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Resumo. Um estudo numeérico da combustao dentro do escoamento supersonico bidimensional,
de uma mistura reativa Ho — ar é apresentado. O objetivo do presente trabalho € investigar
a ignicao dos gases premisturados atras de uma onda de choque obliqua estabilizada por um
diedro, assim como, a estrutura que se forma na regigo de transicdo a qual separa a onda
de choque obliqua da onda de detonag¢do obliqgua. Além disso, € feito um estudo preliminar
das condicoes aerodinamicas que podem levar uma onda de detonacdo obliqua relazar até a
formagao de uma onda de detonagao obliqua do tipo Chapman-Jouguet. Para este propdsito, €
usado um codigo computacional em volumes finitos, em malha ndo estruturada e uma técnica
de refinamento adaptativo. As propriedades fisico-quimicas sao fungoes da composi¢do quimica
da mistura reativa, temperatura e pressao, e sao calculadas utilizando o cddigo computacional

CHEMKIN-II.
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de detonacao obliqua.

1. INTRODUCAO

A idéia de utilizar uma onda de detonacido obliqua estabilizada por de um diedro para
0 uso em propulsao hipersoénica foi proposta inicialmente nos anos 50 por Dunlap, Brehm &
Nicholls (1958). Desde entdo, um esforco considerdvel é feito com o objetivo de compreender
melhor o mecanismo de formacao e estabilizacao das ondas de detonacao obliquas. Em seu
trabalho experimental, Lehr (1972) fornece os resultados de seus estudos sobre a ignicdo e a
estabilizacao da combustao induzida por projéteis de corpos rombudo e conico langados dentro
de duas misturas reativas a velocidades supersonicas. O autor observou processos de ignicao e de
estabilizacdo da combustao diferentes, todos relacionados ao acoplamento entre a zona de reagao
e a onda de choque formada a frente do projétil, e ambos associados a natureza do escoamento
supersonico.



Este trabalho visa estudar a regiao de transi¢ao formada entre a onda de choque obliqua (OCO)
e a onda de detonagdo obliqua (ODO). Mais precisamente, pretende-se compreender melhor e
descrever a regiao da transicaio OCO/ODO estabilizada por um diedro. Faz parte ainda do
interesse do trabalho identificar os tipos da transicées possiveis entre a onda de choque obliqua
e a onda de detonagao obliqua. Neste trabalho é utilizada a mistura reativa hidrogénio-ar e,
para melhor descrever todos os fendmenos quimicos que ocorrem em todo o dominio de célculo,
um mecanismo de cinética quimica detalhado é usado.

Sob o ponto de vista das ferramentas numéricas usadas, o trabalho utiliza malhas nao estru-
turadas e a técnica de refinamento adaptativo. Devido a esta técnica é possivel tanto economizar
tempo de CPU, gragas & possibilidade de refinar somente as regioes de interesse no escoamento,
quanto definir melhor as descontinuidades fortes que se formam em regioes de escoamento su-
personico, possibilitando assim uma andlise melhor. Fort & Pratt (1990) e Li, Kailasanath &
Oran (1994), estudaram a estrutura do escoamento quando ocorre a transicaio OCO/ODO. En-
tretanto, estes autores utilizaram como ferramenta uma malha computacional estruturada e,
como pode ser visto nestes trabalhos, a estrutura OCO/ODO ndo possui uma boa qualidade
de resolugao. A utilizagao de uma malha estruturada nao possibilita um refinamento adequado
sobre as regioes do dominio de cdlculo onde ocorrem fortes descontinuidades e onde a cinética
quimica atua mais fortemente sem que ocorra um aumento significativo do custo computacional.

Em trabalhos recentes (Figueira da Silva & Deshaies, 1995, e Deshaies, Figueira da Silva &
René-Corail, 1997, Figueira da Silva & Deshaies, 2000) estudou-se numericamente a iniciacio
da combustao por um diedro em escoamento supersonico usando um cédigo computacional com
malha estruturada e um mecanismo de cinética quimica detalhado para misturas hidrogénio-ar.
Os resultados mostram que, quando a igni¢ao ocorre, possibilidades diferentes existem :

1) A combustao permanece confinada & camada limite desenvolvida sobre a superficie do
diedro.

