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RESUMO
Simulagao Numérica de Escoamentos Hipersonicos em Nao-Equilibrio Termo-Quimico através

do Método dos Elementos Finitos

O presente trabalho tem por objetivo desenvolver um codigo computacional destinado a
simulacao numérica tridimensional de escoamentos compressiveis hipersonicos, em especial
para analisar o processo de reentrada de veiculos espaciais na atmosfera terrestre. Devido
as temperaturas elevadas encontradas neste tipo de escoamento, efeitos de altas temperatu-
ras sao incluidos, como excitacao vibracional das moléculas e reacoes quimicas. Utiliza-se
o modelo de 2 temperaturas (translacional e vibracional), 5 espécies (N3, Oz, NO, N, O)
e 17 reacoes quimicas de Park [1986] para o modelamento do fenémeno termo-quimico.
Introduz-se uma formulacao baseada no método dos elementos finitos, através do esquema
de Taylor-Galerkin, para a discretizacao do tempo e do espaco e para a solucao do sistema
de equacoes. Alguns exemplos e aplicagoes de problemas hipersonicos bi e tridimensionais,
difusivos e nao difusivos, sao apresentados, incluindo comparacoes entre os resultados obti-

dos no presente trabalho e na literatura.

Autor: Martin Poulsen Kessler

Orientador: Prof. Dr. Armando Miguel Awruch

UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA MECANICA
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ABSTRACT
Numerical Simulation of Thermochemical Nonequilibrium Hypersonic Flows using the Finite

Element Method

The aim of the present work is to develop a computational code to simulate three-dimensional
compressible hypersonic flows, specially to analyze the reentry of space vehicles into the
Earth’s atmosphere. Due to high temperatures found in this kind of flows, high temperature
effecs are included, such as vibrational excitation and chemical reaction. The 2 tempera-
tures (translational and vibrational), 5 species (N3, Oy, NO, N, O) and 17 reactions model
presented by Park [1986] is used to represent the thermo-chemical phenomenon. A finite
element method formulation, using the Taylor-Galerkin scheme, is introduced to perform
time and space discretization and to obtain the solution of the system of equations. Some
examples of two and three-dimensional, diffusive and non-diffusive, hypersonic problems are
presented, including comparisons between results obtained in the present work and in the

literature.

Author: Martin Poulsen Kessler

Supervisor: Prof. Dr. Armando Miguel Awruch

UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
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Capitulo 1

Introducao

1.1 A Era Espacial

Quatro de Outubro de 1957. Esta data representa um marco para a histéria: com
o lancamento e a colocacao em érbita da Terra do primeiro satélite artificial pela antiga
Uniao Soviética, a raca humana entra oficialmente na chamada Era Espacial, ampliando
permanentemente seus horizontes. Sputnik 1 — do tamanho de uma bola de basquete, com
83 kg, e orbitando o planeta em uma trajetéria eliptica a cada 96 minutos a uma altitude de
até 900 km —, permaneceu em 6rbita por 3 meses, desintegrando-se na atmosfera terrestre
em 4 Janeiro de 1958. Menos de 4 anos depois, em 12 de Abril de 1961, o cosmonauta
Yuri Alezeyevich Gagarin torna-se o primeiro homem a ir ao espaco, orbitando a Terra por
108 minutos a uma altitude de 300 km a bordo da espaconave Vostok 1. A chegada do
homem a Lua, através da missao Apollo 11 — tripulada pelos astronautas Neil Armstrong,
Edward 7Buzz” Aldrin e Michael Collins —, em 20 de Julho de 1969, representa a conquista
definitiva do espaco e mostra que o esforco, a ousadia e a engenhosidade humanas sao capazes
de enfrentar qualquer desafio.

Desde entao, a exploracao espacial cresceu de forma extraordinaria e tornou-se parte
do dia-a-dia de grande parcela da populacdo mundial. As idas de pessoas ao espaco e sua
permanencia por longos periodos em estacoes orbitais ja se tornaram comuns. Telecomu-
nicagoes, meteorologia, uso militar, sistema de posicionamento global (GPS - Global Position-
ing System) e aplicagoes cientificas sao apenas alguns exemplos de como a indiistria espacial
desenvolveu-se e hoje estd fortemente consolidada. Em 1999, estimava-se que ao longo dos

10 anos seguintes a industria espacial strictu sensu (satélites e veiculos lancadores) deve-



ria realizar vendas no montante de 50 bilhoes de délares; as aplicacoes comerciais — como
telecomunicacoes, observacao da Terra e navegacao — deveriam movimentar 450 bilhoes de
dolares e que o total dos orcamentos dos programas governamentais civis em todo o mundo
representaria 200 bilhdes de délares [Meira Filho et al., 1999].

Neste contexto, o Brasil é presenca constante no cendrio aeroespacial, firmando-se
como um dos poucos paises com dominio de tecnologia voltada ao espaco. Lancamento de
sondas meteoroldgicas, construcao de satélites, operacao de veiculos langadores e de bases de
langamento e atuagao na Estacao Espacial Internacional, ISS (do inglés, International Space
Station), comprovam de maneira inequivoca o compromisso do pais em competir de igual
para igual no seleto grupo de nagoes que dominam e operam atividades espaciais. Prova disso
é a criacao da Agéncia Espacial Brasileira, AEB, pelo governo brasileiro, em 10 de fevereiro
de 1994, sob a forma de uma autarquia federal de natureza civil, vinculada a Presidéncia
da Repitblica, com a finalidade de promover o desenvolvimento das atividades espaciais de
interesse nacional [Meira Filho et al., 1999].

Devido ao seu alto teor tecnoldgico, a industria aeroespacial gera uma série de
beneficios diretos — como a formacao de recursos humanos — e indiretos — destacando-se
os chamados spin-offs*. Além disso, a contribui¢cao dos programas espaciais para o desen-
volvimento economico e social de uma nacao pode ser significativa, como a aplicacao de
tecnologias espaciais nas comunicacoes, meteorologia, educacgao, agricultura, crescimento in-
dustrial, controle de recursos naturais e da poluigdo ambiental, entre outros [Teracine, 1999].

De todas as areas, a que, talvez, mais foi beneficiada com a corrida espacial é a
ciéncia. Com a conquista do espaco, foi possivel ao ser humano avancar nas pesquisas
dos mais diversos setores do conhecimento: agricultura, biologia, biomedicina, estrutura
e evolucao do universo, exploracao do Sistema Solar, qualidade da atmosfera, meteorolo-
gia, vegetacao e uso do solo, recursos minerais e alimentares, qualidade de agua doce e
dos oceanos, combustao, processamento de materiais, apenas para citar alguns [Souza &
Kataoka Filho, 1999]. Telescépios espaciais orbitam a Terra em busca de informacoes dos
mais longinquos pontos do Universo. Sondas foram lancadas para os limites do Sistema

Solar, transmitindo informacoes sobre os diversos astros que o compoe. Um veiculo de seis

*Spin-offs: tecnologias desenvolvidas no contexto dos programas espaciais que sdo utilizadas em atividades

fora deste setor [Teracine, 1999].
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rodas (Sojourner), movido a energia solar, foi enviado a Marte e transmitiu imagens e dados
sobre a sua superficie. Nada disso teria sido possivel sem a vontade humana de romper com

os limites fisicos de seu planeta.

1.2 Microgravidade

As atividades cientificas, como foi dito anteriormente, representam papel importante
dentro das atividades espaciais, impulsionadas principalmente pelo desejo do ser humano de
encontrar respostas e satisfazer sua curiosidade. Neste contexto, as pesquisas em ambiente
de microgravidade' representam uma das principais atividades cientifico-espaciais, uma vez

que permitem aos pesquisadores:

a) estudar processos que normalmente seriam afetados ou anulados pela gravidade da

Terra;
b) testar teorias existentes;

c¢) formular novas teorias.

As disciplinas especificas de pesquisas em ambiente de microgravidade incluem
biotecnologia, combustao, fisica dos fluidos, fisica fundamental e ciéncia dos materiais [Souza
& Kataoka Filho, 1999]. Tal ambiente é gerado artificialmente, anulando-se os efeitos da
atracao gravitacional da Terra, através de diversos métodos com tempos de duragao diferen-
tes, como pode ser observado na Tabela 1.1. Em geral, a microgravidade é obtida através de
efeitos de queda-livre, que permitem anular a acao gravitacional terrestre. Mesmo as estacoes
orbitais comportam-se como se estivessem constantemente ”caindo”, mas nunca chegam a
retornar a Terra.

Cada um dos meios apresentados na Tabela 1.1 encontra sua aplicacao, em funcao
dos custos (que podem variar de 10 a 10000 ddlares para cada quilograma e cada hora
de experimento) e do tempo necessirio para a realizagdo de experimentos [Moraes Jr. &

Pilchowski, 1997].

tMicrogravidade significa gravidade (ou aceleracio) muito pequena, da ordem de milhonésimos da gravi-

dade sentida na Terra.



Tabela 1.1 — Meios de geracao do ambiente de micro-
gravidade e os respectivos tempos de duracao.

Meio Tempo (aproximado)
Torre de queda livre 10 segundos

Aviao em voo parabdlico 30 segundos *
Plataforma sub-orbital 5-15 minutos
Veiculo espacial nao tripulado 10 dias

Veiculo espacial tripulado P 10 dias

Estacao espacial anos

# Voos sucessivos podem gerar varios minutos de microgravidade.

b Veiculos do tipo Space Shuttle.

1.3 O Projeto SARA

Experimentos cientificos em ambiente de microgravidade de interesse de laboratérios
de universidades ou institutos de pesquisa nao téem sido, em geral, bem atendidos, devido
principalmente a falta de recursos por parte de tais laboratérios. Além disso, o grande tempo
de espera entre a realizacao de um experimento e o seu retorno a Terra é um empecilho a
utilizagao de estacoes espaciais, uma vez que deve-se aguardar o retorno de uma espacgonave
que traga os resultados desse experimento. Em funcao disso e da crescente demanda por
utilizacao de sistemas que operem em ambientes de microgravidade, propos-se, em 1997, uma
alternativa, de concepcao do tipo return-on-request, para usudrios de experimentos cientificos

e tecnoldgicos de pequeno porte, definida da seguinte forma [Moraes Jr. & Pilchowski, 1997]:

Um satélite de pequenas dimensoes (micro-satélite), operando em érbita baixa,
com capacidade de transportar experimentos cientificos ou tecnolégicos de pe-
queno porte, com permanéncia orbital de até 10 dias, sendo posteriormente con-
duzido a Terra, recuperado em solo, e reutilizado sem necessidade de retrabalho

em sua estrutura basica.

Este sistema, denominado inicialmente SARA (Satélite de Reentrada Atmosférica),

deverd ser projetado e operado pelo Instituto de Aeronautica e Espaco do Centro Técnico
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Aeroespacial, TAE/CTA e pelo Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais, INPE, e apresenta,

preliminarmente, os seguintes dados:
e massa total do satélite: 250 kg;
e carga util: 25 kg;
e Orbita: 300 km;

e subsistemas embarcados:

telemetria,

- escudo térmico,

- controle de atitude,

- modulo de carga util,

- sistema de recuperacao,

- motor de inducao de reentrada,

- provimento de energia (bateria).

Para tornar o custo acessivel e minimizar o tempo de desenvolvimento, esse sis-
tema deve utilizar a tecnologia e meios ja existentes no pais. Dessa forma, tanto o VLS
(Veiculo Langador de Satélites) como o VLM (Veiculo Lancador de Micro-satélites) podem
ser utilizados para o langamento da plataforma SARA [Moraes Jr. & Pilchowski, 1997].

Um projeto semelhante ao SARA foi desenvolvido nos Estados Unidos pela EER Sys-
tems Corp. e supervisonado pela NASA?. Neste projeto, um veiculo nao tripulado, chamado
COMET (Comercial Ezxperiment Tranporter), deveria colocar pequenas cargas em ambi-
ente de microgravidade por um periodo de 30 dias e ser retornado a Terra. Posterior-
mente, o veiculo operacional deveria chamar-se METEOR. (Multiple Experiment Transporter
to Earth Orbit and Return). O veiculo acabou sendo destruido por uma explosao durante

seu langamento em 23 de outubro de 1995 [Wood et al., 1996].

INASA: National Aeronautics and Space Administration (Administracio Nacional de Aerondutica e

Espaco dos Estados Unidos).



1.4 Motivagoes, objetivos e conteiido do texto

O Brasil esta fortemente empenhado em firmar-se no importante mercado aeroespa-
cial, procurando atuar nos principais projetos internacionais e oferecendo servicos nas mais
diversas areas deste mercado. Nesse sentido, o planejamento, a construcao e a operacao de
um veiculo espacial do tipo SARA sao as motivacoes do presente trabalho.

A simulacao numeérica de escoamentos hipersonicos com nao equilibrio termo-quimico
para a analise de processos de reentrada de veiculos espaciais na atmosfera terrestre e a
definicao de parametros de projeto sao os objetivos deste trabalho.

No texto que se segue, o capitulo 2 apresenta informagoes a respeito da reentrada
na atmosfera. No capitulo 3 sao introduzidas as equagoes que governam escoamentos com-
pressiveis em regimes hipersonicos. O capitulo 4 refere-se a implementacao do esquema de
Taylor-Galerkin. No capitulo 5 é apresentada a integracao explicita das matrizes de elemento.
O capitulo 6 trata de aspectos computacionais relativos ao codigo utilizado no presente tra-
balho. No capitulo 7 sao apresentados exemplos e aplicagoes. Finalmente, no capitulo 8 sao

apresentadas as conclusoes e sugestoes para trabalhos futuros.



Capitulo 2

A Reentrada na Atmosfera

2.1 Introducao

A operacao de um veiculo espacial do tipo do SARA é composta, em geral, por trés
fases distintas: lancamento, operacao em Orbita e recuperacao. Destes, a tltima é extrema-
mente complexa, pois envolve a reentrada do veiculo na atmosfera da Terra. Orbitando o
planeta com velocidades da ordem de 8 km/s e altitudes ao redor de 300 km, este tipo de
plataforma possui grandes quantidades de energias cinética e potencial. Sua desaceleracao
ocorre através do chamado ”freio aerodinamico”, ou seja, o atrito do veiculo com o ar provoca
a reducao de velocidade, para que possa chegar em segurancga a superficie terrestre (solo ou
dgua) e recuperado. Consequéncia direta deste atrito é a transformacgao das altas energias
cinética e potencial em calor, aumentando consideravelmente a temperatura do ar ao redor
do veiculo, exigindo uma protecao térmica adequada na sua superficie para nao comprometer
a qualidade dos experimentos de seu interior.

A aplicagao de um impulso de desaceleragao (deboost impulse), através de um motor
de inducao de reentrada, é responsavel pela retirada do veiculo de 6rbita. Desde o inicio da
descida até a recuperacao na superficie, o veiculo passa por diferentes regimes de escoamento,
comecando pelo regime molecular livre — onde as particulas estao muito dispersas entre si,
a hipotese de meio continuo nao se aplica e o impacto individual das moléculas na superficie
é importante —, passando pelo regime de transi¢cao — onde os efeitos de deslizamento na
parede (velocity slip) e de salto de temperatura (temperature jump) sao importantes — e
chegando ao regime continuo. O parametro que pode ser usado para identificar os regimes

de escoamento é o nimero de Knudsen, definido da seguinte forma:



Am

onde A, é o livre caminho médio* das moléculas e £ é um comprimento caracteristico —
como, por exemplo, uma dimensao do corpo ou a espessura da camada-limite [Hayes &
Probstein, 1959]. Os valores de Kn para os diferentes regimes podem ser observados na
Figura 2.1. A regido onde as equagdes de Navier-Stokes (meio continuo) valem é a de
Kn < 0.2. Entretanto, efeitos de velocidade nao-nula nas paredes (velocity slip) e de salto
de temperatura (temperature jump) devem ser incluidos nessa formulagao para Kn > 0.03.
Os efeitos de escoamento molecular livre comecam por volta de Kn = 1 e extendem-se até
Kn = oco. O regime de transigao fica, portanto, definido para 0.03 < Kn < 1.0 [Anderson,
1989].

Modelo de ~ Equagao de
Particulas Equacao de Boltzmann Boltzmann
Discretas Sem Colisdao
Modelo Equacses | Equagdes de Equacdes de conservagao nao
Continuo de Euler | Navier-Stokes formam um conjunto fechado
//// | | | | | ////

— 0 0.01 0.1 1 10 100 — > o0

Limite Inviscido Limite Molecular

Numero de Knudsen Livre

Figura 2.1 — Limites do ntumero de Knudsen para os modelos
matematicos de escoamentos de gases [Moss & Bird,
1985].

A literatura procura definir limites de altitude para o uso da mecanica do continuo na
solugao de problemas de reentrada: alguns autores estabelecem 80 km [Ivanov & Gimelshein,
1998; Hauser et al., 1991], enquanto outros definem 90 km de altitude como limite [Anderson,
1989; Bertin, 1994]. Estes valores servem apenas como referéncia, uma vez que cada caso
deve ser avaliado em fun¢ao de suas caracteristicas particulares (como o comprimento carac-
teristico, por exemplo). Acima deste limite, apenas a dindmica de gases rarefeitos pode ser

usada para estudar a aerotermodinamica de veiculos espaciais que viajam desde sua orbita

*Q livre caminho médio é definido como a distancia média percorrida por uma molécula entre colisoes
sucessivas [Vincenti & Kruger, 1965]. Em geral, considera-se o valor do livre caminho médio da corrente
livre, A, . Entretanto, os valores atrds de uma onda de choque e na regido de estagnacdo podem ser muito

menores que o da corrente livre [Hayes & Probstein, 1959].
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até altitudes onde o escoamento transiciona para o regime continuo [Ivanov & Gimelshein,
1998]. A variacao de algumas propriedades do ar em func¢ao da altitude para a atmosfera
padrao é apresentada no anexo A.

Computacionalmente, a tnica equacao fechada para nimeros de Knudsen iguais e
maiores que 1 é a equacao de Boltzmann. Para o limite molecular livre, onde o niimero de
Knudsen tende ao infinito, as solucoes para a equacao de Boltzmann sao diretamente obtidas,
mas varias dificuldades analiticas sao encontradas para nimeros de Knudsen caracteristicos
de escoamentos de transicao. Em busca de enfoques alternativos, os chamados procedimentos
de Monte Carlo (qualquer método que empregue niimeros aleatérios) tém sido desenvolvidos.
Destes, a Simulagao Direta de Monte Carlo (DSMC - Direct Simulation Monte Carlo) é o
método que mais diretamente se aplica a problemas complexos de escoamentos de gases, onde
as colisoes intermoleculares sao tratadas de forma probabilistica ao invés de deterministica

[Moss & Bird, 1985].

2.2 Escoamentos hipersonicos

Normalmente, a reentrada de veiculos espaciais na atmosfera envolve velocidades
muito altas, chegando a varias vezes a velocidade do som. Em outras palavras: o nimero de

Mach é muito maior que um, ou seja,

My = Yo >1 (2.2)

Ooo

onde M., é o nimero de Mach da corrente livre, Uy, é a velocidade da corrente livre e aq
¢ a velocidade do som na corrente livre. Em geral, os escoamentos que cumprem a equagao
acima estao no chamado regime hipersonico. Nao ha um nimero de Mach bem definido que
estabeleca a transicao de supersonico para hipersonico, embora a condicao de My, = 5 seja
usada por alguns autores como referéncia [Grundmann, 1991]. O que realmente caracteriza
regimes hipersonicos é a presenca de fenomenos fisicos que tornam-se progressivamente mais
importantes a medida que o nimero de Mach aumenta, como efeitos de alta temperatura,
interagao viscosa, camadas de choque finas (thin shock layers) e camada de entropia (entropy

layer) [Anderson, 1989]. Por um lado, pode-se ter a presenga de um ou mais destes fendmenos



10

em velocidades inferiores a Mach igual a 5 e, por outro lado, é possivel que um escoamento

com velocidades superiores a este valor nao apresente tais fenomenos.

