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4
Interacao entre uma Onda de Detonacao Obliqua e um
Leque de Expansao

Neste capitulo sao estudados os parametros do escoamento nao per-
turbado que levem a obter ondas de detonacao obliquas do tipo Chapman-
Jouget (ODO CJ). Primeiramente, uma breve descri¢ao da estrutura das
ondas de detonacao fortes suportadas por rampas é apresentada. O pro-
cesso de interagao entre uma onda de detonacao obliqua forte e a expansao
gerada por diedros de comprimento finito é descrito, assim como os re-
sultados possiveis desta interacao. Em seguida é apresentada uma anélise
quase uni-dimensional do processo de combustao baseada nos diagramas
das polares de detonacao e nos diagramas do tempo de inducao da cinética
quimica. Finalmente, sao discutidos os resultados das simulacoes numéricas
bi-dimensionais da interagao entre a onda de detonagao obliqua e um leque

de expansao.

4.1
Estrutura da onda de detonacao estabilizada por um diedro

A estabilizacao de ondas de detonacao obliquas suportadas por
diedros tem sido estudada em configuracoes como a mostrada na fig. 4.1
(12, 13, 14, 17, 21]. Nesta configuragao, a onda de choque obliqua (OCO)
formada no bordo de ataque do diedro ocasiona a compressao da mis-
tura reativa, levando assim ao aumento da temperatura e da pressao. Este
aumento pode ser responsavel pela ignicao da mistura. Caso isto ocorra,
apd6s um certo comprimento, conhecido como distancia de inducao, a reacao
quimica exotérmica se acelera liberando energia. Como resultado desta li-
beracao de energia, ondas de pressao sao geradas na vizinhanca da superficie
do diedro. Estas ondas de pressao se propagam em dire¢ao a onda de choque
obliqua, interagindo com esta e acelerando o processo de combustao. Simul-
taneamente, ocorre um aumento do angulo da onda de choque, acarretando

um aumento ainda maior da temperatura e da pressao na zona de reacgao.
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Esta interagao resulta na diminucao do comprimento da zona de inducao a
jusante da onda de choque, levando a formagao de uma onda de detonagao
obliqua (ODO) forte. Nesta onda de detonagao, a onda de choque e a frente
de reagao quimica encontram-se fortemente acopladas. A jusante desta zona
de transicao a estrutura da detonacao obliqua pode ser descrita, em uma
primeira aproximacao, pelo modelo classico da onda de detonacao de Zel-
dovich Von Neumann-Doring ZND [1]. Cabe mencionar que a jusante da
ODO o numero de Mach baseado na componente normal da velocidade a
ODO ¢ subsonico, embora o nimero de Mach global do escoamento seja
superior a um.

No modelo de Zeldovich, Von Neumann e Doring ZND [1] da estrutura
de uma onda de detonacao, a ODO ¢é composta por uma onda de choque
obliqua (OCO precursora), a qual comprime o gds aumentando a pressao,
a temperatura e a densidade desde os valores poo, T € poo até os valores
ps, Ts € ps, € a partir destes valores é que a combustao ocorre na forma de

uma onda de deflagracao fortemente acoplada a OCO precursora.
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Figura 4.1: Esquema representativo da transicaio OCO/ODO.

Estudos analiticos unidimesionais, baseados nas relacoes Rankine-
Hugoniot [39, 40|, permitem determinar as curvas polares de choque e

detonacao em funcao do ntimero de Mach, da pressao e da temperatura do
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Figura 4.2: Polares de choque e detonacao para M.,=8, T,.,=300 K e
Poo=0,75 atm.

