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Resum

L’'objectiu del treball és l'estudi del flux dins la tovera d’'un motor coet |
analitzar-ne les seves propietats i prestacions. S’aprofitara aquest tema per a
poder presentar i comparar els dos codis de dinamica de fluids computacional
que s’han utilitzat: Fluent.Inc i OpenFOAM.

Fluent és un programari comercial ampliament usat a la inddstria, que es fa
servir també a la EPSC. Mentre OpenFOAM és un programatri lliure i de codi
obert de simulaci6 de fluids (amb llicencia GPL) que comenca a ser
implementat en varies facultats d’aeronautica d’Europa. En la comparativa, es
desitja avaluar un mateix cas amb els dos programes i comparar el temps
utilitzat, la dificultat d’aprenentatge, la flexibilitat dels programes i la possibilitat
d’expandir els coneixements un cop s’ha assolit un nivell basic en el
funcionament en cadascun dels codis.

El cas a estudiar és l'expansi6o dels gasos provinents d'una cambra de
combustié a quimica congelada, és a dir, fent la hipotesi que no hi ha més
reaccions quimiques un cop les molecules entren a la tovera. Tot i ser un cas a
quimica congelada, s’estudia amb els dos programaris la influencia de la c,
constant o variable en funcié de la temperatura i diferents geometries de
toveres: amb forma conica i amb forma de campana.

Els darrers apartats del treball fan referencia als fluxos reactius i la dissociacio
de les molecules, esment que s’acompanya de calculs realitzats amb el
programa Chemical Equilibrium with Aplications que proporciona la NASA.

La major part de les diferents toveres emprades han estat dissenyades amb
programari de Disseny Assistit per Ordinador (CAD) concretament ACAD 2008
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Overview

The aim of this project is to study the flow inside the nozzle of a rocket engine
and analyze the properties and performance. This topic will be used to present
and compare the two codes of computational fluid dynamics that have been
used: Fluent.Inc and OpenFOAM.

Fluent is a commercial software widely used in the industry and is being used
in the EPSC. In contrast, OpenFOAM is a free and open source software of
fluid’s simulation (GPL licensed) that is being implemented in some aeronautic
faculties of Europe. The comparative between both softwares is done in order
to evaluate the same case and compare the time used, the difficulty of
learning, the flexibility of the programs and the possibility of expanding the
knowledge once the user has achieved a basic level in each one of the codes.

The case’s study is the expansion of gases from a combustion chamber in
frozen chemistry, i.e. making the assumption that there are no chemical
reactions once the molecules enter the nozzle. Although it is a case in frozen
chemistry, both softwares are used to study the influence of the constant or
variable specific heat depending on the temperature and the geometry of the
nozzle: conical and bell-shaped.

The latest sections of the project refer to reactive flows and dissociation of
molecules, accompanied by some calculations made with the program
Chemical Equilibrium with Application provided by NASA.

Most of the different nozzles were used with software designed for Computer-
Aided Design (CAD) specifically ACAD 2008.
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Introduccié 1

INTRODUCCIO

El 20 de juliol del 2009 fara quaranta anys de l'arribada de 'home a la Lluna
amb la capsula Apollo 11, propulsada de la Terra a I'espai pel coet Saturn V.
Tot i haver passat molt de temps, els llancadors espacials segueixen estan
dividits en diferents etapes, on cadascuna d’elles esta dissenyada per a
diferents fases del vol. Pel que fa a la propulsi6 de cada fase del vol, els
sistemes propulsius es dissenyen per tal d’adaptar les seves prestacions a les
necessitats del trajecte. Aixi, en el cas de I'Ariane 5, les dues primeres etapes
son per assolir la velocitat minima d’escapament de la Terra (11,2 km/s). On en
la primera, s’encenen els coets de combustible solid i en la segona els de
combustible liquid amb el motor Vulcain 2. La tercera etapa s'utilitza per posar
en oOrbita la carrega i impulsar-la. | les toveres, com a part essencial del sistema
motor coet, tenen una gran importancia a I'hora d’obtenir les maximes
prestacions de l'energia quimica que es despren de la combustid. Havent
d’aconseguir, mitjancant I'expansié del fluid, la maxima velocitat d’ejeccio dels
gasos que permeti superar l'atraccio gravitatoria de la Terra.

L’interes que pels autors desperta el mon de l'espai, ha estat una de les
principals motivacions a I'hora de realitzar aguest projecte. A més a més, es
buscava fer un treball de fi de carrera analitic, que realment suposés un repte, i
d’aqui va sorgir I'estudi del flux d’una tovera de motor coet. El principal objectiu
del qual és analitzar el flux i el seu procés dexpansié mitjancant dos
programaris diferents de simulacié de fluids: Fluent i OpenFOAM. EIl cas a
estudiar és I'expansio dels gasos provinents d’'una cambra de combustié a
quimica congelada, és a dir, fent la hipotesi que no hi ha més reaccions
guimiques un cop les molécules entren a la tovera. Tanmateix, tot i ser un cas a
quimica congelada, s’estudia amb els dos programaris la influéncia de la c,
constant o variable en funcié de la temperatura i diferents geometries de
toveres: amb forma conica i amb forma de campana. A més a meés, aprofitant
I's de programaris diferents s’ha considerat interessant comparar-los per
avaluar la dificultat d’aprenentatge, la flexibilitat dels programes i la possibilitat
d’expandir els coneixements un cop s’ha assolit un nivell basic en el
funcionament en cadascun dels codis.

Obtinguts els resultats de les simulacions, s’ha pogut comprovar I'aproximacio
forca exacta als calculs teorics pel cas del flux isentropic. Aixi com la influéncia
de la forma de les toveres a I'hora d’expansionar el flux per a unes mateixes
condicions. A més a més s’ha pogut constatar que, per un projecte d’aquestes
caracteristiques, €s més viable I'is del Fluent que el del OpenFOAM.

