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Revisao Bibliografica

O esforco computacional inerente a simulacdo numérica da combustéo
impediu que grandes avancos nesse campo fossem alcancados até a década de
1980, devido a limitacéo da capacidade computacional disponivel. Desde entéo, a
evolucdo dos computadores permitiu que um grande numero de trabalhos na area
de combustdo fosse desenvolvido. Com base nisso, foi feita uma selecdo dos
trabalhos recentemente publicados sobre técnicas de reducdo do custo
computacional associado a cinética quimica da combustdo. O objetivo desta
procura foi encontrar técnicas de reducdo que ndo restrinjam Sseu uso a um
determinado sistema termoquimico.

A combustdo pode ocorrer com combustiveis sélidos (carvdo, madeira),
liquidos (petroleo, alcool) ou gasosos (gas natural, biogas). O combustivel pode
ser pré-misturados ou ndo com oxidantes antes da combustdo. Classicamente, a
chama presente no momento da combustdo pode ser classificada como sendo de
difusdo, quando o combustivel e o oxidante sdo injetados separadamente; ou pré-
misturada, quando o combustivel e o oxidante formam uma mistura homogénea.
A frente de chama, local onde acontecem as reacdes quimicas, pode estar situada
em escoamento laminar ou turbulento. Essas sdo algumas das possiveis hipoteses
a respeito da estrutura da chama.

As abordagens seguintes, aplicaveis geralmente a modelagem de combustdo
via técnica de Dinamica dos Fluidos Computacional - CFD, seja simulacdo
numérica direta, simulacdo de grandes escalas ou método de funcdo de densidade
de probabilidade transportada, sdo particularmente interessantes na diminui¢do do
custo computacional imposto pelo uso direto da cinética quimica detalhada em
calculos de escoamento reativo:

e Mecanismos Esqueleto: obtidos pela eliminacdo de espécies e
reacOes sem muita representatividade, mantendo uma boa acurécia;
e Redugdo de Dimensdo: tem como objetivo reduzir o nimero de

variaveis necessarias para descrever a quimica de forma acurada;


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0922115/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0922115/CA

Capitulo 2: Revisao Bibliografica 24

e Armazenamento/Recuperagdo: tem como objetivo reduzir o
nimero dos calculos quimicos, que sdo extremamente caros
(exemplo: ISAT);

e Quimica Adaptativa: substitui o mecanismo detalhado com um
numero de mecanismos esqueleto localmente acurados, consistindo
de um ndmero minimo de espécies e reacdes.

Ao combinar tais abordagens, Pope & Ren (2009) dizem que pode haver
uma reducdo do custo computacional inerente a simulagao da combustdo, em um
fator de até 1.000, quando comparado com o uso do mecanismo detalhado.

Um panorama mais amplo sobre o historico do desenvolvimento de técnicas
de reducdo de cinética quimica da combustdo pode ser encontrado em Cunha
(2010).

Tendo o acima exposto como dire¢do, este capitulo apresenta uma revisdo
bibliogréfica, dividida em trés se¢Bes: a primeira versa sobre a técnica In Situ
Adaptive Tabulation (ISAT); a secdo seguinte, a respeito de outras técnicas que
fazem alguma hipotese e respeito da estrutura da chama e a Ultima, a respeito
daquelas que ndo fazem este tipo de hipdtese. Serdo apresentadas as

caracteristicas mais importantes de cada uma das técnicas.

2.1.
Evolucdes da Técnica ISAT

Esta secdo fara uma apresentacdo de alguns artigos que trazem a técnica

conhecida como In Situ Adaptive Tabulation (ISAT).

2.1.1.
Introducao

A tabulacdo adaptativa in situ (In Situ Adaptive Tabulation - ISAT) é uma
técnica desenvolvida por Pope (1997) para tratar problemas de dimensionalidade
alta. Dados os estados iniciais de uma funcgéo, os estados finais sdo aproximados
por uma extrapolacédo linear a partir de uma solugdo vizinha usando, para isto,
uma matriz de sensibilidade. Uma vantagem desta técnica é que o erro dessas

aproximacdes pode ser controlado.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0922115/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0922115/CA

Capitulo 2: Revisao Bibliografica 25

Esta técnica mostrou ser até 1000 vezes mais rapida do que a integragédo
numerica direta das equacfes governantes (massa e energia) de todas as espécies
quimicas. O seu aspecto mais importante é que ndo hé restri¢des sobre o sistema
fisico ao qual a técnica pode ser aplicada, logo, sua utilizacdo independe de
hipdteses sobre a estrutura da chama na combustdo. Entretanto, por esta ser uma
técnica de armazenamento e recuperacdo, uma importante limitacdo é associada
ao grande custo de armazenamento.

O proposito da técnica ISAT é tabular, em uma arvore binaria, a funcédo
f(po); no caso dos problemas de interesse, onde o objetivo é resolver as equacdes
da combustdo turbulenta, ¢y consiste no estado termoquimico inicial e f(go) € 0
resultado da solucdo de equacOes ordinarias diferenciais (ODE), dado como a
composicao ao final do intervalo de tempo.

Considerando que ng € o numero de folhas em uma arvore binéria, a busca
completa por essa estrutura tem o nimero de operacfes da ordem de O(logz(ng))
caso ela esteja equilibrada. A arvore binaria de busca é composta de ramificagdes
que retornam ponteiros para as folhas nas quais 0s registros sao armazenados.

Assim, neste método, as entradas na tabela s&o referidas como folhas de
uma arvore binaria. A enésima folha inclui: estado inicial ¢o, 0 valor da funcdo
f(po) (estado final); o elipsoide de acuracia; e a matriz gradiente A, tambeém
chamada de matriz de sensibilidade, cujos componentes sao:

dfi

A =—L

ij

(2.1)

Essa matriz é usada para construir a aproximacdo linear utilizada no ISAT.
Dada uma consulta, ¢% o ISAT retorna uma aproximacdo linear baseada nas
solucdes vizinhas, esta aproximacdo para f'(¢q) com base na enésima folha é

definida como:

fH @7 = fl@o) + A(@? — po); (22)

e 0 erro dessa aproximacao € dado por:

(@D = lIf' (07 — f@o)ll. (2.3)
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Dada uma toleréncia, &;,;, a aproximacao é retornada com erros € menores
do que &,;. A regido onde isso acontece é denominada regido de acurécia, que €

aproximada por um elipsoide chamado elipsoide de acuracia (EOA).

2.1.2.
ISAT-5

A mais recente melhoria proposta ao algoritmo ISAT, chamada de ISAT-5
(Lu e Pope, 2009), também é baseada em tabulagdo cuja construcdo ocorre
simultaneamente a simulacdo. De modo analogo a técnica original, apenas a
regido do espaco de composicao acessada durante a simulacao é tabulada. No caso
dos sistemas termoquimicos de interesse, espera-se que esta seja uma pequena
fracdo do espaco total, tornando a tabulacdo economicamente viavel, o que faz
desta uma técnica computacionalmente mais barata do que a integracdo numérica
direta.

A

Figura 2-1 mostra através de um diagrama simplificado do método ISAT-5,
que a técnica consiste, basicamente, de trés etapas que serdo posteriormente

detalhadas: tentativa de busca, tentativa de crescimento e adicao.
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ENTATIVA DE RECUPERAC

Elipsoide de acuracia é
encontrado?

fix)é

retornado

Algumas folhas selecionadas

SIM . . .
para crescimento do elipsoide.

fix)é

retornado

NAO

ADICAO

Nova folha
adicionada a tabela.

Figura 2-1. Esquema simplificado da técnica ISAT-5.

Sabendo que as folhas sdo as entradas da tabela, O ISAT-5 traz algumas
contribuicdes a essas trés etapas fundamentais da técnica ISAT, as quais podem

ser resumidas como:

(1) Tentativa de recuperacgéo:

Uma contribuicdo do ISAT-5 € o fato de a tentativa de recuperacao, a busca

na arvore binaria poder ser feita de diferentes maneiras Dada uma composicéo
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para consulta, ¢, o objetivo dessa tentativa é identificar algum elipsoide de
acuracia (EOA) que cobre tal ponto. Um elipsoide E pode ser representado pelo
seu centro gq (vetor de dimenséo n,) e por uma matriz n, X n, triangular inferior

de Cholesky L (matriz transposta - L"), é definido como:

E={p I L"(¢? — @o)ll < 1}. (2.4)

No ISAT-5 os custos referentes a busca e ao teste que verifica se um ponto é
coberto pelo EOA séo reduzidos pela introducédo de um espaco afim de dimenséo
na < n, que contém as projecdes ortogonais de ¢° e de E, cuja geometria é
recalculada toda vez que o espago afim for redefinido.

