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Resumo: As ondas de detonagdo quando geradas liberam uma grande energia que desencadeia uma série
de reagbes quimicas que s&o responsaveis por alimentar a propagag¢do da prépria onda, definindo o
comportamento da onda ao longo do seu percurso. A analise das ondas de detonagéo, depende de algumas
variaveis fisicas como concentragao, temperatura, pressdo e velocidade inicial da onda. O objetivo do
trabalho é fazer uma analise da influéncia de reagdes quimicas exotérmicas e endotérmicas sobre a
propagacdo de uma onda, principalmente, sobre as variagbes na pressédo e temperatura do sistema gasoso
reativo. Para que uma onda consiga atingir velocidades supersbnicas e ser caracterizada como onda de
detonacgéo, é necessario que ela ganhe uma certa quantidade de energia, que em geral decorre das reagbes
que sua propria propagacdo desencadeia. Os resultados encontrados indicam que a temperatura aumenta
na zona de reagéo para reagdes exotérmicas e diminui para reagbes endotérmicas, enquanto que a presséo
diminui na zona de reacgéo para reagbes exotérmicas e aumenta para reagées endotérmicas.
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1 INTRODUGAO

Detonacao € um processo de combustdo supersdnica em que a energia liberada na
zona inicial de reacao propaga-se através do material na forma de uma onda de choque.
Esta onda de choque comprime as moléculas do material, elevando sua temperatura até o
ponto de ignigdo. A detonacgao difere da deflagracdo, que se propaga a uma velocidade
subsénica e ndo gera onda de choque ou grandes variagdes de pressdo. Devido as altas
pressdes desenvolvidas, detonagdes costumam ser muito mais destrutivas que
deflagragoes.

As ondas de detonagdo sao essencialmente um choque alimentado por
exotérmicas. Trata-se de uma onda que se propaga através de um meio altamente
combustivel ou quimicamente instaveis, como uma mistura de oxigénio - metano ou um
alto explosivo. Uma onda de detonacao segue regras ligeiramente diferentes de uma onda
de choque normal, uma vez que € conduzido através de reagcdo quimica que ocorre por
tras da frente de onda de choque. Ha duas formas de se obter uma onda de detonacéo, o
primeiro método € pela aceleragdo de uma onda de deflagragdo onde se fornece mais
energia a uma onda de deflagragdo dando assim um carater volatil para essa onda,
fazendo com que haja variagbes de precao e auto ignicdo dessa onda fazendo com que
ela vira uma onda de detonagdo. O outro método é uma forma induzida onde se obtém

através de uma forte onda de choque gerada através de uma fonte externa.
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Matematicamente se descreve uma onda de detonacdo através de um modelo
construida por equagdes de evolugao para as principais propriedades de um gas, modelo
esse que negligencia os efeitos de transporte e privilegia a quimica da reagdo. O modelo
mais utilizado € o desenvolvido pelo matematico Leonhard Paul Euler, que tem como base
as equagdes conservativas de Euler. O objetivo desse artigo é realizar uma analise nos
graficos, produzido por meio de um software computacional, que simulam a propagagéao de
uma onda e ver qual a influéncia da energia de ativagdo da reacéo sobre um sistema
gasoso binario e como a propagacao interfere em variaveis como as concentragdes de

reagentes e produtos do meio quimicamente ativo, temperatura e pressao.

2 TEORIA DE ZELDOVICH, VON NEUMANN EDOERING

O modelo ZND afirma que uma onda de choque que se propaga em um gas com
carater explosivo, desencadeia uma série de reagdes quimica irreversivel e exotérmica.
Nesse modelo é considerada uma detonagdo que libera uma grande quantidade de
energia em forma de calor em uma pequena quantidade de tempo, ou seja,uma detonagao
extremamente energética, onde apds essa imensa liberagdo de energia ainda contém
energia o suficiente para propagar a onda.(SOARES, 1997, p. 199).

Depois de detonada a onda comega a se deslocar e os gases do meio comegam a
passar pela onda, esse processo € meramente mecanico, ou seja, ndo ha reagdes
quimicas ao longo dessa passagem, o que ocorre sao saltos violentos de temperatura e
pressao e esses fenbmenos sao os responsaveis por desencadear as reagdes quimicas.
Esses principios levam a formacédo de uma classificagao para as ondas de detonacao que

as divide em dois grupos, as detonagdes suportadas e nao suportadas.
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Fonte:(SOARES, 1997, p. 129).
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A detonagdo pode ser dividida em trés momentos, momento inicial R1 onde, o gas
estd em repouso até o ponto |, nesse ponto inicia-se um segundo momento denominado de
R2 que é a zona de reacgao, onde ocorrem as reagdes quimicas, e esse setor se estende
até o ponto F onde as reacdes entram em equilibrio dindmico e inicia o setor R3 do grafico.
A passagem de R1 a R2 (de | a N) é considerado a problema, visto do ponto fisico e
matematico, da onda de choque e € possivel, com justificacées fisicas e matematicas,

obter as equacdes conservativas de Euler (SOARES, 1997, p. 129).

2.1 Zona de Reagao
No grafico é definida a regidao R2, que é a area imediatamente a montante da onda
de choque, a qual evolui o gas desencadeando as reagdes quimicas de forma abrupta. A
amplitude dessa zona é diretamente proporcional ao tempo em que o gas leva para atingir
o estado de equilibrio e o regime se torne linear, formando o chamado fluxo seguinte. Em
suma, a zona de reacdo € o estado maxwelliano de desequilibrio quimico associados a
mistura ativa.
Destaca-se a transicdo do gas da zona R1 para R2, caracterizada por variagao
brusca em variaveis como a pressdo, densidade e temperatura, provocadas pela
passagem do gas através da onda. Ja a evolugao de R2 para R3 é marcada por um fluxo

continuo da onda dando origem ao fluxo seguinte.