2) A combustdo se desenvolve & jusante da onda de choque obliqua que leva & onda de
detonacao obliqua estabilizada, como esquematizada na Fig. 1.

3) A combustdo é iniciada pela onda de choque obliqua que conduz imediatamente a uma
onda de detonacdo obliqua nao estabilizada.

Como mostrado em Deshaies, Figueira da Silva & René-Corail (1997) e Figueira da Silva &
Deshaies (2000), quando as condicoes de escoamento correspondem & situacdo (2), a transicao
OCO/0ODO pode ser tanto de tipo suave quanto de tipo abrupto. Comparagoes com os resultados
experimentais de Viguier et al. (1996) tém mostrado uma boa aproximacao em relacio a estrutura
total do escoamento. Porém, esta comparagao evidencia algumas das principais discrepancias
acerca do escoamento na regido da transicaio OCO/ODO. Estas discrepancias sdo atribuidas as
diferencas que existem entrem as condicoes iniciais e de fronteiras do experimento e aquelas das
simulagoes numéricas.

O objetivo do presente trabalho é especificar com mais detalhe as condigbes que levam
as transicoes dos tipos suave ou abrupto a ocorrerem entre a OCO e a ODO, bem como a
estrutura da regido de transicdo. Para realizar o cdlculo computacional utilizam-se as condicoes
de escoamento nao perturbado representativas das condic¢oes encontradas nos experimentos,
resultando em uma estrutura de escoamento na regidao de transicao semelhante a estrutura do
escoamento observada experimentalmente. Finalmente, a estrutura aerodindmica do escoamento
que pode levar a uma ODO do tipo Chapman-Jouguet é especificada.

Foi usado um método em volumes finitos, upwind, em malha nao estruturada com uma
técnica de refinamento adaptativo com o objetivo de descrever precisamente todas as escalas
relevantes. Escoamentos com composicao quimica variavel e taxa de reacao finita sao considera-
dos, e as propriedades fisico-quimicas sdo fungoes da composicao local da mistura, temperatura
e pressao, as quais sao calculadas utilizando as subrotinas CHEMKIN-IT (Kee, Rupley & Miller,
1991).
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Figura 1: Esquema representativo do dominio computacional e da transicao onda de choque
obliqua/onda de detonagao obliqua.

2. FORMULACAO MATEMATICA

Counsiderando que os transportes moleculares e a transferéncia de calor por radiagdo sao
despreziveis, as equagoes de conservagao de massa, quantidade de movimento, energia e fragao de
massa podern ser escritas para um escoamento bidimensional ndo permanente de gases perfeitos
como :
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Nestas equagoes p € a densidade da mistura, © and v sao as componentes cartesianas da
velocidade, p é a pressao estatica, T' é a temperatura estatica, £ é a energia total por unidade de
massa, e é a energia interna, R € a constante universal dos gases. A energia interna, a entalpia
no estado padrao e o calor especifico a pressdo constante por unidade de massa das espécies
quimicas k sao ey, hg e Cp,- Y, wp € Wy, sao a fracao de massa, a taxa de produgao molar e o
peso molecular das espécies quimicas k, respectivamente.



3. MECANISMO DE CINETICA QUIMICA

O mecanismo de cinética quimica para a mistura de gases reativos considera 9 espécies
(Hg, O2, H, O, OH, HO9, Hy02, HyO, N3 ) e 21 reagoes elementares. Este mecanismo é devido
a Balakrishnan & Williams (1994), e é dado na Tabela 1. As taxas de producao quimica de cada
reacao elementar sdo dadas pela lei de Arrhenius:

k; = AT” exp(—E/RT). (6)

O célculo de ky e das taxas de produgao wy ¢é efetuado usando o pacote computacional
CHEMKIN-II (Kee, Ruplet & Miller, 1991). As propriedades termodinamicas sdo calculadas
de acordo com o método desenvolvido por Kee, Rupley & Miller (1991).

Tabela 1: Mecanismo de reacio para a combustdo Ho-ar: A em (cm,mol;s), £ em (cal/mol).

