador de amortecimento

O esquema de amortecimento S; (operador de amortecimento) deve ser
escolhido de forma apropriada a obter-se um algoritmo multigrid robusto e eficiente.
A idéia nao é de reduzir o erro global, mas de amortecer suficientemente o erro de

maneira a tornar possivel uma aproximagao precisa na malha grossa.

A decomposicao bloco-LU incompleta é usada, aqui, como técnica de
amortecimento do erro no algoritmo multigrid. A bloco-ILU tem sido reportada
ser mais robusta que a classica ILU, a qual tem sido eficientemente utilizada em

problemas de dinamica de fluidos.

Seja A a matriz Jacobiana computada. A idéia é computar uma fato-

racao da forma:
A=LU+ R, (6.48)

onde, L é uma matriz triangular inferior e U uma matriz triangular superior. En-
quanto, uma decomposicao LU completa produz, em geral, matrizes L e U densas,
a versao incompleta produz matrizes L e U com a mesma estrutura de A. Portanto,

uma matriz resto R aparece, a qual é negligenciada nas computagoes.

Ainda, ao invés de computar uma aproximacao da matriz inversa de A,
é calculada a decomposicao incompleta LU de A, = A 4+ wD para um valor real
w € R. A matriz D = (d;) é uma matriz diagonal com blocos d;. Estes blocos
também tem estrutura diagonal com n componentes. A componente ¢ do bloco é

definida por:
(di)e =Y i), fori=1,...,n, (6.49)
J#i
onde, (a;;).c ¢ a componente ¢ no bloco (¢, j) de A na diagonal. Nos testes numéricos,

a escolha 0.1 < w < 0.2 tem levado a um procedimento robusto. Especialmente para



103

a equacao da pressao, esta modificacao é essencial para estabilizar a decomposicao,

A escolha w > 0 corresponde a uma sobre-relaxacao da diagonal.

6.4 Adaptatividade

A maior parte da dinamica do sistema ocorre na fina frente de chama.
Assim, uma malha muito refinada nesta zona é necessaria para refletir corretamente
o comportamento da chama, enquanto que longe da frente da chama a discretizagao
nao precisa ser tao acurada. Muitas vezes, uma solugao estacionaria nao é encontrada
se a malha nao for suficientemente refinada. O emprego de malhas estruturadas e

globalmente refinadas levam a altos custos computacionais.

Uma alternativa é o uso de malhas adaptativas baseadas na norma
da energia, o que é apropriado para capturar a frente da chama. O processo de
adaptacao deve ser iterativo por estimativas de erro a posteriori, uma vez que a

posicao da frente da chama nao é conhecido a priori.

Muitas vezes, esta-se interessado em algum funcional especifico da solu-
¢ao. Por exemplo, a média das concentracoes de algumas espécies ao longo de uma
linha da chama, como obtido por medidas experimentais em espectroscopia a laser.
Outro exemplo é a altura de acoplagem (lift-off height) da chama, i.e. a distancia

da chama ao injetor no caso das chamas nao acopladas.

Aqui, o método do peso residual dual (DWR, do inglés dual weighted
residual method) como proposto por Becker e Rannacher [9] é utilizado para gerar
malhas eficientes. Este método pode ser resumido da seguinte forma: seja J(-) um

dado funcional, por exemplo

J(Uh) = /Cspecies ds.
S
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Entao, uma representacao do erro J(U) — J(Uy) é obtida em termos

das expressoes residuais (veja [9]):
1 1
JO) -~ I ~ 5pU)E ~02) + 5 U Z)U —l). (650

onde, p e p* sao os residuos da equacao e do problema adjunto:

p(Un)(®) = F(®) — A(Un)(®) — Su(Un)(®)
P (Un, Z1)(®) = J'(Un)(®) — A'(Un)(2, Zy).

A solucao adjunta Zy, € Vj, x Wy, x Ly é solucao da equacao linear
adjunta:

A’(Uh)(<I>,Zh) = Jl(Uh)((I)) VO € Vi, x Wy X Ly,. (651)

A solugao adjunta Zy, de (6.51) pode ser interpretada como sensibilida-
des da solucao Uy, com respeito ao funcional J(-). Usada como pesos na estimativa
de erro (6.50), ela revela areas de influéncia do erro. Enquanto, estimativas baseadas
na norma da energia produzem malhas refinadas na frente da chama, o método DWR

é capaz de encontrar malhas mais eficientes com menos pontos computacionais.

O algoritmo adaptativo segue: dada uma triangularizacao inicial do

dominio €2}, tem-se a iteracao:

1. Resolver o problema

A(U}J(@) + Sh<Uh)((I)) = F(q)) Vo € V), x W), x Ly,

2. Resolver o problema adjunto linear

A/(Uh)(CI),Zh) = J/<(I)) Vo € V), x W), x Ly,

3. Estimar o erro

1 1
M= 5pU(Z —inZ) + 5p"(Un, Zs)(U — iU)
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4. Adaptar a malha usando a estimativa de erro

Q25 Qy

5. Continuar com 2}/

No passo 4., aproximadamente 30% das células associadas as maiores es-
timativas do erro sao refinadas. Note, que o esforco adicional de resolver o problema
adjunto é pequeno, uma vez este problema é sempre linear e a matriz do sistema
é apenas a transposta da matriz do sistema de equacoes original. Aqui, usa-se a

ultima Jacobiana que ja esta computada, o que reduz o tempo computacional.

6.5 Esquema pseudo-transiente

Neste trabalho, busca-se a solucao estaciondaria. A aproximacao nu-
mérica de tal solugao é usualmente dificil de ser obtida diretamente. Isto se deve
principalmente ao fato de nao se conhecer a priori a localizacao da frente da chama,
o qual deve ser apropriadamente calculado para se obter uma boa estimativa da
solucao. Ou seja, sem se conhecer a solucao do sistema, nao se pode gerar uma
malha apropriada de discretizacao. Para se tratar deste dilema, usualmente se apli-
cam esquemas de passos temporais, os quais permitem calcular estimativas iniciais
da solugdo. Assim, ao invés do sistema (6.44), busca-se resolver, primeiramente, a
iteragao Uy, := (u},0,,p}), comn > 1 e
Lo a1 L on ot n n
5_n(“h_“h ,¢)+5—n(9h—0h L) FAUR)(P)+Sh(Up) (@) =0 VO € Vi x Wy, X Ly,.

Aqui, §,, > 0 é o tamanho do pseudo-passo temporal. Por simplicidade,
o subscrito n é negligenciado, uma vez que o problema é estacionario. Simplesmente,
denota-se por Uy, a solucdo no tempo t, e por Uy a solucdo obtida no tempo t,_;.

O passo de tempo é denotado por 4. A equagao nao-linear é resolvida pelo método



106

quase-Newton descrito anteriormente com a solucao inicial U flo). Assim, com 6U}, :=
U}(f) - Uﬁiil) resolve-se

$(6u,,0) + 5(60,,6) + AUL)(0U,, @) + 5,(50,)(®) =
— S Y,0) (007, 9) — AW )(®) - UL V) (@) v,

Aqui, A'(+)(+,-) é a derivada direcional da forma semi-linear A(-)(-), a

qual é definida por:

A/<Uh)<5Uh, (I)) = %A(Uh + S5Uh)<q))

s=0

Isso mostra, que as partes nao-lineares dos termos de estabilizacao
Su(+)(-) podem ser negligenciados na Jacobiana do sistema sem alterar significante-
mente a taxa de convergéncia das iteracoes de Newton. Todas estas derivadas sao

calculadas analiticamente.