3 METODOLOGIA
Para a resolugdo dos calculos que envolvem o problema da onda de detonagao

utilizamos o software computacional, MATHEMATICA 10.4, software esse que resolve

equagdes diferenciais para densidade de particulas, momentum linear e energia e permite
a resolucao do problema da onda detonacgao.

Além disso foi realizado um trabalho de revisdo bibliografica de propagacao de
ondas de detonagao num fluido ndo viscoso, nao difuso, ndo condutor de calor, mas onde

ocorrem reagdes quimicas.

4 RESULTADOS
Quando uma onda se propaga em um meio quimicamente reativo essa altera

algumas caracteristicas dos gazes que ali se encontram, tais como, temperatura, pressao,
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densidade, e concentracdo dos reagentes e produtos, separando os gases do meio em
duas porgdes (SOARES, 1997, p. 111) distintas, uma a frente da onda que se propaga
onde se encontram os gases ainda em estado de repouso e inertes, e a outra porgcao
imediatamente atras da onda composta pelos gases que ja sofreram as alteragdes
respectivas a onda e agora se encontram em um estado de equilibrio porém com valores

diferentes do seu estado inicial.

Para os graficos a seguir consideramos a energia de ativagado das reagdes zero, o
que implica em uma situacdo onde toda e qualquer colisdo molecular desencadeia reacdes
quimicas, e todos os graficos estdo em funcdo do deslocamento espacial da onda (Z2).
Para analisar a influéncia da ondas no meio gasoso reativo, sdo consideradas reagoes

endotérmicas (Q*r=1) e exotérmicas (Q*r=-1).

Grafico 01: Concentragéo de reagentes 11,
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Ao se propagar, uma onda desencadeia uma seérie de reagbes quimicas e tais
reac¢des tendem ao equilibrio quimico (CONFORTO, p. 35). Dessa forma, ha o consumo de
reagentes para a formagao de produtos, e conforme a reagéo se processa e 0s reagentes
sao consumidos, a concentragao n, desses reagentes tende a diminuir como mostra no

grafico acima.

Grafico 02: Concentragdo de produtos  Np
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Como supracitado, em uma reagdo quimica ha o consumo de reagentes para a
formagdo de produtos, e isso é retratado no grafico acima que mostra que conforme a
onda se propaga e a reagao se processa, a concentragdo nz de reagentes aumenta.

Nota-se que para a reacao endotérmica este efeito € maior.

Grafico 03: Temperatura T
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No grafico 3 fica evidenciada as diferencas ja apresentadas entre reacdes
exotérmicas e endotérmicas, com significativas diferencas de temperatura. Essa
temperatura influi diretamente na velocidade com que a onda ira se deslocar, sendo que
quanto maior for a temperatura, maior sera a velocidade da onda. Isto se da pelo fato de
que a temperatura € que uma fonte de energia utilizada pela onda para se auto alimentar,

de forma que as reagbes que sdo O meio para a propagacao da onda continuem
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ocorrendo. CARVALHO (Carvalhio, 2016, p.7) mostrou que a temperatura aumenta para
uma reacao quimica exotérmica e diminui para uma reac¢ao endotérmica e que a extensao

da zona de reagao diminui quando o calor da reagao aumenta.

Grafico 04: presséo p
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Quando ¢ iniciada a propagac¢ao ha um pico de pressao devido a grande quantidade
de energia liberada por esse evento (SOARES, 1997, p.118), a partir desse momento a
pressao tende a cair a medida que essa energia vai se dissipando ou sendo consumida. O
grafico 04 mostra o decaimento da pressao e evidencia a diferengca nesses valores de
decaimento, onde o decaimento da pressao com reagdes endotérmicas € menor do que
com reacgdes exotérmicas. Este comportamento acontece pois as reagdes endotérmicas
consomem energia, fazendo com que os valores de pressdao diminuam mais
acentuadamente do que nas reagdes exotérmicas.

Os resultados acima também foram obtidos por CONFORTO et al (Conforto et al, p.
8) em um trabalho no qual eles analisaram uma explosdo em uma mistura gasosa

metaestavel e com reagdes quimicas.

5 CONCLUSAO

A propagacdo da onda influencia na pressdo, temperatura, concentragdo de
produtos e reagentes presentes no ambiente quimicamente ativo. Com a passagem da
onda, desencadeia-se uma série de reag¢des quimicas fazendo com que ocorra 0 consumo
de reagentes para a formagao de produtos e provoca alteragdes na pressao e temperatura

da mistura. Tais comportamentos sao vastamente discutidos na literatura cientifica e aqui
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sdo demonstrados por meio das simulagdes matematicas e computacionais aqui
realizadas.

Os resultados encontrados nas misturas gasosas analisadas desconsideram os
coeficientes de transporte como viscosidade, condutividade e difusdo. Porém é sabido que
tais coeficientes exercem forte influéncia sobre a propagacéo da onda.

A andlise das contribuigdes dos coeficientes de transporte sobre a propagagao da
onda de detonacao tornam o trabalho computacional mais trabalhoso, porém podem levar
a resultados mais realisticos deste tipo de fendbmeno e constituem importante campo de

pesquisa na area de ondas de detonacéo.
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