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3
Modelagem da Combustdo Turbulenta Pré-Misturada

Neste trabalho, a modelagem da combustdo turbulenta pré-misturada €
abordada mediante a utilizagdo de equacdes diferenciais parciais e de equagOes
diferenciais estocasticas que descrevem a evolucdo temporal e espacial das
propriedades do escoamento turbulento e da combustdo. Uma metodologia de
modelagem hibrida é desenvolvida, a qual envolve o acoplamento dos métodos de
Simulacdo de Grandes Escalas (LES) e da Fungéo Densidade de Probabilidade
transportada (PDF). O método LES é empregado na resolucdao das propriedades
filtradas do campo do escoamento no referencial euleriano. O método da PDF
transportada determina a estatistica dos campos escalares e das rea¢des quimicas,
utilizando-se de particulas lagrangeanas que evoluem no escoamento de acordo
com equagcdes diferenciais estocasticas.

No presente capitulo, os conceitos tedricos e as formulagdes matematicas
correspondentes a ambos 0s métodos sdo apresentados. Inicialmente, as equacoes
de transporte governantes do problema da combustao turbulenta pré-misturada séo
descritas. O processo de filtragem destas equagfes de transporte é ilustrado, assim
como a modelagem dos termos sub-filtro resultantes deste processo, isto €, dos
tensores de Reynolds e fluxos escalares. Em seguida, as estratégias utilizadas na
modelagem do termo de taxa de reagdo quimica sdo mostradas em detalhes.

A segunda parte do capitulo descreve os principais aspectos do método da
PDF empregado. A equacao de transporte da PDF do campo escalar no referencial
euleriano é apresentada em detalhe e uma abordagem equivalente é descrita em
termos de equac@es diferenciais estocésticas. Na ultima secdo, o acoplamento da
modelagem hibrida LES-PDF ¢ apresentado de maneira esquematica.
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3.1
Equacdes Governantes

O ponto de partida para qualquer simulacdo computacional da combustao
turbulenta é a definicdo das varidveis envolvidas no problema e a descri¢do das
leis matematicas que governam o movimento e a termodinamica dos fluidos. O
estado de uma mistura gasosa composta por K espécies pode ser completamente
descrito pelas fragbes massicas Y, (x,t) das K espécies quimicas (k = 1, ...,K),
pela entalpia especifica h(x,t), pressdo p(x,t) e os componentes da velocidade
u(x,t). A densidade pode ser escrita como funcdo das fracbes méssicas Y, da

entalpia h e da presséo p, mediante a utilizacdo de uma equacéo de estado,

p=pY,hp). (3-1)

Neste trabalho, a evolucdo do escoamento reativo é descrita pelas equagdes
de transporte de massa, de quantidade de movimento linear, das espécies quimicas
e de energia, a qual é escrita sob a forma da entalpia especifica. Em notacéo
indicial de Einstein,comiej=1,2,3ek =1,...,K, escrevem-se,

dp dpuy;
ot axi

=0, (3-2)

apui apujui 6p a'l'l'j
=—— +-—Y4F -
ot " ox, | ox ox (3-3)

apYy N dpu;Yy _ 0Jx;

+ Sk, (3-4)

ot ax] ax]

+ Sy, (3-5)

onde, 7;; € 0 tensor das tensdes viscosas, F; € a forca de corpo por unidade de
volume, J; € o fluxo molecular difusivo da espécie quimica k na direcéo j, S, € a
taxa de reagdo quimica da k-ézima espécie por unidade de volume, J; € o fluxo
molecular difusivo de energia na diregdo j e S, é o termo fonte de entalpia por
unidade de volume. O termo fonte de taxa de reacdo quimica S, é funcdo das
fracbes massicas Y, da entalpia especifica h e da pressdo p e o termo fonte de

entalpia S;, representa os efeitos de compressibilidade e dissipacédo viscosa.
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Assumindo a hipdtese de fluido Newtoniano, o tensor das tensdes viscosas é

dado por,

(o N du; 2 5 (E)uk) 36
onde u € a viscosidade, que depende das propriedades dos fluidos, e &;; € o delta
de Kronecker.

Neste trabalho, o fluxo de difusdo molecular das espécies é baseado na

hipdtese de transporte difusivo do tipo gradiente e pode ser descrito mediante a

utilizacdo da lei de Fick,

p Y

Jkj = _S_Cka_x]" (3-7)

onde os indices repetidos ndo indicam somatdria. Nota-se que foram desprezados
os efeitos de barodifusdo, de termodifusdo (efeito Soret) e de difuséo por efeito
diferenciado de forca de corpo. Nesta equacdo, Sc, € 0 nimero de Schmidt da
especie k, o qual descreve a razdo da difusividade da quantidade de movimento

pela difusividade de massa da espécie quimica k, e pode ser escrito como,

__
See == 2r (3-8)

onde T}, representa a difusividade molecular da espécie quimica k.
Substituindo-se a Eq. (3.8) na Eg. (3.7), o fluxo molecular difusivo da

especie quimica k na direcdo j é dado por,

aY;
Jkj = —Prka_xj- (3-9)

O fluxo molecular difusivo da entalpia pode ser descrito pela lei de Fourrier

estendida,

SE i i (Pr 1) AL (3-10)
Jni =gy 0x; Scy, *dx;

k=1

onde o primeiro termo do lado direito é o fluxo de entalpia por difusdo molecular
e 0 segundo termo representa o fluxo de entalpia devido a diferentes velocidades

de difusdo de cada espécie quimica. O termo h,, representa a entalpia especifica
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associada a espécie quimica k. Nota-se que, nesta equacao, o fluxo de calor por
radiacdo e o efeito Dufour, isto é, a difusdo da entalpia devido ao gradiente das
fragbes massicas das espécies quimicas, foram desprezados.

O numero de Prandtl é a razdo da difusividade da quantidade de movimento
pela difusividade térmica,

)

P ,
)

(3-11)

onde c, e A representam, respectivamente, o calor especifico médio a presséo
constante e a condutividade térmica do fluido.

O ndmero de Lewis da espécie quimica k, Le;, descreve a razdo entre a
difusividade térmica e a difusividade massica da espécie k,

_See A
Pr  pc,I’

(3-12)

Utilizando a hipdtese de difusividades térmicas e massicas equivalentes, ou
seja, de nimero de Lewis unitario, e assumindo a igualdade dos coeficientes de

difusdo molecular I, = T, o fluxo molecular difusivo da entalpia é dado por,

Jni =—pl oh 3-13
hj — p ax] ’ ( - )
como conseqiiéncia, os numeros de Schmidt e Lewis sdo iguais para todas as
espécies quimicas.

O termo fonte de entalpia, Sy, pode ser escrito como,

Dp aTi]'
—_— U; ,

S = (3-14)

onde o termo Dp/Dt representa os efeitos de compressibilidade e w; d7;;/0x;
descreve a producdo de energia devido a a¢do das forgas viscosas por unidade de
volume. Assumindo a hipo6tese de regime de escoamento a baixo ndmero de
Mach, o segundo termo do lado direito desta equacdo pode ser negligenciado.
Além disto, a influéncia da pressdo no célculo da densidade e do termo fonte de
entalpia passa a ser exercida por uma pressdo p, de referéncia. Nota-se que, em
algumas aplicacbes de combustdo, notadamente em motores de combustio
interna, esta pressdo de referéncia pode sofrer variacbes temporais consideraveis.

Em outras aplicacdes, tais como de combustores de turbinas a gas em regime
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estacionario, a pressao p, é aproximadamente constante (Waldherr et al., 1991).
Neste trabalho, em consonancia a hipdtese de baixo nimero de Mach, a presséo de
referéncia é considerada constante, de maneira que o termo Dp/Dt é aproximado
para dp,/dt e também pode ser negligenciado.

Nota-se que, mediante ao conjunto de hipdteses simplificadoras adotadas, as
equacOes de transporte das fracdes massicas das espécies quimicas e da entalpia
possuem formas equivalentes. Desta maneira, estas equacdes podem ser escritas
em termos de uma equacao geral de transporte de um campo escalar, ¢, o qual é
composto por um conjunto de o = K + 1 escalares, onde ¢, =Y, para k =
1,...,K,e ¢, =h.