Resolver os problemas lineares é frequentemente a tarefa numérica mais
dificil. A caracteristica de ponto de sela das equacoes de Navie-Stokes juntamente
com o transporte difusao-reacao do sistema reativo gera um problema rigido. Devido
a fina frente da chama, o problema contém altas diferencas de escala. Isto ressalta
a importancia do pré-condicionamento multigrid. Ainda, uma vez que elementos
finitos de mesma ordem sao utilizados para todas as componentes do sistema (velo-
cidade, pressao e varidveis de progresso), todos os graus de liberdade estao situados
nos nodos da malha & € (. Entao, pode-se eficientemente armazenar os dados no

sentido de blocos locais, conforme:

U = (pru1 01 pouzfs ... pxnunby).
—— — N——
X1 X2 XN
Logo, se N é o nimero de variaveis em cada componente, este é também
o numero de nodos da malha. Entao, a matriz do sistema A é vista como uma matriz

de blocos:

A= (aij)yj:p aij € RBHms)x (3+ms)
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Para acelerar a solucao do sistema, todos os métodos sao calculados em
paralelo usando sistemas de memoéria compartilhada. Veja [79] para mais detalhes
sobre a paralelizacao. A triangularizacao em elementos finitos e todos os dados nu-
méricos sao distribuidos de maneira a obter a minima sobreposicao possivel entre os
processadores. O esquema de solugao implementado gera uma taxa de convergéen-
cia independente da malha e mostra boa eficiencia de paralelizacao dos problemas

considerados.
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7 SIMULACAO NUMERICA USANDO
REDIM

Os resultados numéricos sao, agora, discutidos afim de analisar a mo-
delagem de chamas difusivas laminares usando quimica reduzida automaticamente
pela técnica REDIM. As diferengas entre 1D-REDIM e 2D-REDIM sao discutidas
e os resultados sao comparados com dados experimentais e de simulagao numérica

detalhada, os quais foram apresentados previamente em [11].

A estratégia numérica de solucao foi de, primeiramente, encontrar a
solugao estacionaria da chama laminar axisimétrica usando 1D-REDIM. Aqui, refi-
namento de malha local é requerida para se construir uma malha inicial apropriada.
Esta solucao foi, entao, utilizada como solucao inicial do modelo 2D-REDIM. Final-
mente, a precisao da solucao foi aumentada por sucessivos refinamentos adaptativos

de malha.

adaptatividade de malha serviu, assim, dois propodsitos: adicionar
A adaptatividade d lh , , d t d

estabilidade ao processo numérico de forma eficiente, permitindo encontrar uma
solugao estacionaria em malhas “grossas” e adicionar precisao a solu¢ao melhorando

a resolucao da malha nas regides de interesse.

7.1 Definicao do problema

A chama considerada é uma chama laminar, com escoamento nao pré-
misturado de metano diluido com nitrogénio e ar, a pressao atmosférica, do tipo
Bunsen axisimétrica. Dois tubos concéntricos e uma zona morta configuram o com-
bustor, o qual produz a chama nao-confinada. O escoamento de metano misturado

com nitrogénio (65% CHy + 35% Ny) é injetado por um tubo interno (primary inlet),
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Figura 7.1: Representagao esquemética do combustor (a) e do dominio computaci-
onal (b).

enquanto o escoamento de ar (21% Oy + 79% Ns) é injetado por um tubo externo

concéntrico (secondary inlet).

Os estudos numéricos foram realizados considerando as caracteristicas
do combustor definidas em [11]. Outros dados experimentais e estudos numéricos
podem ser encontrados para este combustor (veja, por exemplo, [12, 65]), o que
torna este um apropriado caso de teste. Aqui, uma breve descricao do combustor é

apresentada (veja Figure 7.1 para uma representacao esquematica).

Combustivel flui de um tubo nao-resfriado de raio interno r1 = 0.2 cm
(espessura da parede w; = 0.038 cm) e ar é injetado através da regido anular definida
por este tubo e um cilindrico concéntrico de raio ro = 2.5 cm. Uma zona morta com
ar em repouso estende-se de r = rg a ryy = 5 cm. O escoamento de combustivel
interno é considerado completamente desenvolvido com velocidade axial média de
v,1 = 35 cm/s e taxa de fluxo igual a 4.44 cm®/s. Nas paredes do jato interior, todas
as velocidades sao nulas. Um perfil uniforme é assumido para o fluxo de entrada de

ar com velocidade v, o = 35 cm/s e taxa de fluxo igual a 693 cm?/s. A configuragao
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Figura 7.2: Malha inicial e adaptatividade.

plug-flow é garantida nos estudos experimentais pelo uso de uma placa perfurada
do tipo honeycomb (tamanho da célula de 0.8—mm) colocada na saida do oxidante.

Nas paredes externas e na zona morta velocidades nulas sao assumidas.

O mecanismo quimico GRI versao 3.0 [83] foi utilizado. Ele compreende
de 53 espécies e 325 reacoes reversiveis. Todas as propriedades termodinamicas,

quimicas e de transporte detalhado foram calculados usando o cédigo HOMREA

[63].

7.2 Malha inicial e adaptatividade

A malha inicial é uma malha localmente refinada que consiste de 2007
pontos (veja Figura 7.2). A menor célula estd localizada na interface entre a saida
de combustivel e de oxidante e tem dimensoes Az = Ar = 1.5625 x 1072 cm. A
maior célula esta localizada na fronteira de saida e tem dimensoes Az = Ar =
5.0 x 107! em. O uso de tal malha localmente refinada evita anisotropia, a qual

pode gerar instabilidades numéricas.
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A malha inicial foi utilizada para se encontrar uma primeira aproxima-
¢ao da solugao estacionaria da chama laminar usando o modelo 1D-REDIM. Entao,

sucessivas malhas adaptativas construidas usando o método DWR com o funcional:

JNQ(U):/QQZ)NQCL'L‘ (71)

foram utilizadas para aumentar a precisao. Este funcional é uma escolha natural,

pois ¢, € a tnica coordenada local da 1D-REDIM.

Uma vez que o modelo 1D-REDIM nao foi capaz de descrever o co-
nhecido fenomeno de ancoragem da chama (liftoff phenomenon, veja a Subsecao 7.3
para maiores detalhes), a malha adaptativa gerada na solu¢ao do modelo 1D-REDIM
nao se mostrou apropriada para o modelo 2D-REDIM. Assim, escolheu-se utilizar
a solucao estacionaria do 1D-REDIM na malha inicial como solucao inicial para o

modelo 2D-REDIM.

Aqui, nao foi possivel encontrar uma solucao estacionaria na malha
inicial. Isso se deve, principalmente, pelo fato de que o modelo 2D-REDIM aumenta
consideravelmente a dinamica quimica, o que aumenta a rigidez do problema. Ainda
mais, a menor célula nesta malha tem um diametro de 2.21 x 10~ mm, a qual
é maior que a espessura tipica das chamas de metano/ar (aproximadamente de
1.75 x 107! mm [74]). Agora, observou-se que apés alguns pseudo-passos temporais
a chama desacopla dos injetores. Assim, quando a zona de ancoragem se mostrou
clara, o processo de adaptatividade da malha foi iniciado. Diferentemente do caso

unidimensional, o esquema de adaptatividade foi baseado no funcional:

JCOQ(U) :/beCOde- (72)

Este funcional mostrou-se ser mais apropriado, pois ¢co, identifica me-
lhor a frente de chama e a altura de ancoragem (veja Figura 7.2). A altura de
ancoragem ¢ definida como a menor coordenada z, na qual a temperatura é maior

ou igual a 1000 K.