escoamento livre (Mo, Poo, T ); € do angulo do diedro §. Uma representagao
habitual destas polares é dada na fig. 4.2, onde sao mostradas as variagoes
dos angulos das ondas de choque e de detonacao expressos em funcao do
angulo de deflexao do escoamento para um dado valor de M., pso, To para
uma mistura estequeométrica de hidrogénio e de ar. Para angulos do diedro
§ compreendidos entre (Jcj, Omaz), detonacoes estéaveis podem ser obtidas,
enquanto que angulos superiores a 0,,, correspondem a situagoes em que
sdo observadas ondas detonagao destacadas. Segundo Pratt [40], no caso de
angulos do diedro menores que J.;, uma vez que a presenca do diedro nao
pode ser transmitida a onda de detonacgao, detonacoes estaveis nao podem
ser estabelecidas, assim detonagoes incompletas, deflagracoes ou inclusive
extingao poderiam ser obtidas para estes valores de angulos do diedro, sem
que, no entanto, tais situacoes tenham sido observadas experimentalmente
ou em resultados de calculo. No decorrer deste estudo, calculos realizados em
condigoes em que o angulo do diedro ¢é ligeiramente superior a d.; levaram
ao que parece ser uma ODO fraca. Nao sendo parte dos objetivos deste
trabalho o estudo desta situacao, os resultados sao dados no apéndice B,
apenas a titulo indicativo.

Diversos estudos numéricos, considerando-se escoamentos planos e bi-
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dimensionais, sobre a estabilizacao de ondas de detonacao podem ser en-
contrados na literatura. Li et al. [17] estudaram a estrutura do escoamento
resultante da interagao OCO/ODO, a qual é formada, como descrito acima,
de uma onda de choque obliqua, uma regiao de induc¢ao, ondas de com-
pressao e uma onda de detonacao obliqua. Neste trabalho foi utilizado um
mecanismo global para a descricao do processo de combustao de misturas de
hidrogénio e de ar. Figueira da Silva & Deshaies [21], usando um mecanismo
de cinética quimica detalhada para misturas hidrogénio-ar, estudaram nu-
mericamente os tipos de transigoes entre a onda de choque obliqua e a onda
de detonagao obliqua. Dois tipos de transicoes foram identificados, abrupta
e suave, a fronteira entre estas parece ser controlada pelo quociente entre o
tempo de indugao e o tempo de reagao t;/t,, caracteristicos do processo de
transformacao quimica.

Em seu estudo experimental Morris et al. [12, 13], utilizaram técnicas
de visualizagao OH PLIF (fluorescéncia do radical OH induzida por plano
laser) e schlieren, para obter imagens da estrutura das ondas de detonagao
obliquas sobre diedros planos em misturas de hidrogénio e oxigénio. Viguier
et al. [14] estudaram experimentalmente a estrutura da onda de detonagao
suportada por um diedro gasoso, técnicas OH PLIF e schlieren foram

empregadas.

4.2
Interacao onda de detonacao - expansao

Neste trabalho o estudo de ondas de detonacao obliqua estabilizadas
por diedros de comprimento finito é realizado sobre a configuragao mostrada
na fig. 4.3, que consiste de uma rampa seguida por uma deflexao. Nesta con-
figuragao, a parede do diedro se torna paralela a diregao do escoamento nao
perturbado de maneira abrupta. O ponto de deflexao limita o comprimento
da rampa de compressao. Desta deflexao emana um leque de expansao.

Uma estrutura poss

A zona de interagao de interesse neste estudo é aquela onde a onda
de expansao da mistura reativa ocasionada pela deflexao da geometria
interage com a onda de detonagao obliqua forte. Esta interacao causa um
descréscimo gradual do angulo desta onda de detonacao obliqua, desde o
valor 8ppo no inicio desta regiao até 0z, ao final da mesma. Assim, a onda
de detonagao obliqua é enfraquecida gradualmente, ao mesmo tempo que
aumenta progressivamente o nimero de Mach do escoamento a jusante da

ODO. O enfraquecimento progressivo da onda de detonacao obliqua também
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resulta no descréscimo gradual da temperatura e da pressao na regiao de
inducao do processo quimico entre a OCO precursora da ODO e a frente
de reagao. Isto acarreta um aumento do tempo de indugao do processo
quimico ¢;. Tanto o acréscimo do tempo de indugao ¢; quanto o aumento
do nuimero de Mach acarretam um aumento do comprimento da regiao de
inducao situada apds a OCO precursora da ODO.

O resultado desta interacao é a priori desconhecido. Se o tempo de
inducao aumenta o suficiente, um desacoplamento entre a frente de reacao
e a onda de choque pode ocorrer. Neste caso, uma deflagracao poderia ser
obtida, mais a jusante o processo de combustao poderia ser extinto, e a onda
de choque obliqua se transformaria em uma onda do tipo Prandtl-Meyer.
Por fim, outro resultado possivel desta interacao é aquele em que a ODO
poderia tornar-se uma detonacao obliqua do tipo Chapman-Jouguet. Neste
caso, o componente normal do nimero de Mach a jusante da ODO atinge

o valor sonico e expansoes subseqiientes nao a afetam.