2.2.1 Efeitos de alta temperatura

A energia cinética de um escoamento hipersonico é dissipado pela friccao do ar junto
a camada-limite. Essa dissipacao viscosa, por sua vez, pode criar temperaturas extrema-
mente altas — suficientemente altas para excitar vibracionalmente as moléculas, causar
dissociacao ou até mesmo ionizacao do gas. Além disso, a camada-limite nao é a tunica
regiao de escoamento de alta temperatura sobre um corpo a velocidades hipersonicas, pois
num escoamento deste tipo ao redor de um corpo rombudo (blunt body), a onda de choque
¢ normal, ou praticamente normal, na regiao do nariz e a temperatura do gas atras desta
onda de choque pode ser muito grande para altas velocidades. Observe-se, como exemplo,
o grafico da temperatura atras de um choque normal, em funcao da velocidade da corrente
livre, de um veiculo voando a uma altitude de 52 km, apresentado na Figura 2.2. Duas curvas
sao mostradas: (1) a curva da esquerda assume um gas caloricamente perfeito, sem reagoes
quimicas, com razao de calores especificos v = ¢,/c, = 1.4 e com valores muito altos que
nao representam a realidade e (2) a curva da direita assume um gds com reagoes e equilibrio
quimicos que se aproxima da situacao real. A partir desta figura pode-se tirar as seguintes

conclusoes:

1. A temperatura na regiao do nariz de um veiculo hipersonico pode ser extremamente
alta, chegando a aproximadamente 11000 K para o caso de nimero de Mach igual a

36 (como a reentrada da Apollo);

2. A inclusao adequada dos efeitos de reagoes quimicas é vital para o calculo preciso da

temperatura da camada de choque. A hipdtese de que 7 é constante nao é mais vélida.

Em um escoamento hipersonico, portanto, a camada de choque pode estar dominada por
reacoes quimicas.

E possivel observar, a partir da Tabela 2.1, as diferencas de temperatura para um gas
perfeito e para um gés com reacoes quimicas na regiao de estagnacao para alguns problemas

conhecidos. Nota-se que as temperaturas obtidas com o modelo de reagoes quimicas sé
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comecam a sofrer grandes desvios do modelo de gas perfeito acima de Mach 5, que é o valor
geralmente aceito como transicao de supersonico para hipersonico.
Ao contrario do que aplica-se nos estudos tradicionais de termodinamica e de escoa-

mentos compressiveis — onde considera-se que o gas possui calores especificos constantes (y

Gas com reagdes quimica
Gas caloricamente em equilibrio

perfeito

=
N
T

=
o
T

©
T

[<2]
T

Temperatura da camada de choque, 1000 K
N
T

(Mecury, Gemini,
Space Shuttle)

&« Retorno da Lua
(Apollo)
<——Retorno de Marte

12 14

00 - <—Orbital

0 ‘ ‘ 6 10

Velocidade de Reentrada, km/s

Figura 2.2 — Temperatura atras de uma onda de choque como funcao
da velocidade da corrente livre na altitude de 52 km
[Anderson, 1989].

Tabela 2.1 — Diferencas de temperatura para gas perfeito e para um
gas com reacoes em equilibrio na regiao de estagnacao,
avaliadas em problemas conhecidos.

Veiculo My hlkm] TP K] Ty K] Erro (%)
Flyer 0.046 0 288 288 0.0
Boeing 747 0.8 10 252 252 0.0
Concorde 2 20 391 390 0.3
SR-71 3 30 636 628 1.3

X-15 6.7 108 2265 1818 24.6
X-30 15 75 9430 4210 124.0
Space Shuttle 25 75 25830 5812 344.0
AOTV 30 75 37105 6850 441.7
Apollo 36 ~100 52821 ~11000 380.2

Moo ¢é 0 ntimero de Mach, h é a altitude, T§? e Tg? sdo as temperaturas na regido de estagnacio para gés perfeito
e para reagoes em equilibrio, respectivamente.

Veiculos: Flyer: Irmaos Wright, 1903; Boeing 747: Aeronave Wide Body, 1970; Concorde: Transporte supersonico,
1969; Lockheed SR-71 ”Blackbird”: Aeronave de espionagem, 1964; X-15: Aeronave mais veloz, 1963; X-30:
Veiculo conceito para transporte hipersénico; Space Shuttle: Veiculo espacial reutilizdvel, 1981; AOTYV: Veiculo

para Transferéncia Orbital Aeroassistida; Apollo: Veiculo de retorno da Lua, 1969.
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constante, portanto) e comporta-se de forma "ideal” —, quando a temperatura é aumentada

para valores altos, o gas comporta-se de forma "nao ideal”. Especificamente:

1. A energia vibracional das moléculas fica excitada, tornando os calores especificos funcao
da temperatura. Da mesma forma, a razao dos calores especificos, v = ¢,/c,, também

torna-se funcao da temperatura. Para o ar, este efeito comeca a ficar importante acima

de 800 K.

2. A medida que a temperatura é aumentada ainda mais, podem ocorrer reacoes quimicas.
Para um gds com reagoes quimicas, ¢, e ¢, sao fun¢oes tanto da temperatura como
da pressao, e, portanto, v = f(T,p). Para o ar a 1 atmosfera, a dissociagao de
oxigénio molecular (Oy — 20) comega ao redor dos 2500 K e estd quase totalmente
dissociado em 4000 K. Nesta temperatura comeca a dissociacao do nitrogénio molecular
(N2 — 2N) e estd quase totalmente dissociado em 9000 K. Acima desta temperatura
comeca a formagao de fons (N — NT+e~ e O — O +¢€7) e 0 gas torna-se um plasma

parcialmente ionizado.

Todos estes fenomenos sao chamados de efeitos de alta temperatura e sao apresentados na
Figura 2.3 para o ar a 1 atmosfera.
Um veiculo espacial em processo de reentrada na atmosfera terrestre passa por

varios desses efeitos, como pode ser observado na Figura 2.4, onde é apresentado um mapa

N3 Nt e
O— 0t +e”

Tonizagao

Comega a ionizagao;
N> estd quase totalmente dissociado

T 9000 K

Ny — 2N

Dissociagao

Comeca a dissociacdo de Na;
O» estd quase totalmente dissociado
Oy — 20

Comega a dissociagao de O3

4000 K

- 2500 K-

Excitacao

Sem reagoes 800 K vibracional

0K

Figura 2.3 — Faixas de temperatura para excitacao vibracional, disso-
ciagao e ionizagao do ar a 1 atmosfera [Anderson, 1989).
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Lifting reentry from orbit
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Figura 2.4 — Mapa velocidade-altitude sobreposto a regioes de ex-
citagao vibracional, dissociacdo e ionizagdo [Anderson,
1989].

velocidade-altitude de reentradas de veiculos com sustentagao (lifting reentry vehicles) so-
breposto a regioes associadas aos varios efeitos de alta temperatura para o ar. Nesta figura,
estao delimitadas as faixas compreendidas entre 10 e 90% de cada efeito. Um veiculo do
tipo SARA, que descreve uma trajetdria balistica (sem sustentagao), apresenta um grafico
de velocidade-altitude um pouco diferente do grafico de um veiculo com sustentacao, como
pode ser observado na Figura 2.5. Note-se que veiculos que iniciam a reentrada com veloci-
dades orbitais — como o Space Shuttle e 0 SARA — atravessam regioes de pouca ionizacao
(menos de 10%), ao contrario de veiculos que iniciam a reentrada com velocidades de escape!,
como o Apollo.

Outro efeito de alta temperatura que pode estar presente em escoamentos hiperso-
nicos é a radiacao, ou seja, um elemento de fluido pode perder energia devido a emissao de
radiacao ou, ainda, pode ganhar energia devido a absorcao de radiacao emitida por outros
elementos de fluidos. Segundo Anderson [1989], a emissao, por radiagdo, de quantidades
significativas de energia comeca ao redor de 10000 K para o ar. No presente trabalho,

adota-se a hipotese simplificativa de auséncia de radiacao.

tVelocidade de escape é a velocidade necessaria para fugir & atracdo gravitacional da Terra, que é de 11.2

km/s.
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Figura 2.5 — Trajetérias de voo para reentradas atmosféricas em um
mapa de velocidade-altitude [Anderson, 1989].

2.3 Descricao microscopica dos gases

Para a andlise de qualquer escoamento de alta temperatura, necessita-se do conhe-
cimento das propriedades termodinamicas do gas. Entretanto, algumas dessas propriedades
nao podem ser obtidas a partir da termodinamica cldssica (a nao ser através de dados experi-
mentais). A termodinamica estatistica (baseada na teoria cinética dos gases), por outro lado,
permite calcular as propriedades termodinamicas a partir de principios bésicos, contanto que
esteja-se considerando sistemas em equilibrio [Anderson, 1989].

No desenvolvimento da termodinamica estatistica, concentra-se na descricao mi-
croscOpica de um gas, ou seja, assume-se que o gas consiste de um grande numero de
moléculas individuais e examina-se a natureza destas moléculas. Uma molécula, por exem-
plo, é um conjunto de a&tomos unidos através de forcas intramoleculares. Um conceito simples
de molécula diatomica é o modelo de "haltere” (dumbbell), apresentado na Figura 2.6. Esta

molécula possui varios modos (formas) de energia, da seguinte forma:

1. A molécula move-se no espaco e, portanto, possui energia translacional, como pode ser
observado na Figura 2.6a. A fonte desta energia é a energia cinética translacional do

centro de massa da molécula.

2. A molécula gira em relacao aos trés eixos ortogonais no espaco e, portanto, possui

energia rotacional, como pode ser observado na Figura 2.6b. A fonte desta energia é a



15

(a) Energia translacional ¥

Energia cinética translacional
do centro de massa

X
7
Energia r ional R S .
(b) Energia rotaciona Y Energia cinética rotacional;
A energia rotacional em relagio ao eixo
internuclear é desprezivel
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(c) Energia vibracional
. 1. Energia cinética

t— . .
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(d) Energia eletrénica

Elétrons 1 Energia cinética dos elétrons em 6rbita
2. Energia potencial dos elétrons em o6rbita

Nucle

Figura 2.6 — Modos de energia molecular [Anderson, 1989].

energia cinética rotacional associada a velocidade rotacional e ao momento de inércia
da molécula. Entretanto, para a molécula diatomica da Figura 2.6b, o momento de
inércia em relagao ao eixo internuclear (eixo z) é muito pequeno, de modo que a energia

cinética rotacional em relacao ao eixo z é desprezivel em relacao as dos eixos x e y.

Os 4dtomos da molécula vibram em relacao a uma localizacao de equilibrio. Para uma
molécula diatomica, esta vibracao é modelada como dois dtomos unidos por uma mola,
como pode ser visto na Figura 2.6c. Portanto, a molécula possui energia vibracional.
Ha duas fontes desta energia vibracional: a energia cinética dos atomos durante a
vibracao; e a energia potencial associada a forga intramolecular (simbolizada por uma

mola).

Os elétrons estao em movimento em relacdo ao nicleo de cada atomo que constitui
a molécula, como pode ser observado na Figura 2.6d. Portanto, a molécula possui
energia eletronica. Ha duas fontes de energia eletronica associadas a cada elétron: a

energia cinética devido ao movimento translacional através de sua orbita ao redor do



16

nicleo e a energia potencial devido a sua localizacao no campo eletromagnético ao

redor do nucleo.

A energia total de uma molécula, portanto, é a soma das energias translacional,
rotacional, vibracional e eletronica. Para um atomo, ha apenas as energias translacional e
eletronica. A energia total das particulas é idéntica a energia interna usada na termodinamica
classica.

Essas formas de energia podem ser trocadas entre as particulas de um sistema. Tal

troca ocorre através da interacao entre essas particulas — colisoes ou outro processo [Vincenti

& Kruger, 1965].

2.4 Equilibrio e nao equilibrio quimicos

Todos os processos vibracionais e quimicos ocorrem através de colisoes e/ou in-
teracoes radiativas. Entretanto, o nimero de colisoes necessarias para excitar vibracional-
mente ou dissociar uma molécula é, em geral, muito grande. A molécula de oxigénio (O3),
por exemplo, necessita de algo em torno de 20000 colisoes antes de tornar-se vibracional-
mente excitada e ao redor de 200000 colisoes para dissociar-se. O numero real de colisoes
depende do tipo de molécula e da energia cinética relativa entre as duas particulas que estao
colidindo: quanto maior a energia cinética, menor o numero de colisoes para a troca de
energia vibracional. As colisdes, portanto, sao responsaveis pelas alteragoes vibracionais e
quimicas. Tais colisoes levam tempo para ocorrer e, dessa forma, alteragoes vibracionais e
quimicas em um géas também levam tempo para ocorrerem [Anderson, 1989].

Num sistema em equilibrio, assume-se que o gas teve um tempo suficientemente
grande para que as colisoes ocorressem e as propriedades do sistema para pressao e tem-
peratura fixas se tornassem constantes, independentemente do tempo. Na verdade, colisoes
intermoleculares sao os mecanismos chaves para levar um gas ao seu estado de equilibrio final
[Vincenti & Kruger, 1965]. Considere-se, por exemplo, um sistema composto de trés espécies

quimicas arbitrarias A, B e AB. A equacao que governa a reacao entre estas espécies é:
AB=A+B (2.3)

Assume-se que a mistura estd confinada em um volume fixo com pressao e temperatura

constantes e que o sistema existiu um tempo suficientemente longo para que a composi¢ao
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quimica se tornasse fixa, ou seja, a reacao acima ocorre um numero igual de vezes para a
direita e para a esquerda (as reagoes para frente e para tris estdo balanceadas) [Anderson,
1989].

Ha, por outro lado, intimeros casos na dinamica de gases em alta velocidade onde
0 gas nao tem o tempo necessario para atingir o equilibrio. Um exemplo deste fenomeno é
o escoamento através de uma onda de choque, onde a pressao e a temperatura aumentam
rapidamente no seu interior, alterando as propriedades de equilibrio vibracional e quimico.
As novas condigoes de equilibrio somente sao atingidas apds colisoes intermoleculares e,
portanto, levam algum tempo. Até que isso ocorra, um elemento de fluido ja percorreu uma
certa distancia a jusante do choque. Por esse motivo, ha uma regiao imediatamente atras
do choque onde as condicoes de equilibrio nao sao satisfeitas, ou seja, ha uma regiao de nao
equilibrio.

Em outras palavras, se as reagoes quimicas ocorrem muito rapidamente em com-
paracao com o tempo que um elemento de fluido leva para mover-se de um ponto a outro
do escoamento, tem-se um escoamento em equilibrio quimico. Se os tempos sao parecidos,
entao tem-se escoamento em nao equilibrio quimico. Caso o tempo de reacoes quimicas seja
muito maior que o tempo que um elemento de fluido leva para mover-se de um ponto a outro

do escoamento, diz-se que se estd em uma condigao de estado ”congelado” (frozen).

2.5 Dinamica de Fluidos Computacional em escoamentos hiper-

sOnicos

Desde os primeiros contatos com fluxos de altas velocidades, hd um enorme in-
teresse dos cientistas pelo modelamento de problemas deste tipo de escoamento. Para
o caso hipersonico isto é particularmente verdadeiro, dada a dificuldade (ou impossibili-
dade, em alguns casos) e os altos custos de reproducgao destes escoamentos em laboratério.
Nesse sentido, varias teorias foram desenvolvidas e aplicadas com sucesso a varios proble-

mas praticos, podendo-se citar a primeira aplicacio do método das caracteristicast a um

1O método das caracteristicas é usado para obter-se a solucio numérica de equacoes hiperbdlicas. Uma
das propriedades deste tipo de equagdo é que ela possui direcdes ou linhas caracteristicas [Liepmann &
Roshko, 1957]. Para um escoamento supersonico bidimensional, as curvas caracteristicas fisicas sdo as linhas

de Mach [Shapiro, 1953].
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problema hipersonico por Ludwig Prandtl e Adolf Busemann em 1929, na Alemanha. Igual-
mente importantes sao as teorias desenvolvidas nas décadas de 1950 e 1960, como a teoria
da interagao viscosa (forte e fraca) [Anderson, 1989].

Foi somente com o advento dos computadores digitais de alta velocidade que a
solucao de problemas hipersonicos deu um salto importante. Aproveitando-se da era digital,
surgiu uma nova area de pesquisa para a andlise de escoamentos de fluidos: a dinamica
de fluidos computacional, CFD (do inglés, computational fluid dynamics). As aplicagoes
de CFD estao presentes em todo o espectro de voo: desde o subsonico até o hipersonico.
Por isso, e pela dificuldade dos tineis de vento em reproduzir todos os regimes de voo,
CFED firmou-se como uma ferramenta poderosa na pesquisa, desenvolvimento e projeto de
problemas hipersonicos.

Tradicionalmente, em CFD, trés enfoques para a solucao de escoamentos viscosos

em problemas hipersonicos tem sido usados:

1. Solugao de camada de choque viscosa (viscous shock-layer), introduzida por Davis
[1970], onde as equagoes completas de Navier-Stokes sao escritas em coordenadas de
camada-limite e uma andlise de ordem de grandeza é realizada sobre os termos das

equagoes;

2. Solugao de Navier-Stokes parabolizada (parabolized Navier-Stokes), onde sao despreza-
dos os termos viscosos das equagcoes de Navier-Stokes que envolvem derivadas na direcao

do escoamento;

3. Solucao completa de Navier-Stokes, onde nao ha qualquer tipo de simplificacao dos

termos das equacoes.

Esta ultima pode finalmente ser empregada para problemas complexos devido ao desenvolvi-
mento de técnicas de CFD e ao surgimento de supercomputadores cada vez mais velozes nas
ultimas décadas.

Vérios projetos em diversos paises impulsionaram o interesse por simulacoes de
fluxos hipersonicos externos em meio continuo. No periodo 1980-90, os Estados Unidos
empreenderam estudos em aplicacoes como o AOTV (Aeroassisted Orbital Transfer Vehicle),

o STS (Space Transportation System), o Pegasus e o NASP (National AeroSpace Plane).
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No mesmo periodo, projetos importantes desenvolvidos pela Europa incluem o Hermes, o
Sénger e 0 HOTOL. Na antiga Unido Soviética, o Buran (6nibus espacial) pode ser citado
como importante projeto deste perfodo. A partir de 1991, novas aplicacoes surgiram: X-33,
X-34, ACRV (Assured Crew Return Vehicle), Hyper X, COMET (Comercial Experiment
Transporter) — mais tarde rebatizado de METEOR (Multiple Ezperiment Transporter to
FEarth Orbit and Return) —, Programa de Exploracao de Marte, Stardust, Skipper e Pegasus
XL [Gnoffo et al., 1999].

Os escoamentos supersonicos (e hipersonicos, por consequéncia), em geral, sdo com-
plexos e exigem cuidados especiais para a sua solucao através de simulagao numérica. Observe-
se, por exemplo, o caso de um escoamento de alta velocidade ao redor de um corpo rombudo,
como pode ser visto na Figura 2.7. Na regiao I a velocidade é constante e igual a Uy, (es-
coamento nao perturbado). A regiao II é subsonica (problema eliptico). A regiao III é
supersonica (problema hiperbdlico) [Maliska, 1995]. Este problema, de cardter misto, exige
tratamento especial. Moretti & Abbett [1966] foram os primeiros a resolver numericamente
este problema, utilizando uma técnica de diferencas finitas com marcha no tempo desen-
volvida por Lax & Wendroff [1960, 1962, 1964] aplicada as equacoes de Euler transientes.
Estas equacoes sao hiperbolicas com respeito ao tempo, mesmo se o escoamento € localmente
subsonico ou supersonico. Um procedimento de marcha no tempo, partindo de condicoes
iniciais, permite, portanto, a solucao simultanea de todas as regioes do escoamento com a
mesma técnica numérica [Anderson, 1989]. MacCormack, em 1969, apresentou uma vari-
ante da técnica Lax-Wendroff, porém mais simples — esquema explicito, preditor-corretor,

baseado no método das diferencas finitas — que foi largamente usado nos 15 anos seguintes

— (1) Choque
Regido supersonica

_ (I11)
Linha sonica M>1

Figura 2.7 — Escoamento supersonico sobre um corpo rombudo
[Maliska, 1995].
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[Anderson, 1995].