Tabela 7.1: Anélise da adaptatividade da malha para o modelo 1D-REDIM.

Malha Pontos

Altura da Chama Funcional

Estimativa do Erro

Hy(em) T(K)  Jny(Un) (711
0 2007 2.87 1954 0.273056 2.030530 x 107°
1 3533 2.87 1954 0.273054 7.767141 x 107°
2 7167 2.87 1953 0.273054 3.999893 x 107°
3 15481 2.87 1953 0.273054 2.326193 x 107°
4 31563 2.84 1954 0.273054 1.555891 x 10~¢
5 71813 2.84 1954 0.273055 1.157581 x 107¢
6 171631 2.84 1954 0.273055 9.653424 x 1077
2| - |l denota a norma L;.

Tabela 7.2: Analise da adaptatividade da malha para o modelo 2D-REDIM.

Malha Pontos Altura de Ancoragem Funcional Estimativa do Erro
Ziftog (M) Tiipiopy  Jc0,(Un) 7|2
0 7783 0.40 0.32 0.00174025  4.278085 x 107°
1 12397 0.39 0.32 0.00173769  1.846430 x 107°
2 21261 0.39 0.33 0.00173712  9.981509 x 10~
3 41481 0.39 0.32 0.00173605  7.455514 x 10~¢
4 80749 0.39 0.31 0.00173578  5.152937 x 10~¢
5 168209 0.39 0.32 0.00173553  4.322579 x 10~¢
6 337669 0.39 0.32 0.00173534  3.920879 x 10~¢

a

| - |1 denota a norma L;.
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Das Tabelas 7.1 e 7.2 observa-se que as malhas adaptativas com apro-

ximadamente 170,000 pontos sao sufucientes para resolver os problemas de forma

acurada. Na Tabela 7.1, vé-se que a estimativa do erro da Malha-6 é de menos uma

ordem menor que da malha inicial (Malha-0). Ainda, a altura da chama e o valor do

funcional convergiram. A altura da chama é definida como a localizacao z na linha

de simetria axial onde a temperatura atinge seu valor maximo.

Similarmente, observando-se a Tabela 7.2, a estimativa do erro na

Malha-6 é quase uma ordem menor que a da malha inicial. E, a altura de anco-

ragem nao varia frente a da Malha-5, enquanto que o valor do funcional tem uma

pequena alteragao. Uma vez que refinamentos posteriores nao alteraram o resultado

numérico, argumenta-se que a solugao é convergente com respeito a malha.



113

As Tabelas 7.1 e 7.2 mostram que malhas com aproximadamente 170000
pontos foram suficientes para resolver o problema de forma acurada. Uma vez que
refinamentos futuros nao trazem alteragoes nos calculos da chama, pode-se argu-

mentar que a solucao é convergente na malha.

Afim de melhor explicar as solugoes adaptativas, discute-se com mais
detalhe a Tabela 7.2. A menor célula na malha inicial (Malha-0) tem diametro
de 1.11 x 107! mm, o qual é da mesma ordem que a espessura da frente da chama.
Portanto, uma malha mais refinada é necessaria para predizer de forma mais acurada

a posicao da chama.

Assumindo que células com didmetro aproximado de 1.0 x 1072 mm sdo
suficientes para descrever a frente da chama, tem-se que a Malha-3 da Tabela 7.2, a
qual contém 41481 pontos, seria apropriada, uma vez que o diametro da menor célula
da malha é de 1.38 x 1072 mm. Entretanto, o refinamento adaptativo da malha nao
é uniforme ao longo da frente da chama (é mais refinado préximo a (Zifoff, Tiftoff ) s

veja Figura 7.2), o que explica por que mais refinamento foi necessério.

Deve-se observar que se refinamento de malha uniforme fosse aplicado,
precisaria-se de milhoes de pontos (= 67 millions) para se obter células com diame-
tros da ordem de 1.0 x 1072 mm. Isto nao é vidvel para calculos de chamas e é muito
além do nimero maximo de pontos aqui utilizados (337669 pontos). Portanto, a es-
tratégia de refinamento adaptativo empregada tem-se mostrada ser muito eficiente,
salvando consideravel tempo computacional. Proporcionou, ainda, o aumento global

da estabilidade numérica e da precisao local.

7.3 1D-REDIM versus 2D-REDIM

Nesta secao, as diferencas entre as solucoes dos modelos 1D-REDIM e

2D-REDIM sao discutidas. Do ponto de vista hierarquico, o modelo 1D-REDIM é
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um enorme aprimoramento do modelo Flame Sheet [52], uma vez que ele recupera
toda a dinamica estaciondria do sistema governada pela cinética quimica e trans-
porte molecular, incluindo o modelo flamelet como caso limite [24]. Aumentando
a dimensao da variedade, menores escalas de tempo quimicas sao levadas em con-
sideracao. Portanto, mais informacao quimica esta a disposicao, o que aumenta a

informagao de toda a dinamica.

v N TR o

T(K) KCH, L g, K0 Koo,
10-R [238:1954] [0.00:0.85] {0.00:0.21] [0:35:0.79] [0.00:0.17] [0.00:0.08]
20-R [238:1947] [0.00:0.85 [0.00:0.21] [0.35:0.79] [0.00:0.17] [0.00:0.08]

10

&) [ i {em) i [ i fem) f (&)

Figura 7.3: Isolinhas de temperatura e de espécies selecionadas. Esquerda: 1D-
REDIM. Direita: 2D-REDIM.

A Figura 7.3 mostra isolinhas de temperatura e de algumas espécies
selecionadas das solugoes dos modelos 1D-REDIM e 2D-REDIM. Como pode-se
observar, o 1ID-REDIM nao é capaz de descrever o conhecido fenémeno de ancoragem
(liftoff phenomenon) da chama considerada. Este caso teste também mostra uma
enorme discrepancia na altura das chamas encontradas, enquanto o modelo 1D-
REDIM fornece uma solucao que pouco tem em comum com a chama experimental.

Isto se deve, principalmente, ao fato de que o modelo 1D-REDIM representa somente
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um caminho possivel no espaco de estado que conecta as misturas nao-queimadas.
Este caminho, obviamente superestima a velocidade da reacao. Entretanto, a solugao
do modelo 2D-REDIM é uma chama ancorada, a qual apresenta o perfil da chama

experimental.

7.4 Comparagao dos resultados computacionais e

experimentais

A validagdo da modelagem REDIM ¢é feita através da comparacao dos
resultados experimentais e de simulacao numérica detalhada prévios, os quais sao
reportados em [11]. Outros estudos prévios do problema sao encontrados em [12, 65]

e nas referéncias indicadas nestes.

7.4.1 Comportamento global da chama

A Figura 7.4 mostra isolinhas de temperatura e de algumas espécies
selecionadas da solucao do modelo 2D-REDIM e de resultados de simulacao deta-
lhada reportados em [11]. Observa-se que a 2D-REDIM descreve bem o fenomeno de
acoplagem e apresenta uma boa aproximacao para a temperatura e fragoes molares
das maiores espécies, quando comparada com os dados computacionais detalhados.
As estruturas das solugoes concordam muito bem. As principais diferencas ocorrem
por deslocamento e escala devido a pequenas discrepancias na altura da chama e de

ancoragem.

