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Resumo 
Andrade, Fernando Oliveira de; Figueira da Silva, Luis Fernando; Mura, 
Arnaud. Contribuição à Simulação das Grandes Escalas de uma Chama 
Turbulenta Pré-Misturada Estabilizada em um Escoamento a Alta 
Velocidade. Rio de Janeiro, 2009. 237 p. Tese de Doutorado - 
Departamento de Engenharia Mecânica, Pontifícia Universidade Católica do 
Rio de Janeiro. 

Uma metodologia híbrida envolvendo simulação de grandes escalas e 

função densidade probabilidade transportada (LES-PDF) é desenvolvida para 

realizar simulações de escoamentos turbulentos reativos a baixo número de Mach. 

Equações de transporte de massa, da quantidade de movimento e de um escalar 

são resolvidas em conjunto com uma equação de estado no contexto do método 

LES. A modelagem da turbulência é realizada pelo modelo clássico de 

Smagorinsky e a taxa de produção química é representada pela lei de Arrhenius, 

para reação de combustão única, global e irreversível. As equações de transporte 

são discretizadas no espaço e no tempo mediante o uso de esquemas de segunda 

ordem, sobre malhas cartesianas uniformes, no âmbito do método dos volumes 

finitos. Os efeitos da turbulência sobre a combustão na escala sub-filtro são 

determinados por uma abordagem lagrangeana da PDF, a qual faz uso da técnica  

de Monte Carlo: equações diferenciais estocásticas (SDE), equivalentes a equação 

de Fokker-Plank, são utilizadas para a variável de progresso da reação química. 

LES e PDF evoluem simultaneamente, trocando informações a cada passo de 

integração no tempo, de modo que o campo de velocidade filtrado, a freqüência 

turbulenta e o coeficiente de difusão são fornecidos por LES, enquanto o modelo 

PDF retorna a taxa de reação química filtrada. Devido ao elevado número de 

partículas empregado no modelo PDF, a paralelização do programa lagrangeano é 

realizada, com base na estratégia de decomposição de domínios, implementada no 

programa euleriano. O modelo final é usado para simular uma configuração 

experimental que consiste de uma chama de metano e ar, estabilizada entre 

escoamentos paralelos de gases queimados e gases frescos em um canal de seção 

transversal quadrada constante. Uma comparação detalhada entre os resultados 

obtidos e os dados experimentais é realizada. 

Palavras-chave 
Simulação de Grandes Escalas (LES), Combustão Turbulenta Pré-Misturada 
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Abstract 
Andrade, Fernando Oliveira de; Figueira da Silva, Luis Fernando (advisor); 
Mura, Arnaud (advisor). Contribution to the Large Eddy Simulation of a 
Turbulent Premixed Flame Stabilized in a high speed flow. Rio de 
Janeiro, 2009. 237 p. DSc. Thesis - Departamento de Engenharia Mecânica, 
Pontifícia Universidade Católica do Rio de Janeiro. 

A hybrid Large Eddy Simulation / transported Probability Density Function 

(LES-PDF) computational model is developed to perform the numerical 

simulation of variable-density low Mach number turbulent reactive flows. 

Transport equations for mass, momentum, and scalars are solved together with an 

equation of state within the LES framework. Turbulence is modeled using the 

classical Smagorinsky closure whereas chemical reaction is first addressed thanks 

to a global single-step chemistry scheme. The governing equations are discretized 

using second order accuracy spatial and temporal approximations applied to 

uniform Cartesian meshes within a finite volume framework. The effects of 

subgrid scale (SGS) turbulence on the combustion processes are accounted for by 

means of a Lagrangian transported PDF model which is coupled with the LES 

solver. The PDF model relies on the use of a Monte Carlo technique: Stochastic 

Differential Equations (SDE), equivalent to the Fokker- Planck equations are 

considered for the progress variable. LES and PDF models are solved 

simultaneously, exchanging information at each integration time step, the velocity 

field, turbulence frequency and diffusion coefficient being provided by LES, 

whereas the PDF model returns the filtered chemical reaction rate. Parallelization 

of the Lagrangian solver has been performed based on the domain decomposition 

strategy, the same strategy being already implemented for the eulerian LES solver. 