Com estas definicGes, o sistema de equacdes a ser resolvido é composto pela
equacéo de transporte de massa, de quantidade de movimento, do campo escalar, e
por uma equacdo de estado. Em notacdo indicial, comiej=1,2,3ea =1,..,0,
escrevem-se,

dp dpy;
ot Oxl-

=0, (3-15)

apui apujul _ 6p n a'l'ij

ar * ox; dx;  0x;’ (3-16)

0pda apuj¢a _ d 09,
ot + axj = a—x] pFa axj + Sa ’ (3-17)
p=p(Pa) . (3-18)

Cabe observar que a determinacdo do campo escalar, ¢, fornece uma
descricdo completa das propriedades termoquimicas da mistura gasosa. Na secéo
3.2.4, sera visto que, mediante as hipoteses simplificadoras da cinética quimica
adotadas neste trabalho, 0 campo escalar podera ser representado por um unico
escalar, conhecido como variavel de progresso da reacdo quimica, c. A evolugdo
da varidvel de progresso, ¢, determina a influéncia da combustdo no escoamento,
a qual é exercida mediante a variacdo da densidade do fluido. A densidade, p, € 0
termo fonte escalar, S,, sdo fungdes exclusivas de c, ou seja, p = p(c) e S, =
S(c). Com estas hipoteses, o sistema de equacdes a ser resolvido é formado por 6

equac0es e 6 incognitas.
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3.2.
Simulagédo de Grandes Escalas

A solucdo completa do sistema de Egs. (3.1) a (3.5), para altos numeros de
Reynolds e Damkahler, requer um esforgo computacional consideravel, tendo em
vista a ordem de grandeza das escalas espaciais e temporais necessarias para que
sejam representadas todas as estruturas presentes no escoamento. Em particular, a
presenca de reacdes quimicas exotérmicas interagindo com a turbuléncia faz com
que um grande numero de graus de liberdade tenha que ser resolvido.

Para que simulacGes de casos de interesse pratico sejam viaveis, €
necessario que uma parte deste conjunto de graus de liberdade seja filtrada. Este
processo pode ser feito de vérias maneiras e, com exce¢do da DNS, todos os
métodos de simulacdo de escoamentos turbulentos reativos adotam este tipo de
estratégia (Geurts, 2003).

O método da Simulacdo de Grandes Escalas consiste na aplicacdo de um
filtro espacial nas equacdes de transporte, Egs. (3-15) a (3-18), o qual seleciona
somente as maiores estruturas turbulentas para serem simuladas explicitamente.
As menores estruturas, chamadas de estruturas sub-filtro, sd&o modeladas em
funcdo do comportamento destas estruturas maiores.

Inerente a0 método esta a hipdtese de que 0s erros numéricos associados a
integracdo temporal das equacgdes de transporte podem ser desprezados, uma vez
que nos métodos numéricos tradicionais a resolucdo temporal é muito mais fina
guando comparada com a espacial. Isto implica que o passo de tempo utilizado no
avanco temporal das equagOes de transporte deve ser extremamente pequeno para
que a dindmica temporal do escoamento possa ser reproduzida adequadamente e
para que 0 erro numerico associado a discretizagao temporal seja desprezivel.

Considerando-se uma propriedade do escoamento, g, um processo de

filtragem espacial ponderado pela densidade p pode ser definido por ,

PG, ) = jij Fx—x5000)pg(X, 0K,  g'=g—-g§ (319

onde p € a densidade média, g € o valor filtrado, g’ é o valor residual, F ¢é a
funcéo filtro, V. é o volume sobre o qual a operacéo de filtragem é aplicada, d3x’
corresponde a dx; 'dx, dx;' e A(x) = A;(X)A,(x)A5(x) é a largura da banda de

filtragem que, em geral, varia espacialmente.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0510816/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0510816/CA

Capitulo 3. Modelagem da Combustdo Turbulenta Pré-Misturada 79

Tal processo pode ser empregado de duas maneiras distintas: explicitamente
ou implicitamente. No primeiro caso, ele deve ser independente do processo de
discretizacdo numérica, sendo que, em geral, a frequéncia de corte € bem menor
do que a frequéncia associada a malha local, a qual é proporcional ao inverso do
espacamento de malha. Vaérios tipos de filtros explicitos sdo sugeridos pela
literatura, sendo que os mais utilizados sdo os Gaussianos, 0os Top Hat e os filtros
em espaco espectral (Pope, 2000).

No segundo caso, o processo de filtragem é realizado implicitamente,
baseado no fato de que o préprio processo de discretizacdo de um método
numérico é, intrinsecamente, um processo de filtragem espacial e temporal. Desta
maneira, a largura de filtro espacial é relacionada diretamente ao espacamento de
malha e a largura de banda do filtro temporal é associada ao passo de tempo das
simulacgdes. Se a influéncia da filtragem temporal for desconsiderada, qualquer
processo de discretizacdo espacial pode ser escrito na forma da Eq. (3-19).

O presente trabalho faz uso do processo implicito de filtragem mediante a
utilizacdo de um método numérico de volumes finitos. Neste método, o dominio
computacional é dividido em M volumes de controle V,;, com i =1,...,M. As
equacOes de transporte sdo integradas em cada um destes volumes de controle, o
que corresponde a aplicacdo de um filtro na forma da Eq. (3-19) com uma funcéo

F dada por,

F= { 1, sex' € V. (3-20)

0, caso contrario

As equacdes de transporte sdo resolvidas para cada um destes M volumes
computacionais discretos, aos quais sdo associados o0s valores dos trés
componentes de velocidade, pressdo, campo escalar e densidade. As formas das

equac0es de transporte filtradas sdo apresentadas a seguir.

3.2.1.
Filtragem das Equacdes de Transporte

Como mencionado anteriormente, o processo de filtragem implicita em LES
considera que a resolucdo temporal dos métodos numéricos tradicionais é grande

o suficiente quando comparada com a espacial. Como conseqiiéncia, os efeitos da
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filtragem temporal podem ser desprezados. Isto implica que os operadores de
filtragem e as derivadas temporais das equac6es de transporte comutam.

A operacdo de filtragem dos termos que envolvem as derivadas espaciais,
principalmente dos termos convectivos, ndo lineares, pode introduzir erros de
comutacdo. Tais erros sdo mais evidentes nos casos em que a largura de banda de
filtro, ou espacamento da malha, passa por variagdes consideraveis em funcéo da
sua posicdo no espaco. Geralmente, o tamanho das estruturas turbulentas que
contém a maior parte da energia varia de acordo com o regime do escoamento e a
regido no espago. Em muitos casos, as regides de interesse sdo concentradas em
locais especificos, tais como em camadas limites ou zonas de recirculacdo, por
exemplo. Portanto, para que ndo haja desperdicio de recursos computacionais e
para que as estruturas de interesse sejam simuladas adequadamente, é conveniente
que a largura do filtro espacial se adapte aos diferentes requerimentos, o que torna
essencial que o tamanho da malha varie espacialmente (Sampaio, 2006).

No presente trabalho, entretanto, faz-se a opcdo do emprego de malhas
uniformes. Se por um lado é sabido que a demanda de poténcia computacional
aumenta consideravelmente com esta opcao, por outro, resultados mais precisos
séo esperados, uma vez que 0s erros de comutacdo na operacdo de filtragem das
derivadas espaciais podem ser considerados nulos.