A temperatura apresenta o tipico perfil wishbone das chamas lamina-
res. O combustivel CH; tem maior concentragao (35%) no injetor de combustivel
e ele reage rapidamente com os radicais OH, O e H. Isto explica a negligenciavel
concentracao de OH na regiao rica da chama. Os maiores produtos H,O e CO4 tém

maiores concentragoes na regiao de alta temperatura da chama. A estrutura e o



116

o, [T 0 v
T{K) Xop, %a, Xy, %0 *eo, *om
2D-R[288:1947]  [0.00:0.65  [000:0.21]  [035079]  [0.00:0.17]  [0.00:0.08]  [0.056e-3]
REF.[288:1955]  [0.00:0.65) [0.00:0.21] [0.35:0.78]  [0.00:0.18]  [0.00:0.10]  [0.0:5.0e-3]
10

r {em) r{em) r{em) r(crm) rem) r{em) r{erm)

Figura 7.4: Isolinhas de temperatura e espécies selecionadas em fragao molar. Es-
querda: 2D-REDIM. Direita: Dados de simulagao detalhada [11].

intervalo de HyO concordam bem com o conjunto de dados, enquanto que o pico
de CO, apresenta maior discrepancia. As diferencas de COy podem ser explicadas
pela limitacao da modelagem do mecanismo reduzido REDIM e pelas diferencas das
hipoteses fisicas assumidas. Mais provavelmente, esta discrepancia é causada pela
hipétese de Lewis igual a 1 na construgao das REDIMs. A concentragao maxima de
O, ocorre no injetor de oxidante e uma pequena quantidade de O5 estd presente na

regiao rica da chama.

7.4.2 Perfis axiais

A Figura 7.5 mostra os perfis de temperatura e espécies maiores ao longo
da linha de simetria axial. Aqui, a solucao Flame Sheet também é apresentada e
serve como caso limite da solugdo. A usual equacdo quimica global metano/ar

(CHy + 205 + 2 X 3.762Ny — COs + 2H50 + 2 x 3.762N5) com a temperatura
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Figura 7.5: Perfis axiais de temperatura e espécies selecionadas ao longo da linha
de simetria. Pontos pretos indicam os dados experimentais de [11]. As
linhas pretas indicam os resultados de simulacao numérica detalhada
reportados em [11]. As linhas azuis com quadrados indicam a solugao
Flame Sheet. As linhas verdes com triangulos indicam a solugao 1D-
REDIM. As linhas vermelhas com circulos fechados indicam a solucao

2D-REDIM.
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estequiométrica (Ty, = 2233 K) foi utilizada na construgao deste modelo simplificado

(veja, por exemplo, [92, 52] para maiores detalhes).

Verifica-se que os perfis de temperatura, nitrogénio e metano sao muito
bem descritos pelo modelo 2D-REDIM quando comparados ao conjunto de dados.
Diferencas sao da ordem dos erros experimentais. A 2D-REDIM também apresenta
bons resultados para CO5 e HyO na parte rica da chama. Uma maior discrepancia é
encontrada na parte pobre da chama. Aqui, os dados experimentais e de simulagao
detalha, encontrados na literatura, apresentam fracoes molares de CO45 maiores que
o modelo Flame Sheet. Nenhuma espécie é esperada ter fracdo molar maior que

aquelas obtidas pelo modelo Flame Sheet (o caso limite).

O perfil de oxigénio obtido pelo modelo 2D-REDIM nao se aproxima
bem dos resultados computacionais detalhados. Entretanto, mesmo as simulacoes
detalhadas nao apresentam bons resultados quando comparados com os dados ex-
perimentais para Os. Portanto, nao se pode argumentar que o modelo reduzido

apresenta pobres resultados para Os.

7.4.3 Perfis radiais

Uma vez que a altura de ancoragem e a altura da chama diferem dos
dados experimentais, numéricos detalhados e dos resultados do modelo 2D-REDIM,
nao faz sentido comprar os perfis radiais (r) nas mesmas coordenadas axiais z. Como
proposto em [11], melhores conclusdes podem ser encontradas comparando-se os
resultados em uma dada coordenada axial adimensional, a qual varia de 0 em z =

Ziittof L€ 1 em z = Zjengen. Esta, é dada por:

Z — 7y
g — liftoff ) (7 3)
Zlength — Zliftoff

A idéia ¢é determinar £ usando os dados experimentais Ziifoff € Ziength;

entao determinar a respectiva localizacao z para os dados numeéricos detalhados e
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Tabela 7.3: Parametros usados para determinar as posicoes axiais de referéncia.
Exp. Data Ref. Data REDIM-2D

2liftoff (cm) 0.66 0.40 0.39
Zength (€M) 3.24 3.75 4.00

para os resultados do modelo 2D — REDIM usando os respectivos parametros. A

Tabela 7.3 contém os parametros Zigoft € Ziength conforme requeridos.

A Figura 7.6 mostra alguns perfis radiais para a temperatura e espécies
selecionadas para os resultados experimentais, de simulacao detalhada e do modelo
reduzido 2D-REDIM. Os perfis radiais do modelo 2D-REDIM apresentam bons re-
sultados quando comparados com os dados reportados na literatura. Isto indica, que
as discrepancias observadas anteriormente estao fortemente associadas a pequenas
diferencas nas condigoes de contorno, esquema de discretizacao (que gera uma dife-
rente aproximagao ao longo da linha de simetria) e hipdteses de modelagem (como,
por exemplo, Le = 1 e a aproximagao de baixo-Mach). Portanto, nem todas as

diferencas sao devidas a modelagem REDIM.

Em particular, os perfis radiais de temperatura, Ny, CHy e O, obtidos
pela modelagem 2D-REDIM concordam muito bem com os dados numéricos detalha-
dos e experimentais. A Figura 7.6(a) mostra claramente que o modelo 2D-REDIM
foi bem sucedido em descrever as pequenas quantidades de Oy que aparecem na
regiao rica da chama. A “sobra” de oxigénio é uma importante caracteristica das
chamas ancoradas (liftoff flames), que ocorre por causa da existéncia de regides pré-
misturadas. Diferencas nos perfis radiais de HoO e CO, sao na maioria da ordem

dos erros experimentais.
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Figura 7.6: Perfis radiais de temperatura e espécies selecionadas. Pontos sao usa-
dos para indicar os dados experimentais, linhas para os dados numéricos
detalhados e linhas com pontos para os resultados 2D-REDIM. (a) Expe-
rimental z = 0.84 cm, £ = 0.07, z,ef = 0.634 cm, zrgpv = 0.643 cm. (b)
Experimental z = 1.64 cm, £ = 0.38, 2. = 1.67 ¢cm, zrgpv = 1.76 cm.
(c) Experimental z = 2.44 cm, £ = 0.69, z.f = 2.71 cm, zrgpm = 2.88
cm. (d) Experimental z = 3.64 cm, £ = 1.155, z = 4.269 cm,
ZREDIM — 4.56 cm.
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8 CONCLUSOES

Neste trabalho, o uso de quimica reduzida automaticamente pelo mé-
todo Reaction-Diffusion-Manifold (REDIM) na simulacdo de chamas difusivas la-
minares axisimétricas de metano/ar foi investigado. Para este propdsito, muitas
técnicas no estado da arte de modelagem de escoamentos reativos e métodos numé-
ricos foram aplicadas. No ponto de vista de modelagem, aplicou-se a recente técnica
REDIM para a reducao automética do popular mecanismo quimico GRI-Mech 3.0.
Do ponto de vista numérico, um eficiente solver foi aplicado, o qual utiliza técnicas
de multigrid, refinamento local adaptativo de malha e paralelizacao. O conjunto
destas ferramentas proporcionou a construcao de uma metodologia barata, eficiente
e robusta para a investigacao de chamas difusivas laminares. Ainda mais, a modela-
gem aplicada pode ser utilizada como uma ferramenta de teste para tabelas-REDIM
(para uma futura implementagdo em célculos mais complexos, como simulagoes de
chamas turbulentas). Também é apropriada para ser usada hierarquicamente como

condicao inicial em simulagoes numéricas detalhadas.