Nesta primeira etapa, podem-se usar, sucessivamente, quatro tipos de busca
na tentativa de identificacdo do EOA que cobre o ponto ¢ Se o elipsoide for
encontrado, uma aproximacao linear, f'(¢%, é retornada.

O primeiro tipo de busca utiliza uma arvore binaria (BT- binary tree), cujos
nos consistem em planos de corte no espago de dimenséo n,. Dada uma consulta,
99, a arvore é percorrida até que uma folha seja alcangada, a folha primaria, entdo
0 EOA da folha primaria é testado para determinar se ele abrange o ponto de
consulta. Se isso acontecer, a busca termina com sucesso, caso contrario, a busca
na BT é mal sucedida. A partir dai, a projecdo de ¢% no espaco afim é avaliada
para posterior utilizacdo nos trés outros tipos de busca, abaixo discriminados.

Em outro método de busca, ha duas listas separadas: Na lista MRU (most
recently used), as folhas da arvore binaria estdo na ordem em que foram mais
recentemente usadas para recuperacdo de f(p%) na tabela ISAT; na lista MFU
(most frequently used), as folhas estdo na ordem em que foram mais
frequentemente usadas para a recuperacdo. Neste Ultimo caso, a eficacia da busca
é maior se a distribui¢do do uso de folhas for ndo uniforme.

Um determinado namero, nygy, de folhas no topo da lista MRU ¢é testado
sucessivamente para determinar se seus EOAs cobrem o ponto de consulta. Com o
mesmo propdsito, um numero especifico, nygy, de folhas na lista MFU é testado,
ignorando as folhas previamente testadas na lista MRU. A busca termina com
sucesso se e quando um EOA que cobre o ponto de consulta é encontrado. Os

valores ideais de nyzs € nwr dependem da aplicacdo, no entanto, os autores
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afirmam que nyzy =5 € nyry =30 resultaram em um bom desempenho em toda a
gama de casos investigados.

A Figura 2-2 mostra o esboco de uma arvore binaria elipsoidal (EBT -
ellipsoidal binary tree) simples, cuja utilizacdo sera apresentada a seguir,
composta de trés folhas (2, 4 e 5) e dois nds (1 e 3). Exemplificando o que
acontece em uma EBT, o ponto ¢ é coberto pelo elipsoide da folha 4, que por sua
vez é coberto pelos elipsoides dos nos anteriores (3 e 1). Note-se que pode ocorrer

intersecdo dos elipsoides de folhas que concorrem em um mesmo no.

Figura 2-2. Esboc¢o de uma &rvore binaria elipsoidal simples — EBT (Lu e Pope, 2009).

Na arvore binéria elipsoidal (EBT), a folha estd associada ao elipsoide de
acurécia projetado (PEOA) e o no, a um elipsoide, que abrange os elipsoides de
ambos os filhos. Caso o0 ponto de consulta projetado ndo seja coberto pelo
elipsoide de um nd, entdo o ponto de consulta ndo e abrangido por qualquer EOA
da subarvore definida pelo nd, logo ela é considerada inviavel e pode ser
eliminada da busca.

A busca comega na folha priméria: Em uma folha é testado se o EOA cobre
0 ponto de consulta. Se sim, a busca termina com sucesso, caso contrario, a
procura sobe na arvore para o nd-pai da folha. Em um nd, se ambas as subarvores
ja tiverem sido testadas, move-se para 0 né-pai do no, caso ele ndo seja a raiz, pois
nessa situacdo a busca termina sem sucesso. Caso contréario, se o elipsoide do né
ndo abrange o ponto de consulta, move-se para o0 nd-pai do nd; se abrange, para a
folha-filho direita ou esquerda, dependendo de qual ainda ndo tiver sido testada.

A busca EBT pode ser cara, assim, Lu & Pope (2009) aconselham limitar
esse tempo de busca como sendo uma fracéo especificada do tempo de CPU gasto
para avaliar a fungéo f(po), esse valor estd em torno de 0,5. Os autores afirmam
que o menor custo de busca é alcangado por este algoritmo quando todos os
quatro métodos sdo usados: BT, MRU, MFU, EBT.
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A
Figura 2-3 apresenta um diagrama explicativo do método das diferentes
tentativas de busca. Nele, P(p") e P(E) representam, respectivamente, a projecao
do ponto ¢% e do elipsoide E no espaco reduzido; nyry € nusy representam um
numero especifico de folhas para a busca na tabela com valores mais

frequentemente usados (MFU) ou mais recentemente usados (MRU).

BT
Teste do EOA numa folha 17

com sucesso?

P(¢?%) é avaliado
em P(E)

MRU
Teste em um dado nyry

SIM

QA cobre o ponto?

SIM

Teste em um dado nyry

excluindo as testadas ante

SIM

NAO

obe para o né-pai.
EBT P P

SIM
T EOA cobre o ponto?

testadas?

® SIm

Move-se para folha da dir.
se a sub-arvore da dir. ndo
FIM (. )
tiver sido testada) ou para a

folha da esquerda.

Figura 2-3. Esquema explicativo da etapa de tentativa de busca na tabela ISAT.

(2) Tentativa de crescimento:
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Usada quando a tentativa de busca ndo obtém sucesso. Neste caso, 0
elipsoide de acurdcia de uma folha s6 pode ser crescido se a aproximagéo linear
correspondente for acurada. Uma ou mais folhas proximas a ¢% sdo avaliadas e
selecionadas para a tentativa de crescimento. Para cada folha, o0 erro ¢ da
aproximacéo linear, [Eq.(2.3)], € avaliado e, se este for menor que a tolerancia
dada (ew1), 0 EOA cresce para cobrir o ponto ¢9% Este elipsoide maior é definido
como o elipsoide minimo, com o mesmo centro, que cobre tanto o elipsoide
original como o ponto de consulta ¢°. Se esta tentativa de crescimento for bem
sucedida, a aproximacéo linear € retornada.

Além de um EOA (e sua projecdo), cada folha tem um elipsoide de
inacuracia (EOI), concéntrico com o EOA, e sua projecao (PEOI) no espaco afim.
De modo aproximado, o0 EOA e EOI podem ser tidos como limites inferior e
superior da regido de acuracia. Um ponto, ¢, coberto pelo EOA é considerado
acurado, enquanto que um ponto ndo coberto pelo EOI ndo é considerado acurado.

Os EOIs sdo usados para determinar as folhas que séo boas candidatas ao
crescimento. Se um EOI cobrir ¢ a aproximacdo linear pode ser acurada, e a
folha é, entdo, considerada uma candidata ao crescimento. Por outro lado, se o
EOI ndo cobrir ¢ a aproximagcéo linear é inacurada e a folha ndo é uma candidata
ao crescimento. A identificacdo de folhas candidatas ao crescimento, feita pelo

EOI, reduz o tempo computacional necessario a simulacéo.

(3) Adicéo:
Usada quando a recuperacdo e a tentativa de crescimento ndo obtém
sucesso. Esta etapa, que consiste em adicionar uma nova folha a tabela ISAT,
pode ser feita de duas maneiras:

i.  Caso atabela ndo esteja saturada:

Célculo do EOA seguido de célculo do EOI e inser¢do de nova folha na
tabela;

ii.  Caso atabela ja esteja saturada, as opcOes sao:

Retornar f(po) sem alterar a tabela ou substituir a ultima entrada da lista
(folha menos recentemente usada) MRU ou substituir a Gltima entrada (folha

menos frequentemente usada) da lista MFU.
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Abrol (2009) destaca que a vantagem real no uso do ISAT ocorre quando
0 numero de recuperagdes realizadas pelo algoritmo ultrapassa em muito

namero de crescimentos e adi¢des na arvore binéria.

2.1.3.
Correcéao e Verificacéo de Erros

Lu & Pope (2009) acrescentam, ainda ao ISAT-5, um novo conceito a
técnica, que é a correcdo e verificacdo de erro (ECC - error checking and
correction), considerando o fato de que 0s maiores erros observados ocorrem
porque alguns EOAs sdo aumentados inadvertidamente para englobar regioes
inacuradas. Esse conceito, particularmente eficaz na reducdo do erro incorrido,
consiste em verificar aleatoriamente o erro incorrido, onde o valor exato f(go),
calculado por integracdo direta, € avaliado juntamente com o valor aproximado,
fi(p%), obtido com o ISAT e, caso este erro exceda a tolerancia especificada (cr),
0 EOA responsavel pela recuperacéo inacurada é diminuido. Devido as avaliagdes
diretas requeridas para realizar o ECC, este se torna um processo
computacionalmente caro.

As recuperacgdes séo selecionadas ao acaso para o tratamento do ECC, com
uma probabilidade escolhida de tal forma que, em média, a frequéncia de eventos
ECC pode ser definida usando um dos dois seguintes modos:

1. A frequéncia de verificacdo e correcdo do erro é controlada de forma que o
tempo de CPU gasto no ECC seja 10% do tempo total.