Desta maneira, as equacdes de transporte filtradas podem ser escritas como,

o, ol _

=0, 3-21
ot " ox, (3-21)

—~ —~ o~ — = SGS
dapti; N 0pt;t; _ _a_p N ﬂ B 0t;; ' (3-22)

ot ax] axi ax] ax]
aﬁ@a ap_ajgga 0 _= aQBa aQozj G
- — S . 3-23
oc | ox, oxg\""ox ) ox 1@ (3-23)
onde,

50 = (puyn, — piiil;) (3-24)

Quj = (PuPa — DTl Py) - (3-25)
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Nota-se que o processo de filtragem das equacOes de transporte introduz

SGS
ij

fluxo turbulento sub-filtro do campo escalar, Q,;. Estes termos representam,

novas variaveis no problema, representadas pelo tensor sub-filtro, 777>, e pelo

respectivamente, as contribui¢cbes do transporte turbulento da quantidade de
movimento e do campo escalar nas escalas resolvidas de LES. Adicionalmente, o
termo de taxa de reagdo quimica filtrada, S,, oferece complicagBes para ser
resolvido, as quais estdo associadas a sua dependéncia exponencial do campo
escalar. Sua decomposi¢cdo no processo de filtragem produziria termos abertos
extras ndo desejados. Cabe mencionar que a principal dificuldade na utilizacdo de
LES em escoamentos turbulentos reativos esta relacionada a resolucdo do termo
de taxa de reacdo quimica filtrada, uma vez que, na maioria dos casos praticos, a
maior parte dos efeitos das rea¢des quimicas, da difusdo molecular e da dissipacao
do campo escalar ocorre integralmente em escalas sub-filtro.

Neste contexto, o foco do problema passa a ser o fechamento do sistema de

equacOes mediante a modelagem do tensor sub-filtro, rfj“ , do fluxo sub-filtro do

campo escalar, Q,;, € da taxa de reagdo quimica filtrada, S, Daqui por diante, as
propriedades sub-filtro sdo denominadas sub-malha, visto que, como mencionado
previamente, o processo de filtragem aplicado no presente trabalho é implicito a

discretizacdo numerica.

3.2.2.
Tensor Sub-Malha

A maioria dos modelos sub-malha faz uso da hipotese de que as pequenas
estruturas turbulentas possuem caracteristicas aproximadamente homogéneas e
isotropicas, 0 que as tornam mais passiveis e previsiveis de serem modeladas.
Estas estruturas se encontram em estado de equilibrio energético e sdo
dependentes das estruturas turbulentas das grandes escalas. A troca de energia
cinética da turbuléncia estd associada diretamente as diferencas entre as escalas
caracteristicas de comprimento, sendo que as maiores escalas contém a maior
parte do espectro de energia, a qual é transferida para as pequenas escalas na
forma de uma cascata de energia unidirecional (Pope, 2000).

Neste sentido, o papel dos termos sub-malha na cascata de energia é

usualmente modelado mediante a introducdo de novos termos de transporte
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difusivo do tipo gradiente, similares aqueles encontrados nas equacgdes de
transporte originais. Uma propriedade escalar é associada a estes termos com o
objetivo de equilibrar a taxa de transferéncia inercial de energia e promover sua
dissipacdo nas menores escalas. Desta maneira, para escoamentos com densidade
variavel, o tensor sub-malha pode ser escrito como (Germano et al., 1991),
SGS 1 S SGS _ C 1 S C (3_26)
Tij” 30Tk = Mses Sij ~3 ijSkk | »
onde ugss € uma propriedade escalar conhecida como viscosidade sub-malha e Sij
é o tensor de taxa de deformacéao das escalas resolvidas,
g 1 /01 4 o1, (3-27)
b 2 ax] Oxi '

Fazendo-se uma analise dimensional é possivel mostrar que a viscosidade
sub-malha pode ser definida em fungdo de uma combinacédo de escalas de tempo e
comprimento. Observa-se que a escala de comprimento é bem definida em LES,
uma vez que na filtragem implicita ela pode ser representada pela dimenséo
caracteristica de malha. A escala de tempo pode ser definida, por exemplo, pelo
inverso da magnitude da taxa de deformacéo das escalas resolvidas, S; ;- Seguindo

este raciocinio, diferentes modelos de viscosidade sub-malha foram concebidos,

sendo que o mais conhecido dentre eles é o de Smagorinsky (1963).

3.2.2.1.
Modelo de Smagorinsky

O modelo de viscosidade sub-malha de Smagorinsky, utilizado no presente
trabalho, assume um equilibrio entre producdo, transferéncia e dissipacdo de
energia nas pequenas escalas, utilizando a taxa de deformacédo resolvida para
definir uma escala de tempo e o0 espacamento de malha para definir uma escala de
comprimento. Deste modo, a viscosidade sub-malha é calculada a partir das

grandezas resolvidas de acordo com (Germano et al., 1991),

HsGs = zﬁ(CsA)2|§| ) (3-28)
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onde |S| é o médulo do tensor taxa de deformagdo do campo de velocidades

resolvido,

A é uma escala de comprimento associada a largura de filtro espacial e Cs é a
constante de Smagorinsky.

A escala de comprimento A corresponde as menores escalas resolvidas e
pode ser determinada em funcdo do espacamento de malha local. Para casos de

malhas que apresentam volumes de controle na forma de paralelepipedos,

A=3V,, (3-30)

onde V, é o volume de um elemento de malha.

Nota-se que o comprimento de filtro A é um escalar, enquanto que as
estruturas turbulentas a serem resolvidas sdo tridimensionais, possuindo escalas de
comprimentos diferentes nas diversas diregfes. Portanto, se a proporc¢ao entre 0s
espacamentos de malha das trés direcdes cartesianas for muito elevada, € possivel
que a viscosidade pgs Seja superestimada na direcdo cujo comprimento de malha
é menor. Por exemplo, caso o espacamento de malha na direcdo x (Ax) seja muito
maior do que Ay e Az, a viscosidade sub-malha pode ser superestimada para as
estruturas turbulentas cujas dimens@es caracteristicas sdo da ordem de grandeza
do espacamento de malha nas direcdes y e z (Sampaio, 2006). A solugédo imediata
para este problema é adotar uma distribuicdo de malha a mais homogénea o
possivel nas trés direcoes.

Os valores da constante de Smagorinsky sdo escolhidos de tal forma que o
equilibrio local de energia seja mantido, sendo que normalmente variam de 0,1 a
0,25, dependo das caracteristicas do escoamento em questdo (Pope, 2000).

Resumidamente, as principais limitacbes do modelo de Smagorisky s&o:
(@) o modelo nédo prevé uma viscosidade sub-malha nula caso o escoamento se
torne laminar. Este fato pode ser relevante em escoamentos reativos, uma vez que
a liberacdo de calor pelas reacBes quimicas pode ocasionar a re-laminarizacao
local do escoamento, (b) por assumir a hip6tese de equilibrio de energia, 0 modelo
pode falhar em regides onde este equilibrio é destruido. O modelo ndo prevé a

transferéncia de energia das pequenas para grandes escalas de comprimento, isto
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é, a cascata retrograda de energia, (c) para simulagcdes que empregam elementos
de malha altamente anisotropicos, o0 modelo tende a ser demasiadamente difusivo
e pode ndo representar adequadamente as menores estruturas tridimensionais.
Mesmo considerando-se estas limitagdes, este modelo pode ser empregado
com sucesso dependendo da aplicacdo em questdo. Por este motivo e pela
simplicidade na implementacdo numerica, o0 modelo de Smagorinsky € largamente

utilizado na modelagem do tensor sub-malha (Lesieur et al., 2005).

3.2.3.
Fluxo Escalar Sub-Malha

Em escoamentos turbulentos reativos, o transporte difusivo do tipo contra-
gradiente do campo escalar pode acontecer quando a dindmica do escoamento na
regido proxima a frente de chama é determinada principalmente pela expansédo
térmica associada as reacdes quimicas. Nesta situacdo, os efeitos da diferenca de
pressao entre os gases frescos (mais densos) e 0s gases queimados (menos densos)
podem ser determinantes no processo de transporte turbulento do escalar. De
maneira oposta, o transporte difusivo do tipo gradiente tende a acontecer quando
as flutuacbes turbulentas de velocidade dominam a dindmica do escoamento
préximo da regido onde ocorrem reacdes quimicas. Tais flutuagcdes tém por efeito
principal o dobramento dos elementos de chama e a reducdo dos efeitos de
variacdo de densidade associados a liberacao de calor.

