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Abstract

Cunha,  Americo Barbosa; Figueira da  Silva, Luis
Fernando. Reduction of Complexity in Combustion
Thermochemistry. Rio de Janeiro, 2010. 134p. Dissertagao
de Mestrado — Departamento de Engenharia Mecanica, Pontificia
Universidade Catélica do Rio de Janeiro.
The development of computational models for the numerical simulation
of chemically reacting flows operating in the turbulent regime requires
the solution of partial differential equations that represent the balance
of mass, linear momentum, chemical species and energy. Moreover, the
chemical reactions of the model may require a detailed reaction mechanism
for the description of the physicochemical phenomena involved. One of
the biggest challenges is the stiffness of the numerical simulation of these
models and the nonlinear nature of species rate of reaction. This dissertation
presents an overview of the main techniques available in the literature for
the development of reduced models of chemical kinetics, particularly for
the combustion, as well as the techniques for efficient computation of the
chemically reacting flows models. After a presentation of the associated
mathematical formulation, the methodology dubbed in situ adaptive
tabulation (ISAT) is implemented and its accuracy, efficiency and memory
usage are evaluated in the simulation of homogeneous stirred reactor
models. The combustion of carbon monoxide with oxygen and methane
with air mixtures is considered, which detailed reaction mechanisms involve
4 and 53 species, 3 and 325 reactions respectively. The results of these
simulations indicate that the development implementation of the ISAT
technique has a absolute global error of less than 1%. Moreover, the ISAT
technique provided gains, in terms of computational time, of up to 80% when
compared to the direct integration of the full chemical kinetics. However, in
terms of memory usage the present implementation of ISAT technique was

found to be excessively demanding.

Keywords

combustion modelling.  detailed thermochemistry.  reduced model.

adaptive tabulation.
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Resumo

Cunha, Americo Barbosa; Figueira da Silva, Luis Fernando.
Redugao de Complexidade da Cinética Quimica da
Combustao. Rio de Janeiro, 2010. 134p. Dissertacao de Mestrado
— Departamento de Engenharia Mecanica, Pontificia Universidade
Catolica do Rio de Janeiro.
O desenvolvimento de modelos computacionais para simulagao de
escoamentos reativos operando em regime de turbuléncia requer a solugao
das equagoes diferenciais parciais que representam os balancos de massa,
quantidade de movimento linear, espécies quimicas e energia. Além disso,
as reacoes quimicas do modelo necessitam de um mecanismo cinético
detalhado para descrigao dos fenomenos fisico-quimicos associados. Um
dos maiores desafios encontrados é a rigidez da simulagao numérica desses
modelos e a natureza nao linear do termo de producao das espécies
quimicas. Esta dissertacao apresenta uma revisao das principais técnicas
disponiveis na literatura para o desenvolvimento de modelos reduzidos
de cinética quimica, em particular para a combustdao, bem como de
técnicas para solucao eficiente dos modelos de escoamentos reativos. Apds
uma apresentacao da formulagdo matematica associada, a metodologia
denominada tabulagao adaptativa in situ (ISAT) é implementada e avaliada
quanto a sua acuracia, eficiéncia e uso de memoria na simulacao de alguns
modelos de reator homogéneo agitado. Avalia-se a combustao de misturas
de monéxido de carbono/oxigénio e metano/ar cujos mecanismos cinéticos
tem 4 e 53 espécies, 3 and 325 reagoes respectivamente. Os resultados destas
simulagoes indicam que a presente implementagao da técnica ISAT tem erro
relativo global inferior a 1%. Além disso, a técnica ISAT propiciou ganhos,
em termos de tempo computacional, de até 80% quando comparado a
simulacao direta da cinética detalhada. Entretanto, em termos de utilizacao
da memoria, a implementacao desenvolvida da técnica ISAT se mostrou

excessivamente exigente.

Palavras—chave

modelagem da combustao. cinética quimica detalhada. modelo

reduzido. tabulacao adaptativa.
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hydroperoxy radical
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oxygen

hydroxyl radical
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“In questions of science, the authority of a
thousand is not worth the humble reasoning
of a single individual.”

Galileo Galilei (1564 — 1642) , Third letter on sunspots to Mark Wesler .
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