2. A frequéncia de verificacdo e correcao do erro é controlada de forma que o
nimero de eventos ECC esteja em torno de 10% do numero total de
eventos de crescimentos.

Os autores afirmam que o uso do ECC pode reduzir significativamente o
nimero necessario de entradas na tabela para um determinado valor de erro
incorrido.

Pope & Ren (2009) também descrevem as melhorias trazidas ao ISAT pela
incorporagdo de ECC. O erro incorrido tem uma distribuicdo caracterizada pelo
erro a 90 por cento, .9, quer dizer, 90% das pesquisas feitas tem o erro ¢, 0 qual é
definido como a diferenca entre o valor retornado e o valor verdadeiro, menor do

que &oo. Para uma dada implementacdo do ISAT, 0 &g Vvaria quase que
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linearmente com &y, NO entanto a razdo epgo/ery pode ser afetada pelas
particularidades de cada implemantacé&o.

A Figura 2-4 ilustra a influéncia da aplicacdo do ECC no desempenho do
ISAT, empregado num reator parcialmente misturado para combustdo ndo pré-
misturada, usando mecanismo esqueleto de 16 espécies, 100 particulas, 10° passos
de tempo, resultando em 10° consultas. Observa-se que conforme a fracéo entre o
tempo dispendido no ECC e o tempo total de CPU, dada por ¢, aumenta, 0 erro &g
diminui, mas o tempo meédio de CPU por consulta aumenta. O valor 6timo de (' é
em torno de 0.1, com esse valor, o tempo médio de CPU por consulta feita,
necessario para um dado valor de &g cai aproximadamente pela metade quando

comparado com ¢=0.
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Figura 2-4. Tempo médio de CPU (us) por consulta em fungdo do erro a 90 por cento.
Tolerancia do erro: gq = 1x107* (verde); o= 2x10™* (azul); &o = 3x10~*(vermelho). Os
nameros 0, 0.01, 0.03, 0.1, 0.3, 0.5 indicam o valor da fracdo {, que controla a

quantidade de correcao e verificacao feita. (Pope e Ren, 2009)

Ressalta-se que o aumento do controle e verificagdo de erros no algoritmo
ISAT leva a uma diminuicdo significativa no erro de tabulacdo incorrido e
também diminui as chances de aproximagfes inacuradas em consultas

subsequentes.
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2.1.4. )
Aglomeracao e Mdltiplas Arvores

No trabalho de Abrol (2009), é apresentada uma formulacdo modificada
para o ISAT, chamada de mISAT, que visa melhorar a taxa de recuperacdo da
técnica.

VersOes anteriores do ISAT envolvem o uso de uma unica arvore de busca
binaria para construir o banco de dados. No entanto, a desvantagem dessa busca
em arvore binéria é que o registro mais proximo a composicdo desejada, nem
sempre é o recuperado. Para superar isso, algumas técnicas de busca envolvendo
multiplas arvores binarias sdo sugeridas para aumentar a probabilidade de
encontrar o registro mais proximo, o que melhora a acurécia do resultado.

O autor mostra que varias estruturas de arvore binaria podem ser usadas
para distribuir no banco de dados os registros, que sdo armazenados como folhas
no final da estrutura de arvore binéria ramificada; essas varias estruturas de arvore
permitem estimativas mais precisas da matriz de sensibilidade A, uma vez que
melhora as a chances de se recuperar o registro mais préximo quando uma busca é
feita.

Uma primeira abordagem para a implemtacdo de maultiplas arvores binarias
€ assim descrita: considerando n, como sendo a dimensdo do vetor de entrada,
mais de uma arvore pode ser construida para recuperar um conjunto de 4n,, folhas
proximas. Segundo Abrol (2009), 4n, é a quantidade necessaria para uma
estimativa precisa da matriz sensibilidade. Isto pode ser conseguido através da
distribuicéo das folhas entre 4n, arvores binarias, onde se tem que de cada arvore,
uma unica folha é recuperada.

Outra abordagem seria recuperar duas folhas em cada arvore e, nesse caso,
apenas n,, arvores binarias precisarim ser armazenadas. Para a recuperacdo dessas
duas folhas, uma arvore é percorrida em ambos os ramos e, de cada sub-ramo,
uma folha € recuperada.

Para evitar que o tempo de pesquisa para varias arvores seja afetado, as
folhas devem ser distribuidas uniformemente entre as diferentes arvores. Assim,
um tempo de busca aproximadamente igual € necessario para pesquisar
completamente cada uma das arvores em paralelo, no caso em que multiplos

processadores estiverem disponiveis para 0 uso.
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Abrol (2009) apresenta diferentes técnicas de distribuicdo de folhas da
arvore binaria para melhorar a decomposicdo espacial nas arvores. Tais técnicas
tém base na distribui¢do uniforme e em “k-means cluster”, que é uma técnica de
agrupamento com base na avaliagdo e comparacdo dos valores numeéricos dos
dados, separacdo deles e realocacdo em grupos similares. O uso desse
agrupamento garantird que os dados semelhantes sejam colocados proximos uns
dos outros e a busca na arvore binaria resulte na recuperacdo mais acurada. Os

dados assim distribuidos em grupos, também melhoram o tempo de pesquisa.

2.15.
Balanceamento Dinamico da Arvore Binaria

A arvore binaria construida pelo ISAT ndo é necessariamente balanceada,
pois isso depende do vetor de consulta e do vetor armazenado. Tendo em vista que
tal arvore, desbalanceada, exige mais tempo para a localizagcdo de uma folha, uma
estrutura alternativa para a construcdo da arvore binaria de busca do ISAT é
sugerida por Abrol (2009): a arvore AVL, que tem como objetivo reduzir o tempo
de busca na tabela ISAT, é uma &rvore binaria na qual a diferenca entre a altura
das subérvores direita e esquerda nunca € maior que um, ou seja, ela é uma arvore
balanceada.

Ao contrario da arvore binaria originalmente usada no ISAT, para uma
arvore AVL, cada né é uma folha, que armazena também uma chave numérica, a
identificacdo dessa folha. Como o vetor de consulta € um conjunto de valores
numéricos, encontrar um Unico nimero que representa esse vetor pode ser uma
dificuldade. No entanto, segundo o autor, a decomposi¢do em valores singulares
(SVD) do vetor fornece um valor unico para cada folha, e pode ser usado como
chave numérica, isto é, uma identificacéo da folha.

Descrevendo brevemente o método, tem-se que, conforme a arvore é
construida, a folha com uma chave menor que a chave do registro encontrada no
no, é adicionada a esquerda, e se tiver uma chave maior, a direita. O algoritmo
verifica a altura das subarvores apds cada adicdo de nova folha e se a diferenca
entre as subarvores da esquerda e da direita for maior do que um, ele executa

rotacdes na arvore para restabelecer seu equilibrio.
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Com base no exposto acima, conclui-se que esta estrutura alternativa para a
construcdo do banco de dados do ISAT, onde a arvore tem os ramos equilibrados,
conhecida como arvore AVL é uma boa alternativa para reduzir
consideravelmente o tempo de busca, especialmente quando o numero de folhas

na arvore é grande.

2.1.6.
Especificacdo de Regifes de Acurécia e de Inacuracia

No algoritmo ISAT original, quando uma busca na arvore binaria por um
registro e realizada, tem-se que no caso de o vetor inicial de consulta se encontrar
dentro de um determinado EOA, este é retornado como o registro mais préximo.

O problema com esta abordagem é que o EOA, tido como uma aproximacao
para regido de acuracia (ROA) e pertencente a certo ponto de dados pode cruzar
mais de uma ROA. Da mesma forma, a regido a que este ponto tenha sido
atribuido pode conter outros EOAs.

Na Figura 2-5, sdo vistos 0s EOAs e as ROAs; como se nota, a funcgéo f(p%
ndo pode ser aproximada usando f(p1), mas pode ser aproximada usando f(¢p>).
Como, ¢ e ¢, sdo de regides diferentes, a busca na arvore binaria usando o
algoritmo original ISAT nao ira resultar na recuperacao do registro mais proximo

possivel.

ROA

Figura 2-5. Intersecdo do elipsoide de acuréacia com a regiéo convexa. Os EOAs néo séo

conformes a regido convexa (adaptado de (Abrol, 2009)).

Para superar essa deficiéncia, um novo algoritmo, chamado mISAT, é
sugerido por Abrol (2009): Consideram-se todos os pontos em que o EOA esté

parcial ou totalmente contido na regido a qual o vetor de consulta pertence; isto é
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feito associando uma lista de pontos (e ndo apenas um Unico ponto) a uma
determinada regiéo.