El treball s’ha estructurat en set capitols: en el primer es fa una petita immersio
al motor coet, al segon es veu la teoria basica per entendre el funcionament de
la tovera i els resultats posteriors de les simulacions; al tercer es presenten els
prototips de disseny ideats; al quart es presenten els dos programaris i com
s’han emprat per al cas particular de les toveres; al cinqué s’analitzen els
resultats obtinguts de les simulacions; al sise i al seté es veu la teoria de la
dissociacioé de les moléecules i s’explora el funcionament de I'aplicacio CEA de
la NASA. Per finalitzar, es resumeixen les conclusions extretes del projecte.
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CAPITOL 1. EL MOTOR COET

Tot i que en aquest projecte s’estudiara la importancia de la tovera, s’ha cregut
important dedicar un petit espai al sistema motor coet gracies al qual les
toveres han gaudit d’'una forta evolucié. L'Unic sistema viable a dia d’avui per
escapar de l'atraccio gravitatoria terrestre d’'una manera rapida i eficag. La idea
del qual va néixer primerament en la ment d’escriptors com ara a Jules Verne
amb “De la Terra a la Lluna”, H.G.Wells amb “Els primers homes a la lluna” o
Cyrano de Bergerac amb “La historia comica dels Estats i Imperis de la Lluna”
on ja usa el coet de propulsio com a métode per viatjar per I'espai.

1.1. Breu historia

El motor coet és un motor de combustié interna que genera un impuls
mitjancant I'expulsio dels gasos que provenen de la cambra de combustio,
transformant I'energia quimica en energia mecanica.

El 1903 Konstantin Tsiolkovsky, el considerat pare de [lastronautica, va
presentar I'equacio del coet, avui coneguda com I'equaci6 ideal del coet, on
demostrava que l'increment de velocitat venia de la velocitat d’ejeccié dels
gasos multiplicada per la diferencia logaritmica de masses. En aquell moment,
perd, no se li feu gaire cas, donada la incomprensio de la gent del fet que el
coet s’accelerés cap endavant impulsant-se sobre ell mateix. Tanmateix, anys
més tard es va saber que la reial acadéemia militar de I'armada britanica ja havia
desenvolupat noranta anys abans una equacio del coet semblant a la que
presenta Tsiolkovsky.

Equacio del coet de Tsiolkovsky:

Av:velnﬂ (1.1)
m,

Els coets, perd, no sén un invent recent. Han estat usats des de fa centenars
d’anys a la Xina, on s’inventa la polvora, tant per Us bél-lic per atacar 'enemic a
distancia, com per Us de festeig per enlluernar el cel nocturn, la coneguda
pirotecnia. Fins i tot es diu que a la batalla de Waterloo, la que significa la
desfeta de I'imperi de Napoled, es feu servir aguest invent en el camp de
batalla.

Al llarg dels ultims cent anys, sobretot des de la 2a Guerra Mundial amb el
famés V-2 de Wherner von Braun i la posterior Guerra Freda, els prototips dels
motor coet han evolucionat molt. Principalment, gracies a les aportacions que
Robert H.Goddard feu a principis del s.XX, al redissenyar el concepte del coet
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en tres eixos: el fuel havia d’ésser cremat en una petita cambra de combustié;
els coets podien ser concebuts per etapes; la velocitat d’ejeccio dels gasos
podria arribar a nivells supersonics si s’'usava la tovera De Laval.

Fig.1.2. V-2 a punt de ser enlairat a principis dels anys 40

De tots els coets creats a la historia, el més potent, tot i que hagi passat
desapercebut, en fou un model rus anomenat Energia, que és el que havia
d'impulsar el Buran, el transbordador espacial rus, fins a I'espai. Els pocs
enlairaments que feu (tan sols dos), fan, perd que a l'imaginari de la gent, el
meés potent mai creat continui sent el Saturn V. Una obra mestra d’enginyeria.
El coet que just fa quaranta anys permeté a I'Apollo 11 trepitjar per primer cop

! Veure Capitol 2.
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la Lluna. | que durant gairebé set anys permeté dur amb éxit les successives
missions Apollo, aixi com el projecte Skylab.

Fig.1.3. Imatge del Saturn V que porta I'Apollo 11 a la Lluna (16/7/1969)

A simple vista, doncs, sembla que hi ha hagut un estancament pel que fa a la
innovacid. | és que fins i tot els prototips que es preparen per un possible
allunatge el 2020 s’estan basant amb els de les missions Apollo, ja que el
disseny d'una nova capsula no reutilitzable de reentrada no pot ser molt
diferent de les antigues doncs estara sotmes a les lleis i els efectes de
I'aerodinamica hipersonica. La causa d’aquest estancament no n’és una de
sola. Els diners que abans s’invertien en els projectes espacials estan a anys
llum dels pressupostos actuals. L'any 1969 la NASA, per exemple, en plena
cursa aeroespacial al bell mig de la Guerra Freda, gaudia d’'un pressupost de
6.000$ milions (el 4,4% del pressupost Federal de I'época). En total durant el
projecte Apollo es gastaren 30.000$ milions. Quaranta anys més tard de
I'allunatge, amb més fronts oberts que mai, el pressupost de la NASA és de
17.600% milions (<0,6% del pressupost Federal actual) i la seva plantilla s’ha
vist reduida tres quartes parts (de 400.000 a 90.000 persones).

A més a més, caldria afegir que les limitacions del cos huma pel que fa a la
supervivéncia d’'una possible exploracié espacial son un factor clau d’aquest
estancament, que ha dut la humanitat a una epoca de perfeccionament de la
técnica aeroespacial. Es per aixd que fins que des de la genética i la biologia
humana no es faci un salt realment important, tampoc es podra fer en la técnica
aeroespacial si aquesta s’enfoca a [I'exploraci6 amb éssers humans.
Mentrestant, caldra seguir innovant i potenciant la utilitzacié dels robots
d’exploracio.
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1.2. Funcionament

Els motor coet es basen en la tercera llei de Newton d’accio-reaccié. La qual
exposa que si un cos A efectua una forca sobre un altre cos B, aquest
reacciona exercint una forca sobre el cos A d’igual magnitud i direccié que la
primera, pero de sentit oposat. | també en la conservacio del moment linial, ja
que a I'espai la presencia d’'una forca externa neta pot considerar-se negligible.