Reagdo A B E
H+ 0y =0H+O0 3.52el6 | -0.7 | 17070.
Hy+O=0H+H 5.06e4 2.67 | 6290.
Hy +OH = HyO+ H 1.17€9 1.3 3626.
OH + OH = H:0 + O 1.51e9 1.14 99.
H+0s+M<=HOy+ M 6.76€19% | -1.42 0.
H+H+M<=Hy+ M 1.80e18% | -1.0 0.
H+OH+ M= HO+ M 2.20e22¢ | -2.0 0.
O+OH+ M= HOs+ M 1.00e16% | 0.0 0.
H+O+M<=OH+M 6.20e16% | -0.6 0.
O+0+M=0+M 6.17e15% | -0.5 0.
H+ HO3 = Hz + 0o 4.28¢13 0.0 1411.
H+ HOy = OH +OH 1.70e14 0.0 874.
H+ HO> = 0 + Hy0 3.10el13 0.0 1720.
O+ HO> = OH + O, 2.00e13 0.0 0.
OH + HOz = H20 + O3 2.89¢13 0.0 -497.
HO9 + HO2 = H202 + O3 3.02e12 0.0 1390.
H»O2+ M = OH +OH + M | 1.20el7°¢ 0.0 | 45500.
H302 + OH = H20 + HO» 7.08e12 0.0 1430.
H>O05 + H<= H20+ OH 1.00e13 0.0 3590.
H302 + H = HOz + Hy 4.79¢13 0.0 7950.
Hy+O2 = OH + OH 1.70e13 0.0 | 47780.

Eficiéncia do terceiro corpo:

a— fa,o0 =12., fu, = 2.5, fn, = fo, = 1.0
b— fa,0 = 6.5, fa, = 1.0, fn, = fo, = 0.4
¢— fu,o =15, fu, =25, fn, = fo, =1.0

4. METODO NUMERICO

O sistema de equacoes diferenciais (1) - (5) é discretizado usando um processo numérico
em volumes finitos, malhas nao estruturadas, upwind, time-split (Azevedo & Figueira da Silva,
1997). O processo de separa¢ao do passo no tempo leva a uma integragao separada das partes
dinamica e quimica do escoamento. Para a marcha no tempo da parte dindmica utiliza-se um
método de Runge-Kutta de cinco estagios, explicito e segunda ordem de precisao (Mavriplis,
1988). O algoritmo usado para a discretizacdo dos vetores de fluxos F e G é o esquema
de separagao de vetores de fluxo conhecido como AUSMT™ de Liou(1996), com uma extrap-
olacao de segunda ordem do tipo MUSCL e um limitador MINMOD para as varidveis primitivas
( p, u, v, T, Yy ) (Hirsch, 1990). Para a integracao dos termos de fonte quimicos utiliza-se o al-
goritmo de solucio de equacdes diferenciais ordindrias VODE (Byrne & Dean, 1993), adaptado
a solucao de sistemas de equagoes que sao matematicamente rigidas.

Uma técnica de refinamento adaptativo é usada com o objetivo de concentrar pontos da
malha nas regioes de interesse dentro do campo de escoamento. Deste modo, é possivel fazer um
uso mais eficiente dos recursos de memoria e CPU. A estratégia de malha adaptativa consiste
em refinar regides onde ocorrem grandes gradientes. Com o objetivo de identificar estas regioes,



utiliza-se um sensor (Figueira da Silva, Azevedo & Korzenowski, 2000) que é baseado no gradiente
das varidveis primitivas ( p, u, v, T, Y ). O processo de enriquecimento da malha introduz
um no adicional em cada lado do tridngulo marcado para ser refinado, assim fazendo 4 novos
triangulos. Figueira da Silva, Azevedo & Korzenowski (2000) mostram que este processo é de
interesse particular para os tipos de escoamento considerados neste trabalho. Mais detalhes
sobre o algoritmo de solu¢ao podem ser encontrados em Azevedo & Figueira da Silva (1997).