Um pardmetro list_size é definido como sendo o numero méximo de
registros que podem ser adicionados a certa folha da arvore binaria, isto €, numero
maximo de EOAs associados a uma determinada regido. Como o propdsito de
uma estrutura de arvore binaria, é reduzir o tempo de pesquisa, 0 parametro
list_size deve ser escolhido de forma a levar ao menor tempo de pesquisa, sem
comprometer a taxa de recuperagao.

A procura em uma arvore binaria é feita pela travessia por ela usando o
plano de corte definido para cada n6. Um novo registro é adicionado a mesma
folha (regido) se o nimero de registros nela for menor que o pardmetro list_size;
se for maior, a regido € dividida em duas sub-regides.

Uma vez que o registro € adicionado em uma nova sub-regido, uma busca
sequencial de todas as folhas da arvore € realizada para verificar se 0 novo
registro tem um elipsoide que poderia estar parcialmente contido em outra regiao.
Esta pesquisa sequencial ndo leva muito tempo, pois as folhas mantém uma "lista"
de registros e para encontrar a interseccdao do EOA com a regido, apenas a regiao
(ou folha) que contém tal registro(s) deve ser considerada.

Manter uma "lista" de todos os EOAs que cruzam uma regido convexa
melhora a possibilidade de se recuperar o registro mais préximo, o que melhora o
desempenho do ISAT. Pode-se inferir que o algoritmo apresentado por Abrol
(2009), é capaz de realizar recuperagdes simultaneamente, mantendo o controle de
todos os pontos cujos EOAs estdo em uma regido convexa, de forma total ou
parcial e ainda obter resultados mais acurados que a versdo original do ISAT.

O trabalho de Liu & Pope (2005) apresenta um estudo abrangente da
caracterizacdo do erro inerente ao uso do algoritmo ISAT, determinando a
precisdo dos erros local e global associados a0 armazenamento e a recuperagdo no
calculo da chama turbulenta empregando 0 mecanismo esqueleto para a
combustdo do metano com ar, constituido por 16 espécies e 41 reagdes.

O trabalho faz, ainda, uma discussdo a respeito das trés diferentes
estratégias para o crescimento do EOA, uma exposicdo da funcao de distribuicéo
acumulativa (cumulative distribution functions - CDF) do erro local e uma

caracterizacgéo do erro global, usando uma determinada configuragéo de teste.
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O crescimento do EOA é um metodo efetivo utilizado para aumentar o
namero de recuperagdes no ISAT com um determinado tamanho de tabela, no
entanto, isto se torna uma das maiores causas de ocorréncia de grandes erros
locais.

Liu & Pope (2005) apresentam diferentes estratégias de crescimento do
elipsoide de acuracia (EOA) possiveis:

I.  Modo de crescimento 1 — crescimento do elipsoide:

Estratégia proposta originalmente por Pope (1997). Dado um EOA centrado
no ponto ¢@o, 0 novo EOA é o hiperelipsoide Unico, de volume minimo, centrado
em ¢o que engloba ambos 0 EOA original e o ponto de consulta, ¢ como
mostrado na Figura 2-6.

.Fﬂ'

Figura 2-6. llustracdo do crescimento do EOA no modo 1 (Liu e Pope, 2005).

[I.  Modo de crescimento 2 — crescimento do elipsoide com
modificacdo de Chew

Mais conservador que o anterior. Para cada EOA, o hiperelipsoide é

primeiramente transformado em uma hiperesfera, como mostrado na Figura 2-7.

Um hipercubo é inscrito dentro dessa hiperesfera unitaria, com os seus vértices

sobre a superficie da mesma. Quando o EOA cresce, 0 novo EOA (no espaco

transformado) é o hiperelipsoide Unico de volume minimo que engloba o

hipercubo e o ponto de crescimento, ¢°.
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EQA aumentado

N

EOA original transformado

Figura 2-7. llustragdo do crescimento do elipsoide de acuracia usando o modo 1, no

espaco transformado. (Liu e Pope, 2005)

A Figura 2-8 ilustra o crescimento do elipsoide de acuracia e suas diferencas

usando os modos 1 e 2, no espaco transformado bidimensional.

D172

Figura 2-8. llustrac@o dos diferentes modos de crescimento. Linhas sdlidas: modo1l.
Linhas pontilhadas: hipercubo usado no modo 2. Linhas tracejadas: crescimento do EOA
usando o modo 2. (Liu e Pope, 2005)

. Modo de crescimento 3 — crescimento conico:

A Figura 2-9 mostra o crescimento do elipsoide de acuracia usando o modo
3, no espaco transformado.

Este € o0 modo mais conservativo dos 3 casos. O EOA cresce usando um
cone baseado no EOA atual e no ponto de crescimento; entdo, esse elipsoide é
transformado em uma hiperesfera unitaria, com o ponto de crescimento ¢
localizado no eixo a uma distancia r da origem. O erro no ponto de crescimento é
e. O ponto limite, ¢°, é definido como sendo o local no eixo onde o erro é o

mesmo da tolerancia, isto é: ¢ = ¢ (eo/e) ™.
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Um cone ¢ criado no espago transformado, com o vértice no ponto limite ¢".
O novo EOA ¢ entdo o hiperelipsoide de volume maximo que pode ser inscrito
dentro do cone, e que ndo inclui o0 ponto de crescimento. E possivel que o novo
EOA tenha um volume menor do que o EOA original. Neste caso, o EOA original
¢ mantido, e assim nenhum crescimento € realizado. Esta estratégia de
crescimento garante que, para 0 caso em que a regido de acuracia (ROA) é

convexa, 0 EOA ap0s crescimento encontra-se inteiramente dentro dela.

ponto lmite, of

Lo \
"h.";.,_ .
LI
ot
.-'""'

ponto de cresc., ¢7

-

Figura 2-9. llustragdo do modo de crescimento 3. Linhas sélidas: EOA original. Linhas
pontilhadas: cone usado no modo 3. Linhas tracejadas: crescimento do EOA no modo 3
(Liu e Pope, 2005).

Também foram investigadas as possiveis razdes para imprecisdo devido ao
crescimento do elipsoide de acuracia. Existem trés possiveis razdes pelas quais
imprecisdes surgem quando do crescimento do EOA; abaixo, uma breve discussao
a respeito delas é apresentada.

Em primeiro lugar, é possivel que ao longo da regido de acuracia, que €é
aquela na qual o erro ndo excede a tolerancia especificada e que é aproximada
para um elipsoide, a funcdo tabulada seja significativamente ndo linear, e,
portanto, a analise da série de Taylor truncada pode ser imprecisa, originando a
possibilidade de comportamento ndo-monotodnico do erro, ¢.

Se este for o caso, entdo, dado um ponto de consulta ¢% podem existir
secOes sobre o segmento de linha entre g € @ onde ¢ é maior do que &, embora
0 ponto de crescimento em si tenha ¢ menor do que &, Contudo, em tal situacdo,
0 EOA é aumentado para englobar essas regifes imprecisas, introduzindo a

possibilidade de que recuperagdes subsequentes sejam imprecisas. Este problema,
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se existir, tende a desaparecer quando &y Se torna suficientemente pequeno,
porque a ROA encolhe e a precisdo da série de Taylor aumenta nesta ROA.

Em segundo lugar, a ROA pode ndo ser convexa, com uma natureza
hiperbdlica. Neste caso, todas as estratégias de crescimento podem fazer com que
0 EOA, depois do crescimento, inclua as regides imprecisas.

Em terceiro lugar, mesmo que a ROA seja convexa (por exemplo,
elipsoidal), as estratégias de crescimento do elipsoide podem levar a inclusdo de
regibes imprecisas.

A caracterizacdo do erro local, &, para um grande namero de recuperagoes, €
feita através do célculo da funcdo de distribuicdo acumulativa (CDF) do erro
local:

F(x) = Prob{e < x}, (2.5)

onde x € a variavel correspondente ao erro.

A Tabela 2-1 mostra os valores tabelados dos erros estatisticos do ISAT
para os diferentes modos de crescimento com &=10 e &= 09 € 0s casos onde
ndo héa crescimento do EOA. Para o caso onde o crescimento ndo € permitido, ha
um namero insignificante de amostras com erros superiores a &, POr iSSO 0S erros
ndo aparecem na tabela. Neste caso a tabela ISAT esta saturada, ou seja, todo o
espaco destinado a ela foi ocupado e ndo € possivel fazer adicbes na arvore
binaria.

As estatisticas de ¢ normalizado por &, mostram que os modos 1 e 2
apresentam resultados semelhantes, com o modo 2 sendo um pouco mais
conservador do que o modo 1, como esperado. O modo 3 apresenta melhor
controle de erro (em relacdo a tolerancia do erro). Como esperado, a auséncia de

crescimento fornece o melhor controle de erro entre todos.
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Tabela 2-1. Estatisticas de erro do ISAT para diferentes estratégias de crescimento com
&0 = 1x10™ (Liu e Pope, 2005).

