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Resumo

Mendoza Orbegoso, Elder Marino; Figueira da Silva, Luis Fernando.
Estudo de Modelos de Mistura Estocasticos para a Com-
bustao em Escoamentos Turbulentos. Rio de Janeiro, 2007.
138p. Dissertacao de Mestrado — Departamento de Engenharia
Mecanica, Pontificia Universidade Catoélica do Rio de Janeiro.

O presente trabalho tem como finalidade avaliar os diferentes modelos
de mistura para o calculo da combustao de reagentes pré-misturados utili-
zando a abordagem de Reator Parcialmente Misturado (PaSR). Os modelos
de mistura considerados neste trabalho foram os modelos IEM estendido,
Langevin e Langevin estendido. Investiga-se aqui o grau de mistura previsto
por tais modelos e sua influéncia sobre as propriedades termoquimicas em
um processo de combustao.

A primeira parte deste trabalho consiste na apresentacao e avaliagao
destes modelos de mistura, considerando-se um campo escalar inerte em
presenca de um campo turbulento homogéneo e isotrépico. Uma vez que
estes modelos de mistura envolvem formulacoes do tipo estocastico, sua
implementagao foi realizada utilizando o método de Monte Carlo, mediante
a utilizacao de esquemas numéricos adequados a resolugao de equagoes
diferenciais estocasticas. Assim, estuda-se a evolucao da Funcao Densidade
de Probabilidade (PDF) e das principais propriedades do campo escalar para
cada modelo implementado. Os resultados obtidos também sao comparados
com simulagao numérica direta e com resultados analiticos disponiveis. Um
6timo acordo em termos qualitativos e quantitativos é obtido.

A segunda parte deste trabalho utiliza estes modelos para o estudo
numeérico de um PaSR no qual sao modelados os processos difusivos e reati-
vos presentes durante a combustao. O PaSR é usado para avaliar a influéncia
dos modelos de mistura nas propriedades termoquimicas da mistura em uma
situacao de combustao de tipo pré-misturada, que é modelada utilizando-se
uma variavel de progresso de uma reagao. Os resultados obtidos com os dife-
rentes modelos de mistura sao comparados para diferentes regimes de funci-
onamento do PaSR, mostrando que, em situagoes de mistura rapida e reagao
intensa, os diferentes modelos apresentam resultados similares. Porém, nos
casos de mistura lenta e reagao moderada, discrepancias importantes sao
observadas entre os resultados dos modelos; as quais atingem até 65% para
o valor médio da varidvel de progresso da reacao.

Palavras—chave

Reator Parcialmente Agitado. Funcao Densidade de Probabilidade.

Equacao Diferencial Estocastica.  Técnica Monte-Carlo.
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Abstract

Mendoza Orbegoso, Elder Marino; Figueira da Silva, Luis Fernando.
Study of stochastic mixing models for combustion in turbu-
lent flows. Rio de Janeiro, 2007. 138p. MSc Thesis — Department
of Engenharia Mecanica, Pontificia Universidade Catélica do Rio
de Janeiro.

The present work evaluates several mixing models for the prediction
of premixed combustion in a Partially Stirred Reactor (PaSR). The models
considered in this work were the extended IEM, Langevin and extended
Langevin models. The degree of mixing and its influence on the termoche-
mical properties in a combustion process are investigated here.

The first part of this work consists on the presentation and the asses-
ment of these mixing models in which a single scalar field was considered in
presence of a homogeneous and isotropic turbulent field. Since these mixing
models involve stochastic terms, their implementation is performed by the
Monte Carlo method using numerical schemes which solve the correspon-
ding Stochastic Differential Equations (SDE). The evolution of the Proba-
bility Density Function (PDF) and the main properties for a single scalar
field are studied for each mixing model. The numerical results are compared
with Direct Numerical Simulation and available analytical results. Excellent
qualitative and quantitative agreements are obtained.

In the second part of this work, mixing models are used for numerical
simulation of a PaSR where the diffusive and reactive processes occur. The
PaSR is used to assess the mixing model influence on the termochemical
properties of the mixture in a premixed combustion process, which is
modeled using a reaction progress variable. The results obtained with
the different mixing models are compared in several operating regimes of
the PaSR, showing that when mixing is fast and reaction is intense, the
different models lead to similar results. However, when mixing is slow and
reaction is weak, important discrepancies are observed between the model
results, which reach 65%, as far as the averaged reaction progress variable

is concerned.