Os primeiros cédigos computacionais que incorporaram fenémenos fisicos presentes
em fluxos hipersonicos surgiram no inicio da década de 1970. Segundo Désidéri [1991], C.
P. Li, em 1974, apresentou um artigo onde as equacoes de Navier-Stokes eram resolvidas
para baixos nimeros de Reynolds ao redor de uma esfera usando o método de MacCormack.
Usou-se um modelo de nao equilibrio com 6 espécies quimicas, incluindo NO™ e elétrons.
Em 1975, Rakich, Bailey e Park aplicaram o método das caracteristicas para resolver a parte
supersonica de escoamentos bidimensionais (2D) e tridimensionais (3D) inviscidos em nao
equilibrio usando um modelo de 5 espécies e 18 reacoes quimicas. Rizzi & Bailey [1976] em-
pregaram o método dos volumes finitos com marcha no tempo para resolver um escoamento
supersonico com reagoes quimicas ao redor de um corpo rombudo 3D.

Lee [1985] apresentou uma formulacao bdsica para a solucao de problemas em
regimes de baixa densidade e alta entalpia que incluia as seguintes equagoes de conservagao:
de massa para cada espécie quimica, de massa da mistura, de quantidade de movimento da
mistura e 3 de energia (total, vibracional e eletronica). Esta formulagao foi desenvolvida
para andlise de voo de veiculos de transferéncia orbital aeroassistida (AOTV - Aeroassisted
Orbital Transfer Vehicles). Park [1985] introduziu um modelo mais simples, com apenas
duas equagoes de energia (total e vibracional), onde as temperaturas vibracional e eletronica

sao consideradas iguais entre si, mas diferentes da temperatura translacional-rotacional.

2.5.1 O Meétodo dos Elementos Finitos na Dinamica de Fluidos Computacional

Dentro dos intimeros métodos para solucao de problemas de escoamentos de fluidos
através de CFD, destaca-se o Método dos Elementos Finitos, FEM (do inglés, Finite Element
Method). Criado na década de 1950 para o cdlculo de problemas estruturais, o FEM passou
a ser aplicado a problemas de fluidos no inicio da década de 1970.

Normalmente, o método dos elementos finitos é obtido apds a aplicacao da aproxima-
cao de Galerkin & forma fraca’ das equacoes governantes. A aplicacio de Galerkin tradicional

(ou Bubnov-Galerkin) gera aproximacoes centrais para os operadores diferenciais (equiva-

§ Forma fraca, ou forma variacional, é a equacio utilizada para aplicar o método dos elementos finitos.
Essa formulagdo é normalmente chamada de principios dos trabalhos virtuais e sua solucdo equivale & da

forma forte [Hughes, 1987a].
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lente a diferencas centrais em diferencas finitas). Para problemas advectivo-dominantes —
que é o caso de escoamentos hipersonicos —, esquemas do tipo diferencas centrais sao afe-
tados por oscilagoes espiirias, devido ao fato de serem esquemas nao dissipativos [Maliska,
1995]. Vairios procedimentos tém sido empregados nos tltimos anos para evitar tais os-
cilagoes, sendo os mais populares os esquemas do tipo upwind (a montante) aplicados aos
termos advectivos, onde a informagao que estd a montante é tratada de forma preferencial
em relacao a informacao que estd a jusante do ponto considerado. O conceito de upwind
também foi introduzido no FEM, onde func¢oes de peso modificadas sao aplicadas ao método
(basicamente, um elemento a montante de outro elemento é ponderado mais fortemente do
que um elemento a jusante desse elemento) [Brooks & Hughes, 1982]. Qualquer método
que use um método de residuos ponderados diferente do Galerkin tradicional, é chamado
de Petrov-Galerkin [Hughes, 1987b]. O mais conhecido esquema de upwind para o método
dos elementos finitos é o método SUPG (streamline-upwind/Petrov-Galerkin), criado por
Brooks & Hughes [1982], onde um termo de difusao artificial que atua apenas na dire¢ao da
linha de corrente é adicionado para aumentar o controle sobre o termo advectivo-difusivo
das equagoes de Euler e Navier-Stokes [Hughes et al., 1986].

Uma alternativa aos esquemas upwind foi introduzida por Donea [1984]: o método
de Taylor-Galerkin, considerado o equivalente ao método Lax-Wendroff para o FEM [Codina,
1998; Safjan & Oden, 1995]. Neste método, uma expansao em série de Taylor é usada para
a discretizacao temporal e, posteriormente, é aplicada a aproximacao de Galerkin tradi-
cional sobre o dominio espacial [Youn & Park, 1995]. Argyris et al. [1989, 1990, 1991,
1994] aplicaram o método de Taylor-Galerkin para a andlise da reentrada do veiculo espa-
cial europeu Hermes na atmosfera terrestre, onde foi empregado um modelo de escoamento
hipersonico com reagoes quimicas e apenas uma equacao de energia (energia total especifica).

O presente trabalho introduz uma formulacao para a solucao de problemas hipersoni-
cos com reagoes quimicas e modelo de Park de duas equacgoes de energia (total e vibracional)

usando o método de Taylor-Galerkin.



Capitulo 3

Equacoes Governantes

3.1 Introducao

Neste capitulo, descreve-se as equacoes que governam escoamentos hipersonicos,
viscosos, laminares, transientes, com reacoes quimicas e nao equilibrio termo-quimico, usando
o modelo de duas temperaturas de Park [1985]. Estas equagoes sdo apresentadas em forma
conservativa, pois sao obtidas a partir de um volume infinitesimal fizo no espago [Anderson,
1995]. Todas as equagoes de conservagao estao em coordenadas cartesianas tridimensionais
e sao aplicadas a todo dominio considerado. Assume-se uma mistura reagente composta de
gases perfeitos.

As equacoes sao apresentadas em notacao indicial de Einstein, ou seja, ocorre so-

matorio nos termos com indices repetidos (exceto quando indicado o contrério).

3.2 Conservacao de massa

3.2.1 Quantas espécies quimicas?

A quantidade de espécies quimicas presentes em fluxos hipersonicos é determinada
pelas condicoes do escoamento. Como foi dito no capitulo anterior, fendmenos de excitacao
vibracional, dissociacao e ionizacao podem ocorrer. Para o ar, varios modelos quimicos
podem ser usados, como pode ser visto na Tabela 3.1. O modelo de 2 espécies assume o
ar formado pelo nitrogénio e o oxigénio moleculares e nao admite dissociacao e ionizacao.
O modelo de 5 espécies permite que o ar sofra dissociacao de suas moléculas, mas nao

admite ionizacao. O modelo de 7 espécies admite dissociagdo e um leve grau de ionizacao,

22
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Tabela 3.1 — Modelos quimicos para o ar.

Numero de Espécies Espécies presentes

2 N27 02

5 N5, Oy, NO, N, O

7 Ns, Oy, NO, N, O, NO+, e

11 Ny, Oy, NO, N, O, N5, O, NO*, N*, OF, e~
formando apenas dois fons: NO™ e e — o NO possui a energia de ionizacao mais baixa e,

portanto, é o primeiro a produzir elétrons a medida que a temperatura aumenta [Vincenti &
Kruger, 1965]. Ja o modelo de 11 espécies admite tanto a dissociagdo das moléculas do ar,
como a ionizacao de todas as espécies presentes. Caso a superficie de um veiculo viajando
em velocidades hipersonicas sofra um processo de ablacao, varias outras espécies quimicas
podem estar presentes no escoamento, podendo-se chegar a centenas delas.

Segundo Vincenti & Kruger [1965], para casos de temperaturas do ar de até 8000K,
as dnicas espécies presentes em quantidades mensurdveis sao Ny, Oy, NO, N e O (modelo
de 5 espécies). Este é o modelo adotado no presente trabalho, cujos dados sao apresentados
na Tabela 3.2.

Park [1990] sugere dois métodos para a solugao numérica das equagoes de con-
servagao de espécies quimicas: 1) calcular a equacao de conservacao de p; para todas as
espécies quimicas e 2) calcular a equagao de conservagao da mistura e retirar uma equagao
de conservacao de espécie quimica. No método 2, a espécie quimica ausente pode ser obtida

subtraindo-se todas as outras espécies quimicas da massa especifica global, uma vez que
Ns
pP=> ps (3.1)
s=1

onde Ny é o numero de espécies presentes na mistura, p é a massa especifica da mistura e p;
é a massa especifica da espécie s [Chapman & Cowling, 1990].

Se o método 1 é usado, deve-se garantir que os termos viscosos do lado direito das
equacgoes de conservacao de espécies quimicas sao consistentes para que sua soma seja zero.
Caso contrario, massa pode ser criada ou destruida no dominio computacional. Se o método
2 é usado, os erros numéricos que ocorrerem em cada espécie quimica serao acumulados

na espécie ausente. Para que os resultados sejam confidveis, os erros acumulados devem ser



24

Tabela 3.2 — Dados para o modelo de 5 espécies.

NQ 02 NO N O
M, [kg/kg-mol]  28.02 32.00 30.01 14.01 16.00
R, [J/kg K] 296.7 259.8 277.04 593.6 519.6
€os [J/kg] 0 0 2.99-10° 33.59-10° 15.42-106
0,5 [K] 3393 2270 2740 - -
0. K] - 11390 174 - 228
G, 0 0.6667 1 0 0.6
o, [A] 3.798 3.467 3.492 3.298 3.050
T., K] 71.4 106.7 116.7 71.4 106.7

M, é o peso molecular, R; é a constante do gés, e, s é a energia de ativagdo, 0, s € 0 s
sdo as temperaturas caracteristicas vibracional e eletronica, respectivamente, G5 é um

parametro de cdlculo, o5 é o didmetro de colisao e T, ; é uma temperatura caracteristica.

muito menores que a magnitude da propria variavel, ou seja, a espécie retirada do conjunto de
equacoes de conservacao deve ser dominante. Para o ar, Ny, é dominante para velocidades de
voo de até 8 km/s. Para velocidades maiores, N nao é mais dominante e, portanto, cuidado
deve ser tomado ao utilizar-se este método. O método 2 é empregado neste trabalho.

Para escoamentos nao difusivos (ou do tipo Euler), hd, ainda, uma simplificacao que
permite eliminar uma ou mais espécies quimicas do conjunto de equacoes de conservacao.
Sem difusao, as reacoes quimicas nao conseguem alterar a relacao total de elementos quimicos
presentes na mistura. O ar, por exemplo, consiste de 79% de nitrogénio e 21% de oxigénio.
Esta relagdo nao muda mesmo quando ocorre dissociagao e ionizagao [Park, 1990]. No caso
do modelo de 5 espécies para o ar (onde a dissociacao do ar produz apenas NO, N e O), a

conservagao de elementos é regida pela seguinte relagao [Ait-Ali-Yahia & Habashi, 1997]:

0)+2(0;) +(NO) 21
(N)+2(Ny) + (NO) — 79

(3.2)

onde os parénteses representam as concentracoes molares de cada espécie.

Mesmo para escoamentos difusivos a relagao acima é aproximadamente valida se as
velocidades de difusao dos dois elementos sao quase os mesmos. Para o ar, os atomos de
nitrogenio e de oxigénio tém aproximadamente a mesma massa, de modo que suas velocidades

de difusao devem ser parecidas [Park, 1990].
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3.2.2 Conservagao de massa da mistura

A equacao que descreve a conservacao de massa para a mistura é a seguinte:

ap 0 B
ETd oz, (puj) =0 (3.3)

onde u; é a componente do vetor velocidade na diregao z; (j varia de 1 a 3) e t é o tempo.

3.2.3 Conservacao de massa das espécies quimicas

A equacao que descreve a conservacao de massa para cada espécie quimica é a
seguinte:
0ps 0 0Js

5 +a—$j(psuj) = T (3.4)

onde w, é a taxa de producao de massa da espécie s, definida na secao 3.5. J, ; é o vetor de

fluxo de massa, dado por

%s

Js = Ds )

(sem soma em s) (3.5)

onde y, e D, sao a fracao molar e o coeficiente de difusao efetiva para a espécie s, respecti-

vamente, definidas pelas seguintes expressoes:

S MS
Ys = NSL, (sem soma em ) (3.6)

> (pr /M)

r=1

. 7t20tMs (1 - MS%’)

N, ’

(sem soma em s) (3.7)

onde M, é o peso molecular da espécie s (os valores para cada espécie estao disponiveis na
Tabela 3.2). vt € 75 sdo as concentracoes molares total e da espécie s, respectivamente,

calculadas da seguinte forma:
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Ns
Ps
Ytot = E Vs = (3'8)
g M,

Segundo Bird et al. [1960], o coeficiente de difusdo massica para misturas bindrias de
gases nao polares*, D,,, pode ser determinado com desvio maximo de 5% através da teoria
cinética dos gases, a partir da expressao

T3 <M3+MT>

Mg M,y

D,, = 1.8583 x 1077 X0 , (sem soma em s e r) (3.9)
pasr sr

onde oy, é o parametro de Lennard-Jones: oy = 0.5 (05 + 0,) (0os valores dos diametros de
colisdo para cada espécie, oy, sao dados na Tabela 3.2), T' é a temperatura translacional e
p € a pressao da mistura, calculada a partir da Lei de Dalton das Pressoes Parciais, como

segue [Van Wylen et al., 1994; Zemansky, 1957]:

Ns
b= Zps = psRsT (310)

s=1

onde p, é a pressao parcial da espécie s, calculada a partir da lei de gases perfeitos, e R é a
constante dos gases para a espécie s (cujos valores estao disponiveis na Tabela 3.2), definida

por:

(3.11)

onde R é a constante universal dos gases (R = 8314.3 J/kg-mol K). Na equagao (3.9), a
pressao deve ser introduzida em atmosferas e a temperatura em K para obter-se o coeficiente
de difusdo, D,,, em m?/s.

A integral de colisao de difusao, €2, pode ser aproximada pela seguinte expressao

[White, 1991]:

*Moléculas nao polares sdo aquelas onde o centro de carga positiva coincide com o centro de carga negativa

[Metz, 1979; Slabaugh & Parsons, 1974].
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7\ 0145 T —2.0
0.5 3.12
() o) 522

ST ST

1

QS’!‘

onde

T = (T..,T.,)"* (3.13)

onde T, ; é uma temperatura caracteristica, listada na Tabela 3.2 para cada espécie. A
integral de colisao de difusao, Q,., é 10% menor que a integral de colisao, 25 [White, 1991],

apresentada na proxima secao.

3.3 Conservacao da quantidade de movimento

A equacao que descreve a conservacao da quantidade de movimento é a seguinte:

9, 0 _ Op Oy
En (pug) + E (pusuj) = B, + oz, (3.14)

J

onde i varia de 1 a 3 (uma equacdo para cada componente de velocidade) e 7;; é o tensor de

tensoes, definido como

onde d;; ¢ o delta de Kronecker (6;; =1, parai = j e d;; =0, para i # j) e A é a viscosidade
volumétrica (A = —2u/3 para a hip6tese de Stokes). A viscosidade da mistura, p, é dada

pela seguinte expressao [Bird et al., 1960]:

_ Yshhs
y?"(bs’f'

(3.16)

onde
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o /M,T
o2,

S

115 = 2.6693 x 10 (3.17)

=

] (3.18)

—_
+
/N
ok
SN—
=

By = (142 - Ay
ST_\/g MT Ms

A integral de colisao, {5, pode ser aproximada pela seguinte expressao [White, 1991]:

T —0.145 T —-2.0
0, = 1.147 (T ) + (T + 0.5) (3.19)

3.4 Conservacao de energia

3.4.1 Quantas temperaturas?

Para calcular-se adequadamente escoamentos de alta velocidade, especial cuidado
deve ser tomado em relacao a conservacao de energia. Para escoamentos com reagoes
quimicas a altas temperaturas, a temperatura vibracional é de grande importancia, uma
vez que ela controla a taxa de dissociagdo molecular [Brown, 1986]. Park [1990] chega a
afirmar que sem levar em consideracao a temperatura vibracional, ha pouca chance de uma,
analise por CFD reproduzir o fenomeno observado experimentalmente. Além disso, hd um
beneficio adicional ao se incluir a energia vibracional como uma variavel dependente: a com-
putacao torna-se menos sensivel aos erros numéricos e as reacoes quimicas tornam-se mais
suaves atras de uma onda de choque. No modelo de uma temperatura, a temperatura no
primeiro ponto atras de uma onda de choque é muito alta e, portanto, as taxas de reacoes
quimicas também sao muito altas. Um pequeno erro numérico nas condigoes logo atras do
choque provoca um grande erro nas taxas de dissociagao nesse ponto. Em um modelo de duas
temperaturas, a temperatura vibracional é baixa atras do choque e, portanto, as taxas de
reacoes quimicas sao praticamente zero ali. As taxas de reagoes quimicas tornam-se grandes

apenas apos um determinado numero de pontos atras do choque.
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Lee [1985] apresentou um modelo de 3 temperaturas — temperaturas translacional-
rotacional, vibracional e eletronica — para ser aplicado a problemas de veiculos de trans-
feréncia orbital aeroassistida, AOTV (Aeroassisted Orbital Transfer Vehicles), que viajam
nas camadas mais altas da atmosfera, onde a densidade é baixa, em uma velocidade su-
perorbital. Neste ambiente, o escoamento atras da onda de choque tende a ficar fora de
equilibrio térmico e quimico. A energia do escoamento pode ser suficientemente alta para
causar ionizacao. Em tais condicoes, a distribuicao de energia entre os varios modos nao
pode mais ser representada por uma tnica temperatura (nao equilibrio térmico), ou seja, as
temperaturas translacional, rotacional, vibracional e eletronica podem ter valores diferen-
tes. Entrentanto, a temperatura rotacional tende a atingir rapidamente o equilibrio com a
temperatura translacional, por isso sao consideradas iguais entre si.

O modelo de 3 temperaturas exige, entretanto, o conhecimento dos coeficientes
de taxa de reacao quimica como funcao das 3 temperaturas. Devido a esta dificuldade,
Park [1985] apresentou um modelo mais simples, de 2 temperaturas, onde as temperaturas
vibracional e eletronica sao consideradas iguais entre si. Esta hipotese é baseada no fato de
que a troca de energia entre os modos vibracional e de translagao eletronica é muito rapida.

O modelo de 2 temperaturas de Park é utilizado no presente trabalho.

3.4.2 Conservacao da energia vibracional

A equacao que descreve a conservagao de energia vibracional é a seguinte [Men’shov

& Nakamura, 2000]:

0 (pe’ll) 0 o . 0
ot + O (pewu;) = oz, + 0x; (ho,sJs,3) + wo, (3.20)

onde e, é a energia vibracional especifica e h,, ¢ a entalpia vibracional por unidade de
massa da espécie s, definidas mais adiante, na subsecao 3.4.4. ¢, ; é o vetor de fluxo de calor
vibracional, dado por

oT,
Quv,j = Mo s (3'21)
J a])j
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onde 7, é um coeficiente que atua como coeficiente de condutividade térmica vibracional,

calculado da seguinte forma:

Vs
m=m=k Y AW (1) (3.22)

molec. Ir

onde 7, é o coeficiente de condutividade térmica rotacional, k& é a constante de Boltzmann
(k = 1.380622 x 10723 J/K) e ALY (T)) ¢ a primeira integral de colisdo modificada, que pode

ser obtida através da seguinte expressao:

8

A ()= § | o

7RT (M, + M,

1/2
3 )] 7, (sem somaem s e 1) (3.23)

O termo fonte da equagao de conservagao de energia vibracional, eq.(3.20), é definido
da seguinte forma [Men’shov & Nakamura, 2000]:
€u,s T) — €u,s Tv
Wy = Ps— () o (1) + [ey,s (Ty) + € (Ty)] ws (3.24)

T ’

onde e, € e.s sao as energias internas vibracional e eletronica, respectivamente, definidas

mais adiante, na subsecao 3.4.4. 7, é dado por

N, -1
Yr
= (} T_> (3.25)
7":1 ST

onde 7, € o tempo de relaxacao da espécie s em um banho de espécie r calculado como a

soma da férmula semi-empirica de Millikan & White [1963],

exp [Asr (T*1/3 _ 0.015851/4) _ 18.42}
Tor = (3.26)
p

onde

Ay = 1.16 x 1073B%%¢1/3 (3.27)

v,8
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MM,

Bsr = 25 . s
M, + M,

(3.28)

Na equagao (3.26), a pressao deve ser inserida em atmosferas para se obter o tempo

de relaxagao em segundos.