Modo de Sem
. 1 2 3 _
crescimento crescimento
€t X 10° 342 303 67,8 -
€0,99/ Eref 6,93 6,77 5,94 -
Soyggg/Sref 19,77 18,65 15,04 -
Prob (e>g.) % 20,02 19,89 7,14 0,0
€0,9/Eol 3,42 3,42 0,678 -
£0,99/ Etol 23,7 20,5 4,03 0,016
€0,099/ Etol 67,6 56,5 10,2 0,027

Os autores afirmam que nenhum dos modos exibe um controle excelente de

erro, no entanto, para 0 modo 3, o desempenho do controle de erro piora quando

el diminui. Além disso, as principais conclusbes sobre o erro local sdo

apresentadas a seguir:

1.

Grandes erros locais sdo observados, embora com pequena
probabilidade;

Os grandes erros locais observados sdo resultados do processo de
crescimento do EOA. Quando o crescimento é suprimido, 0s
maiores erros s80 apenas uma pequena percentagem de &gl

Os grandes erros locais ndo sdo causados pelo comportamento nédo
monotdnico de e. Se este fosse o caso, o controle de erros
melhoraria conforme & diminuisse, mas isso ndo foi observado;
Os erros grandes sdo associados a regifes de acurdcia ndo
convexas;

E aconselhéavel o uso do modo mais simples de crescimento (modo
1) ja que a funcdo de distribuicdo cumulativa de e/eer €
basicamente a mesma para todas as estratégias de crescimento e

valores de &.
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Liu & Pope (2005) também fazem uma caracterizacdao do erro global, nos
calculos que utilizam o transporte da PDF, decorrente dos erros locais incorridos
no algoritmo ISAT. Isto é realizado considerando o erro da média das fracGes de
massa das espécies quimicas e da temperatura.

O erro global de qualquer quantidade y € definido como a diferenca entre o
valor calculado de y, usando ISAT e o valor obtido com a integracdo direta. Se o
erro global for controlado, as quantidades consideradas devem convergir para o
valor resultante da integracdo numérica direta conforme o erro tende a zero.

Os autores afirmam que, para 0s quatro menores valores de &y estudados
((1/64, 1/16, 1/4 e 1)x10™), todos os resultados calculados estido em concordancia,
dentro dos intervalos de confianga. Isto indica que os erros devido ao ISAT séo
pequenos em relacdo aos erros estatisticos para =10, além disso, os erros
diminuem conforme & é reduzido. Por outro lado, dentre os valores estudados
pelos autores, sd@o observados grandes erros devidos ao ISAT para valores de
eo=4x10™ e 16x10™. Os autores afirmam, ainda, que o erro global do ISAT varia
linearmente com &, como faz o erro local e como é desejado.

Célculos foram realizados a fim de examinar o erro global no ISAT. As
seguintes observacdes e conclusdes sobre o erro global podem ser feitas:

1. Os intervalos de confianca para os testes feitos séo grandes para 0s
dois maiores valores de &, devido a ocorréncia de grandes erros
estatisticos.

2. Em geral, para os quatro menores valores de &y, 0S resultados
calculados sdo melhores, indicando que os erros do ISAT séo
pequenos em relacdo aos erros estatisticos para eo < 10™ (valores
estudados pelos autores).

3. O erro global varia linearmente com &, conforme o desejado.

Os autores descobriram que o calculo do vetor de Householder, usado no
algoritmo para crescer os EOAs, em algumas raras situacdes € mal condicionado e
isso pode resultar em elipsoides inacurados, e consequenntemente, recuperacées
inacuradas.

Por fim, cabe ressaltar que, em geral, os valores adequados de &y dependem
de muitos fatores (por exemplo, 0 mecanismo quimico, o intervalo de passo de
tempo, etc.). Assim, esse estudo deve ser tomado apenas a titulo de valores da

maneira de escolha de g.
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2.1.7.
Operadores de Separacgéo

Pope & Ren (2009) tém seu foco em questdes relativas a aplicacdo eficiente
de mecanismos de cinética quimica detalhada em combustdo computacional, para
tanto, se faz uma descri¢do do esquema computacionalmente eficiente de operador
de separacdo de fluxos, e também descrevem os desenvolvimentos recentes no
algoritmo de armazenamento e recuperacao ISAT.

Duas classes de esquemas de separa¢do sao introduzidas: uma é baseada na
técnica de separagdo Strang, onde as reacdes quimicas sdo separadas da difusdo e
da convencéo; e a outra € baseada em passos de tempo escalonado.

Para cada passo de tempo A4z, 0 esquema baseado na separacdo de Strang
requer 2 subpassos de reacédo de valor 4¢/2 e 1 subpasso de transporte de valor 4z.
O esquema baseado em passos de tempo escalonado requer um Unico passo
fracionado de reacdo de tamanho A4¢ e um Unico subpasso de transporte de
tamanho 4¢. As solucdes dos subpassos de transporte sdo obtidas através de
métodos preditores corretores ou linearizagoes.

Os autores afirmam que quando o esquema de separacgdo de Strang, baseado
no ISAT ¢ aplicado a uma chama unidimensional de metano-ar, usando cinética
quimica detalhada (GRI3.0), um fator global de aceleracdo de cerca de 7,5 é
atingido apds a tabela ISAT ser construida e preenchida. Testes realizados
mostraram que 0s esquemas de separacdo propostos atingiram uma acurécia de
segunda ordem no tempo.

A Figura 2-10 mostra o erro numérico para diferentes esquemas de
separagdo propostos, em funcdo dos passos de tempo. Como podem ser
observados, os erros diminuem com 4¢ aproximadamente como A7, ilustrando a
acurécia de segunda ordem no tempo, isto &, emax (4¢)~4¢*, como pode ser visto na

linha tracejada de inclinacéo 2.
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Figura 2-10. Erros numéricos. Esquemas de Strang (Strang-PC1, Strang-PC2, Strang-
Lin) e esquemas escalonados (Staggered-PC1) (Pope e Ren, 2009).

2.2.
Algumas Técnicas que Consideram a Estrutura da Combustéo

Nesta segunda parte sera relatada uma analise de artigos que apresentam
técnicas com algum tipo de restricdo sobre a estrutura da chama. Para cada um

desses artigos seré feito um resumo da técnica.

2.2.1.
F-TACLES (Tabulacdo Quimica Filtrada para Simulacdo de Grandes
Escalas)

Ignicdo de chamas, extincdo ou predicdo de poluentes sdo questdes
importantes na simulacdo de grandes escalas (LES) de combustdo pré-misturada.
A tabulacdo quimica filtrada para simulacdo de grandes escalas - Filtered
Tabulated Chemistry for Large Eddy Simulation (F-TACLES) (Fiorina,
Vicquelin, et al., 2010) - é um método de tabulacdo quimica em combustao pré-
misturada aplicado em simulacdo de grandes escalas. O objetivo desta tabulacdo é
garantir que a velocidade de propagacéo da frente de chama filtrada tende para a
da chama laminar quando a escala subfiltro de turbuléncia diminui e 0 modelo
tende para a simula¢do numérica direta.

Neste método, a estrutura a priori de uma chama laminar, plana,
unidimensional e pré-misturada é filtrada e usada para a construgdo de uma tabela

gue armazena as propriedades termoquimicas filtradas de interesse para o célculo
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da propagacdo da chama. No trabalho de Fiorina, Vicquelin, et al. (2010) é
demonstrado que o formalismo B-PDF, quando aplicado & combustdo pré-
misturada modelada em LES, ndo permite uma boa descrigdo da frente de chama
laminar filtrada.

Nos modelos classicos, para acoplar a quimica tabulada com a combustéo
turbulenta, quantidades médias devem ser determinadas utilizando fungdes de
densidade de probabilidade presumidas. Neste tipo de modelo o principal
problema encontrado é que a espessura da chama geralmente € menor do que o
tamanho da malha LES. Isto ocorre devido ao fato de o termo fonte da variavel de
progresso da reagdo ser muito “rigido”, assim, a frente da chama ndo pode ser
diretamente resolvida em malhas LES, o que leva a problemas de representacéo.

Uma solucdo recentemente proposta para este problema é o modelo FPI-
PCM (Presumed Conditional Moment) (Galpin, Naudin, et al., 2008),
desenvolvido para introduzir os efeitos da cinética quimica em LES. O modelo
combina funcdo densidade de probabilidade (PDF) e tabelas baseadas no
prolongamento da chama do tubo de distribuicdo intrinseco de baixa dimenséo
(Flame Prolongation of Intrinsic low-dimensional manifolds — FPI) para
descrever a taxa de reagdo quimica da variavel de progresso filtrada. Esse modelo
leva em conta a interacdo entre turbuléncia e cinética quimica ao nivel de escala
subfiltro.