Esta competicdo entre efeitos de expansdo térmica das reacdes quimicas e
efeitos de mistura turbulenta pode ser descrita em termos do numero de Bray
(Veynante et al., 1997),

_ TipSL

5= e (3-31)

onde 1;;, € um fator relacionado a liberacdo de calor, S; € a velocidade de chama
laminar, u’ é a intensidade de turbuléncia e ¢ é uma funcao da ordem da unidade,
que leva em consideragdo a capacidade dos pequenos vortices dobrarem a frente
de chama. O transporte contra-gradiente ocorre para baixos valores de u'/S, e
altos valores de t;;,, correspondendo a Ny > 1, enquanto que o transporte gradien-

te acontece para N < 1.
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Neste contexto, uma das questdes atuais no desenvolvimento de LES de
escoamentos turbulentos reativos € a representatividade do transporte difusivo do
tipo contra-gradiente do campo escalar nas escalas sub-malha, nos casos em que
Ng € muito maior do que a unidade. Tomando-se como base os resultados
apresentados no trabalho de Boger e Veynante (2000), a intensidade do fluxo
escalar sub-malha aumenta quase que linearmente com a largura caracteristica do
filtro espacial. Entretanto, o processo de transporte (gradiente ou contra-gradiente)
é independente desta largura de filtro. Portanto, com o0 uso de uma malha
computacional adequada é esperado que a parte mais relevante do fenémeno do
transporte difusivo contra-gradiente seja reproduzida pelas escalas resolvidas de
LES, mesmo com a utilizacdo de um modelo sub-malha baseado em hipoteses de
transporte difusivo gradiente. Cabe observar que existe uma grande caréncia de
trabalhos que tratam da importancia do transporte contra-gradiente do campo
escalar em LES, sendo assim a argumentacdo acima ndo pode ser considerada
conclusiva. No entanto, esta € a estratégia empregada pela grande maioria dos
trabalhos atuais na area de modelagem da combustao turbulenta, a qual também ¢é
utilizada no presente trabalho.

Deste modo, o fluxo sub-malha do campo escalar é escrito de maneira
similar ao tensor sub-malha (Fox, 2003),

0Pa

Quj = —plsgs (3-32)

onde ¢,¢é o campo escalar resolvido e s é 0 coeficiente de difusdo sub-malha, o

qual é calculado por analogia ao modelo de Smagorisnky,

Zﬁ(CsA)Z &l = Uscs
Scsgs Scsgs

SGS = (3-33)
onde Scs;s € 0 nUmero de Schmidt sub-malha.

Convém notar que, na situacdo em que a difusividade da quantidade de
movimento é mais intensa do que a difusividade massica das espécies quimicas, €
esperado que o coeficiente de difusdo sub-malha seja consideravelmente maior do
que o coeficiente de difusdo molecular, o qual é normalmente negligenciado na
maioria dos estudos disponiveis na literatura. Neste trabalho, porém, os dois

coeficientes sdo levados em consideracéo.
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3.2.4.
Taxa de Reacdo Quimica

A determinagdo da taxa de reagdo quimica filtrada, S,, constitui o maior
desafio da Simulacdo de Grandes Escalas de escoamentos turbulentos reativos.
Como mostrado na secdo 2.3.2, as principais dificuldades estdo diretamente
relacionadas as pequenas escalas caracteristicas de tempo e comprimento dos
fendmenos quimicos. Em geral, o espacamento de malha utilizado nas simulag6es
de casos de interesse pratico € maior do que a espessura da camada interna das
chamas, cuja ordem de grandeza varia em torno da fracdo de milimetro. Deste
modo, as principais contribui¢des das reacbes quimicas ocorrem em escalas sub-
malha, 0 que implica que o termo S, ndo pode ser determinado unicamente a
partir das escalas resolvidas de LES. Como resultado, a formulacdo de um modelo
para determinar a taxa de reacdo quimica filtrada é indispensavel.

Tal modelo deve conter hipéteses bem fundamentadas em relacdo a sua
aplicacdo aos regimes de combustéo turbulenta pré-misturada e aos mecanismos
basicos da cinética quimica. Neste sentido, o presente trabalho utiliza uma
abordagem de modelagem de natureza estatistica, baseada na formulacdo da
funcdo densidade probabilidade transportada. A principio, esta abordagem permite
a modelagem das chamas presentes em todos os regimes de combustéo turbulenta
pré-misturada, isto é, das chamas dobradas e corrugadas, das chamas espessas e
das chamas distribuidas (Mura et al., 2003). Cabe mencionar que 0s regimes de
combustdo turbulenta pré-misturada séo ilustrados na Figura 2.7.

As configuragdes das chamas dobradas e corrugadas, das chamas espessas e
das chamas distribuidas sdo ilustradas de maneira esquematica na Figura 3.1. As
chamas dobradas e corrugadas sdo caracterizadas pelo namero de Damkahler, Da,
alto e pelo nimero de Karlovitz, Ka, menor do que a unidade. Nestas chamas, as
reacdes quimicas sdo muito mais rapidas do que as flutuacbes caracteristicas do
campo turbulento. As menores estruturas turbulentas sdo maiores do que a
espessura da camada interna da chama, o que implica que a estrutura local de uma
chama laminar é mantida. A frente de chama turbulenta é representada pela
colecdo destas chamas laminares finas, as quais sdo dobradas e corrugadas pelos
efeitos da turbuléncia e formam uma fina interface entre os gases frescos e 0s

gases queimados.
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As chamas espessas sdo caracterizadas pelo baixo numero de Damkohler,
Da. A escala de comprimento caracteristica da turbuléncia é pequena o suficiente
para interagir com a camada de pré-aguecimento destas chamas. Esta interacdo
ocasiona um aumento da difusividade do calor, resultando numa maior velocidade
de chama turbulenta, S, e no aumento da espessura da chama, 8.

As chamas distribuidas sdo caracterizadas pelo numero de Damkohler, Da,
menor do que a unidade. A escala de comprimento caracteristica da turbuléncia é
suficientemente pequena para penetrar na espessura da camada interna destas
chamas, levando a quebras locais das reacfes quimicas devido a perda de calor e
radicais para camada de pré-aquecimento. Além disto, por¢Bes de gases frescos
séo espalhadas no espago, pelo efeito da interacdo entre as flutuagdes turbulentas e
as reacOes quimicas, de maneira que estas chamas podem ser caracterizadas por

apresentarem reagdes quimicas distribuidas.

Espessura média Espessura média
da chama turbulenta, 3; b) da chama turbulenta, &;

a)

/
Camada interna /

/
/
/
/
o '
/ !
| . h
Camada de pré- i
\

aquecimento

Camada de pré-
aquecimento

Camada interna
GASES
FRESCOS

GASES
GASES FRESCOS
QUEIMADOS
GASES
QUEIMADOS

Espessura média
da chama turbulenta, &;

C)

Camada de pré-
aquecimento

Camada interna
GASES
FRESCOS

GASES
QUEIMADOS

Figura 3.1 Representacdo esquematica das frentes de chama, caracteristicas dos
diferentes regimes de combustdo turbulenta pré-misturada: (a) chamas dobradas e
corrugadas, (b) chamas espessas e (¢) chamas distribuidas.
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Uma vez definida a aplicacdo do modelo em termos de configuracdo das
chamas, € necessario estabelecer uma expressdo para determinar a taxa das
reacdes quimicas. Neste contexto, o presente trabalho utiliza a lei empirica de
Arrhenius, deduzida mediante uma série de hipdteses simplificadoras da cinética
quimica apresentadas no Apéndice A,

S(©) = Ap(1 = exp (8 (3-34)

7)
c+1/y)’

onde A, é uma constante, inversamente proporcional ao tempo caracteristico das
reagdes quimicas, p é a densidade, ¢ € uma temperatura normalizada, conhecida
como variavel de progresso da reacdo quimica, y é o calor de reacdo reduzido e 8
é a energia de ativacdo reduzida.