3.4.3 Conservacao da energia total

A equagao que descreve a conservacao de energia total é a seguinte [Men’shov &

Nakamura, 2000]:

d(pe) . O L g D N
% T an [(pe + p) uj] = o, + o, (hsJsj) + o, UJ;TM (3.29)

J

onde e é a energia total especifica e h, é a entalpia total por unidade de massa da espécie s,

definidas na subsecao 3.4.4. ¢; é o vetor de fluxo de calor total, dado por

or a7,

o O 3.30

onde 1 ¢ a condutividade térmica da mistura para as energias translacional e rotacional,

calculada através da seguinte soma:
="M+ Mo (3.31)

A condutividade térmica para a energia translacional, 7;, é definida da seguinte

forma:
15 Vs
T4 g, AR () (3:32)
onde
1— M,/M,)(0.45 — 2.54M,/M,
s = 1+ ( /M) ( / ) (3.33)

(1+ M,/M,)’
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e A (T) é a segunda integral de colisao modificada, dada por

16 [ oM, M,

1/2
— } s, (sem soma em s e 1) (3.34)
7 RT (Mg + M,)

3.4.4 Energia interna e entalpia

As energias especificas vibracional, e,, e total, e, sao definidas pelas seguintes somas:

€y = Cs (611,5 + ee,s) (335)
1
€= Eu]'u]' + ¢ (et,s + €u,s + €e,s + eo,s) (336)

onde ¢4 ¢ a fracdo massica da espécie s (¢; = ps/p). €15, €ys € €05 SA0 as energias internas
translacional, vibracional e eletronica da espécie s, respectivamente, calculadas através das

seguintes expressoes:

%RST, s = atomo
s = (3.37)
gRST, s = molécula

0, s = atomo
Cys = R.O (3.38)
sVu,s _ lécul
oxp Bos /T =1 s = molécula
S 506 S
ey, = — TisGibe (3.39)

’ exp (0es/Ty) + G

A energia de formacao, e, ;, a constante do gas, R, e os parametros 0, s, 0. s € G sao listados
na Tabela 3.2 para as espécies presentes.
As entalpias vibracional, h, s, e total, hs, da espécie s por unidade de massa, sao

dadas por

de de
_ v,8 e, 4
hy s ( a7, + dTv>Tv (3.40)
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hs = RT + €15+ €os + hys (3.41)

3.5 Modelo cinético-quimico

A taxa de producao da espécie quimica s por unidade de volume é dada pela seguinte

expressao [Gnoffo et al., 1989; Men’shov & Nakamura, 2000; Ait-Ali-Yahia & Habashi, 1997]:

Ny
wy = M, Z (bsy — fss) (Rpy — Rpy), (sem soma em s) (3.42)

r=1

onde N, é o niimero de reagoes quimicas, fs, e bs, sao, respectivamente, os coeficientes este-
quiométricos para os reagentes e os produtos na reacao r e Ry, e R;, sao, respectivamente,

as taxas de reacao para frente e para tras para a reacao r. Estas taxas sao definidas por

Ns fs,r
Ps
Rf,r = kf,r H (M ) (3.43)

s=1
NS bs,'r

Roy = ko, [ | ( ]\’j ) (3.44)
s=1 $

onde ks, e k, sao, respectivamente, os coeficientes de taxa de reacao para frente e para
tras.

Para completar a equacao (3.42), um modelo cinético-quimico deve ser definido. Isto
se d& quando um conjunto de N, reacoes é fornecido com as expressoes apropriadas para
os coeficientes de taxa de reagdo para frente e para tras. Gnoffo et al. [1989] compararam
dois modelos cinético-quimicos disponiveis: o de Dunn e Kang, de 1973, e o de Park [1989].
Eles concluiram que o modelo de Park se aproximava melhor dos resultados obtidos com
Simulagao Direta de Monte-Carlo (DSMC). No presente trabalho, adota-se o modelo de
duas temperaturas de Park. As reacoes e os parametros referentes a cada uma delas pode
ser observado na Tabela 3.3 (os parametros apresentados foram atualizados em Park [1993]).

Neste modelo, Park assume que certas classes de reacoes podem ser descritas por

uma unica temperatura de controle de taxa de reacoes, T,, que é uma média apropriada
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Tabela 3.3 — Parametros para o calculo dos coeficientes de taxa de

reacdo para o ar [Park, 1986].

Reacoes ? T, Ty

ngr M Cyy

No+M=N+N+M 1T, 113200

O, +M=0+0+M T, 59500

NO+M=N+O+M 1T, 75500

NO+0O =0+ N T 19450
Ny+0O=NO+N T 38400

-16 N, 3.7-10%

Oy 3.7-10%
NO 3.7-10%
N 1.11-10%
O 1.11-10%
-1.0 N, 2.75-1017
O, 2.75-10"
NO 2.75-10"
N 825-10%
O 8.25-10Y
-0.5 N, 2.3-107
O, 2.3-10Y7
NO 2.3-10Y
N  4.6-107
O 4.6-10'7
1.29 2.16 - 108
0.1 3.18 - 10"

3 As reagdes para frente sao endotérmicas.

das temperaturas translacional e vibracional locais.

definida pela equacao

para caracterizar reacoes dissociativas.

Ele sugere o uso de uma temperatura

(3.45)

Os coeficientes de taxa de reacao para frente e para tras podem ser expressos, res-

pectivamente, por

kf,'r - Cf,rTmnf’T €xXp (_Td/T:c) ) (346)

kf,r (T)

ky, = —>——=, (sem soma em r) (3.47)

Keq,r
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onde K., ¢ a constante de equilibrio para a reacao r. O parametro ny,, a constante de
taxa de reagao, Cy,, a temperatura de ativacao, Ty, e a temperatura de controle de taxa de
reacao, T, estao definidos na Tabela 3.3 para todas as reacoes quimicas consideradas. As
reagoes, a partir das quais b, e fs, podem ser deduzidas, também estao presentes na Tabela
3.3.

A constante de equilibrio, K, ,, pode ser determinada a partir da energia de ativagao
da reagao para frente e fungoes dos reagentes e produtos. Park [1986] empregou uma inter-

polacao para a constante de equilibrio da seguinte forma:

Kegr = exp (Biy + BayInZ + By, Z + By, Z* + Bs ;. Z°) (3.48)
onde
10*
J = — 3.49
- (3.49)

e as constantes B;, sao apresentadas na Tabela 3.4.

Tabela 3.4 — Constantes para calculo do coeficiente de equilibrio,
Keyr, onde M = Ny, Oy, NO, N e O [Park, 1986].

Rea(;()es Blﬂ" BQ},« B3,,« B4,,« B577«
No+M=N+N+M 1838 -1.325 -9.856 -0.174 0.008

O+ M=0+0+M 2.855 0.988 -6.181 -0.023 -0.001
NO+M=N+0O+M 0792 -0.492 -6.761 -0.091 0.004

NO+0O=0,+N -2.063 -1.480 -0.580 -0.114 0.005
No+0O=NO+ N 1.066 -0.833 -3.095 -0.084 0.004

3.6 Condicoes de contorno: superficies cataliticas

Nas superficies de contornos sélidos, a parede pode ser feita de um material que
provoque a catalisacao das reacoes quimicas. Tais superficies sao chamadas de cataliticas.
A partir do grau de catalisagao, pode-se estabelecer as seguintes defini¢oes (ilustradas na

Figura 3.1):
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O &tomos
®—e moléculas

VAR VA VN 17

) catalitica b) parcialmente catalitica ) nao catalitica

Figura 3.1 — Efeito da catalisacao da superficie na recombinacao de
atomos [Bertin, 1994).

1. Parede totalmente catalitica: onde as reacoes quimicas sao catalisadas numa taza in-
finita, ou seja, as fracoes maéssicas na parede atingem os seus valores de equilibrio

(Figura 3.1a);

2. Parede parcialmente catalitica: onde as reacoes quimicas sao catalisadas numa taxa

finita (Figura 3.1b);

3. Parede nao catalitica: onde nao acontecem reagoes quimicas (Figura 3.1c).

Para cada caso apresentado acima, ha uma condicao de contorno adequada que deve

ser empregada na superficie correspondente, da seguinte forma [Anderson, 1989]:

1. Parede totalmente catalitica:

Cs = (cs)eq'u.il. (3.50)
2. Parede parcialmente catalitica:
oc,
(ws), = pDs <8n> (3.51)

onde (ws), é a taxa de producao da espécie s na parede devido a catalisacao e n é a

direcao normal a superficie.

3. Parede nao catalitica:

(gf;)w =0 (3.52)

No presente trabalho, considera-se superficies nao cataliticas.
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3.7 Forma compacta das equacoes

As equacgodes de conservacao apresentadas acima podem ser escritas em forma com-

pacta, da seguinte forma:

U OF; 0G,

4 I T H=0 3.53
ot oz, " om; (3.53)
onde
3 )
Ps Pstj
puy pu1L; + POy
pus puztj + pojj
PEy PEyUj
| re | (pe+p)u;
) \
( 0 ( 0
_Js,j —w,
—Tj1 0
G, = —Tj2 > H=<¢ 0 (3.55)
—Tj3 0
_quj - hv75J57j _w’U
3
| 4 hedei — D Tik | 0
k=1 J




Capitulo 4

Aplicacao do Método de Taylor-Galerkin

4.1 Introducao

Neste capitulo, o0 método de Taylor-Galerkin introduzido por Donea [1984] é apli-
cado sobre as equagoes governantes apresentadas no capitulo 3. Em um primeiro momento,
uma expansao em série de Taylor é aplicada sobre o termo temporal das equacgoes. Posteri-
ormente, o método de Galerkin tradicional (ou Bubnouv-Galerkin) é aplicado para obter-se a
aproximacao espacial. Este procedimento é aplicado sobre a forma compacta das equagoes,

definida no capitulo anterior como

U OF; 0G, B
TIR +H=0 (4.1)

4.2 Discretizacao Temporal: Série de Taylor

No método de Taylor-Galerkin, as varidveis sao expandidas no tempo segundo uma

série de Taylor, da seguinte forma [Yoon et al., 1998]:

U\ A (92U
n+l _ 11N e =
v =u +At<8t> 2] (at2

>n+52 + O (At?) (4.2)

onde o superescrito indica o passo de tempo. Dessa forma, pode-se obter os valores das

varidveis em um passo de tempo n + 1, a partir do passo de tempo anterior, n. Além disso,

define-se
ountst  gun AU
F R Osmsl (4:3)
92Ut gru” o2AU™
oz o P op Osmsl (44)

38
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onde s; e s sao parametros que definem se o esquema ¢ implicito, semi-implicito ou explicito
(implicitness parameters), dependendo dos valores tomados [Yoon et al., 1998]. Adotando
s = s9 = 1/2 e substituindo na equagao (4.2), obtém-se

oun EBAU”“) At? (82U” EGQAU”Jfl)

a0 T3 o )T \ar T3 ae (4.5)

AU = At (

A equacao acima define o esquema de avanco no tempo. Entretanto, ainda é
necessario substituir as expressoes para as derivadas de U™ e AU™*! com relacdao ao tempo
a partir das equacgoes de conservacao. Estas tultimas podem ser expressas a partir da eq.
(4.1) da seguinte forma: i §

n . .
R R 1)

Analogamente, para o incremento AU"*!, obtém-se

OAU™! _ OAFJT OAGHTT AR 47
at al'j al'j .

Derivando em relacao ao tempo, tem-se

o?’ur 9 oF}  0G}
— == - — —H" 4.8
ot? ot < 8xj 833]- ) ( )
ou, rearranjando,
o°un i _8F§L B 0G7 B OH" (4.9)
o2 O, ot ot ot '
Aplicando a regra da cadeia, tem-se
o’ur 0 _aF? ou" oG} ou” _ OH" (4.10)
o2 9r; \ oU ot 0U ot ot '
Observando-se que
OF”
a—d =u] (4.11)
e denominando
0G”
n __ J
b} = 50 (4.12)
tem-se
o?un 0 oun oun oH"
=— | —u” —b” — 4.1
a2 axj< TR 6t> ot (4.13)
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Substituindo a eq.(4.6) na equacao acima, obtém-se

o*ur 0

OoF} 0G] OH"
=~ = | (w4 b)) == E_H" )| — 4.14
8152 sz |: (u] + j) < al‘k sz >:| ot ( )
Adotando-se a seguinte linearizacao,
OH? AH!TY HIT' -H?
I = I = J (4.15)
ot At At
tem-se
o?un 0 0F?  0G} AH" !
— -~ | —(u"+b") [ TR _H )| — 4.16
o o, [ (u + b5) ( 9zr  Om )] Al (4.16)
Analogamente, para o incremento AU"*!, obtém-se
o?AUnT! 0 OAF™  9AGHH! A (AH™)
= —(u"+b") [ = ko k_ _AH"M )| - /2 (417
8152 sz [ (u] + j) < al‘k al‘k >:| At ( )

As equagoes (4.6), (4.7), (4.16) e (4.17) podem ser substituidas na equagao (4.5).
Considera-se que os componentes do vetor b} sao despreziveis em relacao ao vetor uf, de
modo que o termo u} + b} ¢é substituido apenas por uj. Além disso, os termos

At? 9 9GT A2 9 OAGHH!
2 Oxj Oxy’ 4 Ox; Oxp

A A (AHMY) A2 9AHH
4 At ’ 4 aLEj

sao desprezados por serem de ordem superior. Ainda, os termos AtAH"! e 9 (ugLH") /0,

sao eliminados para simplificacao do processo de calculo. Obtém-se, dessa forma,

AU = At

OF"  OG! 1 (_ OAF;T aAG?“)]

_ _ — H" _
8xj 833]- + 2 8xj 8xj

AT 0 OFT\ 1 0 DAFIH
| (u" I 4.1
+ 2 [833] (u] 8xk> + 26.’17] <u‘7 6xk >:| ( 8)

Reunindo os termos de mesmo passo de tempo, obtém-se

oF?  0G7? At 0 OF}
AUn+1 = At |=— J J H" = - n k
[ 8xj 833]- + 2 8xj <uj 8xk >:|

n+1 n+1 n+1
B A M (waAF’“ ) (4.19)
0z 0z 2 0x; 7 Ox

At

2
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Na equacao acima, os incrementos das variaveis, AU, devem ser obtidas através
de um processo iterativo, uma vez que estao definidos no mesmo passo de tempo que os
termos incrementais do lado direito da equacao (segundo colchete). Por isso, adiciona-se um

contador de iteragoes, I, de modo que a eq. (4.19) pode ser escrita da seguinte forma:

OF?  0G”? At 0 OF}
A n+l _ A R J H” = - n k
UI+1 t 825]' 833]- + 2 825]' (uj 8$k >:|
COAFTTY OAGHT! LA 9 (L OAF (4.20)
ox; ox; 2 Oz, I Oy, '

At

2

4.3 Discretizacao Espacial: Galerkin

Na equacao (4.20), as fun¢oes envolvidas foram discretizadas no tempo, mas nao no

espaco. Os vetores dessa equacao sao func¢oes continuas da posicao, ou seja,

Uu" =u" (151, ZT9, LE3) (421)

AUn+1 = AUn+1 (.ZEl, T2, 5173) = -U-n—i_1 (5171, T, .253) — Un (.ZEl, T2, 5173) (422)

Para a discretizagao espacial, aplica-se o Método dos Elementos Finitos, FEM (do
inglés, Finite Element Method), o qual consiste em dividir o dominio em elementos e apro-
ximar as variaveis de campo nos elementos através de polinomios que interpolam os valores
destas variaveis a partir dos valores delas nos nés dos elementos. Dessa forma, as variaveis

aproximadas passam a ser obtidas por interpolacao, dadas pela seguinte expressao:
uU” = [@]{U}" (4.23)

onde [®] é a matriz linha das fungdes de interpolagao e {U}" é o vetor de valores nodais da
variavel. Aqui esta sendo representado apenas o vetor U", mas este procedimento é exten-
dido a todas variaveis. No presente trabalho, utiliza-se elementos tridimensionais trilineares

hexaédricos de 8 nds, de modo que [®] pode ser definida como

[(I)] = [(I)l (I)Q (I>3 (I>4 (135 (1)6 (I>7 (I)g] (424)

No contexto do FEM, as fungoes de interpolacao, ®;, sdo conhecidas (polinémios,

em geral), ficando como incdégnitas apenas os valores nodais das varidveis aproximadas. E
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necessario, portanto, adotar um método que permita estabelecer equagoes para determinar
tais valores. Nesse sentido, estabelece-se um critério de maneira que a diferenca entre os
valores das varidveis aproximadas e os valores reais (incégnitas originais do modelo conti-
nuo) seja minima.

O método dos residuos ponderados (weighted residual method) consiste em tomar as
fungoes aproximadas em um elemento, que nao satisfardo a eq. (4.20) por nao serem a sua

solucao exata, deixando um residuo para cada equacao. Este residuo é definido como

el .
R:AU?ill_At{__J_ - Ati[ naFk]}

Oz 0 + 78% I Omy,
A aAFnJrl aAGnJrl A AF"+1
_at) ir i At 9 "87161 (4.25)
2 Oz Oz 2 0x; | 7 Oxy

Estes residuos devem ser ponderados de alguma forma e obrigados a satisfazer al-
guma condicao para minimiza-los. Entre os métodos que podem ser usados, o método de
Galerkin é aquele no qual se pondera o residuo em relacao as variagoes das variaveis do pro-
blema, exigindo que o produto interno entre ambos seja nulo. Assim, definindo o produto
interno como a integral de volume no elemento do produto entre o residuo e a variacao do

vetor das variaveis, tem-se

/5U RIV=0 = {5U}T/[<I>]T R dQ = {0} (4.26)

Qe Qe

onde R é o residuo e €2, é o dominio do elemento. Resulta, portanto,

/ @]” R d = {0} (4.27)

Qe
A solucao do problema discretizado é obtida resolvendo-se a equacao acima para os

valores nodais das variaveis, pois eles minimizam o residuo.

4.3.1 Modelo numérico para escoamentos nao difusivos

A aproximacao de Galerkin é aplicada sobre a forma fraca das equacoes, obtida
através da aplicacdo do teorema de Green (ou Gauss-Green) sobre as equagoes. Os ter-
mos difusivos, G} e AG;.’;’ ' sdo retirados da equacdo (4.25) no desenvolvimento que se

segue, pois sao muito complexos e exigem um tratamento especial [Burbridge, 1999]. Além



43

disso, para cada equacao de conservacao, os termos difusivos tém caracteristicas particulares.
Integrando-se a eq. (4.20) sobre o dominio do elemento e ponderando-se em relagdo a uma

funcao peso, tem-se

/ (@) AUTLAQ = At — / S / [®]" H"d
Qe Qe
At 7 0 OF?
= @ = (un Q)
+ 2 [ ] 833]- <u] 8xk> d

€

At AF;I“ At r 0 [ ,OAFTH

€

] QS (4.28)

Aplicando-se o teorema de Green (integragao por partes) sobre a equacao acima e

desprezando-se os termos de contorno resultantes da integral contendo AFZ“, obtém-se
T +1 T aF? T
(@] AU dQY = At ¢ — [ [P] %dﬁ — [ [®]" H"dQ
Qe Qe ! QE
At [o[®]" [, OF? At OF?
_ = n dQ + o " dl’
2 8xj uj 8xk 2 [ ] 11] 6xk
€ FE

At ; OAF™H At [O[®]" [ . OAF!
— = [ [®] —L—dOQ - — " L) ay (4.29

3 / 2" 52, > ) "oz, \M o, (4.29)

Qe Qe

onde I', é o contorno do elemento.