Em Fiorina, Vicquelin, et al. (2010) as propriedades termodinamicas e
quimicas sdo tabuladas em funcdo de uma Unica variavel de progresso de reacao,
¢, a qual se encontra relacionada com a temperatura ou com uma combinacao de
espécies quimicas. Por definicdo, c=0 corresponde aos gases frescos e c=1, aos
gases totalmente queimados. A tabela é acoplada a descricdo do escoamento, por
adicdo da equacdo de transporte da variavel de progresso as equacfes de Navier-
Stokes. Assim, as equacdes filtradas resolvidas neste modelo séo as de: transporte
de massa, quantidade de movimento, energia total, variavel de progressdo e a
equacéo de estado.

O modelo proposto é capaz de representar a chama turbulenta dobrada em
situacOes nas quais os modelos classicos falham:

1. O dobramento da chama é totalmente resolvido no tamanho de
filtro LES;
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2. O dobramento ocorre na escala de subfiltro, logo, afeta a
velocidade da chama filtrada.

Considerando uma chama laminar, plana, filtrada e pré-misturada, caso nao
ocorra nenhum enrugamento na escala subfiltro, a velocidade de propagacdo da
frente de chama filtrada é idéntica a velocidade da chama laminar.

Quando o tamanho do filtro € maior do que a frente de chama, a velocidade
de propagacdo da varidvel progresso filtrada é superestimada pela fungdo f
presumida. Uma solucdo para propagar uma frente de chama na velocidade
correta ¢é artificialmente engrossar a zona de reacdo, porém ela deixa de
corresponder & estrutura da frente de chamas filtrada. Uma alternativa a isso é
aplicar diretamente uma funcéo filtro normalizada para estimar a taxa de reagéo
filtrada.

O procedimento de tabulacdo da estrutura de chama plana laminar pré-
misturada filtrada proposto nesta técnica é apresentado e consiste em criar uma
base de dados do termo de reacdo filtrado, com a variavel sendo tabulada em uma
tabela bidimensional em fun¢édo do tamanho do filtro.

Os autores também demonstram que a aproximacao usual, a qual consiste
em desprezar os termos de difusdo laminar filtrado ou aproxima-los usando os
valores médios das quantidades transportadas é grosseira e introduz erros de
primeira ordem na formulacdo. A proposta desse trabalho é modelar os termos de
difusdo filtrados usando uma funcao filtro normalizada e criando uma tabela com
um fator de corre¢do do termo de transporte da propriedade filtrada.

Estes fatores de correcdo sdo obtidos aplicando-se o processo de filtragem a
solucdo de uma chama laminar plana, o que implica na criacdo de uma biblioteca
parametrizada pelo tamanho do filtro. Cabe ressaltar que uma limitacdo desta
técnica € a hipdtese de que a chama plana permanece véalida no nivel de escala
subfiltro.

A interacdo entre a turbuléncia e a combustdo pode causar o dobramento da
frente de chama no nivel de escala subfiltro. Os autores apresentam, também, uma
estratégia para estender o modelo descrito acima para esta situagdo de chama

turbulenta, baseada em um “fator de dobramento da chama”.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0922115/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0922115/CA

Capitulo 2: Revisao Bibliografica 48

2.2.2.
MFM (Tubos Multidimensionais Gerados por Elemento de Chama)

O conceito de elemento de chama laminar tem sido largamente empregado
na modelagem da combustdo turbulenta pré-misturada e ndo pré-misturada.
Nestes casos, as propriedades locais da chama turbulenta sdo obtidas pela média
do comportamento de um conjunto de chamas laminares, geralmente assumidas
como unidimensionais.

O conceito de elemento de chama pré-misturado também foi empregado
com sucesso para reduzir a complexidade da cinética quimica, a fim de manter os
custos computacionais em um nivel moderado. Este € o caso, em particular, de
duas abordagens equivalentes conhecidas como Flame Prolongation of Intrinsic
low-dimensional manifolds (FPI) e Flamelet-Generated Manifolds (FGM)
(citados em (Nguyen, Vervisch, et al., 2010)), as quais consistem em resolver um
conjunto de chamas laminares pré-misturadas unidimensionais; a taxa de reacéao e
a fracdo de massa das espécies sdo, entdo, tabuladas em funcdo de alguma
coordenada pré-definida.

No entanto, no trabalho de Nguyen, Vervisch, et al. (2010) conclui-se que
a tabulacdo de elemento de chama pré-misturado, em geral, falha quando aplicada
a chamas ricas parcialmente misturadas ou de difusdo. A fim de superar esta
deficiéncia e descrever situacdes em que ocorrem os trés regimes: de chama pré-
misturada, de chama parcialmente pré-misturada e de chama de difusdo, (Nguyen,
Vervisch, et al., 2010) propbem um modelo de elemento de chama
multidimensional. Assim, o método chamado Multidimensional Flamelet-
Generated manifolds (MFM - traducéo livre: tubos multidimensionais gerados por
elemento de chama) resolve um conjunto de chamas laminares nos trés regimes.
Para este fim, as equacdes governantes sdo derivadas da projecdo do conjunto de
equacOes de balanco de espécies e conservacdo de massa em um subconjunto do
espaco de composicdo, através de um sistema de coordenadas nédo ortogonal. Com
iSs0, 0S Unicos parametros criticos do modelo sdo as taxas de dissipacao
caracteristicas i) da mistura, ii) do progresso de reacdo e iii) cruzada (escalar
reativo e nao reativo).

Essa transformacéo leva a evolucdo temporal e a espacial do sistema a

serem expressas como fungdo de uma combinacéo linear das fragcdes de massa das
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especies e de taxas de dissipacdo dos escalares reativos. Utilizando-se parametros
de controle, como taxas de dissipagdo escalar, condigdes de contorno da chama,

etc., a solucdo das equacgdes de espécies e de energia sdo, entdo, tabuladas.

2.3.
Algumas Técnicas que Nao Consideram a Estrutura da Combustéao

Nesta terceira parte sdo abordados alguns trabalhos que apresentam técnicas
mais gerais, ou seja, que nao fazem nenhum tipo de hipdtese sobre a estrutura da
chama ou do processo de combustdo. A técnica ISAT adotada neste estudo
pertence a esta categoria.

Embora essas técnicas ndo venham a ser usadas no trabalho aqui
desenvolvido, acredita-se que sua descricdo serve para situar o grau de
complexidade associado a reducdo do custo computacional de mecanismos
cinéticos detalhados.

2.3.1.
Reducao por Andlise dos Passos de Reacao

Revel, Boettner, et al. (1994) apresentam um método baseado em analise
dos passos da reacdo e em calculo do fluxo atbmico para a reducdo dos
mecanismos de cinética quimica detalhada. A reducéo por analise e fluxo atbmico
consiste em estudar os passos da reacdo ao longo da coordenada de reacéo,
retirando as espécies que se encontram em estado estacionario e determinando
uma reacao global entre as espécies restantes.

O meétodo foi aplicado a mistura CH4/O,/N,, incluindo as reacdes do NOx.
Um mecanismo global para a combustdo de metano e da formacgdo de NO foi
elaborado envolvendo apenas seis reacGes quimicas e dez espécies. Este
mecanismo é capaz de reproduzir o tempo de ignicdo, a evolucao da temperatura e
da concentracdo de espécies majoritarias e de NO sobre uma gama de condi¢des
experimentais.

A estratégia de reducdo permite dissociar os efeitos térmicos e cinéticos.
Determina-se o fluxo atbmico para cada atomo presente, derivado das taxas de
reacao, entdo, obtém-se os fluxogramas para cada um dos atomos, C, H, O, N, e
para diferentes tempos de reacdo. Comparando-se os graficos dos diferentes
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elementos, pode-se encontrar a reacdo envolvida em uma dada transformacao,
assim, as espeécies e os coeficientes estequiométricos podem ser calculados.

Nesta técnica, as espécies estacionarias sao identificadas e eliminadas; em
seguida, obtém-se as reacOes globais entre as demais espécies, aquelas nao
estacionarias. O estudo da evolucdo da reacdo no tempo permite identificar e
separar cada passo importante e, entdo, elaborar um modelo global em acordo
com as caracteristicas termoquimicas da combustdo. O Gltimo passo consiste em
encontrar expressdes para as taxas globais, que sejam numericamente estaveis, e

adapta-las aos resultados oriundos do mecanismo de célculo detalhado.

