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Resumo. O trabalho a ser desenvolvida tem o objetivo calcular o campo de escoamento em regime
hipersbnico em torno de corpos de reentrada, considerando os efeitos das reagdes quimicas que
ocorrem devido ao alto numero de Mach. Para a obtencdo do campo de escoamento serdo
utilizadas as equacgdes de Euler em um contexto axissimétrico. O esquema de discretizacado espacial
escolhido para este trabalho € o esquema de separacdo de vetores de fluxos de van Leer, de
segunda ordem de precisdo. A marcha no tempo serd realizada por um esquema Runge-Kutta,
explicito, com cinco estagios e segunda ordem de precisdo temporal. As equacdes serdo
discretizadas num contexto de volumes finitos, utilizando malhas néo estruturadas formadas por
elementos triangulares. Nas simulagtes faz-se necessario a utilizagdo de um mecanismo de cinética
guimica detalhado, que considera as seguintes espécies quimicas. N, O,, O, N, NO, e suas devidas
reacoes de combinacdo e dissociagdo. O uso destes mecanismos quimicos € necessario para
obtencéo de predicdes corretas para as diferentes escalas de tempo e/ou comprimento, presentes no
campo de escoamento reativo, bem como suas variagbes com as condigbes de fluxo. Serdo
apresentados como resultados a distribuicdo e os contornos de nimero de Mach, pressdo,
temperatura para os nimeros de Mach 8 e 9.

Palavras-chave: escoamento reativo, escoamento hipersdnico, volumes finitos, malhas néo
estruturadas.

1. INTRODUCAO

Ao submeter a reentrada na atmosfera terrestre ou em qualquer outro planeta, os veiculos e as
cépsulas de reentrada em geral, tém a sua estrutura submetidas a um forte aquecimento decorrente
ao revestimento de plasma formado devido a alta temperatura do campo de escoamento em torno
destes. O revestimento de plasma é formado pela colisfo do veiculo com o ar ambiente,
especialmente nas superficies perpendiculares a direcdo do movimento desses veiculos. Nesses
pontos de estagnacdo, o ar € comprimido bruscamente, com relagdo ao veiculo, e a energia cinética
do veiculo é transformada em energia térmica, que € transferida para as moléculas do gas. A
temperatura do gés resultante desta transformacdo é alta o suficiente para causar uma excitacéo
vibracional no interior das moléculas, causando dissociag&o e ionizagdo nos gases que é composta a
atmosfera. O fluxo de plasma resultante (gas ionizado, porém macroscopicamente neutro) ao redor
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do veiculo, nos pontos de estagnacdo, produz diferentes regides com diferentes estados de plasma,
dependendo da forma e orientacéo do veiculo (Anderson, 1989).

Para a determinacdo da alta temperatura inerente a este tipo de escoamento € necessario
considerar que, sobre o veiculo exista um escoamento de gases reagindo quimicamente (efeito de
gas real). Portanto, os valores das propriedades termodindmicas sdo dependentes da composicao
guimica do qual é formada a atmosfera.

Para a smulagcdo de gas real é essencia a utilizagdo de um mecanismo de cinética quimica
detalhado. O esquema de cinética quimica a ser utilizado considera as seguintes espécies quimicas:
O,, N,, O, N, NO e suas devidas reagdes de combinagdo, dissociagdp. O uso destes
mecani smos quimicos € necessario para obtencdo de predicdes corretas para as diferentes escalas de
tempo e/ou comprimento, presentes no campo de escoamento reativo, bem como suas variagtes
com as condicdes de fluxo.

O esguema de discretizacdo espacial a ser utilizado é o esquema numérico de segunda ordem de
van Leer (van Leer, 1995), discretizado num contexto de malhas n&o estruturadas utilizando
volumes finitos. Serdo utilizadas as equacbes de Euler em um contexto axissimétrico para
simulacdo do escoamento com reacdo quimica. A marcha no tempo foi feita pela utilizacdo de um
esguema Runge-Kutta de 5 estagios, explicito e de segunda ordem de precisdo (Mavriplis, 1988).

2. FORMULACAO MATEMATICA

As equagdes compressiveis de Euler (Pimentel, 2000), em duas dimensdes podem ser escritas
como

a_Q+a_E+a_F:Q, (1)
ot o0x 0y

onde E e F so vetores de fluxo convectivo, Q € o vetor de varidveis conservadas. Se as equactes
sdo discretizadas considerando-se um procedimento de volumes finitos cell centered, as varidveis
do escoamento sdo atribuidas a cada volume de controle e representam assim um valor médio sobre
cada volume (Korzenowski, 1998). Neste contexto, as equagdes de Euler, na forma integral,
passam a ser escritas como:
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onde V representa a area do volume de controle e S seu contorno.
Os vetores das variaveis conservadas, Q, e, os vetores de fluxo E, F sao definidos como
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Nestas equacdes £ € a energiatotal por unidade de massa, e € a energia interna, R é a constante
universal dos gases. A energia interna, a entalpia no estado padréo e o calor especifico a pressao

constante por unidade de massa das k espécies sfo denotadas €, h/ e ¢, . Y, e W, sdo asfragdes
de massa e 0 peso molecular das espécies quimicas k, respectivamente.