O dominio computacional é apresentado na Fig. 1. As condicdes de entrada sio fixadas
de acordo com os valores das propriedades do escoamento livre, em ambas as fronteiras a es-
querda (z = 0) e acima (Y = Ymae) do dominio de cilculo. Na fronteira a direita, em (z = Tmaq),
condi¢oes de fronteira nao reflexivas sao implementadas. Somente condigoes de escorrega-
mento (v = Ou/dy = 0) sdo consideradas na superficie do diedro(y = 0). A superficie do
diedro (y = 0) é considerada com gradiente normal da temperatura igual a zero (07'/0n = 0), e
esta superficie é tratada como nao catalitica (0Y);/dn = 0). O escoamento entra no dominio com-
putacional paralelo ao eixo de simetria do diedro com uma dada temperatura, pressao, nimero
de Mach e composicgao.

5. RESULTADOS E DISCUSAO

5.1. A estrutura do campo de escoamento

Como descrito nos trabalhos de Figueira da Silva & Deshaies (2000), Deshaies, Figueira da
Silva & René-Corail (1997), Figueira da Silva & Deshaies (1995), Li, Kailasanath & Oran (1994) e
Dabora et al. (1991), quando ocorre a transicao OCO/ODO, trés regides podem ser identificadas
no escoamento. Estas regioes estao ilustradas nas Figs. 2 e 3. Seguindo a direcao longitudinal,
pode-se observar :

I) Uma regiao de indugao onde o calor liberado devido aos processos quimicos permanece
desprezivel. Esta regido é localizada entre a OCO e a superficie do diedro, e seu comprimento é
determinado pelo tempo de indugao (¢;) dos processos quimicos.
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Figura 2: Campo de pressao (atm) e temperatura (K) para o caso 17 (ver Tabela 2). Valores do
escoamento livre: My =7, Ty = 300K, py = 0.113 atm, § = 34.1 graus. Transicio suave.

IT) Uma regiao de transi¢ao localizada no fim da regiao de indugao, onde a liberagao de
calor da mistura combustivel ocorre. As ondas de pressdo que sdo geradas nesta regido de
rapido crescimento da temperatura modificam as condigoes a jusante da OCO levando a um
decréscimo no tempo de inducdo. Estas ondas de pressdao podem modificar progressivamente
o angulo da OCO (Fig. 2) ou se unirem para formar uma onda de detonagao na regiao dos
gases queimados (Fig. 3). Ambas as transicoes do tipo suave ou abrupta levam eventualmente &
formagao de uma ODO no final da regiao de transicao.

III) Uma regido de detonacdo que é o resultado de ambas as transicdes suave ou abrupta.
Uma linha de escorregamento separa os produtos de combustdao da ODO dos produtos liberados
na regiao de transi¢do. O angulo final desta onda de detonagao corresponde ao dngulo que pode
ser calculado considerando somente o estado inicial e final dos gases queimados. Isto pode ser
verificado na Fig. 4, onde sao tragadas as polares de choque e de detonagao (Dabora et al., 1991)
para o escoamento da mistura reativa estequiométrica Ho-ar para My = 7 e 8, Ty = 300 K. Nesta
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Figura 3: Campo de pressio (atm), temperatura (K), producdo de OH e a malha final para o
caso 19 (ver Tabela 2). Valores do escoamento livre: My = 7, Ty = 300K, pg = 0.0393 atm,
0 = 24.5 graus. Transicdo abrupta.

figura também sao mostrados os angulos das ODO que sao obtidos como resultado do calculo
do escoamento nao permanente bidimensional em malhas estruturadas e nao estruturadas.

Uma andlise da Fig. 4 mostra que ambos os resultados previamente obtidos com o cédigo
computacional estruturado e aqueles obtidos usando um cédigo nao estruturado estdo em bom
acordo com aqueles fornecidos pela andlise baseada nas polares de detonacao. Além disso,
o cidlculo em malhas nao estruturadas permite encontrar solucées para valores do angulo do
diedro 0 préximos aqueles correspondentes a df/dé — oo, acima dos quais solugdes permanentes
de ODO planas coladas ao diedro deixam de existir.
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Figura 4: Polares de choque e de detonacao. Os simbolos correspondem aos cdlculos em malhas
estruturadas e nao estruturadas.