Konstantin Tsiolkovsky va imaginar-se una experiencia per tal de fer entendre
als seus contemporanis el principi d’accié - reaccié en els coets. En aquesta,
restava sol en una barca al bell mig d’'un llac. Si no es desitja utilitzar motor, ni
rems, ni vela, ni servir-se de les mans per remar, qué podia fer per avancar?
Doncs aplicar la tercera llei de Newton expulsant els objectes que hi hagués al
vaixell en sentit oposat al moviment desitjat, i el més rapid possible. Comencant
pels més pesats.

Si s'analitza la figura 1.4, es pot veure que totes les forces del conjunt tovera-
cambra de combustié s’anul-len excepte una: la que és deguda a la pressid
sobre el fons de la cambra de combustio i sobre les parets de la tovera.
Aquesta forca resultant és la que permetra impulsar el coet per cada diferencial
de massa que vagi expulsant (fig.1.5), al crear una forca en sentit contrari que
I'accelerara.

Combustion _p
Chamber a
Nozzle &
Y } s
-1 -

TTTATT

Fig. 1.4. Esquema de I'aplicacio de les forces en el motor coet
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=10 f= At

Vo Vi + 4V, W

<7 ol <7 Ch

Fig.1.5. Esquema de la impulsio del coet

Els principals parametres per considerar l'eficiencia dels motor coet son
'empenta (1.2) que son capacos de generar i 'impuls especific (1.3) que soén
capacos d’assolir.

T= m'vgasos + (Psortida - I:)ambient)' Asortida (12)

L'impuls especific es defineix com el periode durant el qual un 1kg de massa
de propel-lent ens proporcionara un impuls de 1kilopond. | €s un bon valor per
mesurar l'eficiéncia que els motor coet s6n capacgos de generar a I'hora
d’accelerar la massa expulsada, i depen basicament del sistema de propel-lent
(oxidant i combustible) que utilitzaran.

l,, =F/m-g (1.3)

S’han creat varis sistemes per tal de propulsar els coets i donar-los I'impuls
necessari en cada etapa de la missio: gas fred, combustible solid, combustible
liqguid monopropel-lent i bipropel-lent, motor ionic, etc.

| tot i que a l'actualitat s’utilitzen una mescla de totes elles depenent de les
caracteristiques de les missions especials, la que té més impuls especific i és
el principal sistema per tal de sortir de I'atracci6é gravitatoria, és el sistema amb
combustible liquid bipropel-lent, normalment Oxigen i Hidrogen. El precursor del
qual en fou també Robert H. Goddard en un llunya 1926, usant oxigen liquid i
gasolina com a propel-lents (fig.1.1).

A la seglent taula es pot observar I'impuls especific que donen les diferents
combinacions de combustibles. Com es pot veure, els motors ionics son de
llarg els que gaudeixen d’'un impuls especific més elevat, perd per contra es pot
veure que I'empenta que son capacos de proporcionar €s ben poca. El seu Us
per tant es reserva basicament per a sondes en missions de reconeixement,
per a qué es vagin accelerant gradualment, ja que a l'espai petites
acceleracions permeten assolir grans velocitats.
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Taula 1.1. Comparacié del impuls especific de diferents combustibles

Tipus Propel-lent Isp (buit) Empenta (N)

Gas Fred N2, NH3 50-75s 0,005-200
Combustible solid Al + oxidant 280-300 s 50 -5-10°
C.liquid N2Oa, Ho0, | 150-220's 0,01-0,1
monopropel-lent

C.liquid =100
bipropel-lent H,+0, 450 s 50 -5-10
Motor ionic Xe, Ar, Hg, Cs | 2000-6000 s 5-10°-0.5

En els llancaments a qué estem habituats, els coets solen usar la combinacio
de combustible solid i combustible liquid. | és en la primera etapa de
I'enlairament quan es fan servir els coets de combustible solid, que tot i
proporcionar un impuls inferior als de combustible liquid, donen també una gran
empenta. Els coets de combustible solid tenen com a caracteristica que
I'oxidant i el fuel ja es troben mesclats com una massa solida dins la cambra de
combustio, i que no permet el seu funcionament de manera intermitent, a
diferencia dels coets amb propel-lent liquid.

Observant la fig.1.6, es pot apreciar com els combustibles liquids bipropel-lents,
com poden ser I'hidrogen i 'oxigen, donen un impuls especific dos ordres de
magnitud inferior als ionics, perd per contra I'empenta que son capacgos de
generar €s molt meés elevada, de 5 ordres de magnitud superior.

Aixi, tal i com es pot observar, els sistemes operacionals que existeixen a
I'actualitat i que proporcionen molta empenta, donen poc impuls especific. |
viceversa.

SPECULATIVE MOTIVE PHYSICS

108

108

Expand the Frontier

104 4 Omuiplanetary

Specific Impulse (secs)

10 =

107 = ; ; T T 1
10% 10+ 107 10?2 101 1 10 102

Vehicle Acceleration or T/W Ratio (g’s)
C:) Unproven Technolozy (TRL 1-3) Q Demonstiated Technology (TRL 4-6) . Operational Systerns (TRL 7-8)

Fig.1.6. Grafic comparatiu dels diferents sistemes de propulsioé segons I'impuls
especific que assoleixen i 'empenta que proporcionen
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CAPITOL 2. LA TOVERA

La tovera convergent — divergent (C-D) és segurament I'element més important
i imprescindible associat amb la propulsio i ejeccié de gasos a alta velocitat.
Fou creada per I'enginyer Carl de Laval, el 1890, a finals del segle XIX, per
augmentar la velocitat del flux de vapor fins a velocitat supersonica i treure’'n
d’aquesta manera el treball (2.1) a partir de la seva energia cinetica, en lloc de
la seva pressio.

(2.1)

5

I
>
m

1
N |-

S
BN

|
N

S
o

La tovera €s un enginy basic del sistema motor coet, que es troba al capdavall
del mateix. Com que es necessita que el motor coet assoleixi la maxima
eficiencia s’ha d’aconseguir una velocitat d’ejeccié dels gasos molt elevada. | la
tovera €s un element estatic que permet realitzar I'expansio del gas que passa
pel seu interior. Aquesta expansio fa que el gas intercanvii pressié per velocitat
| per tant aconsegueixi guanyar energia cinéetica.