Keywords

Partially Stirred Reactor. Probability Density Function. Stochastic

Differential Equation. =~ Monte-Carlo Technique.
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Esquema de um Reator Parcialmente Misturado (PaSR).

Representacao esquemdtica de um reator de fluro continuo,
onde m € a vazao mdssica dos reagentes que entram no equi-
pamento. Os reagentes sao compostos por K espécies quimicas
cujas fragoes massicas na entrada e na saida sao Y,{ e Y’ res-
pectivamente.

PDF inicial do campo escalar ¢ como uma distribuicao Beta
para {(¢) = 0,5 e 0? =0, 2.

llustracao do tempo de funcionamento do modelo de mistura de
Coalescéncia e Redispersao (CD) ou modelo de Curl.

Taza de produgao adimensional S(c) em funcdo da varidvel de
progresso da reacao, c, para diferentes valores de energia de
ativagao reduzida, 3, e calor de reacdao reduzido, o.

Média (a) e Desvio padrao (b) da wvaridvel de progresso de
uma reacdo ¢ como funcao de )Y e para diferentes wvalores
de X, resultados obtidos mediante a solugcao semi-analitica e
estacionaria de PaSR utilizando o modelo de mistura IEM para
valores de a = 0.8 e 3 = 15 (Sabel ‘nikov e Figueira da Silva,
2002).

PDF iniciais consideradas na simulacao de wma mistura
bindria. (a) distribui¢ao delta de Dirac discretizada com (¢) =
0,5 e (¢*) = 0,25; (b) distribui¢io Beta com (¢) = 0,5 e
(¢?) = 0,15. Estas PDFs foram construidas utilizando-se 47
particulas.

Comparacao da evolugcao da representacao continua da PDF
para os modelos de mistura cldssicos para (wg)t = 0,5 (a); 1,0
(b); 1,5 (¢) € 2,0 (d). A PDF inicial foi assumida como sendo
uma distribuicao duplo delta de Dirac.

Comparacao dos momentos estatisticos da PDF para os modelos
de mistura cldssicos; (a) Média; (b) Variancia; (c¢) Curtose; (d)
Hiper-curtose. A PDF inicial € uma distribuicao duplo delta de
Dirac.

Comparacdao da evolugao das PDF para os modelos de mistura
cldssicos para (wg)t = 0,5 (a) ; 1,0 (b); 1,5 (¢) e 2,0 (d). A
PDF inicial € uma distribuicao Beta.

Comparacao dos momentos estatisticos da PDF entre os mode-
los de mistura cldssicos; (a) Média; (b) Variancia; (c) Curtose;
(d) Hiper-curtose. A PDF inicial é uma distribuicao Beta.
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Comparacao da evolugao das PDFs para os modelos de mistura
Langevin (LM), IEM Estendido (EIEM) e Langevin Estendido
(ELM) para d, = 1,0; (w) = 100 Hz. e (wy)t = 0,5 (a); 1,0
(b); 1,5 (¢) €2,0 (d). A PDF inicial é uma distribuicdo duplo
delta de Dirac.

Comparacao dos momentos estatisticos da PDF entre os mo-
delos de mistura de Langevin (LM), IEM FEstendido (EIEM) e
Langevin Estendido (ELM) para d, = 1,0 e{w) = 100 Hz.; (a)
Média; (b) Variancia; (c¢) Curtose (d) Hiper-curtose. A PDF
wmactal € uma distribuicao duplo delta de Dirac.

Comparacao da evolugao das PDF entre os modelos de mistura
Langevin (LM), IEM Estendido (EIEM) e Langevin Estendido
(ELM) para d, = 1,0; (w) = 100 Hz. e (wy)t = 0,50, (a) ; 1,0
(b); 1,5 (¢) e 2,0 (d); A PDF inicial é uma distribui¢ao Beta.
Comparacao dos momentos estatisticos da PDF entre os mo-
delos de mistura de Langevin (LM), IEM FEstendido (EIEM) e
Langevin Estendido (ELM) para d, = 1,0 e (w) = 100 Hz.; (a)
Média; (b) Variancia; (c¢) Curtose; (d) Hiper-curtose. A PDF
inictal € uma distribuicao Beta.