Onda
Resultante

Interacdo

Diregdo do
Escoamento
Livre
.

Expansdo

Linhas de
Mach

Figura 4.3: Esquema representativo da interacao ODO-expansao.

Estudos experimentais prévios sobre a interacao ODO-expansao ape-
nas podem ser encontrados sobre configuragoes axissimétricas. Em seu es-
tudo experimental cldssico utilizando modelos conico-cilindricos Lehr [10]
obteve sistemas compostos de choques nao reativos seguidos de deflagracoes

em misturas de hidrogénio-ar. As imagens Schileren reproduzidas na fig.4.4
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mostram claramente que a deflagracao inicia-se proxima ao bordo de ataque
do cone e se estende sobre a superficie conica. Kasahara et al. [41] estudaram
experimentalmente condi¢oes para as quais detonacoes do tipo Chapman-
Jouguet podem ser obtidas em misturas hidrogénio-oxigénio sobre modelos
conico-cilindricos. Neste trabalho mostrou-se que quando uma ODO estavel
interage com a expansao gerada na parte cilindrica do modelo, a detonagao
resultante é uma onda de detonacao obliqua do tipo Chapman Jouguet. Um

resultado tipico é mostrado na fig. 4.5.

Figura 4.4: Imagem schlieren da estabilizacao da combustao sobre um
projétil conico (Lehr [10]).

Figura 4.5: Imagem schlieren da inicia¢ado de uma ODO CJ (Kasahara [41]).

Alguns resultados de simulagbes numéricas da interagcao ODO-
expansao em misturas de hidrogénio-ar sao encontradas nos trabalhos de
Papalexandris [42] e Pimentel et al. [43]. Enquanto o primeiro autor usou
um mecanismo global na descricao do processo de combustao, o segundo
usou um mecanismo detalhado de cinética quimica. Em ambos artigos os

parametros do escoamento nao perturbado e os angulos do diedro conside-
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rados permitiram a obtencao de detonacoes obliquas CJ como resultado da

interagao.

4.3
Analise do Tempo de Inducao e das Polares de Detonacao

A fig. 4.6 mostra as iso-linhas do tempo de indugao ¢; da explosao
térmica adiabatica para uma mistura estequiométrica de hidrogénio-ar,
como funcao da pressao e da temperatura. O tempo de indugao do pro-
cesso € definido como sendo a duracao correspondente a um aumento de
temperatura de 10% da variacao total da temperatura, calculado para a ex-
plosdo térmica adiabatica a pressao constante (explosao de Semenov [44]).
Esta defini¢ao é a mesma adotada por Figueira da Silva & Deshaies [21] e
Pimentel et al. [43]. Nesta figura é possivel verificar que o tempo de indugao
decresce fortemente quando a temperatura inicial da mistura aumenta. A
pressao exerce um efeito nao monotonico sobre o tempo de indugao. Para um
dado valor de temperatura, e partindo-se de valores baixos de pressao, um
acréscimo do valor da pressao leva inicialmente a uma diminugao, seguida
de um aumento e de uma nova diminucao do valor de ¢;. Este comporta-
mento, caracteristico das misturas de hidrogénio e de oxigeénio, € o resultado
da competicao entre as reagoes H+Oy = OH+0O e H+Oy+M = HO,+M.
Também nesta figura o segundo limite de explosao materializa-se na regiao
em que as iso-linhas de t; encontram-se fortemente concentradas.