O numero de Zeldovich, Ze, € introduzido para quantificar a sensibilidade
da taxa de reagdo quimica a temperatura,

E(T, —T,
Te = (b u)

) 3-35
RT? (3:35

onde E é a energia de ativacdo da reacdo quimica, T, é a temperatura dos gases
queimados, T, é a temperatura dos gases frescos € R € a constante dos gases
ideais. Para queima de hidrocarbonetos com ar, Ze ¢é da ordem de 10.

E importante notar que, mediante as hipoteses simplificadoras da cinética
guimica adotadas, as quais sdo apresentadas no Apéndice A, os gases frescos sao
caracterizados pelos valores da variavel de progresso da reacdo quimica ¢ = 0,
enguanto os gases queimados sao representados pelos valores de ¢ = 1.

Percebe-se, também, que a taxa de reacdo quimica pode ser determinada
exclusivamente em funcdo da variavel de progresso da reacdo quimica, c. Isto
implica que a equacdo de transporte do campo escalar, Eq. (3-23), também deve
ser colocada em funcéo da variavel de progresso, c.

Com estas definigcdes, o foco das secdes a seguir passa a ser a apresentacao
de uma formulacdo matematica adequada para representar a evolucdo espacial e
temporal da taxa de rea¢do quimica nas escalas resolvidas de LES. Este trabalho
emprega uma formulacdo de natureza estatistica, a qual incorpora 0s principais
processos fisicos presentes nas chamas turbulentas pre-misturadas, ilustradas na

Figura 3.1. Trata-se do método da funcéo densidade probabilidade transportada.
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3.3.
Método da Funcdo Densidade Probabilidade Transportada

O método da funcdo densidade probabilidade transportada (PDF) consiste
em resolver uma equacédo de transporte para uma PDF conjunta da velocidade e
campo escalar ou para uma PDF do campo escalar. Estas PDFs permitem fornecer
uma descrigdo estatistica completa, do tipo uni-ponto, do campo de velocidade e
escalar ou do campo escalar, respectivamente. Uma das principais vantagens do
método reside no fato de que os momentos estatisticos do termo de taxa de reacéo
quimica podem ser calculados explicitamente, sem a necessidade de modelagem.
Por outro lado, uma vez que o método fornece estatisticas do tipo uni-ponto, 0s
termos que envolvem gradientes das propriedades do escoamento ndo podem ser
resolvidos de forma explicita. Desta maneira, alguns efeitos importantes no
transporte da PDF, tais como os de difusdo molecular e dissipacdo do campo
escalar devem ser modelados. Atualmente, os principais desenvolvimentos no
ambito das equagOes de transporte da PDF estdo relacionados & melhoria do
realismo fisico de tais modelos, conhecidos como modelos de micro-mistura.

A equacdo de transporte da PDF conjunta da velocidade e campo escalar €
uma equacdo multidimensional que envolve tantas variaveis independentes quanto
as dimensdes geometricas, do vetor velocidade e da composicdo da mistura. Esta
equacdo contém termos de transporte transiente e convectivo da PDF, termos de
gradiente de flutuacdo de pressdo, de dissipacdo viscosa e difusdo molecular
condicionados ao campo escalar e termos de gradiente de pressdo média e taxa de
reacdo quimica. Sua resolucdo fornece uma descricdo estatistica completa dos
campos de velocidade e do campo escalar. Os momentos estatisticos de primeira e
segunda ordem, associados a meétodos como RANS ou LES, podem ser facilmente
determinados. Alem disto, 0s momentos estatisticos de maior ordem, tais como
correlagdes triplas de velocidades, podem ser calculados (Fox, 2003).

O presente trabalho emprega uma formulacdo baseada na equacdo de
transporte da PDF do campo escalar, a qual ndo contém informacgdes sobre a
evolucdo dos campos de velocidade e de turbuléncia. Como conseqliéncia, é
necessario realizar o acoplamento com um modelo que forneca o campo de

velocidade do escoamento e as informacdes relativas as escalas caracteristicas de
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tempo e comprimento da turbuléncia. Neste trabalho, tal acoplamento é obtido
através da modelagem hibrida LES-PDF.

Um dos maiores atrativos desta abordagem € que 0s principais processos
fisicos presentes em uma frente de chama turbulenta, compostos pela difusédo
molecular, mistura turbulenta e expanséo térmica, sdo levados em consideracdo na
determinacdo da taxa de reacdo quimica filtrada, S,. Neste trabalho, isto é
possivel mediante a resolucao de equac@es diferenciais estocasticas equivalentes a
equacdo de transporte da PDF euleriana do campo escalar. O escoamento é
representado por particulas estocasticas, cada uma delas carregando seu préprio
conjunto de propriedades (posicdo no espaco fisico e composicdo do campo
escalar). Os valores de velocidade e turbuléncia e os coeficientes de difusdo sao
obtidos do campo euleriano, usado para descricdo do escoamento, possibilitando
que os efeitos da difusdo molecular, da mistura turbulenta e da reacdo quimica
sejam avaliados em cada particula. Em particular, o termo de reacdo quimica pode
ser calculado de acordo com a Eq. (3-34), sem a necessidade de modelagem.

A equacdo de transporte da PDF do campo escalar pode ser obtida
integrando-se no espaco amostral de velocidade a equacdo de transporte da PDF
conjunta da velocidade e do campo escalar. A seguir, as formulacdes matematicas
destas duas equacdes sdo apresentadas. A abordagem lagrangeana é descrita em
detalhe mediante a formulacdo das equacGes diferenciais estocasticas equivalentes
a equacdo de transporte da PDF euleriana do campo escalar. Na ultima se¢do do
capitulo, a formulacdo usada neste trabalho é apresentada e o acoplamento entre
0s métodos LES e PDF é discutido.

3.3.1.
PDF Conjunta da Velocidade e Campo Escalar

Considerando-se um campo vetorial ®(x,t) = [u(x,t), Y(x,t), h(x,t)]
como o0 conjunto do campo de velocidade, da fracdo massica das espécies
quimicas e da entalpia, sua funcdo densidade probabilidade conjunta
Pe(W;x,t) = Pyyn(V, @, H;x,t) € definida como a probabilidade de um evento
onde os campos aleatdrios de velocidade u(x,t), da fracdo maéssica Y(x,t) e da
entalpia h(x,t) em um ponto X e no instante de tempo t encontram-se na

vizinhanca diferencial de valores fixos do espaco amostral V, ¢, e H, isto &,
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Pe(W;x,t)d¥Y = Prob {¥ < ®(x,t) < ¥ + d¥}
= Prob ({V<u(x,t) <V+dV}n (3-36)

{fe<Yxt)<e@+de}n{H < h(x,t) <H+dH}).

O lado direito é a probabilidade que as variaveis aleatorias u(x, t), Y(x,t) e
h(x, t) tem de se encontrarem no intervalo de valores do espaco amostral do vetor
velocidade V e V + dV, do vetor de fragdes méassicas ¢ e ¢ + de e do vetor de
entalpia H e H + dH, respectivamente, para cada realizagdo do escoamento
turbulento reativo.

A equacdo de transporte da PDF conjunta da velocidade, fracdo massica de
espécies quimicas e entalpia, a qual é derivada em detalhe no Apéndice B, pode
ser escrita como,

0p(P)Pp(¥; x, 1) 4 Ip(P)u;Po (Wi x, ) _

Jat ax]

-aivj [o(®) (A, |®)Po (¥; x, 0]
0 0
e [P ()C[ W) P (W%, )] — o [p(F)(Ch [ F) P (¥ %, 0],

(3-37)
onde os termos de fluxos condicionados (Aj|‘P), (Cr|¥) e (C,|W) sdo descritos
respectivamente pelas equacgdes (B-1), (B-2) e (B-3). Tais termos representam
efeitos da aceleracdo condicionada e difusdo/producdo condicionada das fracbes
massicas das espécies quimicas e da entalpia, respectivamente.