O mecanismo de cinética quimicado ar considerado € um mecanismo de cinética quimicade
Gardiner (Hachemin, 1995), dados para cada reacéo elementar na Tab. (1). Este mecanismo envolve
5 espécies quimicas, que sdo, N,, O,, N, O, ON e 17 reacOes quimicas elementares. As taxas de
producdo das espécies quimicas envolvidas estdo de acordo com alei de Arrhenius, expressa pela
equacao

R -E,
k=AT ex;{ = J (6)

onde k € a taxa de reacdo quimica, A o fator pré-exponencial, T a temperatura, 5 0 expoente da
temperatura, E; a energia de ativagao, e R a constante universal dos gases.

Tabela 1. Reagbes quimicas elementares devido a Gardiner. Unidades. A(m, moal, s) e E, (Kelvins)

Reacles elementares A b Ea (Kelvins)
N +N,=>2 N+ N, 3.7e21 -1.6 113200.
2NEN,=>N, +N, 1.08e13 -1.493 100.
N,+0=>2N+ O, 1.4e21 -1.6 113200.
2N+O=>N,+ 0O, 3.07e13 -1.493 100.
N, +NO=>2N+NO 1.4e21 -1.6 113200.
2N+NO=>N,+NO 3.07e13 -1.493 100.
No+NE>2N+N 1.6e22 -1.6 113200.
2N+EN=>N,+N 3.51el4 -1.493 100.
N+O=>2N+0 1.4e21 -1.6 113200.
2N+O=>N,+0O 3.07e13 -1.493 100.
O +N\,=>20+N, 3.64e18 -1.0 59380.
20tN,=>0,+N, 1.84e10 -0.714 109.
0,+0,=>20+0, 1.64e19 -1.0 59380.
20t0=>0,+0, 8.28e10 -0.714 109.
0,+NO=>20+NO 1.82¢18 -1.0 59380.
20+tNO=>0,+NO 9.19e09 -0.714 109.
O, +N=>20+N 1.82¢18 -1.0 59380.
20tN=>0,+N 9.19e09 -0.714 109.
0,+0=>20+0 4.56e19 -1.0 59380.
20+t0=>0,+0 2.3¢e11 -0.714 109.
NO+N,=>N+O+N, 4.0e20 -15 75500.
N+O+N,=>NO+N, 2.16e19 -1.3217 97.
NO+Q,=>N+0+O, 4.0e20 -15 75500.
N+O+0,=>NO+O, 2.16e19 -1.3217 97.
NO+NO=>N+0+NO 8.0e20 -15 75500.
N+O+NO=>NO+NO 4.32¢19 -1.3217 97.
NO+N=>N+O+N 8.0e20 -15 75500.
N+O+FN=>NO+N 4.32¢19 -1.3217 97.
NO+O=>N+0O+O 8.0e20 -15 75500.
N+O+O=>NO+O 4.32e19 -1.3217 97.
N,+O=>NO+N 1.82e14 0.0 38370.




NO+N=>N,+0O 7.35e13 -0.07083 666.
NO+O=>0,+N 3.8e09 1.0 20820.
G,+N=>NO+O 4.07e10 0.886 4689.

Todas as propriedades termodinamicas da mistura reativa sdo calculadas utilizando o cédigo
CHEMKIN-III (Kee, 2000). Este codigo contém sua prépria base de dados termodinamicos. As

propriedades termodinamicas das espécies quimicas, caor especifico a pressdo constante (C,),

entalpia (H) e entropia (S), vém das interpolaces polinomiais das tabelas termoquimicas do
JANNAF. O método de calculo utilizado pelo CHEMKIN-III é o mesmo do relatério NASA SP-
273. Com a hipotese de gas termicamente perfeito, o calor especifico a pressdo constante e a
ental pia ndo dependem da pressdo, e sdo dependentes unicamente da temperatura. O interesse de um
método que utiliza interpol agdes polinomiais é de economizar o tempo de cal culo computacional, ja
gue a utilizacdo de uma interpolacéo direta & partir das tabelas de termoquimica tem um custo
computacional comparativamente elevado. Portanto, os métodos de calculo das propriedades
termoquimicas que serdo apresentadas aqui estéo de acordo com o codigo CHEMKIN-III.

As propriedades termodinamicas de calor especifico a pressdo constante C,,, entalpia H, e

entropia S para cada espécie quimica i sdo calculadas em termos de um polindmio, sendo este

funcéo da temperatura. As outras propriedades termodinamicas da mistura reativa sdo calculadas
em termos destas trés propriedades.