Os mecanismos quimicos reduzidos 1D-REDIM e 2D-REDIM para uma
mistura de metano diluido com nitrogénio e ar foram construidos e armazenados
em tabelas lookup (tabelas-REDIM) para o célculo de escoamentos reativos. Es-
tes foram realizados através do acoplamento das tabelas-REDIM no cédigo C++
orientado-a-objeto Gascoigne por uma nova biblioteca add-on. As equagoes gover-
nantes reduzidas na formulacao de baixo-Mach foram discretizadas pelo Método
dos Elementos Finitos (MEF) e a solucao estaciondria foi buscada aplicando-se um
método quase-Newton. O sistema linear que aparece em cada passo Newton é re-
solvido pelo eficiente solver GMRES, pré-condicionado por um método multigrid
geométrico. Paralelizagao, refinamento de malha local e adaptatividade foram apli-

cadas para aumentar a performance, eficiéncia e precisao.
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O modelo numérico reduzido foi validado contra dados numéricos deta-
lhados e de experimentos. As comparagoes mostraram que boa concordancia entre
ambos os dados foi obtida, o que permite concluir que as tabelas-REDIM sao uma
eficiente alternativa na reducao de mecanismos quimicos reativos. Ainda mais, a
comparacao dos dados ajudou a melhor entender as diferencas entra as variedades

reduzidas unidimensional e bidimensional.

Mostrou-se que o modelo 2D-REDIM é capaz de descrever o fenomeno
de ancoragem da chama estudada, enquanto o modelo 1D-REDIM nao é bem suce-
dido. Isto se deve ao fato de que a chama liftoff é caracterizada por uma zona de
pré-mistura, a qual corresponde a dreas de extin¢ao da chama (ou, de nao ignigao)
no espaco de estados. O modelo 1D-REDIM corresponde apenas a um caminho
possivel ja em ignicao entre as misturas nao queimadas, enquanto que o modelo
2D-REDIM aproxima muitos outros possiveis caminhos, incluindo caminhos de ex-
tincao da chama. Isto indica que o modelo 2D-REDIM ¢ também apropriado para
a combustao parcialmente pré-misturada, o que é uma importante vantagem frente

outros modelos de reducao de mecanismos.

Este trabalho, apresentada estudos originais na analise de quimica re-
duzida via REDIM na simulacao de chamas difusivas laminares axisimétricas. Da
mesma maneira que estes estudos ajudaram a responder muitas questoes, eles abrem
espaco para novas investigacoes. A hipétese de Le = 1 mostrou-se bastante restritiva
e a investigacao da recente extensao da técnica REDIM para transporte detalhado
faz-se necessaria. Na mesma direcao, os efeitos radioativos de perda de calor foram
negligenciados durante a construcao das REDIMs, sendo feita a correcao necessaria
somente para a temperatura. Entretanto, o acoplamento da temperatura no pro-
cesso reativo é esperado alterar a REDIM globalmente e, portanto, uma modificagao
da ferramenta REDIM acoplando-se sub-modelos de radiacao é desejada. Por fim,

as grandes diferencas entre as solugoes 1D e 2D-REDIM instigam o teste com 3D-
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REDIM. Estes pontos demandam futuros desenvolvimentos técnicos na geracao das

REDIMs e serao alvo de estudos futuros.
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Apéndice A FORMULACAO AXISIMETRICA

Coordenadas cilindricas sao uma extensao das coordenadas polares bi-

dimensionais para o espago tridimensional através da definicao da altura (z) (veja

Figura A.1).

Figura A.1: Coordenadas cilindricas

Em termos das coordenadas cartesianas (z,y, z), as coordenadas cilin-

dricas (r, 6, z) podem ser escritas como:

onde, r € [0, o), 0 € [0, 27) e z € (—00, 00). As coordenas cartesianas escritas

em termos das coordenadas cilindricas sdo:
x = rcosf
y = rsinf

zZ=2Z.
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O Jacobiano da transformagao das coordenadas cartesianas em coorde-

nadas cilindricas é:

o(z,y,2)
a(r,0,z)

=7.

e as derivadas das coordenadas cilindricas em relagao as coordenadas cartesianas

Sa0:

ry =cosf 0, =20 - —

: __ cosf _

ry = sinf 0, = 2 2y =

r, = 0,=0 2z, =1
Os vetores unitarios sao:

cos 8 —sinf 0
r= | sinf 0= cos 6 z2=10
0 0 1

De agora em diante, os subindices ¢, 7 e k indicam coordenadas carte-
sianas e os subindices a, § e k indicam coordenadas cilindricas. Ainda mais, se f
é uma fungao, entdo f = f(z, y, z) = f(rcos, rsinf, z) = f(r,0,z) = f. A

notacao £, por exemplo, denota % e, similarmente, para os outros casos.
Agora, set = (4°, 4Y,1*) é um campo vetorial, entao 4’ = Y (&, esu?)
ou, equivalentemente,
4® = cos Qu” — sin Ou’
@Y = sin Ou” + cos Ou’

~Z z

u =u.
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e as derivadas sao dadas por:

4® = cos Hu! — sin Ou’ @Y = sin fu” 4 cos Ou’

Az oz
U, = U,
{ig = — sin Qu” + cos Ouy — cos Ou’ — sin Huf

Y = cos Ou” + sin Oujy — sin Gu’ + cos Ou)

_ zZ
Uy = Uy

0

ay o r 0
Z 0¥ = sin u, + cos Ou,

U7 = cos fu., — sin fu
Az oz
U =ul
Existem duas formulagdes equivalentes das equagoes governantes (5.22)-
(5.24) em coordenadas cilindricas axisimétricas. Uma, é obtida escrevendo, primei-
ramente, a formulacao forte (5.22)-(5.24) em coordenadas cilindricas axisimétricas
e, entao, obter a formulacao fraca através da multiplicacdo por funcgoes teste. A
outra formulacao é obtida escrevendo, primeiramente, a formulacao fraca em coor-

denadas cartesianas e, entao, transformando as integrais em coordenadas cilindricas

axisimétricas. Aqui, esta segunda estratégia é aplicada.

A.1 Formulacao fraca em coordenadas cilindricas

Na sequencia, (-,-) denota o usual produto interno em L?*(§2) sobre o
dominio aberto 2. Todas as funcoes sao assumidas ser suficientemente suaves para

garantir existencia.