Percebe-se que esta equacdo evolui (i) no espaco fisico, X, devido ao campo

de velocidade, u;, (ii) no espago amostral de velocidade devido ao termo de
aceleracdao condicionado, (Aj|‘P), (iii) no espaco amostral de fragbes massicas

devido ao termo de difusdo/reacdo condicionado, (C,|W¥), e (iv) no espago
amostral de entalpia devido ao termo de difusdo/fonte condicionado, (C}, |W).
Como mencionado na secdo 3.1, as equagOes de transporte das fracOes
massicas de espécies quimicas e de entalpia apresentam, mediante algumas
hipdteses simplificadoras, estruturas semelhantes. Ambas possuem um termo
transiente, um termo convectivo, um termo difusivo e um termo fonte. Portanto,
estas equacbes podem ser expressas em termos de uma Unica equacdo de

transporte de um escalar. Assim, a Eq. (3.37) também pode ser re-escrita de uma
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maneira mais compacta em termos de uma PDF conjunta da velocidade e campo
escalar (Fox, 2003),

0p(P)Pep(¥; X, 1) 4 Ip(P)u;Pe (Wi x ) _

ot Oxj

d d
—— [p(P)(4;|¥) P (¥; %, 0)] — 52~ [P(W)(0a|W)Pe (¥ %, 1)],

av, " (3-38)

onde v, representa a variavel do espaco amostral do campo escalar, (Aj|‘l’) 0

termo médio de aceleracdo condicionada, e (0,|¥) representa o termo médio de

difusdo/fonte condicionadas,

|0ty dp’ d{p)
p(P)(4;]¥) = <6_x] ll'> - <6_xl ‘1’> ~ox, TH (3-39)
)i
p(P)(0,|P) = — <% ¥)+ S, (). (3-40)
j

A principal vantagem desta formulagdo consiste no fato de que, uma vez
conhecida a distribuicdo da PDF da velocidade e do campo escalar, Py (W; X, t),
0s m-ézimos momentos estatisticos centrados, u,,, de qualquer funcdo Q(®) das
variaveis aleatdrias ® podem ser calculados por integracao,

+ o0

Hm = Q" (®)) = ] [Q(¥) — (Q(P)]™ Po(¥; X, )d¥ . (3-41)

“oo

Cabe observar que 0os momentos estatisticos usualmente associados as
abordagens tradicionais de modelagem de escoamentos turbulentos reativos
podem ser imediatamente obtidos utilizando-se esta equagdo. Em particular, a
velocidade média (u), o valor médio do escalar a (¢,), 0s tensores de Reynolds
(u;u;), os fluxos escalares (u; ¢, ), as covariancias de segunda ordem ((,b,;(p/’;) eo
termo de reacdo quimica média (S,(¢,)) podem ser assim determinados. Além
disto, os momentos estatisticos de ordens superiores também encontram-se
disponiveis, tais como as correlagdes triplas de velocidade (u;u;uy) (Fox, 2003).
Portanto, a solucdo da equacdo de transporte da PDF da velocidade e campo
escalar proporciona mais informacdes do que os métodos tradicionais de
modelagem de escoamentos turbulentos reativos, sem envolver o problema usual

de fechamento do termo de taxa de reacdo quimica.
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Por outro lado, a principal desvantagem desta formulagéo reside no fato de
que os valores médios de funcdes ndo lineares da velocidade e/ou de gradientes
dos escalares aparecem de forma aberta e requerem modelagem. Este é o caso dos
termos que correspondem aos efeitos da taxa de dissipacdo viscosa e de flutuagoes
de pressdo, os quais intervém na Eq. (3-39), e do termo de difusdo molecular,
presente na Eq. (3-40).

Uma formulacdo mais simples, a qual exclui o termo de aceleracdo
condicionada e mantém a forma fechada do termo de reacdo quimica, pode ser
obtida a partir da equacdo de transporte da PDF conjunta da velocidade e do

campo escalar. Trata-se da equacdo de transporte da PDF do campo escalar.

3.3.2.
PDF do Campo Escalar

As principais vantagens da utilizacdo da equacdo de transporte da PDF do
campo escalar, Py (3;x,t), em relacdo ao uso da equagdo de transporte da PDF
conjunta da velocidade e do campo escalar, Py 4(V,3;X,t), consistem na sua
formulacdo matematica mais simples e na menor demanda computacional pelo
processo de resolucdo numérica (Pope, 1994b). No entanto, sua utilizacdo requer
que os valores do campo de velocidade e as escalas caracteristicas de tempo e
comprimento da turbuléncia sejam conhecidos. No presente trabalho estes valores
sdo fornecidos por LES, sendo que a equacdo de transporte da PDF do campo
escalar € utilizada para determinar os momentos estatisticos do campo escalar e do
termo de taxa de reacdo quimica.

A equacdo de transporte da PDF do campo escalar pode ser obtida
integrando-se a equagdo de transporte da PDF conjunta da velocidade e campo
escalar sobre o espago amostral de velocidade,

+00

Py %, 1) = f Pug(V, ;%) dV . (3-43)

— 00
Executando-se esta operacdo e separando-se as contribuicdes dos termos de
difusdo molecular condicionado e de reacdo quimica, a equacdo de transporte da
PDF do campo escalar pode ser escrita como,
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dp(WY)Py(h;x,t) 0
- +a—%[p(¢)(uj|lli)1’¢(‘/’? %, 0)] =

G
0P

]a]
p 0x;

G- SaWIPWix D] (349

[p @) <

1/)> Py(;x,t) [ — alpa

Nesta equagdo, a PDF do campo escalar evolui sob a influéncia (i) do
transporte convectivo devido a velocidade condicionada, <uj|lli>, (ii) do transporte
no espaco amostral do campo escalar devido a mistura molecular condicionada,
(1/pdJ4;/0x; |), e (ii) do termo de taxa de reagdo quimica, S,(¥). A
velocidade condicionada pode ser decomposta em uma parcela filtrada e uma
parcela sub-malha (Colucci et al., 1998),

(uj[P)Pp (s x, 1) = WP, (Y5 x, 1) + [(w; W) — ;| Py (P %, 1), (3-45)

onde o primeiro termo representa o efeito de conveccdo da PDF devido ao campo
de velocidade resolvido por LES e o segundo termo denota os efeitos da difusao
turbulenta da PDF nas escalas sub-malha, o qual aparece de forma aberta e precisa
ser modelado. Um modelo largamente utilizado é baseado no transporte do tipo
difusdo gradiente (Colucci et al., 1998),

6P¢(l[J, X, t)

Oxj

[(w;|w) - aj]P¢(‘l’i X, t) = lsgs (3-46)

onde I's;5 € 0 coeficiente de difusdo sub-malha do escalar, calculado por LES.
O termo de mistura molecular condicionada pode ser decomposto em duas

parcelas (Colucci et al., 1998),

9
0P

]a]
p 0x;

[P(IIJ) < IIJ> Py (¥ x, t)l =

9 <FaaP¢(¢;x,t)>_ 0 KF 0¢e 09q

ax; 0% opz|\ @ ox; ax;

1[)> Py (; X, t)l (3-47)

onde o primeiro termo do lado direito representa o efeito de difusdo molecular no
transporte da PDF no espaco fisico e o segundo termo do lado direito é conhecido
como termo de micro-mistura, o qual representa os efeitos da dissipacdo escalar

no transporte da PDF no espaco amostral do campo escalar.
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O termo de micro-mistura apresenta-se aberto e sua modelagem caracteriza
uma area de pesquisa a parte no ambito dos metodos de transporte da PDF. Os
primeiros modelos propostos, tais como os do tipo interacdo entre particulas, Curl
(1963), e de relaxacdo em torno da média, Dopazo e O’Brien (1974), ainda sdo
extensivamente utilizados em simulagfes de escoamentos turbulentos reativos.
Recentemente, novos modelos foram propostos por Subramaniam e Pope (1998) e
Sabel’nikov e Gorokhovski (2001), com o principal objetivo de incorporar um
maior realismo na descri¢do do fendmeno de micro-mistura e de assim representar
adequadamente sua influéncia sobre o transporte da PDF.