Uma das vantagens de usar um cédigo computacional com malhas nao estruturadas fica
claramente evidente na Fig. 3, onde é apresentada uma malha computacional adaptada, a qual
contém 21236 nds e 42160 volumes apods 4 refinamentos sucessivos. De fato, a Fig. 3 mostra
que os pontos da malha estdo concentrados somente na regido de interesse, em particular, na
regiao de transicao OCO/ODO. Deste modo, isto permite calcular situagoes correspondentes a
um tempo de liberacdo de calor mais curto do que usando um cédigo computacional com malha
estruturada.

5.2. Anadlise da regiao de transigao

Em trabalho recente, Figueira da Silva & Deshaies (2000) mostram que o tipo de transicao
obtida, suave ou abrupta, parece estar relacionado as magnitudes relativas do tempo de indu-



Tabela 2: Pressoes e dngulos de incidéncia usados na simulacdo numérica da mistura reativa
estequiométrica Hay-air para My =7, Ty = 300 K.

casos 14 15 16 17 18 19 20 21
po (atm) | 0.0127 | 0.185 | 0.168 | 0.113 | 0.284 | 0.0393 | 0.266 | 0.219
0 (graus) 25.7 29.2 30.9 34.1 34.1 24.5 30.9 34.7

¢ao (t;) e de reagao (t,). Estes tempos sao definidos aqui como correspondendo, respectivamente,
a 10% e 90% da méxima temperatura devida & combustdo. Neste trabalho é mostrado que
transicoes abruptas parecem ocorrer mais provavelmente quando t; aproxima-se de t,, signifi-
cando que o tempo de liberacao de calor torna-se muito pequeno em comparacao a t;, enquanto
que transicoes suaves parecem ser obtidas quando ¢; < t,. Estao tracados nas Figs. 5 e 6 o
tempo de inducdo (¢;) e a razdo entre ¢; e o tempo de reacio total (¢,), respectivamente, como
funcao da temperatura e pressao para o mistura reativa estequiométrica Ho-ar.
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Figura 5: Tempo de inducao t; como funcao Figura 6: Razdo t;/t, como funcio da tem-
da temperatura e da pressao. Os simbolos peratura e da pressao. Os simbolos corre-
correspondem aos tipos de transi¢oes obtidas. spondem aos tipos de transicoes obtidas.

Também encontram-se nestas figuras os pontos correspondentes as transigoes calculadas por
Figueira da Silva & Deshaies (2000) (circulos) e ao presente calculo (quadrados), estes obtidos
para uma mistura reativa estequiométrica Hs-ar para My = 7 e Ty = 300K para as condigoes
especificas da Tabela 2. E necessario dizer que a temperatura e a pressao usadas para relatar os
resultados dos calculos bidimensionais correspondem aquelas dos gases & jusante da OCO inicial.
A tendéncia previamente observada em relagao a influéncia de ¢; e ¢, no tipo de transicao obtida
parece ser confirmada aqui. Devido as interagoes complexas do escoamento com a combustao
que ocorrem na regiao de transi¢ao, uma explicagao mais geral sobre esta influéncia parece
impossivel de se deduzir até o momento. Portanto, pode-se afirmar que as transicoes do tipo
abrupta sao mais provaveis de serem observadas quando t; — t,, seja por um crescimento da
pressao ou por um decréscimo da temperatura dos gases a jusante da OCO.

E necessério salientar que somente transicoes do tipo abrupto sao observadas experimen-
talmente (Desbordes, Hamada & Guerraud, 1995). Além disto, as observacoes experimentais
mostram uma estrutura da regiao de transi¢ao com algumas diferencas em relacao as simulagoes
numéricas anteriores (Viguier et al., 1996). Uma das diferencas entre os resultados experimen-
tais e os das simulacdes numéricas diz respeito ao angulo da onda de detonacdo na regido de
transicao. Esta foi atribuida a diferenca que existe entre as condigoes iniciais e de fronteira entre
0 experimento e a simulagdo numérica.