2.3.2.
ICE-PIC

O estado termodindmico de um sistema € completamente descrito pela
pressao, temperatura e fragdes molares, logo, quanto maior o nimero de espécies
no mecanismo de cinética quimica detalhada, maior é o custo computacional
associado ao célculo das reacdes quimicas. Assim, com o intuito de reduzir este
custo computacional, Ren, Pope, et al. (2006) apresentam um método de
simplificacdo da cinética quimica detalhada para reduzir o nimero de varidveis
necessarias a descricdo do sistema. Este método é conhecido como Invariant
Constrained Equilibrium Edge Preimage Curve (ICE-PIC) e pode ser usado
juntamente com metodos de armazenamento, como o ISAT, para reduzir, em
muito, o custo computacional de uma simulacdo. Este método é, em grande parte,
baseado em considera¢fes geométricas, envolvendo diversas superficies curvas,
tubos de distribuicdo e suas intersecdes (Ren e Pope, 2005).

Esta é uma técnica cujos Unicos parametros de entrada sdo o espaco de
composicédo reduzida das espécies quimicas e 0 mecanismo cinético detalhado. Os
autores propdem um novo método baseado em um tubo de borda de equilibrio
restrito invariante (ICE). Esse tubo é gerado pelas trajetorias de reacdo oriundas
da borda, onde a composicdo encontra-se em um estado de equilibrio restrito. Em
cada local deste tubo o estado termodindmico € completamente caracterizado pela
pressdo, entalpia e nimero especifico de moles das espécies. A técnica determina
um Unico ponto deste tubo, que corresponde a cada valor realizavel das variaveis

representadas. A reconstrucdo de espécies, que € o processo de identificacdo do
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ponto, tem como objetivo a determinagdo de uma estimativa da composicao
completa no tubo de distribuicdo ICE considerado.

Também é apresentado um método local de reconstrugdo das espécies,
chamado de ICE-PIC, baseado num tubo ICE e usando pré-imagens de curvas
(PIC), no qual ndo ha a necessidade de representar o tubo ou gera-lo por inteiro, o
que seria mais custoso computacionalmente (Ren, Pope, et al., 2006).

Os autores demonstram como as equac6es de uma chama laminar plana em
regime permanente sao resolvidas para gerar bibliotecas da composicdo completa
das espécies quimicas como funcao da distancia ao longo da chama. Uma vez que
a composicdo reduzida pode ser deduzida desta distancia, uma das possiveis
metodologias para reconstrucdo de espécies € usada para estimar a composi¢ado
quimica completa e, a partir disso, o0 erro inerente a reconstrucdo das espécies.

O sistema de interesse consiste de ns, espécies quimicas compostas de ng
elementos. A composicdo das espécies é dada pela matriz E de dimensdo ns X ney,
onde o componente Ej; indica o numero de atomos do elemento j em uma
molécula da espécie i. Os autores usam o vetor z = {z,z,...,2, } para
representar a fracdo molar, o qual pertence ao espaco de composi¢ao completa C.

Considerando que a fragdo molar do elemento i denotada por z{ é parte do
vetor z¢ = ETz, (onde T denota a matriz transposta) de dimenséo ne, tem-se que,
dado que o nimero de moles z° é conservado, o sistema reativo pode ser descrito

no espaco afim, de dimensao ns- ng, definido por:

C(z°) ={z| E"z = z° z € C}. (2.6)

Define-se a regido realizavel C* do espaco reativo afim como:

C*t(z%) ={z|z; > 0,ETz=2z%1z € C}. 2.7)

Para ilustrar a técnica, Ren, Pope, et al. (2006) usam 0 espaco
tridimensional (ns-ng=3) do sistema quimicamente reativo idealizado H,/O, sendo
ns=6 e ng=3. A Figura 2-11 mostra a regido realizavel C*(z®), projetada no
subespaco tridimensional C, com os vetores correspondentes espécies H,, O, e
H,O. A regido realizavel C*(z¢) é um politopo convexo de cinco lados em forma

de cunha e a sua fronteira € composta por cinco faces (planas), em cada uma das
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quais pelo menos um componente de z é zero, enquanto que no interior a regido
realizvel todos componentes de z sdo estritamente positivos. Observa-se que duas
trajetorias de reacdo hipotéticas estdo representadas, através dos pontos z e z’, a
partir dos pontos de origem na fronteira z°(z) e z°(z’) e terminando no ponto de

equilibrio Gnico zeq(z°).

x 107

Figura 2-11. llustracdo da regi@o realizavel para o sistema idealizado H,/O, com 2
trajetérias originando na fronteira e terminando no ponto de equilibrio (Ren, Pope, et al.,
2006).

Devido as reacdes quimicas, a composicdo z(t) evolui no tempo, t, de acordo
com o sistema de equaces diferenciais ordinarias (EDOs):

dz(t)

7 = Slz®l, (2.8)

onde S(z) é o vetor taxa de variacdo, determinado pelo mecanismo de cinética
quimica. As solucGes da Eq.(2.8) fornecem o mapa de reacdo, R(zt), que

representa a trajetoria de reacdo no espaco de z:

R(z0) =z, ZE2=S[R(z1t)] (2.9)
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Os autores mostram que a trajetoria da reacdo através de z permanece na
regido realizavel tende para o ponto de equilibrio, quando o tempo é grande, e
considerando-se a inversdo da flecha do tempo, a trajetoria intercepta a fronteira.

A composicao reduzida, r, € definida como um conjunto de n, variaveis
representadas, sendo 1 < n, < (ns-Ney), que s&o, por exemplo, as espéecies quimicas
majoritarias. Define-se, também, uma combinacdo linear das espécies, a qual
forma a composicdo reduzida, » = BTz, onde B é um a matriz ng X n. A
composicdo reduzida r € um vetor de dimensdo n; no espaco de composicao

reduzida, B, e é confinada a regido realizavel reduzida B*:

Bt(z®) ={r|lr =B"z,z € C*(z°)}, (2.10)

a essa regido reduzida, correspondem as espécies quimicas representadas, as
demais se constituem em espécies ndo representadas.

Reducéo de dimensdo consiste, principalmente, da identificagédo de um tubo
de atracdo de dimensdo n,, M(z°), na regido de realizavel C*(z®). Os autores
afirmam que, para cada ponto r na regido realizavel reduzida, B*(z¢), existe um
Unico ponto correspondente ao tubo, denotado por z"(z%,r), isto é, o tubo néo é
dobrado: Por hipdtese da técnica, as composices que se encontram perto do tubo,
séo aproximadas por aquelas que estdo dentro do tubo.

Na reconstrucdo das espécies, dados z° e r, determina-se z"(z%, 1), que é
um ponto e portanto nao ha necessidade de gerar ou representar o tubo por inteiro.
Nesse caso, define-se também a regido viavel, F, que é a unido da composicdo z

na regido de C* e que contém a composicéo reduzida r:

F(z¢,r)={z|B"z=r,z€ C*(z°)}. (2.11)

Dados z° e r, sem outras consideracGes, geralmente ndo é possivel
determinar z: as composicdes ndo representadas, u, ndo sdo conhecidas. Mas sabe-
se que z esta na regido viavel, F.

A Figura 2-12 mostra a regido reduzida realizdvel B*(z®) (area
sombreada), que é a projecdo perpendicular da regido realizavel C*(z%) no
subespaco reduzido. O plano horizontal ri-r, € 0 espaco de composicéo reduzido,

B. Dada a composicdo z, a composi¢do reduzida r é simplesmente a projecdo
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ortogonal no plano ri-r,. A composicéo ndo representada esta no eixo u;. A figura
também mostra as regides viaveis (unidimensional) F(r) e F(r’), correspondente
aos pontos no interior r e na fronteira r’; a regido viavel de dimenséo zero, F(r ),

corresponde ao ponto r’’ na fronteira.

3
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Figura 2-12. llustracdo da regido realizivel reduzida (hachurada), como a projecdo da
regido realizavel C*. A figura também mostra a regido viavel F (Ren, Pope, et al., 2006).

Para um sistema considerado isobarico e isotérmico, define-se o tubo de
equilibrio restrito (CEM), denotado por M“5(z°), como sendo a uni&o dos pontos,

z%E(2°,1) naregido viavel onde a funcdo de Gibbs é minima:

MCE(z°) = {z = z°E(z°,1)|r € B*(z°)}. (2.12)

A Figura 2-13 mostra o tubo CEM (grade) com H; e O sendo as espécies
representadas para o sistema idealizado. O ponto é a composi¢do de equilibrio
quimico do sistema. As linhas em negrito formam a borda de equilibrio restrito,

que € a intersecdo entre 0 CEM e a fronteira da regido realizavel.
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Figura 2-13. Tubo CEM, em negrito esta a borda equilibrio restrito M £ (z¢) (Ren, Pope,
et al., 2006).