No presente trabalho um modelo classico de micro-mistura conhecido como
IEM (Interaction by Exchange with the Mean) € utilizado, o qual assume uma
relaxacdo linear do escalar para seu valor médio (Dopazo e O’Brien, 1974),

T %aqb“

« ax] axj

1IJ> Po(P; %, 1) = Qo (Yo = () Pp(P; %, 1) , (3-48)

onde Q,, é a frequéncia de mistura sub-malha fornecida por LES.
Uma vez apresentadas as estratégias de fechamento dos termos abertos, a

equacao de transporte modelada da PDF do campo escalar escreve-se,

PWIPPXD | 0 9 A
s + oy, PIT R ;%D = 5| (7 + Ties) : o,
5 9
+ 0. [Q (Yo — (PP (WP; X, t)] - e [Sa(lp)Pq;(‘P? x,t)] . (3-49)

Na equacdo de transporte modelada, a PDF do campo escalar evolui devido
a efeitos de convecgdo e difusdo no espago fisico e devido as contribuices da
micro-mistura e da taxa de reacdo quimica no espaco amostral do campo escalar.
Cabe observar que esta equacdo pode ser integrada no espaco escalar, ¥, para se
obter os momentos estatisticos do campo escalar. As equagdes resultantes para o
primeiro e segundo momentos estatisticos centrados sdo idénticas aquelas que
podem ser obtidas mediante um processo de filtragem de LES, com excecdo de
que o termo de reacdo quimica aparece de forma fechada e ndo precisa ser
modelado (Colucci et al., 1998).
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3.3.3.
Abordagem Lagrangeana da PDF do Campo Escalar

As equacdes de transporte da PDF conjunta da velocidade e campo escalar e
da PDF do campo escalar, apresentadas nas duas ultimas secOes, sdo baseadas em
referenciais eulerianos, para pontos fixos X no espaco e para instantes de tempo t.
Estas equacOes apresentam uma alta dimensionalidade, uma vez que elas contém
um grande numero de variaveis independentes, tais como, V, ¥, x e t. Como
consequéncia, o procedimento de solucdo numérica por meio de métodos de
discretizacdo tradicionais torna-se impraticavel, visto o alto custo computacional
associado a resolucédo das varidveis independentes necessarias para se representar
0S processos estocasticos no espaco amostral de velocidade e campo escalar.

Objetivando contornar este problema, a abordagem lagrangeana da PDF do
campo escalar é utilizada no presente trabalho mediante a utilizagdo de uma
amostra de particulas estocasticas distribuidas no escoamento. Sera visto na secéo
4.2 que, ao contrario dos métodos tradicionais de discretizacdo, nos quais 0s
requerimentos computacionais variam exponencialmente com a dimenséao da PDF,
0 custo computacional desta abordagem aumenta linearmente com a quantidade
de variaveis independentes envolvidas no problema (Pope, 1985).

Na abordagem lagrangeana, as particulas estocasticas correspondem a
diferentes realizacbes do escoamento turbulento reativo, as quais constituem uma
representacdo discreta da PDF euleriana. Cada uma destas particulas transporta
seu préprio conjunto de propriedades, isto €, posicdo no espagco e composicdo do
campo escalar, o qual evolui de acordo com equacdes diferenciais estocasticas.
Para uma grande amostra de particulas, tais equacGes diferenciais estocasticas
fornecem resultados estatisticos equivalentes aos das equagdes de transporte da
PDF euleriana do campo escalar.

Cabe mencionar que o tamanho da amostra das particulas pode exercer um
papel fundamental na equivaléncia dos resultados estatisticos das abordagens
euleriana e lagrangeana (Xu e Pope, 1999). Na secdo 4.2.4, a qual trata dos
métodos de estimativa dos momentos estatisticos, sera mostrado que o nimero
finito de particulas utilizado nas simulagdes proporciona o aparecimento de erros

estatisticos, os quais diminuem na razdo de ,/N,, onde N, € o nimero de

particulas distribuidas inicialmente por volume de controle.
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A formulacdo matemética baseada nas particulas estocasticas permite
reproduzir os efeitos dos principais processos caracteristicos das frentes de
chamas turbulentas que ocorrem em escalas de comprimento muito pequenas, tais
como a difusdo molecular, a micro-mistura turbulenta e a expansdo térmica
oriunda das rea¢des quimicas. Em particular, os efeitos da taxa de reagdo quimica
sdo reproduzidos sem a necessidade de modelagem. Sendo assim, as equacdes
diferenciais estocasticas que governam a trajetoria das particulas no espaco fisico,

X, € No espaco amostral do campo escalar, ¢, escrevem-se (Fox, 2003),

dx = [U(x, t) + (u'|P,x)]dt , (3-50)

do = (0|, x)dt , (3-51)

onde ti(x,t) ¢ o campo de velocidade filtrada calculado por LES, (u’|},x) é a
flutuacdo de velocidade condicionada que aparece de forma aberta e precisa ser
modelada e (0|¢, x) é o fluxo condicionado médio de difuséo e reacdo quimica
descrito pela Eq. (3-40). A equacao de transporte da PDF lagrangeana do campo

escalar, Py (¥, x), correspondente a estas equagdes estocasticas é dada por,

p(P)P;(P,x) 9 o / .
e g oW+ {w [9)Pa 0] =
- [0 P ). —

Analogamente a abordagem euleriana, Eq. (3-46), o termo de flutuacdo de
velocidade condicionada (u'|¢,x) é modelado mediante o uso da hipdtese de

transporte da PDF no espaco fisico por difusdo gradiente,

¢(1/) X)

0x;

( ]|II))P¢(II) X) = —Tses(x,t) ———

aT.
= ( aSGS> Py (,x) — ,(ZFsas)P;Z ¥, x). (3-53)
J

Substituindo-se este resultado na Eg. (3.50), encontra-se a forma final da
equacdo diferencial estocastica que descreve a trajetoria das particulas no espaco

fisico, x,
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dx = [0(x, t) + VIges (%, £)]dt + [2T65(x, £)]/2dW(t) . (3-54)

Nesta equacdo, o processo de Wiener, W(t), corresponde a uma variavel
aleatéria Gaussiana com média zero e varianga igual a dt (Fox, 2003, Higham,
2001). Este processo modela a natureza aleatdria da difusdo turbulenta represen-
tada pelo segundo termo do lado direito da Eq. (3-53). A evolucdo de cada
particula ocorre segundo incrementos dW(t), 0s quais sdo estatisticamente inde-
pendentes. Cabe observar, também, que nesta equacdo o coeficiente de difusdo
sub-malha, Is;s, € fornecido por LES, de acordo com a Eq. (3-33).

O termo de fluxo condicionado médio de difusdo/reacdo quimica (0|, x),
contém contribuicBes da difusdo molecular e da taxa de reacdo quimica. Como
visto na secdo anterior, 0 termo de taxa de reacdo quimica aparece de forma
fechada e ndo necessita modelagem. O termo de difusdo molecular pode ser
modelado de forma analoga a abordagem euleriana, mediante a utilizagédo, por
exemplo, do modelo de micro-mistura IEM, Eqg. (3-48). Deste modo, a forma final
da equacdo diferencial estocéstica que descreve a trajetoria das particulas no

espaco de campo escalar, ¢, é dada por,

dp = [0, () — ) + S(d)]dt, (3-55)

onde Q,, é a freqliéncia de mistura sub-malha fornecida por LES.

Nota-se que o modelo IEM assume uma relaxacdo linear do escalar em
torno de seu valor médio. No espaco amostral escalar, ¥, as particulas deslocam-
se em direcdo a media, (¢), com velocidade proporcional a sua distancia de (¢)
neste espago amostral. Ou seja, as particulas convergem para posi¢do ¥ = (¢p)
quando t — co. Uma vez que este modelo ndo contém nenhuma informacéo
correspondente aos gradientes dos escalares, a PDF sempre mantém sua forma
original (Pope, 1985).