Introduzindo-se as varidveis aproximadas, eq. (4.23), na equacao acima, tem-se,

[ wa sy = ard - [ Plaasy - [ @la oy
o1 019" 0[a) oie
-5 [ @ 5 e 5y + /[@ () {1y 5 11y ar

Qe

53 [l Gkaatany - 5 el ) - ” o aryyt )

onde ny, sao as componentes do vetor normal ao contorno (apontando para fora do dominio,

por convencao). Definindo-se as seguintes matrizes e vetores

(M] = / @]7 (@] d2 (4.31)

Qe
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[B), = / [@]" aa[j;]dﬂ (4.32)
0= [ @)y L0 g (433
= [ @ ) m S (my ar (430

a equacao (4.30) pode ser reescrita sob forma matricial, do seguinte modo:

MUAUYE = A { = (B (R) - (MY - SICLARY + 50

* % {_ (Bl {AFRY - % [C]; {AFi}?“} (4.35)
Fazendo
[Bc]i - [B]z + % [CL (4.36)
obtém-ge

At
1
vy = ae{- (B - Dy + Sy
At At n

+ {—7 (B, {AFZ-},“} (4.37)

A equacao acima foi definida para um elemento genérico. Para resolver as equacoes
é necessario efetuar a montagem das equacoes de elemento para obter o sistema completo.
O uso da matriz de massa consistente, [M], gera um sistema de equagoes acopladas que
nao podem ser resolvidas explicitamente. Entretanto, adota-se a chamada matriz de massa
diagonal, [Mp], definida como

[Mp] = [mun] (4.38)

onde

0, se M#N
8
Z MMN
N=1
a= ,
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sendo M,y os elementos da matriz [M]. Assim, obtém-se o seguinte esquema, que pode ser

resolvido de forma explicita:

(AR = el { = (5] 4my - ) gy + Sy}
A AR E I R ENG ) JIRD

A equacao acima representa o esquema de Taylor-Galerkin para escoamentos hiper-

sonicos nao difusivos.

4.3.2 Modelo numérico para escoamentos difusivos

Os termos difusivos presentes no vetor G nao podem ser interpolados em forma
direta. Além disso, estes termos tém caracteristicas especiais para cada equacao de con-
servagao e, por isso, nao serao interpolados aqui (a maneira como é realizada a expansao dos
termos difusivos pode ser observada no Anexo B).

Para simplificar a notagao, adota-se

F? = pu; (4.41)
F} = pyu; (4.42)
Fj = puiuj + poi; (4.43)
F = pe,u; (4.44)
Fe = (pe +p) u, (4.45)
As equagoes de conservagao ficam, entao, expressas da seguinte forma:
a) Equacao de conservacao de massa da mistura:
ozt = el - 5, (Y + 500
At 1 n+t1
+ 5 Mo {= [BO AR (ad6)

b) Equagao de conservagao de massa para cada espécie quimica:

(Bpiit = Aefat]  {= (B 4Y" ~ K )" + D) () + o) + 50"

F 20 ) - [BO) (AR - (K (A ()
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¢) Equagao de conservagao da quantidade de movimento:

(Bouyyit = atpro] - [, {73} - 1D, " + {53} + 5 111"}
Sl - (B (AR - D] (2w} (4a8)
d) Equacgao de conservacao da energia vibracional:
(Aot = aili] | - (5, (B}
S KLY = K+ DA+ (0 + 50|
S = (B ARE - [KTATE - K] {an™ | (149
e) Equacao de conservagao da energia total:

[Ape}tt = At { L [BO] (Y~ B, (s}

I+1

— [K'HT}" = [KUTY = [KH{ya )" + {9} + H {r}" }

# S o = [ ARE - 18] ()

- TATY — [KATY™ — (K] (8™ | (050)
onde
( A a[@]" 0[®] a[@]" 9[a] ,
24+ — Q Q
/M( +M> PR d +/M o kad , (sem soma em 1)
Qe
o 4 1=1—k=2,3
se 1 = 7, sendo ¢:2_>/g:1,3
D], =4 i=3— k=12 (451
[@]" 9 [@] / 09" 9[®]
——dQ+ [ A————=df),
/,u dx; 0Oz Ox; Oz, sei7 ]
\ Qe Q

Tk aﬁk

-/ lua@] ") SO g0 ) 2O

A ([@] {ug ™) a[i aa[j] dQ (4.52)
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]
4 (@{ k}) [i’]] [@]] A9 (4.53)

o[e]" 9[®]
o al'z al‘z

dQ (4.54)

a1e]" 9[®]

dQ (4.55)

0[®]" 9[9]

/
/
K= / D, (@] {p)") %5 - e (1.50
/
/

s () {p}") 25 M (457

a[e]" 9[9]

ox;, 0x;

hs Ds ([2] {p}") ——d{ (4.58)

) = / 1" D, () (o)) (M] {ys}) wt (4.9)
7 b (8 4 ) ()
0y = T[n (‘9[‘1’ m })m,st([@] o) (S ) | mar ey
() = T{m ) o (Gan) +nos @@ o) (G )

+([o 1@})[ (G G o)+ (G ) o bt oo

4.4 Esquema de difusividade artificial

Em problemas envolvendo escoamentos compressiveis, aparecem fortes descontinui-

dades (ondas de choque). A solugao através do esquema de Taylor-Galerkin para esses pro-
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blemas gera fortes oscilacoes ao redor dos choques. Varias técnicas computacionais foram
desenvolvidas para tentar evitar tais oscilagoes. No presente trabalho, emprega-se o método
de difusividade artificial, descrito a seguir [Burbridge, 1999].
Uma vez obtidos os incrementos {AU}"+1, os valores das varidveis para o tempo
(n + 1)At ficam:
{(Uy = {Uy" + {aUu™t! (4.63)

O método de difusividade artificial consiste em adicionar termos dissipativos que

simulem a acao da difusividade nas proximidades das descontinuidades. Desta forma,
{Us}"! = {Uy™"" + [Mp] " {D}" (4.64)

onde {Ug}""" é 0 vetor de varidveis suavizadas e { D}" é o vetor de amortecimento numérico,

definido da seguinte forma:
{D}" = {CCarS. ([M] — [Mp]), {U}.} (4.65)

onde C'4r é o coeficiente de amortecimento ficticio, definido pelo usuario, C, é o nimero de

Courant local, dado por
At

Al

S é a média dos valores nodais do sensor de pressoes, calculada pela seguinte expressao:

Ce

(4.66)

Se =

> sy (4.67)

8
N=1

1
8
onde sy sao os valores do sensor de pressoes em cada um dos nés do elemento, extraidos do

vetor global {s}", definido como

Sl - D), )
S AR (4.68)

e

Para as espécies quimicas, ¢ utilizada a pressao parcial correspondente a espécie s,

da seguinte forma:

S - M),
R B ARINA (4:69)

e




Capitulo 5

Integracao Explicita das Matrizes de

Elemento

5.1 Elementos isoparamétricos hexaédricos de oito nés

Neste trabalho, é utilizado o elemento hexaédrico trilinear de oito nés — que pode
ser observado na Figura 5.1 —, empregando-se as funcoes de interpolacao cldssicas para

expandir as variaveis do problema.

8%7/&2

ol I — &

Espaco Fisico Espaco Computacional

Figura 5.1 — Espacos fisico e computacional do elemento isoparamé-
trico de 8 nés.

As fungoes de interpolagao sao dadas pela seguinte expressao:

1

Oy = 3 (14 &in&] [1+ Eonéo] [1 4 E3nEs] (5.1)

onde o indice N indica o niimero do n6 local, que varia de 1 a 8. Portanto, &y, &y € E3n sa0

49
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as coordenadas naturais do n6 NV e sao valores conhecidos e fixos que podem ser agrupados

nos seguintes arranjos:

{&}T:{—1 11 -1 -1 1 1 —1}
{&}T:{ 1 111 -1 -1 1 1} (5.2)
{fg}T:{—l 1 -1 111 1 1}

Observe-se que a expressao (5.1) estd escrita em forma indicial e ndo matricial. As

fungoes assim obtidas compoem a matriz linha descrita na seguinte expressao:
(@] =] @& @y B3 By By By P Dy (5.3)

Como ja foi mencionado anteriormente, todas as varidveis sao interpoladas da seguinte

forma:
f=121{s} (5:4)
ou, de maneira equivalente: .
f= Z PN SN (5.5)
N=1

isto é, o produto escalar da matriz de funcoes de interpolacao e o vetor contendo os valores
nodais de uma determinada variavel de campo ou de um produto de variaveis de campo. As
expressoes (5.4) e (5.5) sao equivalentes, sendo que a primeira foi escrita em forma matricial
e a segunda em forma indicial. Como pode ser observado, para os subindices nodais a forma
indicial aqui adotada nao segue a convencao de Einstein, a qual continua sendo utilizada
para os subindices que indicam componentes espaciais.

Pelo fato de se tratar de um elemento isoparamétrico, a geometria do elementos pode
ser interpolada da mesma forma que as varidveis, a partir dos valores nodais das coordenadas

espaciais, da seguinte maneira:

vi = (8] {r:} (56)

Tr; = Z q)NSL‘Z'N (57)
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5.2 Transformacao do dominio de integracao

As matrizes em nivel de elemento, ja definidas, foram expressas em termos das

funcoes de interpolacao e suas derivadas. Genericamente, pode-se escrever:

/ f ([@] | aa§]> 40 (5.8)

Qe

Entretanto, o dominio de integracao deve ser transformado do espaco fisico para

o espaco computacional, transformando a expressao genérica acima na seguinte expressao

1 1 1
/ / / I (60, 6, &) dérdEndes (5.9)
RS

Para isto, as derivadas das funcoes de interpolacao com respeito as coordenadas

(também genérica):

espaciais devem ser expressas em termos de derivadas com respeito as coordenadas naturais.

Da expressao (5.1), sabe-se que

Dy = Dy (£1,82,83) (5.10)
e da expressao (5.7), que
zi = 1; (&1,82,8) (5.11)
Pela regra da cadeia, tem-se
8(I)N 8(I)N 8$Z
= 5.12
ou, em forma matricial,

9 Ox; 0§
Desenvolvendo a equagao acima para os subscritos espaciais ¢ e j, segundo a con-

vencao da soma de Einstein, tem-se

o2] Oz dzy  Owy o[9]
3! 061 0& 06 Ox1
ol N\ — | 9z 91y Oas 9[9]
23’ 08 08 0& 91s (5.14)
o] oz dzy Ors o[2]
93 03  0&  O&s O3

onde a matriz contendo as derivadas dx;/0¢; é a matriz jacobiana da transformacao, ou seja,
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Oz Oz Ox3
961 0& o0&

Oz Ozy  Omy
983 0&s 03

Observando-se que J;; = 0x;/0& = f (&,62,&3) e que x; = [@] {x;}, tem-se

%[—g{fﬂl} %{xz} aa[—z]{xﬁa}
_ 2] 2] Is]
J= % {z1} % {z2} % {z3} (5.16)
o] o] Is)
%{xl} %{«’1«"2} %{«’1«"3}
ou

0 [®]
5 ) (5.17)

Entretanto, as derivadas 0 [®] /Ox; devem ser expressas em fun¢ao das derivadas

Jij =

0[®] /0&;, de modo que é necessdrio inverter o sistema das expressoes (5.12), (5.13) e (5.14),

da seguinte forma:

o] _ , ,0[9]
= J- 5.18
s (5.18)
onde a inversa da matriz jacobiana pode ser obtida através da seguinte expressao:
J
J == (5.19)
[J]

onde J ¢ a transposta da matriz adjunta de J e |J| é o determinante da matriz jacobiana.
Para transformar as integrais da forma (5.8) em integrais da forma (5.9), define-se

o diferencial de volume em termos das coordenadas naturais, da seguinte forma:
dS) = |J] d&1d&odEs (5.20)

Uma vez obtidas as integrais da forma (5.9), deve-se aplicar algum método (analitico

ou numérico) para efetuar a integragao de tais expressoes.

5.3 Integracao analitica das matrizes de elemento

As integrais do tipo (5.9) podem ser resolvidas tanto numérica quanto analitica-

mente. Normalmente, em elementos finitos, aplica-se a quadratura gaussiana com polinémios
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de Legendre (quadratura de Gauss-Legendre). Entretanto, para reduzir o tempo computa-
cional e a memoria necessdria para a simulacdo (além de facilitar a otimiza¢ao do codigo
computacional), emprega-se a integra¢ao analitica.

No presente trabalho, utiliza-se apenas um ponto de integracao no centro do ele-
mento (& = & = & = 0), onde a matriz jacobiana e seu determinante sao calculados. A
integracao sera exata para casos de elementos de faces paralelas e terd boa aproximacao para
elementos pouco distorcidos [Burbridge, 1999].

Segundo a expressao (5.17), calculando as derivadas 0 [®] /9¢; no centro do elemento,

obtém-se a seguinte matriz jacobiana:

Ji1 (0)  Ji2(0)  Ji3(0) , (& {a1} {&Y {22} (&} {as}
J(0) =1 Jo1 (0) Jnn(0) Joz(0) | = 3 (&} {m} {&} {2} {&} {2} | (5:21)
J31(0) J32(0)  Js3(0) (& {2} &) {z2} {&) {3}

A sua inversa pode ser escrita da seguinte forma:

[

J10) = % (5.22)

~—

onde a transposta da matriz adjunta é dada por:

[J22J33 - J23J32](0) [J13J32 - J12J33](0) [J12J23 - J13J22](0)
(0) = [J23J31 - J21J33](0) [J11J33 - J13<]31](0) [J31J21 - J11<]23](0) (523)
[J21J32 - J22J31](0) [J12J31 - J11<]32](0) [J11J22 - JIQJQI](O)

Integrando analiticamente as matrizes de elemento apresentadas no capitulo ante-

rior, tem-se:

e Matriz [M]:
11 1
My :/thq)NdQ:///@MQJN | (0)] d&1dEadEs (5.24)
Qe —1-1-1
Integrando, obtém-se
M _ Sk 1+1§ 13 1+1§ 13 1+1§ 13 (5.25)
MN = oy 3SIMEIN 3S2miaN 3S3M 3N .
para a matriz diagonalizada:
Q.
MDMN = g(SMN (526)

onde 0y é o delta de Kronecker.
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e Matrizes [B]; :

11 1
Binn = / %iiv 40 = / / / @MB@JY 1|3 (0)] déydérdss (5.27)
Qe 144
integrando
1 1 1

Biyn = 3 {Jil (0)&in [1 + §€2M€2N:| [1 + §§3M€3N:|

+ Jiz (0)&on [1 + %glMglN] [1 + %§3M§3N]
+ Jis (0)&sn [1 + %61M€1N:| [1 + %62M€2N:| } (5.28)

e Matrizes [C];:

0Py 0P
o = [ (35 #uvi ) G

Qe

() [ () (s porsss o

~ . ~ 8 . . .
Na expressao acima, o fator escalar entre parénteses (D>_;,_, Papuf ) foi simplificado

tomando as funcoes de interpolacao no centro do elemento. Isto equivale a tomar a média
dos valores nodais que, por ser definido para todo o elemento, pode sair da integral. A
perda de exatiddo serd menor quanto menor for o tamanho do elemento [Burbridge, 1999].

Integrando, obtém-se

8
1
Cimn = <8 Z UZM) ~ Aki MN (5-30)

onde
Qi MN = ka (O)th (O)AthN (531)
e
( 1
&im&in |1+ gkoka , (sem soma em k)
o sei=lej=2—=k=3
para i 7 j, sendo: 4 ge j =2¢ j=3 - k=1
sei=4ej=1—k=2
Aijn = 3 (5.32)
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e Matrizes [D];; :
No caso de 7 # j, tem-se

8<I>M8<I>NdQ+ )\B@M(?(I)N

Dijun = Q)
JMN MaZEZ sz al‘j ax,

€

///u(a;;M D (G0 8 )] desdeades
S Geras) () ponacs s

Deve-se notar que D;jyn = Djjmn ou, em forma matricial, [D];; = [D]z; Inte-

grando a expressao acima, obtém-se

1 1
Dijun = MQ—azj MN + )\Q—ajz'MN (5.34)

e
Para o caso 7 = j, condicionando-se que

seit=1—k=2,3, se 1=2—>k=1,3, se 1=3—>k=1,2, e I,h=1,2,3

tem-se a seguinte expressao:

Dy 0P Dy 0D
Di;jmn = / 2u+AN) 88;/[ aa:;v ds2 +/ 0 Ma—NdQ
Qe Qe

aLEk agjk
11 1 9 -
= M 71 N g
_/1/1/1(2M+)\)< 2%, Ji ) <af >|J( )| d&1dEadEs

111
+///u (352/1 ) (aa(?v ) |J (0)] d&1d€adEs,  (sem soma em i) (5.35)

-1 -1-1

Integrando a expressao acima, obtém-se

1 1
Dij MN = (2/,L + )\) Q—aii MN + ,uQ—akk MN (sem soma em Z) (536)

e Matrizes [K"], [K¢], [K®], [K®"] e [K*¢]:

0Dy 0Dy
K
KMN_/C ox; 0x; s

///CK <3§24 ) (%q;N >|J( )| d&1d€xdEs (5.37)

—1—-1-1
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Integrando, tem-se

1
Kyn = CKQ—%MN (5.38)

e

onde a constante C'¥ da equacao acima deve ser substituida pela constante correspondente.

e Matrizes [E] :

'

a<I>M 0%y 8 0P, 0Dy
— P - n _
8
n 0Dy 0P N
/ <Z Parts M) 0zx; Ox; dt
0. M=1 J ¢

— 1 . n a(I)M -1 aq)N -1
- <§]\;u“\/f> /1//1“< I ij) <3fh th) |3 (0)] d&d&adEs
1 1
1~ ., 00y .\ (0Bx .,
' (éMZl“fM) 1] (G ) (G o et
11 1
1 : n aq)M -1 a(I)N -1
i (§ M:lujM) [ (G (o) morasacds oo

Integrando, tem-se

8
1
Eiun = ( Z UzM> o Qi MN <§ Z U?M> Q. % MN
6 M e

—_

e Matrizes [E*].:

8 8
. ooy , 0oy , | 0P
EzMN_ElMN+/M Z aa;VUJN 5 N n aM(I)NdQ
0. N=1 " N= J J
8
ooy , | 0P
+/)\ (Z amjjukN) 5 JJ”@NdQ
&, N=1
11 1
1 0Dy, 1
-3 ngNJm “3N+Z§kNJ]k Uiy R o€, Pn Ty, |J(0)] d&1d&odSs
~1-1-1

% (Z emn ulN> ///)\@QJNJhI |J(0)] d&1d&adés + Eiyn - (5.41)

-1-1-1
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Integrando, obtém-se
Eiyn =Eimn + 3 (Z Sen i uly + Z Ei Ny U1N> Bjnwm

8
+ g <Nz::1 kaJZZIU?N> BiNM (542)

Na expressao acima, a matriz [B]; aparece com os subindices nodais invertidos,

indicando a transposicao da matriz.

5.4 Tratamento das integrais de contorno

As integrais de contorno, apresentadas no capitulo anterior, sao as seguintes:

(1 = [ (a5 ) mar (5.49

{g°}" 27 [T (st g‘g ) n;dl (5.44)
{g/}" = / (@] 7in,dl (5.45)

{g"}" Z/[<I>*]T< %T )nzdf+/[¢ ( m%) n;dl (5.46)

{ge}":/[ T (s nzdF—k/[(I) <

) /[GD < idr+/[q>*]T (mm%) nidl (5.47)

onde n; sao as componentes do vetor normal ao contorno (apontando para fora) e [®*] é a

matriz de funcoes de interpolacao da face de contorno no elemento, que pode ser expressa

por

=

se N nao é né de contorno
oy = (5.48)
[1 4+ mmn][1+ nemen], se N éné de contorno

e~ =

onde 7, e 15 sao as coodenadas na face de contorno do elemento.
No capitulo anterior, foram expressos os vetores equivalentes as acoes de contorno,

uma vez que as variaveis foram substituidas pelas correspondentes variaveis aproximadas.
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Dessa forma, tem-se

99

Uy = [T @ ) m ( (F}" ) (5.49)

) = / 7 D, (8] (1) (S o)) mr (5:0)
(= [107 o (5w + P ) e (G2 ) oy | mar s
Wy = [ | (5 {T})Jrhv,st([@]{p}") (G ) |mar e
= [ {n (G2 @) + (5524m) + no (@ () (55 )

10 [ (22 Bt} (G ) ] a9

Entretanto, para simplificar a integracao destes termos, tomam-se os valores médios
das agoes atuantes no elemento como sendo o valor atuante na face de contorno. Como
existem quatro nds pertencentes a face de contorno (para cada elemento), essa agao resulta
distribuida uniformemente entre estes quatro nos.

