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El Center of Excellence in Combustion hafacilitat € desenvolupament de programari i metodologies per
impulsar el disseny de la propera generaci6 de turbines d'hidrogen per ala produccié d'energiai la propulsio
d'aviacio

|

Utilitzant tecnologies de supercomputaci6 de vanguardia, cientifics de la Uni6 Europeai del Regne Unit
estan aconseguint avencos notables en lafacilitacio del desplegament de combustibles sostenibles per al
futur. Els seus esforcos col -laboratius, liderats pel Center of Excellence in Combustion (CoEC), projecte
coordinat pel Barcelona Supercomputing Center-Centro Nacional de Supercomputacion (BSC-CNS), es
centren en |'Us de tecnol ogies avancades de modelitzacio i simulacio per estudiar la combustio de
combustibles sostenibles i noves tecnol ogies de combustio. El seu objectiu és transformar el's sectors
energetic i de transport d'Europa, fomentant la creacio de la proxima generacio de combustibles ecol ogics.
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Abordant reptes en la combustié computacional, € projecte CoEC ha aconseguit resultats innovadors en els
darrerstres anys. Format per un consorci de 11 institucions, inclosos centres de supercomputacio, laboratoris
i universitats, el CoEC va ser coordinat pel BSC per aplicar tecnologies de computacio d'exaescala per
promoure i desenvolupar programari de simulacié avancat que recolzi els objectius de descarbonitzacio de la
Uni6 Europea en el's sectors energetic i de transport.

Les raons d'aquest esfor¢ col -lectiu han estat substancials. Laindustria del transport és responsable del 20%
de les emissions mundials de CO2, laqual cosalaconverteix en el segon major contribuent ala
contaminacio carboni del mon, segons I'Agéncia Internacional d'Energia (IEA). Es per aix0 que, en la
COP28 a novembre de 2023 al's Emirats Arabs Units, prop de 200 paisos van acordar una transicié "lluny
dels combustibles fossils en el's sistemes energétics de manera justa, ordenadai equitativa, accelerant |'accio
en aquesta decada critica per aconseguir zero net per al 2050 en consonanciaamb laciencia'.

"CoEC va ser impulsat principalment per la necessitat de transicié energética, i esta alineat amb els objectius
de descarbonitzacio europeus, que tracten problemes fonamental s plantgjats ala nostra comunitat, com la
necessitat de nous combustiblesi com aquests combustibles es desempenyen en diversos sistemes. A més,
CoEC vaexplorar qualsevol possible modificacié necessaria perqué els motors actuals els utilitzin de
maneramés eficient”, ha afirmat Daniel Mira, coordinador de CoEC i investigador sénior al BSC. El
projecte també ha abordat aplicacions innovadores, centrant-se particularment en el disseny de sistemes de
combustio, amb un eémfasi principal en la utilitzacié d'hidrogen en diversos sectors.

"Creo que la ciencia de la combusti6 pot gjudar a produir noves tecnologies de propulsid i energia’, ha
explicat Epaminondas Mastorakos, lider de I'equip de CoEC i professor Hopkinson/ICl de Termoatica
Aplicadaala Universitat de Cambridge.

Proxima generacio deturbines d'hidrogen

Elsinvestigadors involucrats en el projecte han aconseguit resultats notables, destacant un avang significatiu
relacionat amb la combustié d'hidrogen.

Laintroducci6 de nous combustibles, com I'hidrogen o el combustible d'aviacid sostenible, pot reduir
significativament les emissions relacionades amb €l carboni, assolint zero net en el cas de la combustié
d'hidrogen. Per exemple, es van realitzar simulacions d'alta fidelitat per explorar la combustié d'hidrogen
utilitzant un model de camera de combustio de turbina de gas a escala de laboratori que havia estat
caracteritzat experimentalment ala TU Berlin. Els resultats numerics d'aquestes simulacions van contribuir a
comprendre les caracteristiques principals de laflamai les principals vies quimiques per alaformacio de
NOXx, llancant Ilum sobre els seus mecanismes d'estabilitzacid i revelant informaci sobre laresistenciade la
flama. Al llarg d'aquest viatge, € projecte CoEC també ha facilitat €l desenvolupament de diverses
metodologiesi programari per ajudar els socis industrials a dissenyar la proxima generacio de turbines
d'hidrogen per ala generacié d'energiai lapropulsio d'aviacio. Aquestes eines també poden recol zar €l
funcionament i I'optimitzaci6 de parcs edlicsi millorar I'eficiencia dels reactors quimics.

Emissions de carboni zero net



Un altre avan¢ clau esta associat amb latransicié del sector de I'aviacio a emissions de carboni zero net. En
larecerca d'emissions de carboni zero net en el sector de I'aviaci6, aguest avang implica comprendre la
formaci6 de carbonissa en els motors d'avi6, ja que I'emissio d'aguestes nanoparticul es de carboni representa
riscos tant per ala salut humana com per a medi ambient. Els esforcos col -laboratius entre BSC i TU/e,
RWTH Aachen, TU Darmstadt, ETH Zurich i AUTH van redlitzar estudis numerics de formacio de
carbonilles en cameres de combusti6 a escala de laboratori, combinant simulacions i mesures experimentals
per esbrinar els mecanismes que governen les emissions de carbonissai realitzant Simulacions Numeriques
Directes que poden proporcionar una comprensio fonamental de laformacié de carbonissa en aplicacions
practiques. Els resultats numerics guien el desenvolupament d'estratégies de mitigacié, oferint informacio
valuosa per optimitzar el funcionament del cremador i limitar I'emissio de particules de carbonissa.