A.1.1 Termo escalar

e Coordenadas cilindricas:

(f, gfs) - / / Ford(r, 2)do



e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

(7. 6) =2n [ fordr)
A.1.2 Derivada temporal
e Coordenadas cilindricas:

( )// srd(r, )

e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

(f,ng)—zw/a@«dm)

A.1.3 Divergente

e (Coordenadas cilindricas:

le //le w)ord(r, z)do

Agora, observando que
div(a) = Y
= D&

= cosf (cosfu] — sin Huf)

+ sin® (sin Gu] + cos Ou?)

sin 0
— (— sin Bu” + cos fufy — cos Ou’ — sin uy)
-
cos 0
+ (cosOu” + sin fupy — sin Ou’ + cos Huz)
r
+ u

z

r 1 r 1 0 z
= U, +-u + —-uyt+u;
r r
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segue

(le //(u o u9+u>gbrd(r 2)do

e Coordenadas cilindricas axisimétricas:
PN ~ 1
(dlv(u), gb) = 27?/ (ui + —u' +u§) ord(r, z)
r

A.1.4 Conveccao escalar

e Coordenadas cilindricas:
(- wrad(). 6) = [ [ grad(Prértr.2)as
Agora, observando que:
U - grad Zﬂ’ fi

fo@ fa

= (cos Ou” — sin Qu”) cos O f,

sin 0

— (cos fu" — sin Bu

’)
") =

+ (sin Ou" + cos Bu ) sin Gfr
) cos 9

+ (sin Ou" + cos Bu

+ u'fe
segue

(u grad(f //( rfrJr U f9+uzfz) ¢rd(r, z)do

e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

('il, . grad(f), gZA>> = 27T/ (u" fr +u*f,) ord(r, 2)
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A.1.5 Difusao escalar

e (Coordenadas cilindricas:

(diV(Dgrad(f)), <;3> = —/ (Dgrad(f)) -grad(éﬁ)d:i—i—/;ﬁgrad(f)-ﬁdé
— _/ZDﬁqudﬁwb.t.
- / / D folldp& rd(r, 2)d0 + b.t.

Z‘7CV7/B
Agora, os termos com « # [ sao todos nulos e

Z(SZ)Q = cos?f +sin?f =1

Z(£6)2 _ sin29+00529 :i

r2 r2 r2

Dai, segue:

(diV(Dgrad(f)), <;3> = —//D <fr<l5r + T%fé)(be + fzqﬁz) rd(r,z)df + b.t.

e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

(div(Dgrad( ), &) — / D (for + fo6.) rd(r, 2) + bit.

A.1.6 Termo vetorial

e Coordenadas cilindricas:

(- 9

// [(cos fu" — sin Gue) (cos O¢" — sin 9(;59)

(sin Ou” + cos Hug) (sin 0¢" + cos HgbG)

+ -

u?¢®| rd(r, z)do
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Segue:
(ﬁ, (25) = //(urgbr+u9gb9+u2¢z) rd(r, z)df (A.1)
e Coordenadas cilindricas axisimétricas:
(ﬁ,, qA5> = QW/(urgZ)rJrungz)rd(r, 2) (A.2)
A.1.7 Derivadas temporais da velocidade
e Coordenadas cilindricas:
ou ou" . ou? g Ou®
(5, ¢) - //<8t¢ _'_W(b +E¢)rd(r,z)d9
e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:
ou ou" . ou*
Gﬁ¢)‘.//<m¢+at

A.1.8 Convecgao vetorial

qbz) rd(r, z)do

e Coordenadas cilindricas: Do fato de que

@-grad(a) = Y &l

o T "
< Jout wre® Wl out ou? )
+ (v = 0

o T 7 v TV ar
< Jou® uf ou® Z@uz)
+ |u + — +u z

or r 00 0z



segue:

/ - grad(a)] - $d

_|_

e Coordenadas cilindricas

[l gradt@) - s

A.1.9 Difusao vetorial

e (Coordenadas cilindricas:

(div(pugrad(a), )

Agora, observando que:
2: i 0
UT¢T

i

1

T2 T2 9¢9

%
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/ / ur u? ou” uoue n Lou” o
T T Yoz
ou” + urue n _ml S 8u9 ¢€
uw 87“ r r 00 0z
Jour W ouwr  Ou .
(u 5 T a0 +u az)qb}'r’d('r’ z)df

axisimétricas:

Lou” Loumy
- 27T/ {( or 0z ) ¢
+ < PO z@uz) ¢z} rd(r, 2)

or Y 0z

—/,ugrad('&) - grad(e)dz + b.t.

—Z / pgrad(

—zi//M(az;w

') - grad(¢')dz + b.t.

1 .~ o
— UgPp + ﬂ’nglz) rd(r, z)df + b.t.
,

urgr +ulel + uie:

1 T T T T T
- [U P + updy — U9¢9 - Ua(be

+ul ¢’ + ugo” + uhoh + ujdy)

LT+ ulg? + uZel



144

segue:

(div(prad(@). 8) = / [l + ol + uio:
+ 2 ( "O" + ugdy — u9¢
— Wy +u’d’ + ugd” + ugedf + uje;)
+ ulgl + ulel + uiel] rd(r, z)do

e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

(div(ugrad(ﬁ)), (25) = —27T/ {( ror + —ur¢r+ur¢r)
+  (wf + uier)] rd(r, 2)

A.1.10 Gradiente escalar

e Coordenadas cilindricas:

(erad(F). 8) = [ [ S ddvatr.zyas
_ / / - futidrd(r,2)a0

— // [f,, cos 6 (cos O¢p" — sin ‘%6)

+ frsinf (sin 0¢" + cos HgbG)

— sm 4 (cos f¢" — sin 6’@59)
+ COS 0 (sm 0¢" + cos 0@%)9)
+ f.0° ]rd(r, z)

= [ [ (50 20 4 107 a0

e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

(srad(F). 8) = 2r [ (o + f07) v
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A.1.11 Gradiente da pressao

e (Coordenadas cilindricas:

(sradp). ) = ~ [ 5-aivi@piz+ / b - grad(p) - nds

1 1
= - / /p (¢: + ;(br + ;(bz + qu) rd(r, z)d + b.t.
e (Coordenadas cilindricas axisimétricas:

(srad5). 8) = 2 [ (as: Fogt ¢§) rd(r, 2)
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Apéndice B REDIM PARA UM MODELO
SIMPLIFICADO

B.1 O mecanismo de Jones e Lindsted

Jones e Lindsted sugeriram um esquema simplificado de 4 passos para
chamas pré-misturadas e nao pré-misturadas de metano/ar (veja [80], e a literatura
citada neste). O simples mecanismo global segue:

I. CHy + 50, — CO + 2H,
II. CHy+ HyO — CO + 3H,
III. Hy + 30, & H,0

IV. CO + HyO < COs + Hy

onde, as taxas das variaveis de progresso sao dadas por:

ar = kch,cs (B.1)
ar = kijcencno (B.2)
s = KSRGS ek o
arv = kjyccocmo — krvegd, c,- (B.4)

As constantes das taxas de reacao para frente sdo dadas na Tabela B.1,
sendo as taxas das reagoes reversas obtidas usualmente da constante de equilibrio.

: 3
Aqui, assume-se ¢ em mol/m” - s.