The resulting computational model is used to perform the simulation of an 

experimental test case consisting of a CH4-air flame established between two 

streams of fresh and burnt pilot gases in a constant area square cross section 

channel. The accuracy of the numerical solutions provided by the hybrid LES-

PDF approach is assessed by detailed comparisons with experimental data. 

Keywords 
Large Eddy Simulation (LES), Turbulent Premixed Combustion  
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Abreviações 
 
BML Modelo de Combustão de Bray, Moss e Libby 

CDS Esquema de discretização de diferenças centradas 

CGD Difusão do tipo contra-grdiente 

CIC Método de projeção Cloud-in-Cell 

CPU Unidade de processamento de dados 

DNS Simulação numérica direta 

EBU Modelo de combustão Eddy Break Up 

FDF Função densidade probabilidade filtrada 

FGV Vorticidade induzida por chamas 

FVM Método dos volumes finitos 

GD Difusão do tipo gradiente 

IEM Modelo de micro mistura Interaction by Exchange with the Mean 

LES Simulação de grandes escalas 

MPI-2 Protocolo de paralelização Message Passing Interface 

MPICH-2 Instruções de programação do MPI-2 

NGP Método de projeção Nearest Grid Point 

PDF Função densidade probabilidade 

PIV Imagem por velocimetria de partículas 

RANS Médias de Reynolds das equações de Navier Stokes 

SDE Equações diferenciais estocásticas 

SGS Escalas sub-malha 

SIMPLEC Método de solução do acoplamento pressão-velocidade 
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 ത௖ Velocidade média de convecçãoݑ

 ത௜௕ Velocidades condicionais nos gases queimadosݑ

 ത௜௨ Velocidades condicionais nos gases frescosݑ

 ത௣ Velocidade média oriunda do duto principalݑ

 ത௤ Velocidade média oriunda do queimador auxiliarݑ

  ෥ Componentes filtrados do vetor velocidadeܝ

  ᇱ Componentes flutuantes do vetor velocidadeܝ

 Componentes do vetor velocidade estimado כܝ

 Correção das componentes do vetor velocidade estimado ܋ܝ

 ఛ Coeficiente pré-exponencial da lei de Arrheniusܣ

 ௝ Coeficiente de difusão das equações estocásticasܤ

 ௌ Constante do modelo de Smagorinskyܥ

  ஍ Coeficiente de difusão associado a Φܦ
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 ௔ Energia de ativação da reação quimicaܧ
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 ߙ ఈ௝ Fluxo molecular difusivo do escalarܬ

 ஊ Constante do modelo algébrico de densidade de superfície de chamaܭ

 ୼ Número de Karlovitz baseado na largura de filtragem de LESܽܭ

 ఋ Número de Karlovitz baseado na camada interna de chama laminarܽܭ

 ௦ Constante da relação que define convergência de ordem forteܭ

 ௪ Constante da relação que define convergência de ordem fracaܭ
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 ௞ Número de Lewis da espécie química k݁ܮ