Comparacdao da evolugdao das PDFs do modelo de Langevin
(LM) para diferentes valores de d,; com {(wg)t = 0,5 (a) ; 1,0
(b); 1,5 (c¢) e 2,0 (d); A PDF inicial é duplo delta de Dirac.
Comparacao dos momentos estatisticos da PDF do modelo de
Langevin (LM) para diferentes valores de d,; (a) Média; (b)
Variancia; (¢) Curtose; (d) Hiper-curtose. A PDF inicial é uma
distribuicao duplo delta de Dirac.

Comparacao da evolucdo das PDF do modelo IEM Estendido
(EIEM) para diferentes valores de freqiiéncia média de veloci-
dade (w); (we)t = 0,5 (a) ; 1,0 (b); 1,5 (¢) €2,0 (d); A PDF
inictal € uma distribuicao duplo delta de Dirac.

Comparacao dos momentos estatiisticos da PDF do modelo IEM
FEstendido (EIEM) para diferentes valores de freqiiéncia média
de velocidade (w); (a) Média; (b) Variancia; (¢) Curtose; (d)
Hiper-curtose. A PDF inicial € uma distribuicdo delta duplo de
Dirac.

Comparacao das PDFs do escalar modeladas com os dados
da DNS. ((w)t,o/og) = (0,22;0,99) (a); (1,49;0,73) (b);
(2,11;0,55) (¢); (3,47;0,27) (d). A PDF inicial é uma dis-
tribugdo Beta com (¢) = 0,5 e o2 = 0, 15.

Comparacao dos fatores da Curtose e da Hiper-curtose com os
resultados DNS. (a) Curtose; (b) Hiper-curtose. A PDF inicial
¢ uma distribuicao Beta com (¢) = 0,5 e 02 = 0, 15.
Resultados obtidos por Soulard, (2005) da comparagao entre as
PDF do escalar modeladas com os dados da DNS. ((w)t,o/0g) =
(0,22;0,99) (a); (1,49;0,73) (b); (2,11;0,55) (c); (3,47;0,27)
(d).
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Resultados foram obtidos por Soulard (2005) da compara¢ao dos
fatores da curtose e da Hiper-curtose com respeito a DNS. (a)
Curtose; (b) Hiper-curtose.

Comparagao entre a PDFs tedrica do modelo IEM (linhas) e as
PDFs simuladas (histogramas) de ¢ para X =2 ¢ ) = 0,167 e
para os modelos de mistura (a) IEM; (b) LM dy =0,1; (¢) LM
do = 0,4; (d) LM dy = 1. Regime de combustao intensa.
Comparagao entre a PDFs tedricas para o modelo IEM (linhas)
e as PDFs simuladas (histogramas) de ¢ para Z =2 eY = 0,167
e para 0s modelos de mistura (a) EIEM; (b) ELM dy = 0,1; (¢)
ELM dy = 0,4; (d) ELM dy = 1. Regime de combustao intensa.
Historico dos momentos estatisticos da PDF de ¢ para Z =2 e
Y = 0,167 e para os modelos de mistura IEM e EIEM. (a)
Média {c); (b) Desvio padrao o; (c) Curtose Sy; (d) Hiper-
curtose Sg. Regime de combustdo intensa.

Historico dos momentos estatisticos da PDF de ¢ para X =2 e
Y = 0,167 para o modelo de mistura de Langevin (LM) e para
diferentes valores de dy. (a) Média (c); (b) Desvio padrao o; (c)
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Curtose Sy; (d) Hiper-curtose Sg. Regime de combustdo intensa. 101

Historico dos momentos estatisticos da PDF de ¢ para Z = 2
e Y = 0,167 para o modelo de mistura de Langevin estendido
(ELM) e para diferentes valores de dy. (a) Média (c); (b) Desvio
padrao o; (c) Curtose Sy; (d) Hiper-curtose Sg. Regime de
combustao intensa.

Comparagao entre a PDF teorica (linhas) e as PDFs simuladas
(histogramas) de ¢ para X = 0,5 ¢ Y = 0,042 e para os modelos
de mistura (a) IEM; (b) LM dy = 0,1; (¢) LM dy = 0,4; (d)
LM dy = 1. Regime de combustao moderada.