Na sequeéncia, a construgao da REDIM unidimensional baseada neste

mecanismo é discutida.
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Tabela B.1: Dados da cinética quimica para a modelagem da combustao de me-

tano/ar para o esquema de Jones e Lindsted [80].

m,kg,s,mol K.
Step A I} E,
I 6.8-10" —1.0 40000
IT 3.0-10% 0.0 30000
I11 2.5-10¢ —1.0 40000
v 2.7-10° 0.0 20000

B.2 1D-REDIM

Unidades em

A combustao adiabdtica do metano (100%CHy) e ar (21%02 + 79%N>)

modelada pelo mecanismo de Jones e Lindsted (veja a Se¢ao B.1) é considerada. As

hipéteses usuais para a mistura multi-componente de:

fluido newtoniano;

e dissipacao viscosa negligenciavel;

efeito de Soret negligencidvel,

efeito de Dufour negligenciavel;

constante de Lewis igual a 1.

sao assumidas. Note que as hipdteses acima sao, aqui, consideradas, mas a aplicagao

da REDIM nao é restrita as mesmas.

Assim, o processo termoquimico relacionado pode ser modelado pelo

seguinte conjunto de equagoes governantes:

O w.vhily. (3%)

ot p s

op

% 0

opn, 1 A
at - fN2 u V(bNQ _'_ pv (Mcp

(B.5)
(B.6)

(B.7)
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0 1 A
%C:Ll = fCH4 —Uu- V¢CH4 + ;V . (MC VZL‘CH4) (B8)
P
8(2502 o 1 A
W = f02 —Uu- V¢02 -+ pV . (MCPVZL'OQ) (Bg)
0 1 A
‘2;’0 = foo —u:Voco + V- ( = cho) (B.10)
P
Opn, 1 A
ot = fH2 u ngHg -+ pV (Mcpvth) (Bll)
0 1 A
% = fH20 —Uu- V¢H20 -+ ;V . (MC VI‘HQ()) (B.12)
P
Doco, 1 A
% - f002 —Uu- ngc()2 + ;V . <MC V[L‘002> (B13)
P

o qual é um sistema (n = 2 + ng,)-dimensional, onde n,, = 7 e os termos fontes

reativos sao dados por:

fhzo fpzo
fn, =0 fen, = —% (g1 + qir)
fo, = —ﬁ (g1 + qrrr) fco = ,—1) (gr +qir — qrv) (B.14)

1

fu, = % (2qr + 3911 — qr11)  fu,0 = P (—qrr + qrr — qiv)

fco2 = %QIV

Seguindo a notagao do Capitulo 5 o sistema acima pode ser conveni-
entemente reescrito na forma vetorial geral (5.1), onde o vetor de estados (n =

9)—dimensional v = (ha b, ¢N27 ¢CH47 ¢027 ¢COa ¢H27 ¢H207 ¢002)T7 o vetor fonte 9-

dimensional
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D pu—
>0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 OzrN, A orN, A OzN, A OzN, A Oz, A Ozn,
cp 0PNy Mep O¢cny Mep 090, Mceyp Odco Mep Odn, Mep O¢ny0
0 0 Orcny, A Ozchy A Ozcmy A Ozcny, A Ozcmy A Ozcm,
Mcp 09N, Mecp Oécny Mcp 9¢o, Mcp Odco Mcp O¢m, Mcp 0¢n,0
. 0 0 A Ozo, Y 0z0, A Ozo, A Ozo, A Ozo, A Ozo,
Mcp 09N, Mecp Oécny, Mecp 80, Mcp 0pco Mcp O¢m, Mcp 0¢n,0
0 0 A Ozco A Ozco A dzco A Odzco A dzco A Ozco
Mep O¢n,, Mep O¢cny Mcp 090, Mcep Odco Mcp Odn, Mep O¢ny0
0 0 A Ozm, A  Ozm, A Ozm, A Orm, A Ozm, A Ozm,
Mep Opn, Mep O¢cny Mep 090, Mcep Odco Mep Odn, Mep O¢ny0
0 0 -2 Ozn,0 A O9zny0 A 9zny0 A O9znyo A O9zny0 A Ozny0
Mcp 09N, Mecp Oécny, Mcep 090, Mcp O¢pco Mcp O¢m, Mcp 0¢n,0
0 0 A 9TCco, A 0TCco, A 0zco, A Ozco, A Ozco, A Ozco,
Mecep Odn, Mep O¢cn,  Mcp 9¢o, Mcep Opco Mep Odn, Mep O¢ny0

Agora, negligenciando o gradiente da massa molar média (i.e. VM =

0), a matriz de difusdo é D =d - I, onde d = —\/c,.

Portanto, a REDIM é definida pela solucao estacionaria de:

WO (1w
PO — pext (9)

F(0) - %\Ilgg o grad(f) o grad (@) (B.15)

onde, 6 denota as coordenadas generalizadas.

Aqui, a 1ID-REDIM (ms = 1) pode ser parametrizada pelo parametro

fixo Z, i.e. a fracdo de mistura § = Z (veja, Subsegao 4.2.1), a qual é simplesmente

definida por:

Py ¢N2
¢N2 - ¢

onde, ¢, = 27.382, ¢ ¢y, = 0. Assim, o vetor gradiente (9 x 1)-dimensional ¥, é

Z = (B.16)

dado por:

¥, — <3h (ok, — ¢N2)73¢0H4 0po, Opco Odn, 8<Z5H20 dPco,

0Z ' 0z ' 0z ' 0z ' 0Z ' 0Z ) (B.17)

0
0

A 97Ny
Mecp 3¢>002
A BxCH4
Mecyp (9(15@02
A Oz0,
Mecyp (9(15@02
A Ozco
Mep O¢co,
A Ozm,
Mecp 3¢>002
A 9rHs0
Mecyp (9(15@02
A 9TCco,
Mecp 3¢>002
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e, portanto, a pseudo-inversa (1 x 9)-dimensional segue:

1
U= (0,0 0,0,0,0,0,0) . (B.18)
0 ¢N2 ¢

Assim, a aproximacio do operador de projegao (I — ¥a¥, ) é simples-

mente a matriz (9 x 9)-dimensional dada por:

10 (ok,—0%)" 2 000000
0 1 0 000000
0 0 0 000000
00 (¢, —¢%) 2% 1000 0 0
(I-%¥)=| 00 (k,—a%,) 13%2 010000 (B.19)
00 (¢NQ—¢N2)1&§% 001000
00 (ok,—0%) 2% 00010 0
00 (¢, —0%) " 22° 0000 1 0
00 (¢, —o%)" 13%02 000001

A matriz Hessiana (9 x 1)-dimensional Wy é dada por:

d*h oo, Po, P*dco Pou, FPdmo 0*dco,
Yoo = (022’0’0’ 0Z2 ' 0z 0z% ' 07 972 ' 0Z? ) (B-20)

Agora, assumindo-se grad(f) = VZ o sistema REDIM (B.15) 1é-se:

0 PP

ot 072’

para i = h, CHy, Oy, CO, Hy, H,O, CO,. Note que a equagao acima (B.21) é equiva-

d
= fi — ;|VZ\2 (B.21)

lente a equagao flamelet (4.20) (diferengas sao devidas somente as unidades). Ainda
mais, no estado nao-estacionério, o sistema projetado das equagoes na REDIM (5.21)

é simplesmente:

07 A
ek Z-v-(2vz) = B.22
& TuVZ-V. <va ) 0 (B.22)

a qual é a equagao da fragao de mistura (4.16).