 ௙ Massa do fluidoܯ

஻ܰ Número de Bray 

௣ܰ Número de partículas por volume de controle 

઴ܲ,  PDF conjunta da velocidade e campo escalar ࣘ,ܝܲ

ܲࣘ  PDF do campo escalar 

כࣘܲ  PDF lagrangeana do campo escalar 

ܳఈ௝ Fluxo turbulento sub-filtro do campo escalar 

ܴ݁୼ Número de Reynolds baseado na largura de filtragem de LES 

ܴ݁ୡ୦ Número de Reynolds baseado na altura do canal 

ܴ݁ஔ Número de Reynolds baseado na espessura da camada de mistura 

்ܴ݁ Número de Reynolds turbulento 

|ܵ| Módulo do tensor taxa de deformação 

ܵ௛ Termo fonte de entalpia por unidade de volume 

ܵ௅ Velocidade de propagação da chama laminar 

்ܵ Velocidade de propagação média da chama turbulenta 

ܵܿௌீௌ Número de Schmidt sub-filtro 

ܵܿ௞ Número de Schmidt da espécie química k 

௜ܵ Área da seção transversal da malha normal a direção ݅ 

௜ܵ௝ Tensor taxa de deformação 

ܵ௞ Taxa de reação química da espécie química k por unidade de volume 

ܵఈ Termo fonte do escalar ߙ por unidade de volume 

௕ܶ Temperatura dos gases queimados 

௨ܶ Temperatura dos gases frescos 

௖ܸ Volume de controle elementar 

௞ܻ Fração mássica das espécies química k 

ܿ̃ Variável de progresso da reação química filtrada 

ܿ௠ Espessura de quantidade de movimento da camada de mistura 

ܿ௣ Calor específico a pressão constante 

௖݂,௜ Fluxo convectivo através da face ݅ do volume de controle 

ௗ݂,௜ Fluxo difusivo através da face ݅ do volume de controle 

௜݂ Fluxo através da face ݅ do volume de controle 
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݈ி Espessura total de uma chama laminar 

݈௠ Espessura de chama característica das chamas espessas 

݈ఋ Espessura da camada interna de uma chama laminar 

݉௣ Massa da partícula estocástica 

  ᇱ Flutuação de pressão݌

  Pressão estimada כ݌

 ଴ Pressão de referência݌

  ௖ Correção da pressão݌

 ଴ Tempo inicial da discretização temporal das SDEsݐ

 ௙௜௡ Tempo final da discretização temporal das SDEsݐ

 ௟ Escala de tempo integral do movimento turbulentoݐ

 ௡௣ Tempo de execução de um programa paraleloݐ

 ௦ Tempo de execução de um programa serialݐ

 ᇱ Intensidade das flutuações turbulentasݑ

݄ Entalpia específica 

 Transporte turbulento da variável de progresso da reação química ۿ

  Espaço amostral da velocidade ܄

,܅ ࢐ܹ Processo de Wiener 

 Fração mássica das espécies químicas ܇

 Componentes do vetor velocidade ܝ

 Coordenadas espaciais ܠ

 Matriz unitária ۯ

 Coeficiente de deriva das equações estocásticas ܣ

 Termo fonte da equação discretizada do método dos volumes finitos ܤ

 Coeficiente de difusão ܦ

 Número de Damköhler ܽܦ

 Função filtro ܨ

 Iso-superfície de propagação nas escalas submalha ܩ

  Espaço amostral da entalpia específica ܪ

 Termo de interpolação espacial de alta ordem ܪ

 Número de Karlovitz baseado na espessura de chama laminar ܽܭ

 Termo de interpolação espacial de baixa ordem ܮ
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 Número de amostras do sinal da velocidade ்ܯ

ܰ Número total de partículas no domínio de cálculo 

 Números de intervalos na discretização temporal das SDEs ܫܰ

ܲ Centróide do volume de controle elementar 

 Número de Prandtl ݎܲ

ܳ Propriedade genérica do escoamento 

ܴ Constante dos gases ideais  

  ௜௝ Componentes do tensor de Reynoldsܴ , ܀

ܴ݁ Número de Reynolds 

ܵ Termo fonte de reação química em função de um escalar 

ܵሺ݂ሻ Transformada de Fourrier 

 Aceleração de um programa paralelo (Speedup) ݌ܵ

ܶ Temperatura  

ܺ Variável das equações estocásticas 

ܼ݁ Número de Veldovich 

ܾ Termo de geração de Φ  

ܿ Variável de progresso da reação química 

,܅݀ ݀ ௝ܹ Incremento do processo de Wiener 

 Passo de tempo ݐ݀

݇ Energia cinética da turbulência 

݈ Escala de comprimento integral do movimento turbulento 

  Pressão ݌

 