Como mencionado anteriormente, a modelagem do termo de micro-mistura
caracteriza uma area de pesquisa a parte no ambito dos métodos de transporte da
PDF. Atualmente, os principais desenvolvimentos nas equacgdes de transporte da
PDF estdo relacionados a melhoria do realismo fisico destes modelos. Na secdo
seguinte, apresenta-se uma breve discussdo sobre as implicacdes da escolha do

modelo de micro-mistura utilizado neste trabalho.
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3.3.3.1.
Modelo de Micro-Mistura

Os modelos baseados em funcéo densidade probabilidade transportada séo,
a principio, aplicaveis para escoamentos a qualquer niamero de Damkdhler. As
equacOes de transporte da PDF levam em consideracdo 0s principais processos
fisicos envolvidos em uma chama turbulenta e podem ser aplicadas para todos 0s
casos de combustdo turbulenta pré-misturada. No entanto, a modelagem das
influéncias da dissipacdo turbulenta no campo escalar, processo este conhecido
como micro-mistura, restringe a aplicacdo generalizada de tais equacdes.

Nos regimes de chamas dobradas e corrugadas, nas situacdes em que o
nimero de Damkdhler ¢ alto, porém finito, a frente de chama turbulenta pode ser
representada por uma colecdo de chamas com caracteristicas locais de chamas
laminares, constantemente dobradas e corrugadas pelos efeitos da turbuléncia. A
micro-mistura turbulenta exerce grande influéncia na camada de pré-aquecimento,
aumentando a difusividade do campo escalar e modificando a velocidade de
propagacdo destas chamas. No entanto, os gradientes instantaneos dos campos
escalares sdo basicamente controlados pelas reagdes quimicas que ocorrem nas
camadas internas das chamas. Desta maneira, a contribuicdo do termo de micro-
mistura na evolucdo da PDF ndo pode ser determinada sem que se leve em
consideracdo ambas as influéncias da dissipacdo turbulenta e das reacOes
quimicas. Qualquer modelo que ndo considere explicitamente o forte acoplamento
entre a dissipacdo turbulenta e a taxa de reacdo quimica ndo é capaz de descrever
satisfatoriamente a influéncia do termo de micro-mistura no transporte da PDF,
quando das configuracdes de chamas dobradas e corrugadas.

Neste contexto, alguns autores propuseram modelos de micro-mistura que
consideram explicitamente o acoplamento entre a dissipa¢édo turbulenta e a taxa de
reacdo quimica para os regimes de chamas citados acima. Dentre estes modelos,
destacam-se aqueles propostos por Pope e Anand (1984) e, mais recentemente,
por Mura et al. (2003). Este altimo apresenta um modelo unificado que generaliza
a aplicacdo dos modelos de PDF transportada para qualquer regime de combustao
turbulenta pré-misturada.

No entanto, é importante mencionar que, como serd visto no Cap. 5, as

situacOes estudadas no presente trabalho sdo representativas do regime de zona de
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reacdo fina, o qual é caracterizado pelo baixo nimero de Damkohler e pela
existéncia de chamas espessas e distribuidas. Nestas configuracdes, os gradientes
escalares sdo controlados predominantemente pela mistura turbulenta, de modo
gue o termo de micro-mistura pode ser determinado separadamente, sem levar-se
em consideracdo de maneira explicita as influéncias das reaces quimicas. Sendo
assim, o modelo IEM ¢é utilizado no presente trabalho por sua simplicidade de
implementacdo numérica e por seu baixo custo computacional. Neste cenario, é
esperado que a escolha do modelo de micro-mistura, dentre aqueles atualmente
disponiveis na literatura, ndo exerca significativa influéncia na predicdo estatistica

das propriedades escalares da frente de chama turbulenta.

3.4.
Acoplamento LES-PDF do Campo Escalar

Como visto nas secdes anteriores, as formulacdes matematicas dos métodos
LES e PDF do campo escalar, usadas neste trabalho, sdo baseadas em referenciais
distintos, sendo a primeira utilizada em um sistema de coordenadas eulerianas e a
segunda baseada em particulas lagrangeanas distribuidas no escoamento. A
presente se¢do conclui o capitulo pela descricdo das propriedades transportadas
entre estes dois referenciais, ilustradas de maneira esquematica na Figura 3.2, e

pela apresentacdo da formulacdo matematica utilizada.

U, Q,TI,T
m sgs
LES PDF
Referencial Referencial
Euleriano Lagrangeano
S

Figura 3.2 Representacdo esquematica da troca de propriedades transportadas no
ambito da formulagdo LES, resolvida no referencial euleriano, e pela formulacéo
da PDF do campo escalar, resolvida no referencial lagrangeano.
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No referencial euleriano, os campos filtrados de velocidade e pressdo séo
calculados pelas equacdes de transporte de massa e de quantidade de movimento
linear. Em notag&o indicial, para i, jek = 1,2, 3, escrevem-se,

% , 3t
ot axi

apui aﬁﬁ]ﬁl ap aul au] 2 aﬁk
ac T ax, —‘a+a Wtises) G Vo, 3% 3%, )| @57

=0, (3-56)

onde uggs é calculado pela Eq.(3-28).

Os campos de velocidade filtrada, #i;, dos coeficientes de difusdo, I e T's;s, €
de frequéncia turbulenta, Q,,, sdo fornecidos para as particulas lagrangeanas.
Estas informagOes sdo necessarias para que estas particulas evoluam no espaco
fisico e de campo escalar. Mediante algumas hip6teses simplificadoras da cinética
quimica, apresentadas no Apéndice A, o campo escalar pode ser representado por
uma temperatura normalizada, conhecida como variavel de progresso da reacéo
quimica, c. As equacdes estocasticas que descrevem a evolucdo das particulas no

espaco fisico, x, e da variavel de progresso da reacdo quimica, ¢, sdo dadas por,

dx = [t + V(T + [geg)]dt + [2(T + Tgp5)]/2dW, (3-58)

dc = [2,,({c) —c) + S(c)]dt. (3-59)

Estas equacOes permitem determinar as estatisticas da variavel de progresso
da reacdo quimica, c, e da taxa de reacdo quimica, S(c). Como sera mostrado na
secdo 4.2.4, o termo de taxa de reagdo quimica filtrada, S(c), corresponde ao
primeiro momento estatistico centrado de S(c). Este termo é fornecido para o
modelo no referencial euleriano, caracterizando o ciclo interativo existente entre
os dois referenciais. Convém notar que a média (c) é calculada utilizando-se a Eq.
(2.24).

Com as hipoteses simplificadoras das equagdes de transporte e da cinética
quimica empregadas, as influéncias da combustdo no escoamento sdo exercidas
exclusivamente em funcdo da variacdo da densidade do fluido, resultante da
expansdo térmica associada as rea¢Ges quimicas. Neste trabalho, estas influéncias
sdo determinadas mediante a resolucdo de uma equacgédo de transporte da variavel

de progresso da reacdo quimica filtrada, ¢, no referencial euleriano,
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0pc  pEE 9 [ ac] .
T ox, o, P(F+Fsas)a—xj +5(@c), (3-60)

onde Iy, € calculado pela Eq. (3-33) e o termo de taxa de reacdo quimica filtrada,
S(c), é oriundo do referencial lagrangeano.

Convém ressaltar que 0os momentos estatisticos da variavel de progresso, c,
também podem ser obtidos diretamente das equagfes estocasticas, Egs. (3-58) e
Eq. (3-59), mediante 0 método de simulacdo de Monte Carlo. Na se¢do 4.2.4 serd
visto que a variavel de progresso filtrada, ¢, pode ser obtida mediante o calculo do
primeiro momento estatistico centrado de c.

Assim, com o campo da varidvel de progresso da reacdo quimica obtido, o
campo de temperatura filtrada, T, é determinado e o novo valor da densidade, p,

pode ser calculado mediante uma equacéo e estado,

- Do
=—, 3-61
P=rF (3-61)

onde po é uma pressdo de referéncia considerada constante neste trabalho, de
acordo com as hipdteses simplificadoras vistas na secdo 3.1, e R € a constante dos

gases ideais.
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