Assim, obtém-se os respectivos vetores equivalentes as a¢oes de contorno, da seguinte

forma:
(7" =5 il m) (; ZskNJile:N) w) / ar (5.5
{g°}" 2411 (P"[o k) < ZﬁkNJzk yN) {U}/dr (5.55)

{g' - zy‘gnz {U}/df (556)

{gv}n = [ < ngNJ 1T N) n;

8
1 — n
+hy,s Ds (Pn|0 ) <§ E gkNJz‘klyN>

N=1

w / i (5.57)
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8
1 —1m
T (g z_: gkNJilev N) n;
1 —1m
U (g ZﬁkNJileN> n; + hs Dy (p"[ k) ( ZﬁkNJk ?JN>
N=1

{ge}"z( "y mhl, {u}/dr+

) / 0 (5.58)

onde
1 8
=32 (5.59)
N=1
1 8
= Z uly (5.60)
8
|, = <Z Eon iUl y + Z &en Ty uzN) + A= (Z Eeni ulN) (5.61)
N=1
(§]

1, se N é né de contorno
Uy = (5.62)
0, se N nao é n6 de contorno



Capitulo 6

Aspectos Computacionais

6.1 Introducao

Neste capitulo, apresenta-se algumas caracteristicas do codigo computacional desen-
volvido durante este trabalho para realizar as analises numéricas de problemas de escoamen-
tos hipersonicos. Partiu-se do c6digo em Fortran90 desenvolvido por Burbridge [1999] para
problemas supersonicos e acrescentou-se as equacoes de conservacao e os termos exigidos pela
formulacao de problemas hipersonicos. Este codigo ja estava otimizado para supercomputa-
dores vetoriais Cray (especificamente, para o Supercomputador Cray T90 do Centro Nacional
de Supercomputagao da Universidade Federal do Rio Grande do Sul — CESUP/UFRGS)
e as modificacoes introduzidas nesse cddigo durante o presente trabalho foram feitas de

maneira a beneficiar-se de tal otimizacao.

6.2 Condicao de estabilidade

Uma vez montadas as equacoes de elemento, o sistema resultante tem as carac-
teristicas de um sistema explicito, uma vez que tais equagoes nao ficam acopladas [Burbridge,
1999]. Os esquemas explicitos sao condicionalmente estdveis e devem, portanto, cumprir al-
guma condicao de estabilidade que limite o valor do incremento de tempo utilizado. No
caso do esquema explicito de Taylor-Galerkin para escoamentos compressiveis, a condig¢ao
de estabilidade é a condigdo CFL (Courant-Friedrichs-Lewy), que é um importante critério
de estabilidade para equacoes hiperbdlicas [Anderson, 1995] e pode ser expressa da seguinte

forma:

60
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L
a -+ /u;u;

onde At, é o incremento de tempo critico do elemento, L, é um comprimento caracteristico

At, = (6.1)

do elemento, a é a velocidade do som e 3 é um coeficiente de seguranca definido pelo usuario.

O incremento de tempo critico adotado é o menor incremento de todos os elementos.

6.3 Estado estacionario

O encerramento do processo de solucao ocorre quando atinge-se o estado estaciondrio
(ou em um tempo definido previamente pelo usudrio). Tal estado é determinado através do

residuo temporal médio da massa especifica da mistura, da seguinte forma [Burbridge, 1999]:

mt = 3 It = (62)

Nnés
onde N, 45 € 0 niimero de nés da malha. Quando o residuo acima passa a ser menor que um
determinado valor (ou tolerancia) definido pelo usuério, entao o processo é considerado esta-

ciondrio e interrompido imediatamente (ou apés um nimero de passos de tempo previamente

definido).

6.4 Convergéncia do processo iterativo

A convergéncia do processo iterativo é realizada analisando-se a média das variaveis,

através das seguintes expressoes:

> pren — ,01|2
Nuss

|32 ri
Nnés

\/NZ |,0Uz'1+1 - PUz'I| |,0Uu+1 - pUu|
o, =4 (6.4)

Z PU; 1 PU; T
Nnés

> |perin — P€I|2

Nypss
2
> pe;
Nnss
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A convergéncia do processo iterativo é atingida quando os valores das expressoes

acima passa a ser menor que um determinado valor (ou tolerancia) definido pelo usuério.

6.5 Condicao de contorno de deslizamento

Em escoamentos nao viscosos (do tipo Euler), a condi¢do de nao deslizamento nos
contornos solidos é desprezada, o que significa que nestes contornos a velocidade nao é
obrigatoriamente nula — apenas a componente normal & superficie é forcosamente nula (slip
condition). Dessa forma, a velocidade nos nés de contorno sélido é calculada da mesma forma
que os nos do interior do dominio. Posteriormente, forca-se que a velocidade seja tangente
ao contorno anulando-se a sua componente normal. Isto é obtido através da aplicacao do
chamado Processo de Ortogonalizag¢ao de Gram-Schmidt, apresentado a seguir [Boldrini et al.,
1986; Lay, 1999].

Supoe-se conhecidos os vetores normais, n, aos nos de contorno sélido, como é

mostrado na Figura 6.1 para um né N localizado em um plano 7.

Figura 6.1 — Vetores utilizados para a aplicacao de condicao de con-
torno de deslizamento.

A partir do vetor normal n e do vetor velocidade u, determina-se um novo vetor

(t1), normal a ambos, através do seguinte produto vetorial:
ty=uxn (6.6)

Em seguida, cria-se um novo vetor, ts, normal a n e a ty, também a partir de um
produto vetorial:

to =n x t; (67)
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sendo que o vetor ty posiciona-se sobre a mesma linha que a projecao tangencial do vetor

velocidade u (uy), como pode ser observado na Figura 6.1. Finalmente, a proje¢ao tangencial

do vetor velocidade u, ¢ dada por

11't2
U=ty
ta - to

(6.8)

Dessa forma, o vetor velocidade, u, é substituido por sua componente tangencial,

Ug.

6.6 Calculo da temperatura vibracional

O sistema de equacoes apresentado no capitulo 3 calcula apenas as varidveis contidas

no vetor de incognitas U:

Ps
puL
U=4q puy ¢
pus

pey

pe

\ Vs

(6.9)

Como pode ser observado acima, as temperaturas (T e T,) ndo estdao incluidas

entre as incégnitas, devendo, portanto, ser calculadas a partir das expressoes para energia

(apresentadas na subsecao 3.4.4)

€y = CsCy,s,
1
€= §ujuj + ¢ (Gt,s + €ys T+ 6o,s)

onde

2RST, s=atomo

2R, T, s=molécula

0, s = atomo

61)7'5 = Rsav’s

= molécul
oxp (00 Ty) =1 s = molécula

(6.10)

(6.11)

(6.12)

(6.13)
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A temperatura de translagao (T") pode ser obtida diretamente da expressao (6.11).
A temperatura vibracional (7)), por outro lado, necessita de um esquema de procura de
raiz (root finding) para ser obtida. O esquema empregado no presente trabalho é o Método
de Newton-Raphson (ou, simplesmente, método de Newton), descrito a seguir [Press et al.,
1992; Faires & Burden, 1998|.

Parte-se de uma série de Taylor:

(x — :50)2

51 e (6.14)

f () = f(x0) + (= 20) f' (w0) +

onde f'(zg) = Of (x0) [0z e f"(x9) = 0*f (x0) /0z*. Desprezando todos os termos de

segunda ordem ou superiores, tem-se

f (@) = f(z0) + (z — 20) [’ (20) (6.15)

Deseja-se o valor de z quando a funcao f (z) seja igual a zero, ou seja,

0= f(20) + (z — o) f' (o) (6.16)
Reordenando, tem-se
T — xo = _J{’((i(;)) =0 (6.17)
ou, em forma iterativa,
gt g e Jf/ (("?; = g1 (6.18)

Na equacao acima, 2! representa uma melhor estimativa da raiz e pode substituir
x™ para calcular-se uma nova e ainda melhor estimativa. Este procedimento é realizado até
que 0" cumpra um critério definido pelo usudrio.

No presente trabalho, © =T, e f(z) = f(T,). A funcao f(T,) e sua derivada sao

dadas por
f (Tv) - Z Ps€v,s — PCy (619)
molec.
T, 50,5 0,5/ Ty
O (1) _ " R exp 0/ ) o0

s 2
I, T3 (exp (0u,s/T,) — 1)
lembrando que nos somatdrios acima aparecem apenas as espécies moleculares (a energia

vibracional das espécies atomicas é nula).
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O valor inicial de T}, pode ser o valor do passo de tempo anterior, ou pode ser dado
pelas expressoes seguintes, sugeridas por Ait-Ali-Yahia & Habashi [1997], onde considera-se

que todas as moléculas tém a mesma temperatura vibracional caracteristica, 6,, definida por

Z Csav,s

EU — molec. (621)
Cs
m%c.
O chute inicial de T, fica, entao,
0,
T? = (6.22)

In [1 + E—: > csRs]

molec.



Capitulo 7

Aplicacoes

7.1 Escoamento de nitrogénio sobre meio cilindro

Analisa-se o escoamento hipersonico (M, = 6.13), nao difusivo, de nitrogénio par-
cialmente dissociado sobre meio cilindro de 1 polegada de raio, como pode ser visto esque-

maticamente na Figura 7.1.

. v
M,
Rey
N, .
N

Figura 7.1 — Esquema de escoamento hipersonico de nitrogénio par-
cialmente dissociado sobre meio cilindro de 1 polegada
(25.4 mm) de raio.

As condigoes da corrente-livre sao as seguintes:

o M, =613
o Re,, = 2.4 % 10"

e V. =5590m/s

® Do = 5.349 x 1072 kg/m?
o T, =Tv, = 1833 K

66
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® Dy = 3124.0 Pa
e Fracao madssica do nitrogénio atomico = cys = 0.073

Considera-se um escoamento laminar, estaciondrio, com reagoes quimicas e nao
equilibrio termo-quimico. Por se tratar de um exemplo bidimensional, a malha é formada
por apenas uma camada de elementos na dire¢do do eixo do cilindro (Az = 0.005m). Por
simetria, apenas a metade superior do dominio é analisada. As tnicas espécies presentes
sao os nitrogénios molecular e atomico. Para a solucao deste problema através do cddigo
computacional desenvolvido no presente trabalho, as massas especificas das outras espécies
(Oa, NO e O) foram zeradas em todo o dominio. A superficie do cilindro é nao catalitica.
Este problema foi analisado experimentalmente por Hornung [1972].

A malha de elementos finitos é formada por 3162 nés e 1500 elementos hexaédricos
de 8 nds (apenas uma camada de elementos na diregdo z: 50x30x1) e pode ser vista na
Figura 7.2.

Nas Figuras 7.3 a 7.7 sao apresentados os campos de distribuicao de nimero de
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e
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%
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7 0
-0.04 -0.03 -0.02 -0.01
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Figura 7.2 — Malha de elementos finitos Figura 7.3 — Distribuicao de niimero de
utilizada para a analise do escoamento Mach.

hipersonico (3162 nés e 1500 elemen-
tos).
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| S —

T
-0.04 -0. -0. -0.01

Figura 7.4 — Distribuicao de tempera- Figura 7.5 — Distribuicao de tempera-
tura translacional (valores em K). tura vibracional (valores em K).

Mach, temperaturas translacional e vibracional, pressao e massa especifica da mistura, res-
pectivamente. Observa-se uma regiao de maxima temperatura logo apés o choque, tanto para
a temperatura translacional como para a temperatura vibracional. A medida que o fluido
vai aproximando-se do cilindro, a temperatura vai diminuindo. Este fenomeno é explicado
pelas reacoes quimicas, uma vez que a dissociacao de moléculas é endotérmica e provoca a
reducao da temperatura. As zonas de maxima pressao e massa especifica da mistura ocorrem
na regiao de estagnacao.

Os campos de distribuicao de fragoes massicas dos nitrogénios molecular e atomico
sao apresentados nas Figuras 7.8 e 7.9, respectivamente. As duas distribuigoes de fracao
massica sdo idénticas na forma, pois a soma das duas tem que dar obrigatoriamente igual a
unidade em todo o dominio.

Na Figura 7.10 sao apresentados os gréaficos de temperaturas ao longo da linha de es-
tagnacao, incluindo a temperatura obtida para o caso de um gas perfeito, para comparacao.
E importante observar, a partir dessa figura, que a posicao do choque calculado no presente
trabalho coincide com a posi¢ao experimental obtida por Hornung [1972]. Os graficos de tem-
peratura translacional e vibracional para o caso de nao equilibrio termo-quimico apresentam

um comportamento ligeiramente diferente entre eles, sendo que a temperatura vibracional
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_—bbG e 1o
-0.04 -0.03 -0.02 -0.01 -0.04 -0.03 -0.02 -0.01

x [m] x[m]
Figura 7.6 — Distribuicao de pressao Figura 7.7 — Distribuicao de massa es-
(valores em kPa). pecifica da mistura (valores em kg/m?).

possui um menor valor de pico e responde ao choque mais a jusante (apenas as espécies
moléculares possuem energia vibracional e elas necessitam de um certo niimero de colisoes
para ficarem vibracionalmente excitadas).

O gréafico da temperatura para um gas perfeito tem um comportamento bem difer-
ente do gréafico das temperaturas obtidas para o caso de nao equilibrio termo-quimico. Para
um gas perfeito, a temperatura aumenta mais que no caso de nao equilibrio e permanece
praticamente constante (/15000 K) entre o choque e a superficie do cilindro. Ja no caso de
nao equilibrio, as temperaturas sofrem um aumento significativamente menor que no caso de
gas perfeito, apresentando um pico logo atras do choque e diminuindo a medida que se apro-
ximam da superficie do cilindro. Um dos efeitos deste comportamento é a grande diferenca
de temperatura na superficie do cilindro entre os dois casos: 15000 K para o caso de gds
perfeito e menos de 8000 K para o caso de nao equilibrio. Tal efeito é altamente benéfico,
uma vez que a exigéncia térmica exercida sobre os materiais que compoem a superficie de
um veiculo que viaja em regimes hipersonicos pode ser drasticamente reduzida.

Outra diferenca marcante entre os casos de gas perfeito e de nao equilibrio é a
distancia do choque. Para um gas perfeito, esta distancia é muito maior do que a do caso de

nao equilibrio. Este fenomeno pode ser explicado pelo fato da massa especifica da mistura
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Figura 7.9 — Distribuicao de fracao
massica de V.

\\
4 o o o©
i G
- - - - T - - \ - T

° ° °
o o

[N} y[m &

Figura 7.8 — Distribuicao de fracao
massica de Ns.

do caso de nao equilibrio ser maior entre o choque e a superficie do cilindro do que no caso
do géas perfeito, como pode ser observado na Figura 7.11.

Na Figura 7.12 sao apresentados os graficos de fracao massica das espécies quimicas
(nitrogénios molecular e atomico) ao longo da linha de estagnacao. Nota-se que as espécies
quimicas tém apenas uma pequena variacao em sua composicao junto ao choque e comecam
a ter a sua composicao significamente alterada apés uma certa distancia dele, pois as reagoes
quimicas exigem um grande nimero de colisoes para ocorrerem. Além disso, os gradientes das
fragoes massicas nao sao tao intensos como os das temperaturas. A dissociacao do nitrogénio
molecular acontece gradativamente em direcao ao cilindro, até atingir a sua fracao massica
minima junto a superficie dele. Por outro lado, o nitrogénio atomico tem um comportamento
oposto, onde a sua fracao massica é maxima junto a superficie do cilindro.

Os parametros empregados no codigo para este exemplo foram: coeficiente de amor-
tecimento ficticio C'yr = 2, coeficiente de seguranca, § = 0.3, limite de residuo do processo
iterativo = 1073 e limite de residuo do processo temporal = 107°, cuja evolucio em funcio
dos passos de tempo pode ser observada na Figura 7.13. O tempo total de execucao foi

de 2.22 horas no Supercomputador CRAY T90 do CESUP/UFRGS com um desempenho
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Figura 7.10 — Comparacao entre os gréaficos de temperatura para os
casos de nao equilibrio e gas perfeito na linha de es-
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Figura 7.11 — Comparacao entre os graficos de massa especifica da mis-
tura para os casos de nao equilibrio e gas perfeito na
linha de estagnacao.

médio de 408 MFLOPS* e uma memoéria de 4 Mw (32 Mb). Comentérios em relacao ao

baixo desempenho do cédigo, em MFLOPS, serao realizados no préximo capitulo.

*MFLOPS = Milhoes de Operacdes de Ponto Flutuante por Segundo.



1 \ \ \
0.9
0.8+
0.7 N,
e
g 0.6+
= 05+ —— - PosigZo
z§ experimental
@ do choque
r 04r [Hornung, 1972]
0.3+
0.2+
o1
|
0 | T T T I T O O
-2 -1.8 -1.6 -1.4 -1.2 -1

x/R
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Figura 7.13 — Variacao do residuo em funcao do nimero de passos de
tempo.
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7.2 Escoamento de ar sobre meio cilindro
O escoamento hipersonico (M, = 12.7), nao difusivo, de ar (5 espécies) sobre meio

cilindro de raio 50 mm ¢ analisado, como pode ser observado esquematicamente na Figura

7.14.

R
M, Y
oo _
R
X
Ar
_
_

Figura 7.14 — Esquema do escoamento hipersonico de ar sobre meio
cilindro de 50 mm de raio.

As condigoes da corrente-livre sao as seguintes:

My =127

Voo = 3570 m/s

o T, =Tv, =196 K

Poo = 1.6 X 1073 kg/m?

Fracao massica do nitrogénio molecular = cy, = 0.767

Fragao mdssica do oxigénio molecular = cp, = 0.233

Fragao massica das outras espécies = 0

Considera-se um escoamento laminar, estaciondrio, com reagoes quimicas e nao
equilibrio termo-quimico. Por se tratar de um exemplo bidimensional, a malha é formada
por apenas uma camada de elementos na dire¢ao do eixo do cilindro (Az = 0.01m). Por
simetria, apenas a metade superior do dominio é analisada. As espécies presentes sao aque-
las que compoem o modelo de 5 espécies para o ar (Ny, Oy, NO, N e O). A superficie do

cilindro é nao catalitica.
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A malha de elementos finitos é formada por 3162 nds e 1500 elementos hexaédricos
de 8 nds (apenas uma camada de elementos na diregdo z: 50x30x1) e pode ser vista na
Figura 7.15.

Nas Figuras 7.16 a 7.20 sao apresentados os campos de distribuicao de nimero
de Mach, temperaturas translacional e vibracional, pressao e massa especifica da mistura,
respectivamente. A temperatura translacional apresenta um pico de valor maximo logo atrés
da onda de choque, na regiao de estagnacao, reduzindo o seu valor gradativamente até chegar
a superficie do cilindro. Ja a temperatura vibracional nao apresenta um pico bem definido e
seu valor maximo é quase junto a superficie do cilindro, também na regiao de estagnacao. A
exemplo do que aconteceu no caso anterior, os valores maximos de pressao e massa especifica
da mistura ocorrem na regiao de estagnacao.