Portanto, comecando das condicoes de escoamento livre que levam a transicao do tipo suave
da Fig. 2, porém aumentando a pressao inicial (ver Tabela 2), a transicdo do tipo abrupta apre-



sentada na Fig. 7 é obtida. Uma comparagao entre as Figs. 3 e 7 mostra uma drastica diferenga no
que diz respeito ao dngulo da onda de detonacao que ocorre na regido de transicdo. A transicdo
mostrada na Fig. 7 possui uma clara similaridade com aquela observada experimentalmente por
Dabora et al. (1991) e Desbordes, Hamada & Guerraud (1995). Os parametros que controlam a
mudanga no tipo de transicao abrupta, como observados nas Figs. 3 e 7, nao sao conhecidos no
presente momento. Portanto, é necessario examind-los em maior detalhe em trabalhos futuros.
Cabe notar, porém, que a cada vez que é obtida esta onda de detonacdo transversal similar &
observada experimentalmente, os parametros do escoamento sao tais que t; ~ t, e o angulo do
diedro (§) é préximo do valor critico d€/dd — oo.

Level P Level T
11 16.19 11 3400

10 15.32 10 3160
0.15 o 1446 0.15 9 2920
8 13.59 8 2680
0.1 7 1272 £ 01 7 2440
6 1186 s 6 2200
5 10.99 > 5 1960
0.05 4 1012 0.05 4 1720
3 ez 3 1480
: 2 1240
% 52 0 % 0.1 02 03 0.4 052
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Figura 7: Campo de pressdo (atm) e temperatuta (K) para o caso 18 (ver Tabela 2). Valores do
escoamento livre: My =7, Ty = 300 K, pg = 0.284 atm, § = 34.1 graus.

5.3. Obtencao de uma ODO do tipo Chapman-Jouguet

Os resultados obtidos em trabalhos anteriores (Li, Kailasanath & Oran, 1994, e Figueira da
Silva & Deshaies, 2000) e aqueles apresentados aqui dizem respeito principalmente ao caso de
ODO forte (overdriven), as quais permanecem sempre suportados pelas condigdes de contorno ao
longo da superficie do diedro. Porém, estas ODO fortes nao podem ser mantida indefinidamente
por um diedro de comprimento infinito. Assim sendo, é necessirio investigar o resultado da in-
teracao entre um leque de expansao gerado por uma deflexao na superficie do diedro (Fig. 8) com
a ODO forte. Esta interacdo pode levar ou a um apagamento da combustao ou a estabilizacao de
uma ODO do tipo Chapman-Jouguet. O apagamento pode vir a ocorrer devido ao resfriamento
da zona de combustao pelo leque de expansao, que teria por efeito o “congelamento” das reacoes
quimicas. A ODO do tipo Chapman-Jouguet tem como uma de suas caracteristicas principais
o fato de ser limitada & jusante por uma superficie soénica, o que é benéfico para aplicagoes
propulsivas. alem do mais, esta ODO do tipo Chapman-Jouguet apresenta uma melhor eficicia
de conversao de energia quimica-energia térmica do que as ODO fortes, levando a um melhor
rendimento global de combustao.

Na Fig.9 sao apresentados os primeiros resultados de simulacao numérica com escoamento
reativo sobre esta configuracido que permite que a ODO forte relaxe até a formacao de uma
ODO do tipo Chapman-Jouguet. E possivel distinguir um certo nimero de caracteristicas
e fendmenos importantes. Na Fig.9, observa-se que a estrutura OCO/ODO é corretamente
resolvida. Na regiao da deflexao do diedro é possivel notar presenca do leque da expansao,
bem como sua interacdo com a onda de detonacdo obliqua. O resultado é pouco perceptivel
nesta figura devido a pequena diferenga entre os valores do angulo da detonagao forte (6 = 46.5
graus) e da detonagao Chapman-Jouguet (# = 41.0 graus). Estuda-se atualmente esta mesma
configuracdo para maiores angulos de diedro.
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Figura 8: Esquema representativo do dominio computacional usado no estudo da interagao onda
de detonacao obliqua-leque de expansao.
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Figura 9: Campo de pressdo (atm) e temperatura (K) e de fracdo de massa de H20O e o vetor
velocidade. Escoamento livre: My =7, Ty = 300 K, pg = 0.0393 atm, 0 = 24.5 graus.
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