Na fig. 4.6 também sao tracados os estados de pressao e temperatura p;
e T, a jusante da onda de choque precursora da onda de detonacao. Segundo
o modelo ZND estes valores da pressao e da temperatura sao os valores
iniciais a partir dos quais a mistura comeca a reagir quimicamente. Estes
estados foram tracados utilizando-se os valores fornecidos pelos diagramas
polares de choque e detonacao. Para este fim, sao mantidos constantes os
valores do nimero de Mach, da temperatura e da pressao do escoamento
livre (M, Two € Poo) € variando o semi angulo de deflexao do diedro §. Cabe
lembrar que as polares permitem determinar o estado do gés a jusante da
onda de choque e da onda de detonacao para diferentes valores do angulo
do diedro. Nas figs. 4.6-a e 4.6-b sao tragados os estados a jusante da OCO
precursora da ODO para M, =8, dois valores da temperatura T,,=275 K
e 300 K, e diversos valores da pressao do escoamento livre, p,. Ao longo
de cada uma destas curvas o angulo de deflexao do escoamento jusante da
onda de choque varia continuamente. Como mostrado nas figs. 4.6-a e 4.6-

b, o limite a esquerda (-3/-) das linhas corresponde ao valor méximo do
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Figura 4.6: Linhas de iso-tempo de indugao (s) e linhas dos estados a
jusante da ODO precursora das ODO estdveis (p*=1 atm), em fungao da

temperatura (K) e da pressao (atm). \7 — § = dpau; & — 6 = 65
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angulo do diedro , 6,42, para o qual uma detonacao plana estavel pode ser
estabilizada. Nesta figura também sao indicados os pontos correspondentes
ao estado Chapman Jouget (-A-), i.e., dc;.

A expansao da mistura reativa devido a deflexao da superficie do
diedro leva a diminui¢ao da pressao e da temperatura a jusante da OCO
precursora que precede a regiao de combustao da onda de detonacao. Como
pode ser percebido na fig. 4.6, uma expansao suficientemente forte pode
acarretar um incremento consideravel no tempo de inducao do processo
quimico.

Uma andlise da fig. 4.6 permite verificar que, para os valores de M,
Ty € pso escolhidos, as linhas dos estados a jusante das OCO precursoras
das detonacoes sao caracterizadas por valores relativamente pequenos do
tempo de inducao, i.e., menores que 107°s.

A préxima secao apresenta uma andlise das simulagoes numéricas rea-

lizadas para diferentes angulos do diedro, escolhidos no intervalo (6c;,0maz)-

4.4
Resultados das Simulacoes Numéricas

As simulagoes numeéricas consideram uma mistura estequiométrica de
hidrogénio-ar, para um unico valor do numero de Mach do escoamento
nao perturbado, M., = 8. Este valor foi escolhido por levar a uma ampla
faixa de angulos do diedro para os quais detonagoes estaveis podem ser
obtidas. Todos os calculos foram realizados para misturas estequiometricas
de hidrogeénio e de ar.

Em todas as simulagoes utilizou-se como valor do sensor, eq. (2-39),

nos passos de refinamento 0,01, e nos passos de empobrecimento 0,75.

44.1
Formacao de uma ODO CJ

Os resultados da interacao entre o leque de expansao e a ODO para
um semi angulo do diedro = 30° e valores do escoamento nao perturbado
de M, = 8, Too = 275 K e py = 0,75 atm, sao mostrados nas figs. 4.7
- 4.13. Para estes valores do escoamento livre a faixa de angulo de diedro
que suportam detonagoes estaveis é (dcj, Omas) = (14,9°; 41, 8°), segundo o
calculo das polares de detonacao. O angulo do diedro escolhido é um valor
intermediario nesta faixa. Para estes parametros do escoamento o angulo

da detonacao CJ calculado pelas polares é de 39,1°, enquanto que o valor
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do angulo da ODO forte para d=30°, calculado pela mesma técnica é de
0=48,5°. A malha final possui 118416 nds e 235994 volumes, sendo este o
resultado de 4 passes de refinamento.

As figs. 4.7, 4.8 e 4.9 mostram os contornos da temperatura, densidade,
pressao, carateristica esquerda e das espécies quimicas OH e H,O. Na fig.
4.10 sao superpostos os contornos de pressao e fracao de massa de OH.
Nestes contornos é possivel observar a transicao OCO/ODO (ampliada
na fig. 4.11) sobre a rampa do diedro. A jusante desta transi¢do, a ODO
principal formada interage com o leque de expansao gerado pela deflexao
da superficie do diedro. Nestas figuras é possivel verificar que o resultado
da interacao entre a onda de detonacao obliqua forte e o leque de expansao
¢ uma onda de detonacao Chapman Jouguet que possui um angulo quase
constante de ~ 39°. Este resultado ¢ similar aos obtidos por Papalexandris
[42] e Pimentel et al.[43].