Os campos de distribui¢ao de fragoes massicas de cada uma das 5 espécies (N, O,
NO, N e O) sao apresentados na Figura 7.21. A concentragao de nitrogénio é praticamente
nula no dominio do problema, com uma fracao mdssica maxima de 2.8 - 10~* na regiao

de estagnacao. O nitrogénio e o oxigénio moleculares apresentam valores de fracao maéssica
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Figura 7.15 — Malha de elementos fini- Figura 7.16 — Distribuicao de nimero
tos utilizada para andlise do escoa- de Mach.

mento hipersonico (3162 nés e 1500 el-
ementos).
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Figura 7.17 — Distribuicao de tempera- Figura 7.18 — Distribuicao de tempera-
tura translacional (valores em K). tura vibracional (valores em K).

maximos préximo a regiao da onda de choque, diminuindo em direcao a superficie do cilindro,
apresentando valores minimos na regiao de estagnacao. As espécies atomicas e o mondxido
de nitrogénio, NO, tém um comportamento oposto, apresentando valores maximos de fracoes
massicas na regiao de estagnacao.

Na Figura 7.22 sao apresentados os graficos de nimero de Mach e de temperaturas
translacional e vibracional ao longo da linha de estagnacao. Ao contrario do que acontece
no caso anterior (apenas com nitrogénio), os perfis de temperatura sao bem distintos entre
si, uma vez que o grafico de temperatura vibracional nao apresenta um pico logo apos o
choque, como acontece com a temperatura translacional, e responde ao choque ainda mais
a jusante. Este fenomeno pode ser explicado pela presenca de um maior ntiimero de espécies
moleculares (3 espécies: Ny, Oy ¢ NO), 0 que exigiria uma quantidade maior de energia para
excitar vibracionalmente o sistema.

Na Figura 7.23 sao apresentados os gréaficos de fragao massica das espécies quimicas
ao longo da linha de estagnacao. A exemplo do que acontece no caso anterior, as espécies
quimicas sofrem o efeito do choque mais a jusante e apenas comecam a ter a sua composicao
alterada apds uma certa distancia dele. Além disso, os gradientes das fra¢coes massicas nao sao

tao intensos como os das temperaturas, como no caso anterior. O nitrogénio molecular apre-
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senta apenas uma leve dissociacao, que acontece gradativamente em direcao ao cilindro, até
atingir a sua fracdo massica minima junto a superficie dele. A fracao massica de nitrogénio
atomico é praticamente nula e nao chega a aparecer no grafico, pois praticamente todo atomo
de nitrogénio que é gerado acaba recombinando com o oxigénio atomico e formando NO. A
dissociagao do oxigeénio molecular é mais intensa do que a do nitrogénio molecular, o que
era esperado, uma vez que o oxigénio comeca a dissociar-se em uma temperatura inferior ao
do nitrogénio (tipicamente, para 1 atmosfera, o oxigénio comeca a dissociagao em torno de
2000 K enquanto o nitrogénio s6 comega ao redor dos 4000 K).

Uma comparacao de resultados para o numero de Mach na linha de estagnacao
obtidos para 3 densidades de malha diferentes (32x26x1, 50x30x1 e 120x120x1 elementos) é
mostrada na Figura 7.24.

Os parametros empregados no codigo para este exemplo foram: coeficiente de amor-
tecimento ficticio Cqr = 2, coeficiente de seguranca, S = 0.3, limite de residuo do processo
iterativo = 1073 e limite de residuo do processo temporal = 1074, cuja evolucao em funcao
dos passos de tempo pode ser observada na Figura 7.25. O tempo total de execucao foi de
2.07 horas no Supercomputador CRAY T90 do CESUP/UFRGS com um desempenho médio
de 275 MFLOPS e uma memdria de 3.8 Mw (30.4 Mb).
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7.3 Escoamento de ar sobre meia elipse
O escoamento hipersonico (M, = 25), nao difusivo, de ar ao redor de meia elipse a
uma altitude de 75 km é analisado. A forma da elipse é dada pela dimensao dos semi-eixos:

a=26.0cmeb=15cm. A geometria do problema pode ser observado esquematicamente

na Figura 7.26.

Figura 7.26 — Esquema do escoamento hipersonico ao redor de uma
elipse.

As condigoes da corrente-livre sao as seguintes:

o M, =25
o Vo =7250m/s
o T, =208.399 K

Doo = 2.388 Pa

Poo = 3.991 x 1075 kg/m?

Fra¢ao méssica do nitrogenio molecular = ¢y, = 0.767

Fracao méssica do oxigénio molecular = cq,,, = 0.233

Fragao massica das outras espécies = (

Considera-se um escoamento laminar, estacionario, nao difusivo, com reacoes quimicas
e com equilibrio térmico (apenas uma temperatura). Este problema foi analisado numerica-
mente por Argyris et al. [1989, 1991]. Por simetria, a simulagao é realizada apenas na parte

superior do dominio. Por ser um problema bidimensional, apenas um elemento na direcao z
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é empregado (Az = 0.005 m). A malha é formada por 7442 nés e 3600 elementos (60x60x1
elementos) e pode ser observada na Figura 7.27.

Nas Figuras 7.28 a 7.30 sao apresentados os campos de distribuicao de nimero
de Mach, temperatura e pressao, respectivamente. A exemplo do que aconteceu nos casos
anteriores, observa-se uma regiao de temperatura maxima logo apos o choque, diminuindo os
seus valores a medida que se aproxima da superficie da elipse. A pressao também reproduz
o fenomeno dos casos anteriores, apresentando valores méaximos na regiao de estagnacao.

Os campos de distribui¢ao de fragoes massicas de cada uma das 5 espécies (N, O,
NO, N e O) sao apresentados na Figura 7.31. Nota-se uma variagao da fracdo massica para
o oxigénio (tanto molecular quanto atomico) maior do que para o nitrogénio (molecular e
atomico). O mondxido de nitrogénio, NO, apresenta a menor variagao, bem como os menores

valores de fracao maéssica (é a espécie mais escassa do problema).

T LT TETETRETR TRV TR VAV

[T

Figura 7.27 — Malha de elementos finitos formada por 7442 nés e 3600
elementos (apenas um elemento na direcao z: 60x60x1).



yim]

—0.04

—0.02

Figura 7.28 — Distribuicao do nimero de Mach.

y [m]

ADOO —0.04

6000 |

—0.02

-0.06

-0.04

x[m] -0.‘02

Figura 7.29 — Distribuigao de temperatura (em K).

Nas Figuras 7.32 a 7.34 sao apresentados os perfis de variacao (em relacao aos

valores da corrente-livre) de temperatura, massa especifica da mistura e pressao na linha de

estagnacao, respectivamente. Nessas figuras, os resultados obtidos pelo presente trabalho
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Figura 7.30 — Distribuigao de pressao (em Pa).

sao comparados com os obtidos por Argyris et al. [1991], onde pode ser observada uma boa
aproximacao de resultados para os trés perfis, tanto em relacao aos seus formatos quanto a
posicao da onda choque. Nota-se, ainda, uma grande variacao dos valores destas variaveis
ao longo da linha de estagnacao. A temperatura sofre um aumento de aproximadamente
130 vezes, atingindo um pico logo atras da onda de choque e diminuindo até atingir a
superficie da elipse. A massa especifica da mistura sofre um aumento de aproximadamente
6 vezes ao longo da onda de choque e permanece aumentando gradativamente até atingir a
superficie da elipse, onde apresenta uma variacao de aproximadamente 7,5 vezes. A pressao
¢ a variavel mais sensivel a onda de choque, pois chega a aumentar 800 vezes, permanecendo
praticamente constante entre o choque e a superficie da elipse.

Na Figura 7.35, as fracoes massicas na linha de estagnacao obtidas pelo presente
trabalho sdo comparadas com as obtidas por Argyris et al. [1989], onde também nota-se uma
boa aproximacao de resultados, com excecao de uma pequena regiao junto a superficie da
elipse (onde a referéncia apresenta uma dissocia¢ao mais acentuada do nitrogénio molecular).
Nota-se que o oxigénio molecular é o primeiro a iniciar a dissociacao, gerando os primeiros
atomos de oxigenio. Um pouco depois comeca a dissociagao do nitrogénio molecular, gerando

os primeiros atomos de nitrogénio. Este fenomeno é esperado, uma vez que o oxigénio



Figura 7.31 — Distribuicao de fracoes massicas de cada uma das 5
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Figura 7.34 — Comparacao do perfil de pressao na linha de estagnacao
obtida pelo presente trabalho e por Argyris et al. [1991].

molecular necessita de uma temperatura menor que o nitrogénio molecular para iniciar a
dissociacao. Junto a elipse o oxigénio estd totalmente dissociado. A 1ltima espécie a surgir
é o NO, pois necessita da presenca de atomos de nitrogénio e de oxigénio para formar-se.
Os parametros empregados no codigo para este exemplo foram: coeficiente de amor-
tecimento ficticio C'yr = 2, coeficiente de seguranca, § = 0.3, limite de residuo do processo
iterativo = 1073 e limite de residuo do processo temporal = 1077, cuja evolucio em funcio
dos passos de tempo pode ser observada na Figura 7.36. O tempo total de execucao foi de

2.07 horas no Supercomputador CRAY T90 do CESUP /UFRGS com um desempenho médio
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Figura 7.35 — Comparacao entre as fragoes massicas das espécies
quimicas na linha de estagnacao obtidas pelo presente
trabalho (a) e por Argyris et al. [1989] (b).
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Figura 7.36 — Variacao do residuo em funcao do nimero de passos de
tempo.

de 348 MFLOPS e memdria de 7.33 Mw (58.6 Mb).
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7.4 Escoamento de ar sobre o veiculo SARA
Analisa-se o escoamento hipersonico (M., = 12.7) nao difusivo de ar sobre o veiculo

SARA, cuja geometria é formada por um conjunto esfera-cone e é apresentada na Figura

7.37, bem como o esquema do problema.

11.4° T
Mo
- 1007 mm
T
‘ 1158 mm -
' 1410 mm

Figura 7.37 — Esquema do escoamento hipersonico e dimensoes do
SARA [Moraes Jr. & Pilchowski, 1997].

As condigoes da corrente-livre sao as seguintes:

o M, =127
o Vo =3570m/s
o T, = Tv,, =196 K

Poo = 1.6 X 1073 kg/m?

Doo = 90.40 Pa

Fra¢ao méssica do nitrogenio molecular = ¢y, = 0.767

Fracao méssica do oxigénio molecular = cq,,, = 0.233

Fragao massica das outras espécies = (

Considera-se um escoamento laminar, estaciondrio, nao difusivo, em nao equilibrio
termo-quimico. Para reducao do esforco computacional, emprega-se dois planos de corte
longitudinais (vertical e horizontal) e apenas um quarto do dominio é analisado. A malha
de elementos finitos é formada por 48303 nds e 44278 elementos hexaédricos de 8 nds e pode

ser vista na Figura 7.38.
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Figura 7.38 — Malha de elementos finitos utilizada para analise do es-
coamento hipersonico ao redor do SARA.

Nas Figuras 7.39 a 7.43 sao apresentados os campos de distribuicao de nimero
de Mach, pressao, massa especifica, temperatura translacional e temperatura vibracional,
respectivamente, em um plano longitudinal. Aqui novamente reproduz-se a tendéncia dos
exemplos anteriores. Os maximos valores de pressao e massa especifica da mistura ocorrem
na regiao de estagnacao. A temperatura translacional apresenta um pico logo atras do
choque, reduzindo seus valores em direcao a superficie do SARA. A temperatura vibracional
apresenta um valor maximo mais préximo a superficie do SARA do que a posicao do valor
maximo da temperatura translacional.

Os campos de distribuicao de fragdes maéssicas de cada uma das 5 espécies (N,
0,5, NO, N e O) sao apresentados na Figura 7.44. Observa-se que, a exemplo do que
aconteceu nos casos anteriores, o nitrogenio e o oxigénio moleculares apresentam valores de
fragoes massicas maximos junto a onda de choque e valores minimos na regiao de estagnacao.
As espécies atomicas e o monéxido de nitrogénio, NO, tém um comportamento oposto,
apresentando valores de fracoes massicas minimos junto ao choque e valores méaximos na
regiao de estagnagao. A concentragao de nitrogénio atomico é praticamente nula em todo o
dominio, pois recombina com o oxigénio para formar NO.

Na Figura 7.45 sao apresentados os graficos de nimero de Mach e de temperaturas
translacional e vibracional ao longo da linha de estagnacao. Como nos casos anteriores,

observa-se a presenca de um pico de temperatura translacional logo apds a onda de choque e
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Figura 7.39 — Distribuicao de nimero de Mach.
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Figura 7.40 — Distribuigao de pressao (em kPa).

a reducao de seus valores a medida que se aproxima da superficie do SARA. Ja a temperatura
vibracional responde ao choque mais a jusante e possui valores maximos mais proximos da
superficie do SARA do que a temperatura translacional.

Os graficos de fragoes massicas para as 5 espécies ao longo da linha de estagnacao sao
apresentados na Figura 7.46. Observa-se que o nitrogénio molecular sofre pouca dissociacgao,
ao contrario do oxigénio molecular, que sofre uma dissociacao mais intensa. A fracao massica
do nitrogenio atomico é praticamente nula, pois recombina com o oxigénio atomico para
formar mondxido de nitrogénio (NO).

Os parametros empregados no codigo para este exemplo foram: coeficiente de amor-
tecimento ficticio C'yrp = 1, coeficiente de seguranca, § = 0.3, limite de residuo do processo

iterativo = 1072 e limite de residuo do processo temporal = 1075,
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Figura 7.42 — Distribuigao de temperatura translacional (em K).

15 1 x[m] 0.5

Figura 7.43 — Distribuigao de temperatura vibracional (em K).
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Figura 7.45 — Gréfico de niimero de Mach e temperaturas (em K) na
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Figura 7.46 — Grafico de fracoes massicas das espécies quimicas na
linha de estagnacao.
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7.5 Escoamento de ar sobre meia elipse com angulo de ataque
O escoamento hipersonico (M., = 25) difusivo sobre meia elipse com angulo de
ataque de 30° é analisado. Os dados relativos ao ar referem-se a uma altitude de 75 km da
atmosfera padrao (Anexo A). A forma da elipse ¢ dada pela dimensao dos semi-eixos: a =

0.6 m e b = 0.15 m (dez vezes maior que o modelo anterior). A geometria do problema pode

ser observada esquematicamente na Figura 7.47.

y

L =G
Too /

Figura 7.47 — Esquema do escoamento hipersonico de ar ao redor de
meia elipse com angulo de ataque de 30° e temperatura
prescrita na parede.

As condicoes da corrente-livre sao as seguintes:

o My, =25

Voo = 7196 m/s

Ty = Tve = 2053 K

Doe = 2.52 Pa

Poo = 4.258 x 107° kg/m?

Fracao massica do nitrogénio molecular = cy, = 0.767

Fragao mdssica do oxigénio molecular = cp, = 0.233

Fracao massica das outras espécies = 0

A temperatura da parede da elipse, T,,, ¢ mantida constante a 1500 K. Para auxiliar

na convergéncia, a velocidade foi sendo gradativamente alterada para incluir o angulo de
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ataque, iniciando-se apenas com a componente em x (angulo de ataque nulo) e acresentando-
se uma parcela cada vez maior da componente em y depois de passado um determinado
nimero de passos de tempo (2000 passos a cada alteracdo). O processo completou-se apds
4 alteracoes da velocidade em y.

Considera-se um escoamento laminar, estacionario, difusivo, em nao equilibrio termo-
quimico. Por ser um problema bidimensional, apenas um elemento na direcao z é empregado
(Az = 0.05 m). A malha é formada por 14762 nés e 7200 elementos (120x60x1 elementos)

e pode ser observada na Figura 7.48.

ARNEEARRANRARRAAATARNARLRAAAAANARRALAAAARAARARAIARAANAN

A T T,

Figura 7.48 — Malha de elementos finitos formada por 14762 nés e 7200
elementos (120x60x1 elementos).

Nas Figuras 7.49 a 7.52 sao apresentados os campos de distribuicao de nimero de
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Figura 7.49 — Distribuicao de niimero de Mach

Mach, pressao e temperaturas translacional e vibracional, respectivamente. O fendmeno ob-
servado nos exemplos anteriores pode ser novamente constatado aqui: a pressao apresenta
valores maximos na regiao de estagnacao. As temperaturas translacional e vibracional apre-
sentam valores maximos logo atras da onda de choque, na regiao de estagnacao, assim como
aconteceu nos exemplos anteriores.

Os campos de distribui¢ao de fragoes massicas de cada uma das 5 espécies (N, O,
NO, N e O) sao apresentados na Figura 7.53. O nitrogénio molecular apresenta fragao
méssica maxima na regiao do choque (cy, = 0.76) e minima na regiao de estagnacao (cy, =
0.52). H& um aumento da fragdo méssica do nitrogénio molecular na parte superior da elipse,
indicando que ha recombinacao nesta regiao. O oxigénio molecular apresenta as mesmas
caracteristicas que o nitrogénio molecular, com maximo na regiao do choque (co, = 0.22),
minimo na regiao de estagnagao (co, < 0.02) e aumento da fragao méssica na parte superior
da elipse. As espécies atomicas apresentam valores maximos de fracdo massica na regiao de
estagnacao (cy = 0.22 e ¢o = 0.28) e minimos na regido da onda de choque (c¢y = 0.02 e
co = 0.02). Ambas espécies apresentam redugao de fracdo massica na regiao superior da

elipse, confirmando a ocorréncia de recombinacao ali. O monéxido de nitrogénio, NO, é a
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Figura 7.50 — Distribuigao de pressao (em Pa).

espécie mais escassa do problema (maior fracdo méssica = 0.1) e a que apresenta a menor
variacao de fragao méssica (de 0.01 a 0.1).

Os parametros empregados no codigo para este exemplo foram: coeficiente de amor-
tecimento ficticio Cyr = 1, coeficiente de seguranca, § = 0.1, limite de residuo do processo
iterativo = 1072 e limite de residuo do processo temporal = 1076, O tempo total de execucio
foi de 28 horas no Supercomputador CRAY T90 do CESUP/UFRGS com um desempenho
médio de 453 MFLOPS e memdria de 22.36 Mw (178.9 Mb).
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Figura 7.52 — Distribuigao de temperatura vibracional (em K).
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Figura 7.53 — Distribuicao de fracoes massicas de cada uma das 5
espécies (Ng, O9, NO, N e O).
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7.6 Escoamento de ar sobre meia esfera
Analisa-se o escoamento hipersonico (M. = 11.16) difusivo de ar parcialmente

dissociado sobre meia esfera de 2 cm de raio. A geometria do problema pode ser observada

esquematicamente na Figura 7.54.

y
M .
_
X
Ar
R
R

Figura 7.54 — Esquema de escoamento hipersonico de ar parcialmente
dissociado sobre meia esfera de 2 cm de raio com tem-
peratura prescrita na parede (T, = 300K).

As condigoes da corrente-livre sao as seguintes:

o M, ,=11.16

o V,, =5940m/s

o T, =700 K

® oo = 1.56 x 1072 kg/m?

e Fracao mdssica de Ny = cy,. = 0.762
e Fracao massica de Oy = cp,,, = 0.035

e Fracao madssica de NO = cyp,, = 0.032
e [racao mdssica de N =cy,_ =0

e [racao madssica de O = co_, = 0.171

A temperatura da parede da esfera, T,,, ¢ mantida constante a 300 K.
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Considera-se um escoamento laminar, estacionario, difusivo, em nao equilibrio termo-
quimico. Para reducao do esforco computacional, emprega-se dois planos de corte longitudi-
nais (vertical e horizontal) e apenas um quarto do dominio é analisado. A malha é formada

por 36771 nés e 33750 elementos e pode ser observada na Figura 7.55.
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Figura 7.55 — Malha de elementos finitos formada por 36771 nés e
33750 elementos.

Nas Figuras 7.56 a 7.59 sao apresentados os campos de distribuicao de nimero de
Mach, pressao e temperaturas translacional e vibracional, respectivamente, em um plano
de corte longitudinal. A pressdo apresenta valores maximos na regiao de estagnacao. A
temperatura translacional apresenta um pico logo atras do choque, na regiao de estagnagao.
A temperatura vibracional também apresenta valores maximos na regiao de estagnacao, mas
em uma posicao intermedidria entre o choque e a superficie da esfera.