Comparacao entre a PDF teorica (linhas) e as PDFs simuladas
(histogramas) de ¢ para Z = 0,5 ¢ Y = 0,042 e para os modelos
de mistura (a) EIEM; (b) ELM dy = 0,1; (¢) ELM dy = 0,4;
(d) ELM dy = 1. Regime de combustao moderada.

Historico dos momentos estatisticos da PDF de ¢ para Z = 0,5
e Y = 0,042 e para os modelos de mistura IEM e EIEM. (a)
Média (c); (b) Desvio padrao o; (c) Curtose Sy; (d) Hiper-
curtose Sg. Regime de combustao moderada.

Historico dos momentos estatisticos da PDF de ¢ para X = 0,5
e Y = 0,042 para o modelo de mistura de Langevin (LM) e para
diferentes valores dedy. (a) Média {(c); (b) Desvio padrao o; (c)
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Curtose Sy; (d) Hiper-curtose Sg. Regime de combustao moderada.107

Historico dos momentos estatisticos da PDF de ¢ para Z = 0,5
e Y = 0,042 para o modelo de mistura de Langevin Estendido
(ELM) e para diferentes valores dedy. (a) Média {(c); (b) Desvio
padrao o; (c) Curtose Sy; (d) Hiper-curtose Sg. Regime de
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ELM para dy = 1. Nestes grdficos também sao mostrados PDF's
para: (1) Z2=2¢e)Y =0,060; (i) Z=0,5e) =0,060.
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Média e desvio padrao da PDF de c obtidos utilizando-se os
modelos IEM, e de Langevin com dy = 0,4 e 1 para diversos
regimes de combustao. Caso de uma mistura rapida, X = 2.
Média e desvio padrao da PDF de c obtidos utilizando-se os
modelos IEM, e de Langevin com dy = 0,4 e 1 para diversos
regimes de combustao. Caso de uma mistura lenta, X = 0,5.
Meédia e desvio padrao da PDF de ¢ obtidos utilizando-se os mo-
delos IEM estendido (EIEM), e de Langevin estendido (ELM)
com dog = 0,4 e 1 para diversos regimes de combustao. Caso de
uma mistura rapida, Z = 2.

Meédia e desvio padrao da PDF de ¢ obtidos utilizando-se os mo-
delos IEM estendido (EIEM), e de Langevin estendido (ELM)
com dy = 0,4 e 1 para diversos regimes de combustao. Caso de
uma mistura lenta, Z = 0, 5.
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Nomenclatura

Caracteres Latinos

Parametro deterministico dos modelos de mistura.

Constante pré-exponencial da m-ézima reacao.

Area da secao transversal & vazao de entrada/saida do reator.
PDF fornecida a partir da variavel aleatéria a.

Coeficiente de deriva de uma SDE.

Fluxo condicionado de aceleracao.

Parametro estocéstico dos modelos de mistura.

Constante deterministica do modelo de Langevin (Pope 1985).
Funcao Beta.

Coeficiente de difusao de uma SDE.

Variavel de progresso de uma reacao.

Calor especifico médio a pressao constante (J/kg).

Simbolo do combustivel.

Constante empirica referente ao modelo IEM.

Constante equivalente a inversa de T}, igual a 1,6.

Fluxo condicionado de difusao/producao das fragoes maéssicas.
Fluxo condicionado de difusao/produgao da entalpia.
Constante que controla intensidade de (g4).

Numero de Damkholer.

Coeficiente de difusao molecular da k-ésima espécie.

Energia de ativacao.

Forca aplicada sobre o corpo na i-ésima direcao.

Fluxo difusivo do a-ésimo escalar ¢,.

Aceleragao gravitacional na i-ésima direcao.

Constante estocastica do modelo de Langevin (Pope 1985).
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Tamanho de passo do tempo (s).

Entalpia especifica da k-ésima espécie (J/kg).
Campo instantaneo da entalpia estética.

Campo instantaneo da entalpia total.

Variavel do espaco amostral correspondente a h.
Fluxo difusivo das fragoes massicas.

Vetor que representa o fluxo difusivo.

Fluxo difusivo da entalpia.