Segurament es tracta de la part més important, ja que és el que ha de permetre

al coet gaudir d'una forta acceleracido i ser capa¢ de superar l'atraccié
gravitatoria que exerceix la Terra.

2.1. Geometria

El fet de qué el coet hagi d’assolir grans velocitats, fa que la geometria de la
tovera tingui un paper molt important. |1 €s per aixo que s’ha d’optimitzar bé la
seva geometria per tal d’obtenir les millors prestacions possibles.

Per tant, un dels parametres que interessa obtenir és la relacié de l'area en
funcié del Mach. Per treure-la, han de fer-se les segtients consideracions:

Que el flux dels gasos a través de les toveres és isentropic (adiabatic i
reversible), de manera que s'obté la seguent relacié entre pressio, densitat i

temperatu ra.
y yl(y-1)
P, P T



10 Estudi numeric del flux dins la tovera d'un motor coet

Que el flux que passa a traves de la tovera és continu en el temps, per tant
segons I'equacioé de la continuitat es té el seguent:

p-Av=ct (2.3)
La qual es pot reescriure aixi:

In(p) +In(A) +In(v) = K (2.4)

Si d’aqui s’agafen diferencials es tindra el segient:

do (dA  dv_

AT (2.5)
| si s'utilitza 'equacié del moment:

dp=-pwvdv (2.6)
Es pot reescriure I'equacio anterior de la segtient forma:

_dpovdv dA dv_ (2.7)

dp A v

| usant que el flux és isentropic, sent c la velocitat local del so:

do_1 2.8)

p ¢

Després d’'unes simples operacions, s'obté la relacié de I'area en funcié del
Mach, amb la qual es pot apreciar que Mach sera 1 quan el diferencial d’area
tendeixi a 0.

dA_ (., v
7;—(M 1)v (2.9)
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Les formes més tipiques a I'hora d’optimitzar les toveres, son la conica i la de
campana. Una mostra d’elles en son la tercera i la sisena tovera dissenyades
respectivament’. La geometria conica sol tenir un angle de divergéncia
constant d'uns 15° i és utilitzada pels coets de combustible solid per raons
d’economia i simplicitat en la seva construcci6. Mentre que la tovera de
campana sol tenir un angle de divergéncia gran immediatament després de la
gola, d’entre 30 i 45°, pero moderat a la seccid de sortida. Aquesta ultima, és la
usada pels coets de combustible liquid.

El fet de qué la tovera de campana creixi amb un pendent més rapid que les
conigues, fara que per a una mateixa expansio faci falta menys distancia de la
gola a la sortida.

Fig.2.1. Motor Vulcain 2

2.2. Ones de xoc

Al llarg del projecte s’ha pogut comprovar que una de les causes de no arribar
a obtenir una solucio al final de moltes de les simulacions era la creacié d’'una
ona de xoc.

Una ona de xoc és una discontinuitat en un flux supersonic. Es un procés que
es realitza a escala molecular de caracter clarament irreversible i adiabatic, en
el qual es produeix una compressié instantania del fluid que travessa la ona de
XoC.

% Veure capitol 3.
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Hi ha dos tipus diferents d’ones de xoc, depenent de l'angle que formin
respecte I'eix longitudinal del flux: les ones normals, en les quals la direccié del
flux no canvia ja que el xoc és perpendicular (normal) a la seva direccio; i les
ones obliques, les quals tenen una inclinacié diferent a 90° respecte el flux. En
ambdos casos que es presentaran tot seguit s’assumeix que I'equilibri local
termodinamic i quimic es manté durant I'ona de xoc.

J
dp, coupled imp, rie

ity Magnitud

Fig.2.2. Ona de xoc simulada amb la tovera n°3

La fig.2.2 mostra una ona de xoc simulada durant I'execucié del treball. Com es
pot apreciar hi ha dues ones de xoc obligies (linies vermelles), tot i que una té
una forma gairebé normal. La velocitat del flux decau just després de
sobrepassar aquesta pertorbacio que provocara un augment local de la pressio.
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2.2.1. Ona de xoc normal

Known To be calculated
Hy 1,
M P2
hy Iy
P 2
7, T
|

T

Normal
shock wave

Fig. 2.3. Esquema d’una ona de xoc normal

Es considera que una ona de xoc normal estacionaria és com la de la fig.2.3. Si
es coneixen totes les propietats termodinamiques del flux abans de I'ona, es
pot determinar com es comportara despreés. Utilitzant de nou les equacions de

la continuitat (2.9), el moment (2.10) i I'energia (2.11):

PU; = P,U,

2 2
pl + ,01U1 - pz + ,02U2

| considerant que la c, és constant, es compleix la segtient relacio:

_ oY

u,
P

(2.9)

(2.10)

(2.11)

(2.12)

Si es substitueix I'equacié anterior a la formula del moment i a la de I'energia,

s’obté el seguent:
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2
u
P+ ou; = P, +pz(h] (2.13)
P
2
[plulj
u; Ps
+—==h, +—— 2.14
h, o M > (2.14)
| es soluciona I'equacié per p i hy:
_ 2[4 _ P
P, =P+ oY (1 _j (2-15)
P
u? 0, )
h=h +2*1-| &~ 2.16
, =hy 5 (pzj (2.16)

Com que es coneixen totes les condicions d'abans del xoc, les uUniques
desconegudes sbn h, i p2 que van en funcio de la relacié pi/p».. Per conéixer els
seus valors s'utilitzen solucions numeriques:

1. Se li dona un valor a la relacié de densitats pi/p2 (per comencar 0.1 és
normalment prou bo). | es calcula h; i po.

2. Utilitzant les propietats d’equilibri termodinamic per a un gas a altes
temperatures (equacions d’estat) i sabent p, i hy, es calcula p..

3. Amb la nova densitat, p,, es calcula de nou la relacio de densitats pi/p».

| es van iterant aquests tres passos fins que convergeixi. Llavors utilitzant les
equacions d’estat amb p,, h, i p2 es calcula T,. | un cop es té T, es calcula la
velocitat després del xoc, us.