Na parte inferior da fig. 4.8 mostra-se os contornos da carateristica
esquerda C'*, a qual é calculada pela expresio CT = tan '(v/u) +
sen~Y(1/M). A linha C*t = 39° é a que isola a ODO por uma superficie
sonica. Neste caso o efeito da expansao nao é suficiente para ocasionar o
desacoplamento da onda de detonagao nem a extingao do processo de com-
bustao.

Na fig. 4.9, os contornos das espécies OH e H,O também mostram que
o processo de combustao nao se desacopla da OCO precursora.

As figs. 4.12 e 4.13 mostram as evolugoes da densidade, pressao, fracao
de massa do radical OH e da temperatura ao longo das linhas de corrente
“0” e “I” tragadas na fig. 4.10. A linha de corrente “0” foi tracada na
regiao da onda de detonagao obliqua forte, enquanto a linha de corrente “I”
foi tracada onde a ODO tem o angulo de uma ODO CJ. Nessas figuras
é possivel observar o incremento do comprimento da regiao de inducao
da onda obliqua forte quando esta se torna uma onda do tipo CJ. As
oscilacoes observadas nas evolucoes das propriedades podem ser fruto do
processo de interpolacao dos valores das propriedades sobre uma linha
de corrente utilizado pelo pacote de poés-processamento “Tecplot’, e nao
necessariamente correspondem ao resultado do calculo.

A dimensao carateristica da malha na regiao a jusante da OCO
precursora da ODO forte é de 10 um. Esta dimensao é comparavel com
o valor do comprimento de indugao, que varia de ~ 15 pym a =~ 25 pm,
respectivamente para a ODO forte e para a ODO CJ. A variacao de tempo
de indugao ao longo da frente de detonagao obtida pela analise das polares

para este caso ¢ indicada na fig. 4.6-a, e aumenta de ~ 90 ns para a ODO
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forte (-0J-) e =~ 0,50 us para a ODO CJ
Resultados obtidos para § = 30°, M, =8, T,, = 300 K e po, = 0,75
atm, levaram também a uma ODO CJ como consequéncia da interagao entre

o leque de expansao e a ODO forte, estes sao mostrados no apéndice A.
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Figura 4.7: Contornos de temperatura (K) e densidade (g/cm?), para

0=30°, My, =8, T, =275 Ke p, =0,75 atm.
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Figura 4.8: Contornos de pressao (atm) e da caracteristica esquerda C*,

para 6 = 30°, M, =8, T, =275 K e poo = 0,75 atm.
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Figura 4.9: Contornos da fracao de massa dos radicais OH e HyO, para

0=30°, My, =8, T, =275 Ke p, =0,75 atm.
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Figura 4.10: Contornos de pressao (atm) (preto) e fragdo de massa do OH
(azul), para 0 = 30°, My, =8, T, = 275 K e py, = 0,75 atm.
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Figura 4.11: Zona ampliada da transicao OCO/ODO, mostrando os con-
tornos de pressao (atm) e fragdo de massa do OH (fig.4.10).
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Figura 4.12: Evolugao de p (g/cm?), p (atm), OH e T' (K) ao longo da linha
de corrente “0” (fig.4.10).
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Figura 4.13: Evolucao de p (g/cm?), p (atm), OH e T (K) ao longo da linha
de corrente “I” (fig.4.10).
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4.4.2
Desacoplamento entre a frente de combustao e a OCO

As figs. 4.14 - 4.19 mostram o resultado da interagao entre a onda de
detonacao obliqua e o leque de expansao para um semi angulo do diedro de
0 = 40° e valores do escoamento nao perturbado de M., = 8, T, = 300 K
e Poo = 0,75 atm. Com estes parametros a faixa de angulos que suportam
detonacoes estaveis € (0.5, Omaz) = (14,4°; 43,3°). A malha possui 54138 nés
e 107632 volumes sendo resultado de 3 passes refinamentos e 2 passes de
empobrecimento. Nestas figuras sao mostrados os campos de temperatura,
densidade, pressao, carateristica esquerda, e as fracoes de massa das espécies
quimicas OH e H5O, respectivamente.

