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Resumo

Anjos, Andrea Cristina Carvalho dos; Figueira da Silva; Luis Fernando.
Anédlise de uma estratégia de tabulacdo in situ da cinética quimica da
combustdo. Rio de Janeiro, 2011. 137p. Dissertacdo de Mestrado -
Departamento de Engenharia Mecénica, Pontificia Universidade Catolica
do Rio de Janeiro.

A simulacdo numerica de processos de combustdo € uma ferramenta cada
vez mais utilizada para o projeto, a analise e a otimizagéo de turbinas, motores e
fornos de combustéo, entre outros. No entanto, um dos principais inconvenientes
que limitam a descricédo fiel da realidade de modelos de combustéo é o esforco
computacional necessario para a solucdo das equagdes de transporte das
propriedades do escoamento reativo, como fracbes de massa das espécies
quimicas, que incluem um termo fonte ndo linear associado a lei de Arrhenius. A
rigidez e a carga computacional relacionadas com a determinagdo deste termo
domina o custo de simulagdes que empregam modelos detalhados da cinética
quimica da combustdo. Esta dissertacdo descreve um estudo cujo objetivo é
reduzir tais custos mediante a utilizacdo de uma técnica de tabulacdo automatica
da evolucgdo termoquimica da mistura. Assim, este trabalho apresenta a discussao
do estado da arte da técnica denominada tabulacdo adaptativa in situ, que exibe
desempenho consideravel em termos de tempo computacional, na determinagédo
dos termos fontes quimicos, e propde uma modificacdo do algoritmo atrasando o
inicio da tabulacdo, para evitar o armazenamento de composi¢des existentes
apenas no estado transiente da queima, as quais ndo sdo representativas do
regime estatisticamente estacionario. Um estudo dos resultados obtidos, em um
reator parcialmente agitado com CO/O,, mostra ganhos superiores a 95% na
altura da arvore binaria utilizada para tabulacdo, isso se reflete no custo de
armazenamento e na acurdcia dos resultados. Uma andlise do tempo
computacional caracteriza situacfes em que a nova estratégia de tabulacdo pode
levar a reducdo do mesmo, quando comparado com a estratégia original. Seu

desempenho é confirmado pelo estudo do sistema quimico CHg/ar.

Palavras-chave

Combustéo; Simulagdo; Tabulagéo
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Abstract

Anjos, Andrea Cristina Carvalho dos; Figueira da Silva; Luis Fernando
(Advisor). Analysis of an in situ tabulation strategy of combustion
chemical kinetics. Rio de Janeiro, 2011. 137p. MSc. Dissertation -
Departamento de Engenharia Mecénica, Pontificia Universidade Catolica
do Rio de Janeiro.

The numerical simulation of combustion processes is an important tool
used for design, analysis and optimization of turbines, combustion engines and
furnaces, among others. However, one of the major drawbacks that limit the
faithful description of reality of combustion models is the computational effort
required for the transport equations solution of reactive flow properties such as
chemical species mass fractions, which include a nonlinear source term
associated to the Arrhenius law. The stiffness and the computational burden
related to the determination of such term, largely dominate the cost of
simulations that employ detailed models of chemical kinetics combustion. This
dissertation describes a study whose objective is to reduce these costs by using a
of automatic tabulation technique of the mixture’s thermochemical evolution.
Hence, this work presents a state of the art discussion of the technique named in
situ adaptive tabulation — ISAT, which shows considerable performance in terms
of computational time for the determination of the chemical sources terms, and
proposes a modification in the algorithm by delaying the table start to avoid the
storage of compositions that exist only in transient state, and which are not
statistically representative of the stationary regime. A systematic study of the
results in a partially stirred reactor with CO/O,, shows more than 95% gains at
the binary tree height used for tabulation, the gains are also optimistic in the
storage demand and the results accuracy. A computational time analysis
characterizes situations in which the new strategy tabulation could reduce it,
when compared to the original algorithm. The strategy performance is confirmed

by the study of the chemical system CH4/ar.

Keywords
Combustion; Simulation; Table
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