3. RESULTADOS

As simulacbes foram realizadas para fluxos hipersdnicos em torno do veiculo de reentrada
SARA, para os numeros de Mach inicial 8 e 9, considerando gas reativo com 79% de N3 e 21% de
O,. Para os casos simulados utilizou-se uma malha de 9292 nés e 17999 volumes. As condigdes
iniciais de pressdo e temperatura para os casos simulados foram de 0,1847 aim e 300 K,
respectivamente.

Na Figura (1) é mostrado o campo de pressdo e a distribuicdo de pressdo sobre a parede para
nimero de Mach igual a 9. Observa-se que os contornos de pressdo estdo bem definidos e que o
choque, assim como, aregido de estagnacédo foram bem determinados. No gréfico da distribui¢éo de
pressao sobre a parede aparecem algumas oscilagdes, devido ao fato da malha ser ainda grossa nesta
regi&o.

A pressdo atras da onda de choque, obtida através da simulagdo numeérica, para este caso é de
17,66 atm. De acordo com a teoria da dindmica dos gases (Bertin,1994) a pressdo atrés da onda de
choque para este caso é de 17,42 atm. Observa-se uma boa concordancia entre os resultados tedrico
e numérico, onde o erro obtido entre estes valores foi de somente 1,35%.
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Figura 1. Campo de pressdo e a distribuicdo de presséo sobre a parede para M..= 9.



Apresenta-se na Fig. (2) os contornos de temperatura e a evolugéo longitudinal das fractes de
massa ha regido de estagnagao. A temperatura obtida atras da onda de choque, através da simulagéo
numérica foi de aproximadamente 3564 K. O resultado tedrico apresenta um valor de temperatura
atrés da onda de choque de 5000 K. Observa-se uma diferenca entre os resultados tedrico e
numérico, com um erro entre os valores de 28,72%. Esta diferenca, no caso de escoamento com
reacdo quimica, deve-se ao fato da temperatura ser menor devido as reacfes elementares de
dissociagdo absorverem energia. Isto faz com que a temperatura sgfa menor comparado ao resultado
considerando gas perfeito.
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Figura 2. Contornos de temperatura e a evolugdo longitudinal das fragdes de massa naregio
de estagnacéo paraM..= 9.

Na Figura (3) é apresentado o campo de pressao e a distribuicéo de pressdo sobre a parede para
nimero de Mach igual a 8. A pressdo atrés da onda de choque, obtida através da simulagéo
numérica, para este caso é de 13.01 atm. Pela teoria da dindmica dos gases a pressao atras da onda
de choque é de 13,76 atm. Observa-se uma boa concordancia entre os resultados tedrico e
numerico, onde o erro obtido entre estes valores foi de 5,45%.
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Figura 3. Campo de pressdo e a distribuicdo de pressdo sobre a parede para M..= 8.



Apresenta-se na Fig. (4) os contornos de temperatura e a evolugdo longitudinal das fragdes
de massa na regido de estagnacdo. Observa-se novamente uma boa resolucéo dos fendmenos fisicos
e quimicos apresentados pelo método numérico.
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Figura 4. Contornos de temperatura e a evolugdo longitudinal das fragdes de massa naregiao
de estagnacgéo para M..= 8.

4. CONCLUSOES

O trabalho apresentado teve como objetivo calcular o campo de escoamento em regime
hipersbnico em torno do veiculo de reentrada SARA, considerando os efeitos das reaces quimicas
gue ocorrem devido ao alto nimero de Mach. Parasimular o campo de escoamento foram utilizadas
as equacdes de Euler em um contexto axissimétrico. O esquema de discretizacdo espacia escolhido
para este trabalho foi 0 esquema de separacdo de vetores de fluxos de van Leer, de segunda ordem
de precisdo. A marcha no tempo foi realizada por um esguema Runge-Kutta, explicito, com cinco
estagios e segunda ordem de precisdo temporal. As equactes foram discretizadas num contexto de
volumes finitos, utilizando malhas ndo estruturadas formadas por elementos triangulares. Os
resultados obtidos com o esquema de discretizac&o utilizado tiveram uma resolucéo suficiente para
capturar alguns fendmenos fisicos e quimicos caracteristico a este tipo de escoamento.
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Abstract. The aim of the present work is to calculate the hypersonic fluid flow simulations over a
re-entry body, considering chemical reaction effects that occur at high Mach number. The Euler
equatioms will be discretized in an axyssimetric context. The spatial discretization scheme adopted
in this work isthe second-orden vam leer scheme. Time march wiil be performed by an explicit,
second order , 5-stage Runge-Kutta time —stepping. The governing equations are discretized in a
finite volume procedure using unstructured triangular meshes. A detailed chemical kinetics
mechanismis used in the fluid flow simulations. It is composed of five chemical species Nz, Oz, O,
N, NO, with their combination and dissociation reactions. These mechanism are necessary to
obtain the correct prediction for diferent time and/or lenght scale, presented in such reactive fluid
flow, as well as their variations with the flux conditions. It will be presented Mach number,
pressure and temperature contours for freestream Mach number 8 and 9.

Keywords. reactive flow, hypersonic flow, finite volume, unstructured grid.