Nas figs. 4.14 - 4.19 pode se constatar, de maneira andloga ao caso
anterior, que a transigao OCO/ODO ocorre sobre a rampa do diedro, a qual
¢ mostrada em uma vista ampliada na fig. 4.19. A jusante desta transicao
a ODO forte assim formada interage com o leque de expansao gerado pela
deflexao da superficie do diedro. A fig. 4.14 mostra que, a medida que a
expansao afeta a ODO forte, ocorre um distanciamento progressivo entre o
aumento de temperatura e de densidade devido a OCO precursora e aquele
devido a combustao. Este distanciamento, caracterizado pela presenca de
duas frentes, a de choque e a de combustao, parece ser caracteristico de
um desacoplamento entre a frente de reagao quimica e a OCO. Na primeira
destas frentes ocorre um incremento abrupto de temperatura e de densidade,
que indicam a presenca de uma onda de choque. A jusante desta o processo
de combustao acarreta um aumento da temperatura acompanhado de um
descréscimo da densidade. Nesta figura é possivel verificar que o angulo da
ODO varia de =~ 59,6°, correspondente a detonacao forte estabilizada sobre
o diedro, até ~ 27° na saida do dominio de calculo. O angulo da ODO CJ
calculado pelas polares é de 37,1°, superior ao valor do angulo na saida do
dominio de calculo.

A variacao do tempo de inducao a jusante da OCO precursora da
ODO ¢ indicada na fig.4.6-b. Nesta figura é possivel verificar que, quando
o angulo da OCO varia de 59,6° a 27°, isto é, Ts e ps variam de (2703 K,
42,95 atm) a (1017,5 K; 11,5 atm), o tempo de inducao da explosao térmica
adiabatica aumenta de 28 ns (-0J-) a 2,6 ms (-0-).

Na fig. 4.17 o desacoplamento entre a OCO e o processo de combustao
também é claramente visivel. Nesta figura é possivel identificar a OCO
precursora que estd associada ao incremento abrupto de pressao (contornos
em linhas de cor preta), e a frente de combustao, mediante os contornos de

fracao de massa do radical OH (linhas em cor azul). Nesta figura também
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foram tragadas trés linhas de corrente. A linha de corrente “I” atravessa
a regiao em que o angulo da OCO ¢ muito préximo ao angulo que teria a
ODO CJ, ~ 37,1°, enquanto a linha de corrente “II”, passa por um ponto
em que o angulo da OCO é de 35°. Uma linha de corrente denominada “0”
foi tragada através da detonagao obliqua forte. A regiao préoxima as linhas
[ e I é mostrada em uma vista ampliada na fig. 4.18.

A fig. 4.20 mostra as evolucoes da pressao, densidade, temperatura
e fracao de massa do radical OH ao longo do linha de corrente 0. Nesta
grafica observa-se o carater detonativo nas evolugoes das variaveis tracadas.
Similarmente a fig. 4.21 mostra as evolugoes das mesmas variaveis ao longo
do linha de corrente I. Nesta regiao o angulo da OCO é muito préximo
ao que teria uma ODO CJ estavel. Para este angulo, os valores calculados
de pressao e temperatura, p, e Ty, entre a onda de choque a frente de
combustao utilizando-se as polares sao aproximadamente 20,6 atm e 1530
K, respectivamente, para os quais o tempo de inducao é de 47,7us. O valor
do tempo de inducao a jusante da OCO precursora ao longo da linha de
corrente I é de =~ 1 us para valores de pressao e temperatura, ps e Ts de 17,4
atm e 1415 K, respectivamente. A fig. 4.22 mostra as evolugoes da pressao,
densidade, temperatura e fracao de massa do radical OH ao longo do linha
de corrente II. Nesta figura pode-se claramente verificar o grande aumento
no comprimento de inducao, caracteristico do desacoplamento entre a OCO
precursora e o processo de combustao. Note-se que as oscilagoes observadas
nesta figura nao devem necessariamente ser atribuidas ao programa de
calculo, pois podem resultar do processo de tratamento dos dados ao longo
de uma linha de corrente

Resultados para § = 40°, M, = 8, T, = 275 K e p,, = 0,75 atm,;
também levaram ao desacoplamento entre a OCO e a frente de combustao;
e sao mostrados no apéndice A.