Pero en realitat la c, no és constant. | s’assumeix que el xoc és suficientment
fort. Per tant la T, sera més alta i darrere del xoc es produira moviment
vibracional i reaccions quimiques.

La diferencia fonamental entre les funcions amb c, constant o ¢, variable amb
reaccions quimiques és que els ratios de pressions (p1/p2) de densitat (p1/p2) i
d’entalpia (hi/h) en el primer cas varien amb el Mach i en el segon amb uy, p; i
Ti.
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2.2.2.  Onade xoc obliqua

Es una ona de xoc amb una inclinaci6 diferent a 90° respecte el flux. La
diferencia respecte el xoc normal és que et canvia la direcci6 del flux.

3

tan (f — 0y = -2

g
b

Fig. 2.4. Esquema de I'ona de xoc obliqua

Com es pot veure a la figura la diferencia fonamental d’'una ona de xoc obliqua
respecte una normal és la variacié en la direcci6. Aixd és degut a que, a
diferencia de les ones de xoc normals, les obliglies tenen una component
tangencial a la direcci6 del xoc que no es veu afectada. Aixi doncs, al disminuir
la component perpendicular i no la paral-lela, el flux es desvia en direccio a
'ona de xoc un angle theta, 8, (angle de deflexié del flux) respecte I'angle de
'ona, (3.

Sabent que la velocitat tangencial no varia es pot extreure que:

tan(f- @)= "2 =02, 0t (2.17)

tan(B - 6) = ‘\’I”'Z tan3 (2.18)

| utilitzant les férmules de I'ona de xoc normal amb aquesta ultima es poden
coneixer les seves propietats. Si s’agafen diferents angles i velocitats es pot
extreure un grafic $-6-V (fig.2.5).
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Fig. 2.5. Grafic 3-6-V

La imatge mostra els resultats amb una p; i T; fixada a una al¢cada donada.
Com es pot veure en cas que la c, varii amb reaccions quimiques (linia
discontinua), amb una constant adiabatica (y) de 1,4 els valors del grafic no
varien massa entre una velocitat de 5000ft/s i un Mach molt alt. Aixi doncs, com
en el cas de les ones de xoc normals, si la ¢, no és constant el Mach no és un
valor important, siné la velocitat, junt amb la pressio i la temperatura
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2.3. Analisi del flux en una tovera C-D

2.3.1.  Model del flux isentropic

A I'hora de comprovar I'efectivitat de la tovera De Laval, es fara la consideracio
de que el flux és isentropic. El flux isentropic es caracteritza per ser adiabatic,
ja que no hi ha transferéncia de calor, i tenir una entropia constant. Aixi mateix
es considera que €s un proceés reversible.

Si es té una tovera De Laval (fig.2.6) per la qual hi passa un flux isentropic
estacionari®, aquest arriba a I'entrada des d'un diposit, que bé podria ser la
cambra de combustié, amb una pressio i temperatura inicials determinades que
es consideraran com a totals. A més a meés, s’estima que l'area del diposit
tendeix a l'infinit i per tant que la velocitat amb que el fluid arriba és
aproximadament zero.

D’aquesta manera, el fluid és subsonic a la seccid convergent de la tovera.
Assolira la velocitat del so a la gola, i s’expandira isentropicament per la seccio
divergent, assolint velocitats supersoniques.

Tot i que l'area de la tovera canvia en funcié de la distancia al llarg de la
mateixa, i que per tant el flux és bidimensional, es fara la consideracié de que
les propietats del fluid només varien en la direccid x. | aixd és equivalent a
suposar que les propietats del fluid sén uniformes al llarg de la seva seccid
transversal. Aquest fluid, per tant, es defineix com a quasi unidimensional.

Convergent
section

Divergent
section

Throat
Rc&;crvo_ir —'r M=1

Py

Ty Flow

x

b
Vel

A>m

=
S — - -

I~

=

=

A
~
y

Fig.2.6. Esquema d’una tovera C-D

Els resultats previstos tedricament pel cas d’un flux isentropic son els segulents:

® Les equacions que el descriuen a I'annex 2.
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Fig.2.8. Relaci6 de la pressio
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Fig. 2.10. Relaci6 de la temperatura

En les quatre figures, la linia discontinua perpendicular a l'eix d’abscisses
mostra el punt en que es troba la gola de la tovera. Com es pot veure en la
fig.2.7 el flux assoleix la velocitat sonica a la gola i s’expandeix fins a la sortida
a velocitat supersonica. La resta de parametres, la pressio, densitat i



La tovera 19

temperatura, decauen al llarg de I'expansié. Tots ells, pero, tenen una relacio
de valors a la gola respecte els parametres inicials que es manté siguin quines
siguin les condicions. Per tant si, per exemple, a I'entrada de la tovera la
temperatura inicial del flux és de 1000K, quan el flux arribi a la gola haura de
tenir una temperatura de 833K. | el mateix amb la pressio i la densitat.

2.3.2. Influéncia de la pressio externa

Una manera facil de veure el funcionament de la tovera C-D és imaginar-se que
es tenen dos cilindres amb diferents pressions units per aquesta tovera.

Fig. 2.11. Esquema mitjan¢ant I'Gs de cilindres amb diferents pressions

El cilindre A conté aire a alta pressi6 i fa el paper de la cambra de combustio.
La tovera connecta ambdos cilindres i ejecta els gasos del cilindre A al B, que
fara de diposit.

2.3.2.1. La secci6 convergent

Si un va controlant la pressio del cilindre B i va mesurant el flux massic que
passa a través de la tovera, el primer pensament que tindra sera que com meés
baixa posi la pressié a B, més flux massic hi passara per la tovera. | €s veritat,
perdo nomes fins a un limit. A partir del qual, per molt baixa que sigui la pressio
a B, no s’aconseguira fer passar més flux massic a través de la tovera. Quan
s’arriba a aquest limit el flux ha assolit velocitat sonica.