Caracteres Gregos 
 
 ௅ Espessura característica de chama laminarߜ

 Espessura média de chama turbulenta ்ߜ

 ௨ Densidade dos gases frescosߩ

 Densidade do fluido ߩ

Σത Densidade de superfície média de chama por unidade de volume 

 Escala de comprimento de Kolmogorov ߟ

߬௟௕ Taxa de liberação de calor das reações químicas 
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 Dissipação da energia cinética turbulenta ߝ

Ωሶ  Taxa de reação total 

 Coeficiente de difusividade térmica ்ߙ

߸ Velocidade de propagação local da chama 

 ௌீௌ Viscosidade dinâmica sub-filtroߥ

Σௌீௌ Densidade de superfície de chama sub-filtro por unidade de volume 

Δ Largura de filtro usada nas simulações de grandes escalas 

Δܠ Espaçamento de malha 

Δݔ Espaçamento de malha na direção ݔ 

Δݕ Espaçamento de malha na direção ݕ 

Δݖ Espaçamento de malha na direção ݖ 

Δݐ Passo no tempo 

Γ Coeficiente de difusão molecular 

Γ௞ Coeficiente de difusão molecular da espécie química k 

Γఈ Coeficiente de difusão molecular do escalar ߙ 

Γௌீௌ Coeficiente de difusão molecular sub-filtro 

࣒ Espaço amostral do campo escalar 

 ߙ Espaço amostral do escalar ࢻ߰

߶ Escalar genérico 

Ω௠ Freqüência da mistura em escala sub-filtro 

෥߱ Função peso do método NGP 

૎ Espaço amostral das frações mássicas das espécies quimicas 

߮ Riqueza da mistura 

߬௜௝ Tensor das tensões viscosas 

߬௜௝ௌீௌ Tensor sub-filtro das tensões viscosas 

 Viscosidade cinemática ߤ

 ௌீௌ Viscosidade cinemática sub-filtroߤ

δ௜௝ Delta de Kronecker 

 Condutividade térmica do fluido ߣ

૖ Campo escalar 

 Componentes do campo escalar ߪ

 Índice que indica um componente do campo escalar ߙ
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߶ఈ Componente ߙ do campo escalar 

 Função do número de Bray ߦ

 Calor de reação reduzido ߛ

 Energia de ativação reduzida ߚ

઴ Campo vetorial conjunto da velocidade e escalares 

શ Espaço amostral conjunto da velocidade e escalares 

Θఈ Termo de difusão/fonte do escalar ߙ 

દ Termo de difusão/fonte do campo escalar 

 ௠ m-ézimo momento estatístico centradoߤ

߯ Número de dimensões geométricas de um problema de combustão  

Δ ௡ܹ Incremento discretizado do processo de Wiener 

 థே೛ Erro estatístico do método Monte Carloߝ

Φ Variável dependente do método dos volumes finitos 

߷ Coeficiente de interpolação de Rhie-Chow 

 ௦ Convergência de ordem forte das equações estocásticasߛ

 ௪ Convergência de ordem fraca das equações estocásticasߛ

Υ Coeficiente do esquema de correção atrasada 

 ௜ Distância entre os centros dos volumes de controleߜ

ࣰ Volume de fluido contido no problema 

Λ Matriz diagonal: componentes transformadas do tensor de Reynolds 

 

Subescritos 
 
T Propriedade turbulenta 

L Propriedade laminar 

Δ Propiedade resultante da filtragem de LES 

SGS Propriedade carcteristica da escala sub-malha 

VC Relativo ao volume de controle 

Φ Relativo a variável dependente do método dos volumes finitos 

p Relativo à partícula 

b Relativo aos gases queimados 

u Relativo aos gases frescos 
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Superescritos 
 
n+1 Próximo instante de tempo para o qual se busca a solução 

n Instante de tempo mais atual 

n+1 Instante de tempo passado 
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