E f4cil notar que os modelos 1D-REDIM e flamelet sao geralmente equi-

valentes. Entretanto, eles nao sao equivalentes para REDIMs de maior dimensao.
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Para clarificar as diferencas entre os modelos, uma 2D-REDIM ¢ dis-

cutida para o caso acima. E assumido que a REDIM é, agora, parametrizada pelas

coordenas fixas 0 = (Z, ¢co,). Assim, o gradiente (9 x 2)-dimensional do vetor de

estados é dado por:

2 o (ok, - ok,) DoHs 2002 2400 My 290

_ 27 No No 92 92 o7 92 7
Vg — dh 0 94Ny 9¢cHy 9¢0, 9¢co 9¢H, 9¢H,0
9%co, 9éco, 94co, 94co, 9%co, 94co, 9éco,

e a sua pseudo-inversa é:
1 40 )*1
—— 00 (on, — 9%, 00000O0O
s =
0 0 0 00 0O0O01

99c0o,
27
1

Portanto, a matriz proje¢ao (9 x 9)-dimensional é, agora:

10 (ok,—dk) 2

01 0

0 0 0

0 0 (g, —of,) " Lo
(I-Telg)=| 0 0 (oL, —o%)" 18%2

00 (g, —o%,) 18¢CO

00 (¢k, —%,) 16‘%

00 (¢k,—o%,) ”"”‘QO

00 (pk, — %) 16‘%02

o O [en}

—_

) ) [an} [en} )

= (@] o O [en}

) ) [en} [en}

— ] -] (-] ] -]

] ] (]

-] ] (] (-] ] (]

(] (-] ] (] -] ] ]

oh
Obco,

0

OPn,
ddco,
O¢cuy,
0bco,
90,
Odco,
9¢co
ddco,
¢,
0bco,
9dn,0
99co,

0

)T (B.23)

(B.24)

(B.25)
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02h 02h 02h %h
0Z0Z 0Z0pco, 09c0,0Z  Opco,0bco,
0 0 0 0
o,
0 0 0 0¢co,9%c0,
P?¢cn,  Pocny ey *pon,
0Z0Z 0Z0pco, 09c0,0Z  Opco,0bco,
% %o 9o %o
U,y = Oo 2 2 2 B.26
00 9207  0Z0¢co, 0bco,0Z Dbco,dbco, ( )
*dco ?pco ?pco ?pco
0Z0Z 0Z0¢coy,  0c0,0Z  Opco,0bco,
9, 9% ¢u, 0% ¢u, 9% ¢u,
0Z0Z 0Z0pco, 09c0,0Z  Opco,0dco,
82¢H20 82¢H20 82¢H20 82¢H20
0Z0Z 0Z0¢coy,  O0dc0,0Z  Opco,0bco,
9% pco,
0Z0Z 0 0 0
onde, cada linha representa (¥gq), a matriz Hessiana (4 x 4)-dimensional:
8%y, 0%y,
0207 0Z0¢pco
v = 2 B.27
(Pop), 92, 92W, ( )

09c0,0Z  0¢co,09co,

E, assumindo que a estimativa do gradiente grad(#) é conhecida como

grad(0) = ( gﬁ, ai;(;??), onde x* é, por exemplo, uma dada localizacao computada

previamente, tem-se:

07 972 07 0¢co,
- ox* dx* ox* Ox*
grad (@) o grad(@) = o7 0dco,  dbcoy dbco, (B.28)

ox* Ox* ox* ox*
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Assim, o fenomeno de transporte é tratado pela 2D-REDIM como:

E E 8%h  06; 90,
Jj=1 06;00; ox* Ox*
0
PN, Odco, 0dco,
dpco,pco, Oz*  Ox*
8%CHy 00, 99;
=1 90;00; 9z* Dz

520, 00; 06; (B.29)
=1 891’89]' ox* dx*

PRHED P

POHD )

Z " Z 92C0O 06; 99,
Pt

>

Wog o grad(f) o grad() =

=1 891’89]' ox* dx*
9%Hy 06, 995

=1 96,00, dx* O~

ms Z 9%Ho0 99; 90,

i=1 7=1 8€Z~8€]~ ox* dx*
¢co, 82 92
0Z07Z Ox* dx*

Neste caso, o sistema 2D-REDIM (B.15) ¢ dado por:

ov _
ot
2 2
s 5ms _0%h_ 00, 99 101 97PNy 99C04 9PCO, on_ 97%C0y 9z oz
i=1 9,90, 7a* 9o T oz 9600, #C0O, O2r  dar ' 9éco, 0Z0Z O dar
0
¢N f + 34>N2 0? d’COQ 87z 87
3¢co CO2T 8400, 020Z da* Ou*
2 52 2
+ ¢CH4 0%dNy  9PCO4 8d>cog Y 9%¢cHy 89; 09;  99cH, 97¢CO, 5z oz
Jeny 3¢co L fcoyte oz 96Cc0,PCcO, 0T ] 5 90,00; da* 0z* ' 96gp, 0207 Oa* Ox*
2 2
4220, ,‘%02 PNy 2900, 2960, | 5ms 9260, 08, 905 | 090, 9°9C0, o7 oz
fo, 8(;5 f002 ¢ 9Z 9$co,Pco, 0T 190,00, 0a* z* ' 9bco, 020Z Ox* dx*
2 2
foo+t f +19%co 97Ny 9¢Cc0, a¢002 3 5 bco 06; 99 iy 9¢co 97900, oz oz
co 8(;5 Costc 5z 96C0,PCO, 0T 90,00 o+ Dz 96co, 070Z Ox* Ou*
2 2
i @¢H2 41 9%y  97IN,  9dco, 845002 Y o? 9%dn, 00, 095 | 9%H, 979C0O, 9z oz
JHy f’¢>co feoyte—az 96C0yPCO, 0T aeiaej dx* 9a* T 84co, 0297 On* Da*
2 2 2
f + f ¢>H20 9%dNy  99CO4 f’¢>c02 YT yms 07,0 06; 995 | 9%H,0 979C05 9z 0z
H20 8(;5 o Ccost< 57 96C0,PCO, 0T j=1"00;00; Ox* da* ' 94co, 0Z0Z Oa* Ou*
1 9¢coy 02 PN, 99Cc0y 9PCO,

c 0Z 84)002 84)002 ox* ox*

O sistema acima, pode ser numericamente resolvido numa malha bi-
dimensional (Z;, ¢co, j) produzindo, assim, uma representacao discreta da 2D-
REDIM. Cada vértice da malha contém o estado termoquimico completo relaxado

W,;. Isto é, tem-se a relacao discretamente definida ¥ = ¥(6).
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Agora, o sistema das equagoes governantes projetadas na (B.5)-(B.5)

2D-REDIM fornece o sistema bidimensional:

oz A

0 A
%202 —pu - Vco,V - <—V¢cog) + fco. (B.31)

Cp

Deve-se observar que os calculos realizados neste apéndice tém a in-
tensao apenas de clarificar a metodologia REDIM. Em principio, nao existe a ne-
cessidade de se construir uma REDIM para um mecanismo previamente reduzido.
Observa-se que a construcao das REDIMs sao realizadas anteriormente aos célculos
das chamas. Assim, o tempo computacional gasto na construgdo da REDIM nao
contabiliza um tempo real na computacao de uma chama em particular. Ainda mais,
do exemplo acima, observa-se que as equagoes projetadas sao iguais as equagoes nao
projetadas para as variaveis de progresso, se estas sao tomadas como varidaveis reais

do sistema.