Os campos de distribui¢ao de fragdes massicas de cada uma das 5 espécies (N, O,
NO, N e O) em um plano longitudinal sdo apresentados na Figura 7.60. Nota-se que as
espécies moleculares apresentam valores de fracao massica minimos na regiao de estagnacao,
mas que aumentam ao se aproximarem da superficie da esfera, provavelmente devido a baixa
temperatura imposta ali (300 K). As espécies atomicas, por outro lado, apresentam valores
maximos na regiao de estagnacao, mas que diminuem ao se aproximarem da superficie da

esfera.

Na Figura 7.61, sao apresentados os perfis de nimero de Mach e temperaturas
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Figura 7.56 — Distribuicao de nimero de Figura 7.57 — Distribui¢ao de pressao (em
Mach em um plano longitudinal. kPa) em um plano longitudinal.

translacional e vibracional na linha de estagnacao. A partir desta figura, é possivel obser-
var que o choque posiciona-se aproximadamente em —1.08z/R (onde R é o raio da esfera).
Observa-se que os dois graficos de temperatura sao diferentes entre si. A temperatura transla-
cional apresenta um pico logo atras do choque e vai gradativamente reduzindo até atingir a
temperatura prescrita da superficie da esfera (300 K). J& a temperatura vibracional responde
ao choque mais a jusante e apresenta uma regiao com pouca variacao (ao redor de 10000
K) que se estende por boa parte da linha de estagnacdo. Nota-se uma forte variacdo das
duas temperaturas junto a superficie da esfera, provocada pela imposicao do baixo valor de
temperatura prescrita ali.

Os graficos das fragoes massicas na linha de estagnacao sao apresentadas na Figura
7.62. Observa-se que o oxigénio molecular dissocia completamente, pois a sua fragao massica
é baixa na corrente-livre (0.035), e sofre uma pequena recombinagao junto a superficie da
esfera. O nitrogénio molecular sofre grande dissociacdo ao longo da linha de estagnacao e
forte recombinacao junto a superficie da esfera. A fracao massica do oxigénio atomico sofre
pequena variacao ao longo da linha de estagnacao, exceto junto a superficie da esfera, onde

tem a sua fracao massica reduzida. A fracao massica do nitrogénio atomico sofre grande
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Figura 7.58 — Distribuicao de temperatura Figura 7.59 — Distribuicao de temperatura
translacional (em K) em um plano longi- vibracional (em K) em um plano longitu-
tudinal. dinal.

variacao ao longo da linha de estagnacgao, atingindo um valor méaximo de aproximadamente
0.2 ao redor da posicao x/R = -1.02 e praticamente sendo anulado na superficie da esfera.
O monoéxido de nitrogénio, NO, sofre uma pequena recombinacao apés o choque, atingindo
um valor maximo de fracdo massica de aproximadamente 0.1 ao redor da posicao -1.06
x/R, voltando a dissociar-se ao longo da linha de estagnacgao, & medida que se aproxima da
superficie da esfera.

Este exemplo foi analisado numericamente por Men’shov & Nakamura [2000]. Ape-
sar dos resultados obtidos pelo presente trabalho serem qualitativamente parecidos com os
da referéncia, quantitativamente apresentam diferencas.

Os parametros empregados no codigo para este exemplo foram: coeficiente de amor-
tecimento ficticio Cyr = 1, coeficiente de seguranca, § = 0.1, limite de residuo do processo
iterativo = 1073 e limite de residuo do processo temporal = 1075, cuja evolucao em funcao
dos passos de tempo pode ser observada na Figura 7.63. O tempo total de execucao foi de
123 horas no Supercomputador CRAY T90 do CESUP/UFRGS com um desempenho médio
de 607 MFLOPS e meméria de 90.73 Mw (725.84 Mb).
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Capitulo 8

Conclusoes e Sugestoes para Trabalhos

Futuros

8.1 Conclusoes

O objetivo principal deste trabalho foi atingido, a saber: desenvolver um cédigo
computacional para realizar analises de escoamentos hipersonicos, em especial de problemas
de reentrada de veiculos espaciais na atmosfera terrestre. Este codigo caracteriza-se pela
solucao de escoamentos compressiveis hipersonicos, tridimensionais, laminares, difusivos e
nao difusivos, estacionarios e com nao equilibrio termo-quimico, usando o método dos ele-
mentos finitos através do esquema de Taylor-Galerkin e o modelo de Park de 2 temperaturas,
5 espécies (No, Oo, NO, N e O) e 17 reacoes quimicas. Esta é considerada, inclusive, a prin-
cipal contribuicao do trabalho, uma vez que nao hé, no entender do autor, um outro cédigo
com estas caracteristicas.

Devido a escassez de resultados experimentais para problemas de escoamentos hiper-
sonicos disponiveis na literatura, a validacao adequada do cédigo poderia ficar comprometida.
Entretanto, para o caso do escoamento de nitrogénio ao redor de meio cilindro, a posicao
do choque obtida pelo presente trabalho coincide com a posicao experimental obtida por
Hornung [1972], o que indica que o cédigo é capaz de reproduzir o fenomeno fisico ao qual
foi projetado.

Além disso, no problema de escoamento hipersonico nao difusivo ao redor de uma
elipse sem angulo de ataque, os resultados obtidos no presente trabalho sao muito préximos

aos obtidos por Argyris et al. [1989, 1991]. Neste problema, os perfis de temperatura, massa
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especifica da mistura e pressao ao longo da linha de estagnacao coincidem tanto no formato
do perfil quanto na posicao do choque. Chama a atencao a variacao da pressao, a variavel
mais sensivel a onda de choque, que aumenta cerca de 800 vezes, enquanto a temperatura
e a massa especifica da mistura aumentam aproximadamente 130 e 6 vezes com o choque,
respectivamente. Nos graficos dos perfis de fracoes massicas na linha de estagnacao, os
resultados obtidos no presente trabalho também coincidem com os resultados obtidos pela
referéncia, exceto por uma pequena regiao junto a superficie da elipse, onde a referéncia
obtém uma dissociacao mais acentuada do nitrogénio molecular.

Em todos os casos analisados, observou-se que as espécies quimicas respondem a
onda de choque mais a jusante do que as outras variaveis. Isto era esperado, uma vez que
as reacoes quimicas exigem uma grande quantidade de colisoes para ocorrerem. Como con-
sequéncia, as espécies nao apresentam fortes variagoes na regiao do choque e seus gradientes
sao mais suaves em todo o dominio em comparacao as outras variaveis.

Nos casos onde o modelo de 2 temperaturas foi empregado (todos, exceto o pro-
blema de escoamento de ar ao redor de uma elipse sem angulo de ataque), observou-se que
a temperatura vibracional reage mais a jusante a onda de choque do que a temperatura
translacional. Este fenomeno era previsto, uma vez que as moléculas s6 comecam a ficar
vibracionalmente excitadas acima de uma determinada temperatura (tipicamente, ao redor
de 800 K para o ar a 1 atmosfera [Anderson, 1989]).

Observou-se uma maior diferenca entre os graficos de temperatura translacional e
de temperatura vibracional ao longo da linha de estagnacao nos casos com ar do que no
caso apenas com nitrogénio. Em geral, para o ar, os valores de temperatura vibracional sao
bem inferiores aos de temperatura translacional, além de nao apresentarem picos logo apés o
choque. Para o caso de nitrogeénio, os graficos sao parecidos, inclusive com rela¢ao aos picos
apresentados logo apos o choque por ambas temperaturas. Supoe-se que este fenomeno seja
explicado pelo maior nimero de espécies moleculares presentes nos escoamentos com ar (3
espécies: Ny, Oy e NO) do que no escoamento com nitrogénio (1 espécie molecular: Ny),
pois a energia vibracional é armazenada por um numero maior de moléculas, exigindo uma
quantidade maior de energia para excitar vibracionalmente todo o sistema. Além disso, o
nitrogénio molecular inicia a dissociagao em uma temperatura muito superior a do oxigénio

molecular (tipicamente, para 1 atmosfera, 2500 K para o oxigénio e 4000 K para o nitrogénio),
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permitindo que a molécula de nitrogénio armazene mais energia vibracional do que a de
oxigenio. Deduz-se, portanto, que quanto maior o nimero de espécies moleculares presentes,
maior é a necessidade de um modelo que inclua energia/temperatura vibracional.

Em geral, o valor do coeficiente de amortecimento ficticio, C'4r, para problemas
difusivos (do tipo Navier-Stokes) é menor do que para problemas nao difusivos (do tipo
Euler). Isto provavelmente ocorre porque o modelo difusivo possui naturalmente termos que
contribuem para o amortecimento de oscilacoes espiirias geradas pela onda de choque.

O baixo desempenho, em MFLOPS, apresentado pelo c6digo computacional pode
ser explicado pela presenca do método de Newton-Raphson para a solucao da temperatura
vibracional, pois gera uma dependéncia que impede que o laco onde é aplicado o método seja
adequadamente otimizado (o laco nao é vetorizado). Os casos nao difusivos sao mais prejudi-
cados, pois o codigo é menor e o esquema de Newton-Raphson representa uma parcela maior,
proporcionalmente, se comparado com o codigo difusivo. Além disso, problemas que utilizam
pouca memoéria nao sao tao bem otimizados quanto problemas que ocupam muita memoria,
como pode ser observado no bom desempenho do exemplo do escoamento de ar ao redor de
meia esfera, que ocupa mais de 90 Mw e que ultrapassou os 600 MFLOPS (com um pico

teérico maximo de 1.8 GFLOPS por processador para o CRAY T90 do CESUP/UFRGS).

8.2 Sugestoes para trabalhos futuros

O presente trabalho representa um primeiro passo na direcao de se desenvolver um
codigo completo para a solucao de problemas hipersonicos. Para tanto, algumas carac-
teristicas que poderiam ser adicionadas futuramente sao descritas a seguir.

A donizacdo poderia ser adicionada para permitir a solucao de problemas com
altissimas temperaturas onde ocorra a formacao de fons. Inicialmente, o modelo de 7 espécies
para o ar (Ny, Oz, NO, N, O, NO* e e7) poderia ser adicionado, uma vez que o mondxido
de nitrogénio, NO, é a espécie com a menor energia de ionizacao e, portanto, é a primeira
a formar elétrons. Posteriormente, o modelo completo de 11 espécies (No, Oo, NO, N, O,
Ny, OF, NOT, Nt OT e e7) poderia ser incorporado.

A ablagao poderia ser incorporada para analisar a perda ou injecao de material da
superficie do veiculo para o meio. Neste caso, varias outras espécies podem ser adicionadas,

podendo-se chegar a centenas delas. Além disso, o niimero de reagoes quimicas pode aumen-
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tar consideravelmente, incrementando ainda mais a complexidade do problema.

Um esquema de malhas adaptativas poderia ser adicionado para permitir uma me-
lhor captura das ondas de choque e outras regioes de altos gradientes, além de possibilitar
o uso de malhas menos refinadas para reduzir o esforco computacional necessario a solucao
dos problemas.

Um modelo de turbuléncia deveria ser incorporado para a solucao de problemas de
altos nimero de Reynolds. Para casos de reentrada na atmosfera terrestre, os regimes de
altos Reynolds ocorrem quando o veiculo atinge as camadas mais densas da atmosfera.

A solucao de problemas transientes permitiria analisar boa parte do processo de
reentrada de um veiculo espacial na atmosfera terrestre, desde as camadas onde a hipdtese
de meio continuo ji pode ser considerada, até a superficie da Terra (apenas a dinamica
de gases rarefeitos pode analisar processos acima do limite de validade do meio continuo).
Um esquema de condigoes de contorno variaveis deve ser incorporado, uma vez que as pro-
priedades do ar sofrem grande variacao com a altitude.

Para analisar adequadamente como a estrutura do veiculo reage as exigéncias dina-
micas impostas pelo escoamento é necessario implementar um esquema de interacdao fluido-
estrutura.

Em problemas hipersonicos envolvendo temperaturas muito altas (acima de 10000
K), a emissao de calor por radia¢do passa a ser importante e deve ser adicionada.

A catalisacdo deve ser considerada para analisar a influéncia de superficies total-
mente ou parcialmente cataliticas em problemas hipersonicos, principalmente pelo fato das
reacoes de recombinacao serem exotérmicas e poderem elevar a temperatura da superficie
do veiculo.

O modelo de 3 temperaturas (translacional, vibracional e eletronica) pode ser im-
plementada para analise de problemas onde a hipdétese de equilibrio entre as temperaturas

vibracional e eletronica nao possa ser empregada.
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Anexo A

Atmosfera Padrao

A.1 A Atmosfera Padrao dos EUA (U.S. Standard Atmosphere)

O trabalho do comité norteamericano relativo a atmosfera padrao (COESA - Com-
mittee on Extension to the Standard Atmosphere), estabelecido em 1953, levou & produgao
de 4 versoes da atmosfera padrao (U.S. Standard Atmosphere) nos anos de 1958, 1962, 1966
e 1976. Estes modelos foram publicados conjuntamente pelos seguintes 6rgaos: NOAA (Na-
tional Oceanic and Atmospheric Administration), NASA (National Aeronautics and Space
Administration) e U.S. Air Force. Ao todo, 30 organizagoes norteamericanas representando
governo, industria, institutos de pesquisa e universidades participaram no esforco do COESA.

Baseado em dados de foguetes e de satélites e na teoria de gases perfeitos, as den-
sidades e temperaturas atmosféricas sao representadas a partir do nivel do mar até 1000
km de altitude. Abaixo de 32 km, a U.S. Standard Atmosphere é idéntica a atmosfera
padrao da Organizacao Internacional de Aviagao Civil (ICAO - International Civil Aviation
Organization). As atmosferas padroes de 1958, 1962 e 1976 consistem de perfis simples
que representam uma atmosfera idealizada, estacionaria, com atividade solar moderada. Os
parametros listados incluem temperatura, pressao, massa especifica, aceleracao da gravidade,
livre caminho médio, velocidade do som, viscosidade dinamica e cinematica, entre outros. A
resolucao de altitude varia de 0.05 km para baixas altitudes a 5 km para altas altitudes. O
suplemento de 1966 inclui tabelas de temperatura, pressao, massa especifica, velocidade do
som, viscosidade e condutividade térmica para 5 latitudes do hemisfério norte (15, 30, 45,
60 e 75 graus) para condigoes de verao e inverno.

Nas Figuras A.1 e A.2 sao apresentadas as variagoes de temperatura, pressao, massa

111



112
especifica e velocidade do som em funcao da altitude dadas pela U.S. Standard Atmosphere
de 1976 para altitudes de até 86 km.

Presséo, 1000 Pa
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Massa especifica, kg/m®

Figura A.1 — Variagao da pressao e da massa especifica em funcao da
altitude para a atmosfera padrao (U.S. Standard Atmo-
sphere).
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Figura A.2 — Variacao da temperatura e da velocidade do som em
funcao da altitude para a atmosfera padrao (U.S. Stan-
dard Atmosphere).



Anexo B

Termos Difusivos

B.1 Expansao dos termos difusivos

Neste anexo, expande-se os termos difusivos para inclusao na formulacao completa
de Navier-Stokes [Burbridge, 1999; Rossa, 2000].

O vetor de termos difusivos foi definido na equagao (3.55), da seguinte forma:

—Ti3

_Q'u,z' - hv,s Js,i

(| %~ hsJsi — u;Ti )

onde

m = (axj " 8931-) A0, (B2)

Como pode ser observado nas equacoes acima, os termos correspondentes ao vetor
G7 envolvem derivadas primeiras das varidveis. Levando-se em conta que nas equagoes de
conservacao aparece o termo 0G/0x;, verifica-se que os termos difusivos contém derivadas
segundas das variaveis. Portanto, para relaxar as condi¢oes de continuidade impostas as
funcoes de interpolacao quando é aplicado o método de Galerkin, convém trabalhar com a

forma fraca da equacao integral. Integrando por partes os termos difusivos, obtém-se:
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/[@]T 8G1 —LdQ = /[@ Grdl — /a[q;]; 0 (B.3)

€ Qe

Pode-se observar que no lado dlrelto da expressao acima ficam integrais contendo
apenas derivadas primeiras das variaveis de campo.

A primeira integral do lado direito da expressao (B.3) corresponde aos termos de
contorno. Estes termos ja foram desenvolvidos no capitulo 5 e, portanto, nao serao tratados
aqui. Interessa, entao, estudar a segunda integral do lado direito da expressao anterior.

Expandindo o vetor G} nesta tltima integral, observa-se que nao ha contribuicao
de termos difusivos para a equacao de conservacao de massa da mistura. Para as demais

equagoes de conservacgao, as contribuicoes sao as seguintes:

1. Conservacao de massa para cada espécie quimica:

i [U o= [0 0w

Qe Qe Qe

2. Conservacao de quantidade de movimento:

_/851 G?dﬂz—/agz (—72) dQ:/aa[ij T (B.5)

Qe Qe Qe

3. Conservacao de energia vibracional:

e I
- / g G2 == / g (“0a = i) 2

Qe

a[®]"
_ / gx] (Gos + BTy ;) A2 (B.6)

4. Conservacao de energia total:
o[el ., o[e]"
—/ or GldS) = —/ o, (—q; — hsJsj — u;Tjr) d
Qe Qe

o]
_ / éx] (4 + ho Ty + uy73e) A (B.7)

Qe

A titulo de ilustracao, expande-se apenas a integral correspondente a equacao de
conservagao de quantidade de movimento. Introduzindo a expressao (B.2) em (B.5), obtém-

se:
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a[®]" o[®]" du;  Ou; ou;

25 a0 = J Q B.
/ 0x; 7ijd / ox; a 8xj+8xz- +)\8x]5 d (B8)
Q

€ €

Substituem-se as varidveis aproximadas u] pelas suas correspondentes expressoes

interpoladas, dadas por
= [®] {u;}" (B.9)

obtendo-se a seguinte expressao:

a . "dQ (W/ dQ ()"
(ﬁ/ a[i o Lo {u;}" +<ﬁ/ o 8xk g0 fuy” ®10)

Esta expressao poderia ser utilizada diretamente, mas é possivel efetuar uma trans-

Qe

formacao que permite reduzir a quantidade de termos necessarios.

Se a expressao anterior é expandida para os subscritos 7,7,k = 1,2,3, obtém-se
trés equacoes contendo nove termos cada uma. Se sobre estas equacgoes é efetuado um
agrupamento dos termos extraindo-se as componentes de velocidade como fator comum e,
logo apés, se levam as equacgoes novamente a forma compacta, pode-se provar que a equagao

anterior é equivalente a seguinte expressao [Burbridge, 1999]:

a[@" n
/ 8[:5] r1dQ) = (D), {u) (B.11)
Qe
onde
( a[®]" 9 [¢] a[e]" 9[®] .
/,u (2 + M) or. o ——dQ + / T ——df), (sem soma em 1)
Qe Qe
o 1=1—k=23
ser=j3€¢ y1=2—k=1,3
[D]z'j: < 1=3—=k=1,2 (B.12)
a[®)" o(o] a[@]" o[ o,
/,u oz, axde—F/)\ oz, axidﬂ’ sei#j
\ Qe Qe
Para os termos iterativos, as matrizes sao as mesmas, isto é
a [(I)]T n+1 a [(I)]T n+1 a [(I)]T n+1
/ oz, ———AG]Td) = / oz, ( AT ) dQ) + / oz, ATij ds? (B.13)

Qe Qe Qe
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sendo

/ %Argdﬁ = [D],; {Au,}" (B.14)

Qe

Um processo similar ao efetuado acima deve ser realizado para expandir os termos
difusivos correspondentes as outras equacoes de conservacao. Entretanto, deve-se observar
que os termos difusivos da equacao de conservacao de energia total envolvem um produto de
fungoes, isto ¢, o termo 7/;u;" que aparece na expressao (B.7). Isto leva a aparigao de matrizes
adicionais unicamente para os termos iterativos, devido ao fato do incremento temporal ter

que ser desenvolvido através da regra da derivada de um produto, ou seja,
A (riju)"™ T = ul AT 4 78 A (B.15)

No capitulo 4, estas matrizes adicionais foram denominadas [E*];.
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