Com es veu a la fig.2.12, si sTaugmenta el radi de la gola es podria retardar
aguest efecte, pero tornaria a passar irremeiablement.
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Mass flow *
rate thru’
nozzle
/ —— Choked
1 2y, 0.5
(decreasing)

Fig. 2.12. Flux massic vers relacioé de pressions

El motiu pel qual el flux té aquest comportament té relaci6 en com es
comporten els fluids a la velocitat del so, Mach 1. Tal com mostrava la formula
2.9 en una tovera C-D Mach 1 només pot ser assolit a la minima seccié d’area.

Quan el flux a través de la tovera no ha arribat a la velocitat sonica, aquest és
Gnicament subsonic i es pot accelerar disminuint la pressié a la sortida,
augmentant a la vegada el flux massic. Pero un cop assoleix Mach 1, per molt
gue es disminueixi la pressid no s’aconseguira accelerar més el flux en la
seccio convergent, perquée s’hauria de moure el punt de Mach 1 més lluny de la
gola, i aixd no pot ser perqué és el punt on I'area és minima, i per tant el flux
s’estanca.

D’altra banda, pero, el model del flux de sortida de la secci6 divergent si que
pot canviar si es continua baixant la pressio. Tot i que el flux massic estara
limitat per la restriccié que s’acaba de veure, la velocitat d’ejeccié que es pot
assolir aniria en augment, i en conseguent, I'impuls del nostre coet.

2.3.2.2. Lasecci6 divergent

A la figura 2.13, es pot veure el flux a través de la tovera C-D quan és
completament subsonic, sense que el flux arribi a estancar-se. Aquest assoleix
la seva maxima velocitat a la gola, i llavors es desaccelera a través de la seccio
divergent fins que surt a fora en regim subsonic.

Ambient

Flaw decelerahing Nf=d
—

Flaw Foceferaibing i< »

nf=q

|(a) Subsonic flow |

Fig.2.13. Flux subsonic
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Si es baixés la pressio de 'ambient només fins al punt en qué fos Mach 1 a la
gola, el flux aniria meés rapid que a la fig. 2.13, pero continuaria estant en regim
subsonic.

(h) Flow just cholked
J

Fig. 2.14. Flux subsonic amb Mach 1 a la gola

Un cop s’ha assolit Mach 1 a la gola, fig.2.14, a mesura que es va baixant la
pressio de 'ambient s’anira augmentant la zona de regim supersonic. Al final de
la qual apareixera una ona de xoc normal que fara baixar de nou al regim sonic,
desaccelerant el flux.

A kabient

(c) Shock in nozzle|

Fig.2.15. Xoc normal a la part divergent

En el cas de la figura 2.16, es pot veure com respecte la 2.15, s’ha disminuit
encara mes el valor de la pressio de sortida fins al punt de deixar 'ona de xoc
just quan finalitza la tovera. Cosa que fa que continui sortint en regim subsonic
cap a 'exterior.

A ke nt
Charnbe ¥ ”?"';'E'f _—
Flow g, '.MI '"'_‘f';’

=1

fuf=

(d) Shock at exat

Fig. 2.16. Xoc normal a la sortida

Si es segueix disminuint el valor de la pressio de I'ambient, 'ona de xoc
s’encorba, i es genera un esquema complex de xocs i refraccions que inclouen
una mescla de flux subsonic i supersonic, a menys que la pressio de I'ambient
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sigui prou baixa perque només hi hagi flux supersonic. Com que el xoc que es
produeix ja no és normal, sin0 que es corba cap endins, es produeix una
contracci6 del flux a la sortida. | aixo és degut a qué la pressio a la sortida de la
tovera és menor que la pressié ambient. D’aqui que en aquest cas se I'anomeni
de sobreexpansio, ja que I'expansié del flux dins la tovera ha estat excessiva.

Ambient

Charmbe Thmat

Flaw 3oe.
=

(e) Overexpanded
Exp

Fig. 2.17. Flux sobreexpansionat

Si es disminuis encara més la pressi0 ambient, es podria canviar i fer
desapareixer I'ona de xoc. En el cas que la pressiéo de sortida fos igual a la
pressid ambient, condicié de disseny, s’hauria aconseguit un flux uniformement
supersonic.

|(i) Design condition |

Fig.2.18. Condici6é de disseny

Finalment, si es disminuis encara meés la pressio a 'ambient, fent-la més petita
que la de sortida de la tovera, es produiria un nou desequilibri de pressions. En
aguest cas s’anomenara sota-expansio. Les ones d’expansio es formaran a la
sortida de la tovera fent girar els extrems del flux gas6s de manera que es formi
una espécie de plumall, creant un nou tipus complex d’ona.

[(z)Underexpanded |

Fig.2.19. Flux sota-expansionat
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A la fig. 2.20 es pot veure la relacié de pressions al llarg de la tovera pels
diferents casos esmentats a dalt. Com s’observa, un cop el flux s’estanca a la
gola, la distribucio de pressions a la seccié convergent no canvia del tot amb la
pressid ambient. | si com en els dos primers casos, el flux no arriba a velocitat
supersonica, torna a augmentar gradualment la relacié de pressions. En canvi,
quan hi ha una ona de xoc al bell mig de la tovera, o just a la sortida, podem
veure com l'augment de pressié es dona de forma abrupte. En els casos de la
sobreexpansio i sotaexpansid del flux, es pot observar com augmenta o
disminueix abruptament la pressié del flux un cop fora de la tovera.

i)

-

L J

Thoat Exit
Distance down fhe nozzlie

Fig. 2.20.. Distribuci6 de pressions al llarg de la tovera pels casos esmentats
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CAPITOL 3. DEFINICIO DEL DISSENY

Definir el disseny d’'una tovera des del no res pot ser realment complicat. Aixi
que s’ha optat per agafar models de diferents llibres i del cas real del motor
Vulcain 2 de I'Ariane 5. D’aquesta manera s’han obtingut uns prototips® de
dimensions aproximadament reals i unes relacions d’area determinades per a
unes condicions de pressio fixades, per a saber amb certesa que a la realitat
funcionaven.