A borda de equilibrio restrito, outra curva de interesse, que representa a

intersecdo de M“E(z¢) e a fronteira da regido realizavel, é dada por:

OMCE (2¢) = MCE(2°) N 9C*(2°). (2.13)

Para cada ponto na fronteira da regido realizavel reduzida, dB*(z®), existe

um unico correspondente ponto na borda de equilibrio restrito, que é dado por:

OMCE(z8) = {z = z°E(z°,r)|r € 0B*(2°)}. (2.14)

O tubo ICE, ilustrado na Figura 2-14, € a unido de todas as trajetorias reacao
R(z% t) progressivas no tempo t e provenientes da geracdo de pontos na, z% na
borda do tubo de equilibrio restrito, M“F(z%). Assim, o tubo ICE (tubo de borda
de equilibrio restrito e invariante) que contém os pontos de equilibrio, € definido

como:

MICE(z8) = {z|z = R(29,t),t = 0,29 € OM‘E(z°)}. (2.15)

Observa-se da Figura 2-14 que, para cada ponto originado na fronteira
A E(Z°), a trajetoria de reacdo segue, quase como uma linha reta, em direcéo a

um tubo unidimensional altamente trator. Apesar de ndo ser evidente a partir da
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figura, esta trajetoria muda bruscamente para aderir ao tubo atrator seguindo para

0 ponto de equilibrio.

-3

x 10

Figura 2-14. Tubo de equilibrio invariante restrito (ICE), para um sistema idealizado, que
€ a unido das trajetorias de reacdo da borda linhas do equilibrio restrito (em negrito)
(Ren, Pope, et al., 2006).

Para cada composicdo reduzida r existe um Gnico ponto z'“E(z%r)

correspondente no tubo, este ponto é definido como:

z'E(z%,1) = {z|z € M'E(z°,1), BTz = 1}. (2.16)

As pré-imagens dos tubos (preimage manifold) mostrados na Figura 2-15,
sdo assim descritos: Dada a composicdo reduzida, a composicdo completa é
conhecida por estar na regido viavel, onde para cada ponto sobre ela, a trajetoria
de reacdo pode ser seguida para tras no tempo, até que cruze a fronteira neste
determinado ponto. O preimage manifold € definido como a unido de todas essas
trajetdrias de reacdo. A Figura 2-15 mostra a regido viavel e o preimage manifold
gerado por ela, cujas fronteiras sdo as curvas bl e b2, para o sistema idealizado
H./O. Essas fronteiras sdo as intersecc¢des entre preimage manifold e as fronteiras

da regido realizavel.
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Figura 2-15. Representacéo da regido realizavel e do preimage manifold (Ren, Pope, et
al., 2006).

Ren, Pope, et al. (2006) consideram que a pré-imagem de uma curva €é
aquela situada no preimage manifold com uma extremidade na regido viavel e
outra na fronteira da regido realizavel; e ainda, que todos os pontos nessa curva
sdo pontos de equilibrio restrito. Assim, a pré-imagem da curva de equilibrio
restrito (CE-PIC) é a intersecdo entre preimage manifold e tubo de equilibrio

restrito (CEM). Esta situacédo € apresentada na Figura 2-16:

CEM manifold

Pre—image manifold

Figura 2-16. Representacdo da intersecdo entre preimage manifold e tubo de equilibrio
restrito (CEM). Essa intersecdo € a pré-imagem da curva de equilibrio restrito (CE-PIC)
(Ren, Pope, et al., 2006).
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Na reducdo da dimensdo da cinética quimica da combustdo, em
substituicdo ao método global para geracdo do tubo de distribuicdo completo, que
¢ computacionalmente invidvel para a combustdo quimica da maioria dos
combustiveis, a proposta dos autores € usar uma técnica local de reconstrucao das
espécies, que identifica os pontos z/“ = (z¢,1) no tubo ICE, para determinados
valores da composicdo reduzida (z¢r). A técnica, chamada ICE-PIC, que usa
pré-imagem de curvas de equilibrio restrito € ilustrada na Figura 2-17 e segue 0
algoritmo:

1. A composico do equilibrio restrito z5(z°,r) é determinada;

2. A pré-imagem da curva de equilibrio restrito, CE-PIC, é seguida
partindo do fim da regido viavel z"'°(0)=z°%(z°r) até a fronteira
7C(s?)=29( r);

3. A trajetéria de reagdo de z°(z°r) é seguida progressivamente no
tempo até interceptar a regi&o viavel em z-(s°)=z"“5(z r).

A Figura 2-17 representa 0 método ICE-PIC, com uma divisao em espécies
representadas (r; e ry) e ndo representadas (u;). Sdo feitas uma representacao
reduzida das espécies e uma reducdo da dimensdo do sistema seguida da
reconstrugdo das espécies. Na figura, observa-se um esquema da regido realizavel
C*(z°) mostrando a regido viavel F(r) e o ponto de equilibrio restrito z°5(r),
correspondendo a composicdo reduzida r dada. A pré-imagem da curva de
equilibrio restrito C°F vai de z°F até sua borda terminando em 2% a qual esta em
uma face de AC*(z%) (tridngulo a esquerda, no qual ry vale zero). E ilustrada
também a borda do equilibrio restrito MF(z°) nesta face e a trajetoria R(Z, ),

que intercepta a regi&o viavel em z'°E,

PIC PIC

Baseado nos dois pontos do CE-PIC z"(s1) e 2~ (s2), 0 valor previsto z"9 é
obtido por extrapolagéo de z° até a face. Uma iteracdo de Newton é feita e resulta
em uma sucessdo de estimativas [2?, 2%, ..., z¥, ..] de 2% (todas em ME(z%)). O
chute inicial, z%, tem o mesmo valor das variaveis representadas como z°9. A
iteracdo é baseada no refino de z com o cuidado de fazer a trajetéria de reacéo

projetada B'R(z"%), #°) passar por r.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0922115/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0922115/CA

Capitulo 2: Revisao Bibliografica 59

e g PIC(60) 2

- ’A\"‘-—--_. B'R(z" ¢t z
e

Figura 2-17. Esquema do método ICE-PIC (Ren, Pope, et al., 2006).

Os autores afirmam que das metodologias de reconstrucdo de espécies que
mostram bons resultados sobre uma gama de temperaturas, o ICE-PIC € o que

produz 0 menor erro maximo.

2.4.
Consideracgdes Finais

A simulagcdo numérica de processos de combustdo esta se tornando uma
ferramenta de analise generalizada em diversas areas, tais como turbinas a gas e
de fornos de combustéo.

No entanto, um dos principais inconvenientes que limitam a descrigéo fiel
da realidade de modelos de combustdo é o esforco computacional necessario para
a solucdo de equacdes de transporte. De fato, tais equacdes envolvem um grande
naumero de variaveis (fracdo de massa das espécies quimicas) e incluem um termo
fonte ndo linear associado a lei de Arrhenius. A rigidez e o esfor¢co computacional
relacionados com a determinag&o de tal termo, em grande parte, dominam o custo
incorrido as simulacdes.

Esta dissertacdo é parte de um estudo cujo objetivo € minimizar os custos de
avaliacdo de uma técnica de reducdo automatica dos mecanismos de cinética
quimica. Assim, duas abordagens de técnicas de reducdo automatica do custo

computacional associado aos mecanismos de cinética quimica foram analisadas: a


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0922115/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0922115/CA

Capitulo 2: Revisao Bibliografica 60

primeira faz alguma restricdo a respeito da estrutura da chama a que a técnica
pode ser aplicada, e nela foram estudas os métodos F-TACLES e MFM; a
segunda ndo faz nenhuma consideragédo sobre a estrutura da chama, podendo ser
aplicada a qualquer sistema, nela estdo as técnicas ISAT, ICE-PIC e reducao por
analise dos passos de reacéo.

Das técnicas apresentadas e considerando-se o estado de desenvolvimento
alcancado pela equipe de combustdo da PUC-Rio, o ISAT é a técnica adotada
neste estudo, por ser, ainda, uma técnica geral cuja aplicacdo ndo tem restricfes e
pode se dar a qualquer sistema. Durante a revisdo bibliografica, foi visto que o
ISAT é uma técnica que vem sendo objeto de estudo, em busca de melhorias, desde
que foi proposta, por isso, esse € um algoritmo que ainda esta em constante evolucao.

Sabendo que existem limitagOes de desempenho que podem ser reparadas,
modificagdes no algoritmo serdo propostas nessa dissertacdo objetivando a
melhora da capacidade de armazenamento, do tempo de simulacdo, da acuracia
das respostas e da eficiéncia da técnica. Estas modifica¢fes sdo implantadas sobre
o algoritmo ISAT original, ndo fazendo parte do escopo deste trabalho a
implementacdo de versdes mais atuais da técnica ou seu acoplamento com o ICE-
PIC.
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