Energia cinética turbulenta.

Intensidade das flutuacgoes do campo escalar.

Taxas de reacao direta e inversa da m-ésima reacao.
Ntumero de espécies quimicas.

Constante de equilibrio quimico.

Constantes ref. aos critérios de convergéencia forte e fraca.
Ntumero de Lewis da k-ésima espécie.

Escala de comprimento caracteristico do escoamento.
Vazao méssica (kg/s).

Média e variancia de .

Numero de reagoes quimicas elementares.

Numero de Mach.

Simbolo quimico da espécie k.

Numero de sub-intervalos.

Numero de particulas aleatorias.

Numero de pares de particulas escolhidas e substituidas.
Numero de particulas escolhidas e substituidas.

Variavel aleatoria normalmente distribuida.

Simbolo do oxidante.

Campo instantaneo de pressao.

Campo das flutuagoes de pressao.
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PDF de um campo escalar inerte homogéneo ¢(t).
PDF de um campo escalar reativo homogéneo c(t).
PDF conjunta de ¢(t) e x(t).

PDF conjunta do escalar ¢(x,t).

PDF conjunta do campo vetorial ¥(x,t).
Numero de Prandtl.

Velocidade da k-ésima reacao.

Funcao qualquer de ¢.

relagdo méssica oxidante/combustivel.

Parametro positivo dependente do tempo.

taxa de variacao por unidade de volume de ®.
Numero de Reynolds.

Numero de Reynolds na escala de Taylor.

Termo fonte da k-ésima componente de Y.
Termo fonte da entalpia total h;.

Termo fonte da a-ésima componente de ¢.
Curtose.

Hiper-curtose.

Taxa de producao quimica adimensional.
Numero de Schmidt da k-ezima espécie.

Vetor que representa o termo de produgao.
Varidveis correspondentes ao tempo (s).

Variavel correspondentes ao tempo adimensional.
Tempo inicial (s).

Tempo final (s), Temperatura (K).

Temperatura de entrada ao reator (K).
Temperatura de combustao adiabética (K).

Escala de tempo integral de .
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Campo vetorial das flutuacoes de velocidade (m/s).
i-ésima componente da flutuagoes de velocidade u(x, t).
Tensoes de Reynolds.

Fluxos escalares.

Campo vetorial da velocidade instantanea (m/s).
Velocidade média (m/s).

i-ésima componente do campo de velocidade U(x, ).
Escala de velocidade caracteristica do escoamento.
Variavel do espaco amostral correspondente a U.
Volume do reator (m?).

Vazao volumétrica (m?/s).

Vetor posigao (m).

1-ésima componente do vetor posicao x.

Fragao molar da k-ésima espécie.

Fragoes molares de comb. e ox. na entrada do reator.
Concentragao molar da k-ésima espécie.

Razao entre o tempo de residéncia e o tempo de mistura.
Fragao massica da k-ésima espécie.

Campo vetorial correspondente as fracoes massicas.
Razao entre o tempo de residéncia e o tempo quimico.
Limites do PSR correspondentes a ignicao e a extingao.
Massa molar da k-ésima espécie.

Massa molar média.

Processos de Wiener padrao.

Variavel estocastica da freq. turbulenta adimensional.

Razao entre o tempo de residéncia e o tempo turbulento.
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Caracteres Gregos

Vs Yw

Calor de reacao reduzido, Variavel aleatoria.
Parametros relacionados a funcao Beta.

Energia de activagao reduzida.

Expoente da temperatura da m-ésima reacao.
Ordem de convergeéncia forte e fraca respectivamente.
Coeficiente difusivo da a-ésima componente de ¢.
Variavel do espago amostral correspondente a Y.
Funcao delta de Dirac.

Delta de Kronecker.

Pseudo-dissipacao da energia cinética turbulenta.
Taxa de dissipagao da energia cinética turbulenta.
Taxa de dissipagao do campo escalar.

Taxa de dissipagao do campo escalar média.
Condutividade térmica.

Média o expectancia, viscosidade dinamica.
Campo escalar passivo.

Flutuacao do campo escalar passivo.

a-ésima componente do vetor do escalar ¢.
Média do a-ésimo escalar, ¢,.

Variancia do campo escalar, ¢.