A comparacao entre os resultados para os quais ocorre um desacopla-
mento entre o processo de combustao e a OCO (figs. 4.14 a 4.22) e aqueles
em que uma ODO CJ é obtida da interacao entre a ODO forte e o leque
de expansdo (figs. 4.7 a 4.13) ndo é capaz de fornecer uma indicagdo ime-
diata das causas que levam ao desacoplamento ou a formacao de uma ODO
CJ. Uma primeira possibilidade, que nao deve ser descartada, é que a malha
computacional na vizinhanca da ODO forte, mesmo ap6s 4 refinamentos su-
cessivos, ainda nao seja plenamente satisfatéria para representacao da regiao
de inducao a jusante da OCO precursora. Este nivel de refinamento é o me-
lhor que pode ser praticado com a capacidade computacional disponivel,

uma vez que os resultados aqui mostrados representam cerca de 3 semanas
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de calculo em uma CPU Pentium IV de 2,4 MHz. Outra explicagao possivel
é que o desacoplamento ocorre em situagoes nas quais o leque de expansao
acarreta uma forte curvatura da ODO forte, isto é, quando o angulo da
rampa do diedro é muito préximo do angulo d,,,, permitido para uma ODO
plana estavel. No caso do raio de curvatura induzido na ODO pelo leque de
expansao ser comparavel ao comprimento de indugao da reacao quimica a
jusante da OCO precursora, este efeito de curvatura faz com que a andlise
quase unidimensional das polares nao seja mais valida. Neste caso, a estru-
tura da interagao entre o leque de expansao e a ODO possui uma natureza
bidimensional marcada, cuja analise terda que ser objeto de trabalhos fu-
turos. Os valores de comprimento de inducao [; e raio de curvatura R da
ODO obtidos para os casos apresentados, nos quais My, = 8 € po = 0,75
atm sao dados na tab. 4.1. Os valores de [; e R devem ser tomados apenas
como uma indicacao de suas ordem de grandeza. Embora uma andlise mais
profunda seja necessdria, os valores calculados de [;/R parecem confirmar

0s argumentos acima.

b T (K) Resultado li (um) R (cm) li/R

30° 275 ODO CJ 15 7.5 0,20.107°
30° 300 ODO CJ 20 8,1 0,25.1073
40° 275 Desacoplamento 13 0,8 1,60.1073
40° 300 Desacoplamento 10 2,4 0,40.1073

Tabela 4.1: Comprimentos de indugao e raios de curvatura

As causas do desacoplamento ou da formagao da ODO CJ necessitam
ser investigadas a luz de trabalhos téoricos que utilizem técnicas assintdticas

[45], fora do escopo deste estudo.
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Figura 4.14: Contornos de temperatura (K) e densidade (g/cm?), para
0 =40°, My =38, T, =300 K e poo = 0,75 atm.
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Figura 4.15: Contornos de pressao (atm) e da carateristica esquerda Ct,

para 0 = 40°, M, =8, T, =300 K e p,, = 0,75 atm.
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Figura 4.16: Contornos da fracao de massa das espécies quimicas OH e H5O,
para 0 = 40°, M, =8, T, =300 K e p,, = 0,75 atm.
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Figura 4.17: Contornos de pressao (atm) (preto) e fragdo de massa do OH
(azul), para 0 = 40°, M, = 8, T, = 300 K e ps, = 0,75 atm.
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Figura 4.18: Zona ampliada da transicao OCO/ODO, mostrando os con-
tornos de pressao (atm) e fragdo de massa do OH (fig.4.17).
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Figura 4.19: Zona ampliada da transicgago OCO/ODO, mostrando os con-
tornos de pressao (atm) e fragdo de massa do OH (fig.4.17).
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Figura 4.20: Evolucao de p (g/cm?), p (atm), OH e T' (K) ao longo do linha
de corrente 0 (fig. 4.17).
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Figura 4.21: Evolucao de p (g/cm?), p (atm), OH e T (K) ao longo do linha
de corrente I (fig. 4.17).
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Figura 4.22: Evolucao de p (g/cm?), p (atm), OH e T' (K) ao longo do linha
de corrente II (fig. 4.17).
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