3.1. Presentacio dels dissenys ideats

Primer de tot s’ha agafat el disseny d’'una tovera C-D que es pot trobar al
capitol 7 del llibre Computational Fluid Dynamics [1] i s’ha reproduit mitjancant
AutoCAD 2008. Com es pot apreciar a la fig. 3.1 la tovera té un ratio d’area
d’entrada i sortida identic. | la seva forma segueix la seguent equacio:

A=1+22(x-15)* 0<x<3 (3.1)

A partir d'aquesta equacio s’ha passat a modificar-la, utilitzant I'area de la gola
del Vulcain 2, el primer terme de I'equacio 3.2, i canviant el factor multiplicador
de 2.2, per a qué la pendent fos més suau®.

A=005468+(x-15)2 0< x<3 (3.2)

Fig.3.1. Disseny 3D de la primera tovera

* Veure annex 3, taula 3.1: valors de la geometria.
® Veure annex 3, figura 3.1: grafic comparatiu d’'ambdés contorns.
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La segona tovera que s’ha reproduit, fou una que s’ha trobat a la pagina web
Richard’s Nakka [11] en qué es detalla la seva forma i angles en un esquema®
per a la seva posterior construccio.

Fig. 3.2 Disseny 3D de la segona tovera

La tercera tovera que s’ha dissenyat, és una adaptacio de la primera tovera per
tal de qué complis amb els ratios d’area del motor Vulcain 2’ que equipa el
llangador europeu Ariane 5.

Fig. 3.3. Disseny 3D de la tercera tovera

® Veure annex 3, figura 2.1.
" Veure annex 6, taula 6.1: caracteristiques del Vulcain 2
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La quarta tovera que dissenyada ha estat extreta d’un esquema® del llibre
Mechanics and thermodynamics of propulsion [2]

Fig. 3.4. Disseny 3D de la quarta tovera

La cinquena tovera, a diferéncia de les demeés, ha estat realitzada integrament
en OpenFOAM, per tal de provar la viabilitat del blockMeshDict® per aquest
tipus de geometries.

Fig.3.5. Disseny 2D axisimétric de la cinquena tovera

® Veure annex 3, figura 3.2.
° Veure apartat 4.1.2.
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De tots aquests dissenys, tant la segona tovera com la quarta no han donat cap
solucié ni per a un cas estacionari 0 no estacionari. Ni per Fluent, ni per
OpenFOAM després de varies simulacions amb diferents mallats, i per tant han
estat descartades.

3.2. Millora del contorn mitjangant un programa de Matlab

Al veure que la tercera tovera funciona correctament pel cas del flux isentropic,
se I'ha volgut dotar d’'una forma de campana, més aproximada a la forma de la
tovera Vulcain 2, que no pas el disseny de forma conica.

Per a aixd s’ha creat un programa’® amb Matlab que divideix la tovera en dues
parts: abans de la gola i després d’aquesta. El programa necessita els valors
de les arees d’entrada, de sortida de la gola i les seves posicions. A més a més
en cadascuna d’aquestes posicions es considera que les pendents sén nul-les.

Cadascuna de les divisions defineix una area que segueix la segient formula:
A=k X +Kyx* + KX +K, (3.3)

A cada divisio el programa agafa quatre valors. Per a la part convergent de la
tovera agafa les posicions de I'entrada i la gola i les seves respectives arees. |
per la part divergent torna a agafar la posicio i area de la gola, pero agafant la
sortida en aquest cas.

/_E&xo,Ao)

Xi,Al)

(xt,At

Fig. 3.6. Esquema de la posici6 dels diferents valors agafats

1% veure annex 3, apartat 3.
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A partir de I'equacié 3.3 sabent el valor de I'area en unes posicions concretes i
sabent que en aquestes "x" la pendent és nul-la es poden trobar (substituint i
derivant) les constants. Aixi doncs, a partir de la formula 3.3, es calculen N
punts que conformen la forma de la tovera.

La part convergent i divergent estan separades, per tant es pot modificar la
forma d’'una sense que el resultat afecti a l'altra. Aixi mateix, el hombre de
punts que es vulguin determinar per cada zona sOn completament
independents.

Figura 3.6. Tovera n°3 modificada amb el programa de Matlab
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CAPITOL 4. FLUENT VS OPENFOAM

Es té la percepcid generalitzada de qué els productes comercials, pels quals es
paga una quantitat de diners per a gaudir del seu Us sén millors que pels que o
no es paga res o simplement es fa una aportacié simbolica. Sembla, pero, que
dins el mén de la informatica aquesta idea no pot ésser més allunyada de la
realitat. Des de la irrupcié del programari lliure i de codi obert, impulsat pel
sorgiment del Linux, el niUmero de programes col-laboratius i sense anim de
lucre ha anat creixent any rere any. La majoria amb res a envejar als
comercials, els quals fins i tot s’han vist superats i han quedat enrere de
'avantguarda. Com seria el cas del Internet Explorer (Microsoft) vers el Firefox
(Mozilla).

Dins el mon de la dinamica de fluids també es poden trobar programes en les
dues vessants, tot i que els comercials son de llarg els més emprats. | es va
creure interessant, per tant, poder comparar les funcionalitats que oferia un
programa comercial amb el d’'un programa de codi obert.

D’entre els programaris que es dediquen a la simulacié dels fluids es va triar el
programa Fluent que desenvolupa I'empresa Ansys, un software comercial amb
molt de renom dins de la industria. L’altre programa que es tria, fou
I'OpenFOAM, un software de simulacié de fluids de codi obert que esta sent
incorporat cada cop més a diferents universitats aeronautiques. | es va creure
que era un bon candidat per a qué poguessin ésser comparats, i veure els seus
pros i contres. Tot i que per a ser precisos s’hauria de pensar en 'OpenFOAM
més com una llibreria de diferents programes, dels quals se’n agafen i compilen
els necessaris, o se’'n modifiquen i creen de nous per tal d’aconseguir una
aproximacio més exacta del model que es pretén simular.

En aquest punt per tant es pretén posar de manifest les respectives diferencies
a I'hora de fer-los servir, i les eines més rellevants que s’han hagut d’emprar
per a realitzar una tovera.

4.1. Geometria i creacio de la malla

4.1.1. Gambit

Per tal de realitzar la geometria de la tovera, aixi com el mallat del objecte a
analitzar, el fluent incorpora un programa addicional anomenat Gambit.