Covariancias de segunda ordem.

Média do escalar condicionada a freq. turbulenta do escalar.

Vetor representativo a campos escalares.
Variavel do espaco amostral correspondente a .
Campo vetorial generalizado.

Variavel do espaco amostral correspondente a ¢.
Variavel do espaco amostral correspondente a ¢.

Variavel do espaco amostral correspondente a ®.
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x(t)
Tc
Tm

Tt

Viscosidade cinemética (m?/s).

Coeficientes estequiométricos.

Densidade ou massa especifica (m?/s).

Desvio padrao.

Variancia.

Variancia méaxima.

Variancia condicionada a freqiiéncia de mistura.
Variancia maxima cond. a freqiiéncia de mistura.
Variavel aleatoria normalmente distribuida.

Escala de tempo caracteristico da reagdo quimica (s).
Escala de tempo caracteristico do escalar ou da mistura (s).
Escala de tempo caracteristico da turbuléncia (s).
Tempo de residéncia (s).

Tensor de tensoes.

Freqiiéncia instantdnea da turbuléncia (s™').
Freqiiéncia instantdnea da mistura (s1).

Freqiiéncia média da turbuléncia (s™1).

Freqiiéncia média da mistura (s71).

Parametro que controla a queda das flutuagoes.

Variavel do espaco amostral correspondente a c.

Intervalo.

Funcao de ¢.
Derivada parcial.
Valor médio de ¢.
Operador Laplaciano.

Média ou expectancia de ¢.

Somatoria.

Produtério.
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Abreviagoes

CD
DNS
EDO
SDE
EIEM
ELM
IEM
FP
LM
MC
MCM
MCMM
PaSR
PDF
PFR
PSR
RANS

Coalescéncia e Dispersao.

Simulagao Numérica Direta.

Equacao Diferencial Ordinaria.

Equacao Diferencial Estocastica.

Modelo Interagao de Troca com a Média Estendido.
Modelo de Langevin Estendido.

Modelo de Interacao de Troca com a Média.
Fokker-Planck.

Modelo de Langevin.

Modelo de Curl ou de Coalescéncia-Redispersao.
Modelo de Curl Modificado.

Modelo de Modo de Fechamento por Mapeamento.
Reator Parcialmente Agitado.

Funcao Densidade de Probabilidade.

Reator Tipo Pistao.

Reator Perfeitamente Agitado.

Média de Reynolds na equagao de Navier-Stokes.
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Ya lo ves, hijo, el trabajo y el esfuerzo son in-
dispensables. FEsfuérzate, aprovecha todos los
instantes de tu vida y veras como ésta te sera
docil y sumisa. Concentra todas tus energias
en una sola cosa. No trates de abarcar mads de
lo que puedas dentro de tus posibilidades o de
tu capacidad. S€ incansable y no te dejes ar-
rastrar por inutiles vacilaciones. A veces vale
mas la tenacidad que el genio, la perseveran-
cia que la capacidad, por que en tanto que el
genio y la inteligencia pueden vacilar en la lu-
cha, cansarse y abandonar el terreno, la tena-
cidad prosigue poco a poco, pero con sequridad,
hasta que llega a la meta deseada.

No confies en el dia de manana. Lo que debes
hacer, hazlo hoy, Manana traerd sus proble-
mas, sus afanes y sus preocupaciones. Cumple
diariamente tus deberes. Lucha cada dia como
st fuera el ultimo que fueras a vivir, como si
fuera tu ultima oportunidad de llegar al fin que
te propones. Si asi obras desde tu juventud,
desde ahora, hijo mio estards echandole los
cimientos de tu felicidad en esta tierra y en
la venidera. Dijo Bruyere: “La mayoria de los
hombres emplean la primera parte de su vida
en hacer miserable el resto de ella”. Cuidate
de ese peligro. Aléjate de todo aquello que pu-
diera dejar en ti un motivo de remordimiento.
Recuerda que estas frente a la vida. No temas
en afrontarla con entereza, con virilidad. Deja
que soplen los vientos, quemen los soles y mo-
jen las lluvias. Todo esto te ensena a ser fu-
erte. Purificard tu cuerpo y tu alma y te habi-
litard para triunfar.

Braulio Pérez Marcio, Cartas a mi hijo.
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