A més, CoEC haestat pioneraen el desenvolupament de codis de computacié d'alt rendiment per explorar la
combustio de pols de ferro i hidrogen. Aquest combustible ciclici Iliure de carboni té el potencial
d'emmagatzemar i transportar energia renovable, i comprendre afons la seva combusti6 és crucial per a
desenvolupament de la tecnologia de cremadors. Les simulacions de la combusti6 de particules de ferro en
els codis de CoEC han proporcionat informaci6 sobre les flames de pols de ferro, obrint pas per smular la
combustié de pols de ferro en aplicacions industrials. Abordant amb éxit el complex repte de predir les
emissions de contaminants de carbonissa, que implicaintricats processos de multiples fases i mecanismes
fisicoquimics, aquesta recerca té implicacions significatives per al desenvolupament de motors d'avio de
baixa emissi6, especialment aguells propulsats per Combustibles d'Aviacio Sostenible (SAF).

"Per evitar I'emissié d'oxids de carboni, la solucié més directa és utilitzar combustibles que no continguin
carboni", ha explicat la Dra. Bénédicte Cuenot, lider del grup de recerca en combustié a CERFACS, Franca.
CERFACS hadesenvolupat programari avancat i altament paral -lelitzat per simular numericament la
combustié turbulent i latransferencia de calor (inclosalaradiacio térmica) en sistemesindustrials. Segonsla
Dra. Cuenot, aquests combustibles han de ser facilment accessiblesi facils de cremar; I'hidrogen, I'amoni i
les pols metdl -liques estan entre els candidats més prometedors. "No obstant aixo, la sevaimplementacio
requereix |'adaptaci de tots els sistemes industrials. Aixo es pot aconseguir mitjancant simulacions
numeriques, gue shan tornat essencials per fomentar lainnovacid”, ha afegit Bénédicte Cuenot.
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Simulacions a escala d'exaescala

Un altre resultat emocionant del projecte esta connectat amb la visualitzacio de I'enorme quantitat de dades
de simulacions a escala d'exaescala de nekCRF. Els superordinadors d'exaescala son les computadores d'alt
rendiment més potents disponibles avui en dia. Un sistema d'aquest tipus, anomenat JUPITER, es construira
aEuropaencaraen 2024 i estara dlotjat a Centre de Supercomputacio de Julich (JSC), Alemanya. Tots els
superordinadors d'exaescala utilitzen GPU per alamajor part del seu rendiment, en contrast amb els
sistemes a escala de petes que utilitzen CPU per alamajor part del seu rendiment. Simplement optimitzar el
codi desenvolupat per asistemes de CPU perqué sexecuti eficientment en GPU sovint ésimpossible. Per
tant, shan de desenvolupar nous codis de simulacio, la qual cosa és altament no trivial per a simulacions
complexes com aplicacions de combustié.

Diversos socis de CoEC, com araETHZ, AUTH i FZJ, han habilitat el solucionador de flux reactiu nekCRF,
dissenyat per aprofitar al maxim les darreres GPU. nekCRF permet calcular aplicacions de combustio
complexes amb graus de llibertat sense precedents que acceleren significativament el temps fins auna
solucid. Shaposat un enfocament particular en optimitzar nekCRF per al maquinari de la primera
supercomputadora a escala d'exaescala d'Europa, JUPITER, per permetre una de les simulacions de
combustio més grans del moén i lameés gran d'Europa. Utilitzant el marc nekRS, nekCRF també se'n
beneficia d'altres desenvolupaments de CoEC, com €l nostre nou pipeline per avisualitzacio en transit.
Aquest pipeline de visualitzaci6 gjuda a gestionar I'enorme quantitat de dades de simulacions a escala
d'exaescalai va ser reconegut recentment amb e Premi al Millor Article alSAV 23 durant la Conferénciade
Supercomputacio 2023.

"Lasimulacié shaconvertit en e tercer pilar cientific juntament amb lateoriai I'experiment. Estem just al
principi del desenvolupament de turbines aeronautiques de gas d'hidrogen”, haindicat Christian Hasse,
professor del Departament d'Enginyeria Mecanica de la Universitat de Tecnologia de Darmstadt, Alemanya,
i un delsliders del'equip de CoEC. "Lacombinacié d'experiments Unicsi, particularment important per a
CoEC, la computaci6 d'alt rendiment, proporcionainformaci6 sobre processos de combustio que eren
impensables fa deu anys', conclou Hasse.

El CoEC

CoEC ésun esforg col -lectiu per explotar tecnologies de computaci¢ d'exaescala per abordar reptes
fonamentals relacionats amb la simulacié de sistemes de combustié, el que tindra un impacte positiu en €l's
objectius de descarbonitzacié de la UE. Coordinat pel Barcelona Supercomputing Center-Centro Nacional de
Supercomputacion (BSC-CNS) i dotat amb un pressupost de més de €5,6 milions per part de la Comissio
Europea, el projecte esvadur aterme del 1 d'octubre de 2020 a 30 de desembre de 2023, amb la seva
presentacio final afinals de febrer.

Altres socis del consorci inclouen institucions lideres en els camps de la combustié computacional i la
computacié d'alt rendiment, com & Centre Européen de Recherche et de Formation Avancée en Calcul
Scientifigue (CERFACS), RWTH Aachen University, Eindhoven University of Technology, University of
Cambridge, Centre National de la Recherche Scientifigue (CNRS), Technical University of Darmstadt,
ETH Zirich, Aristotle University of Thessaloniki, Forschungszentrum Julich (FZJ) i € National Center for
Supercomputing Applications.

The CoEC project has received funding from the European Union’s Horizon 2020 research and innovation
programme under the grant agreement N° 952181.
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