Orientar-se dins del Gambit és relativament senzill. La interficie esta dividida en
dues parts ben diferenciades: la part esquerra (pantalla negra) on el programa
va dibuixant les diferents operacions que se li van manant, i la columna gris
d’operacions, al marge dret.
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Just a sota de la finestra de dibuix hi ha una petita pantalla blanca on va
apareixent l'estat de les operacions realitzades, i una linia per escriure
comandes directament.

La columna d’operacions té un esquema molt ben jerarquitzat com es pot veure

a la fig.4.1. Depen del tipus d’operacio a realitzar es desplegara un sub-menu o
un altre.

¢ GAMEIT [ |

File Edit Solver Help Operation

(8 =]l

Vertex

- L[+ @
Coordinate Sys. W ll
Type Cartesian —

Glohal Local

8 [}

—
—

N

i

Label

|

apply | Reset | amse |

Global Control

| eowe 15 (| | G| o |

S

Transcript

default_idd668. Lok
Copyright 1388-2009, Fluent Inc. ALL rights reserved
http: //www. fluent. con

P = 4

Command: L

Fig. 4.1. Interficie del Gambit

A I'hora de conformar la geometria cal prémer la primera casella de la fila
operation, que permet crear-ne una de nova o modificar-ne una existent. Un
cop fet aixo apareixera el submena geometria on hi ha la opcioé d’anar dibuixant
punts (vertexs), linies (eixos), superficies (cares) i volums, respectivament. Dins
de cadascun d’ells apareixera un altre submenu on s’escriuran els punts que
conformin la geometria buscada, per agrupar-los primer en eixos i aquests
posteriorment en cares i/o volums, si conformen una regi6 tancada.

Cal dir gue com més punts es crein a I'hora de fer la geometria, sobretot en les
zones amb arcs, més acurada i precisa podra ser més tard la malla. | tot i que
es faran servir les coordenades cartesianes, el gambit permet dibuixar també
en coordenades esferiques i cilindriques, fent la conversi6 a cartesianes
(anomenada global) al instant tal com mostra la fig. 4.2.
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Create Real Vertex

Coordinate Sys. Ié::_sysl ﬂ
Type Cylindrical — |

Global Local
x: I i |26.92582403F
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1]
il

Label |

Apply | Reset | Close |

Fig. 4.2. Creaci6 dels punts

Tot i que el Fluent a través del Gambit ofereix aquest sistema per a la creacié
de geometries, s’ha considerat per a una major rapidesa del disseny utilitzar
ACAD. Primerament perqueé es tracta d’'un sistema més familiar, i segon perqué
comparat amb I'ACAD les funcionalitats del Gambit sén limitades i un pel
rudimentaries pel que fa a la creacié de geometries.

ACIS: Es el format que ens permet exportar una geometria feta en ACAD al
Gambit per a realitzar el posterior mallat.

A T'hora de fer la malla hi ha dues opcions: fer-la directament o preparar-la
abans mitjancant la sizing function. Aquesta Ultima opcio que es troba a I'Gltim
botd, el quart, de la fila d’operacions, ens permetra fer una malla més acurada
assignant les zones des d’'on es vol fer créixer la malla, amb el corresponent
valor d’inici, la seva taxa de creixement, i un valor final o limit.

En cas de qué no s’hagin triat els parametres adients en algun dels passos, es
pot modificar sense necessitat d’esborrar-la mitjancant I'eina modify sizing
function.

Tan si s’ha preparat la malla, com si no, per a mallar el cas cal seleccionar el
segon boté que hi ha a la fila d’operacions. Tot i que es recomana mallar les
diferents parts per separat (eixos, cares i/o volums), pot fer-se tot d'una vegada
directament.

Durant el procés s’haura de seleccionar quin tipus de geometria es vol per a fer
el mallat, entre les quals es troben la triangular equilater i la quadrilater.

Tot seqguit s’establira I'espaiat que es vol que hi hagi entre els diferents nodes
de la malla. Abans de donar I'ordre de creacio de la malla, si s’ha creat amb
anterioritat una size function es mantindra desactivada la casella per a qué la
ignori.
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El Gambit ofereix una opcié per guardar totes les comandes que s’han anat
executant en la creaci6é de la geometria i/o malla en un arxiu anomenat journal.
Executant-lo a posteriori, el Gambit permet a l'usuari refer tots els passos que
va dur a terme i modificar-los si es vol. Es una eina ben Util i interessant.

4.1.1.1. Cas particular

A I'hora de fer la geometria d’'una tovera s’ha utilitzat AutoCAD per a dibuixar-la
com s’ha comentat a I'apartat anterior. | mitjancant el format ACIS s’ha exportat
a Gambit per al seu posterior mallat.

Fig. 4.3. Imatge del ACIS exportat amb Gambit

S’ha creat una malla per dins de la tovera, ja que el volum de control que ens
interessa és el flux que passa per dins. Com que a la paret de la tovera és on hi
haura la capa limit del flux, és important que la resolucié de la malla sigui major
en aquella zona. Per tant s’ha creat una sizing function per la qual el mallat
prop de la paret €s ben petit i va creixent proporcionalment cap endins. Aixi
mateix, s’ha triat una geometria quadrilater per la malla ja que és la més optima
a I'hora de fer passar un flux, degut a que els triangles i els seus acabaments
en punxa podrien donar lloc a més imperfeccions.
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==

Fig.4.4. Geometria mallada

Per a uns calculs més acurats també es pot afegir una capa limit al llarg de la
paret, que sera el punt critic del flux. Perqué la capa limit surti millor és
convenient separar en dos la paret. Abans i després de la gola, perqué la forma
i direcci6 sigui la desitjada. Tot i aix0, després de contrastar la simulacié d’'una
mateixa tovera amb i sense capa limit (contorn blanc fig. 4.5), s’ha arribat a la
conclusié que si es fa una size function ben acurada com la de la imatge, no és
necessari definir una capa limit ja que els resultats no milloren.

i

Fig.4.5. Geometria mallada amb capa limit.

Un cop realitzada la malla se’n ha comprovat la seva qualitat. El rang de colors
que utilitza el Gambit va del blau al vermell, sent aquest altim el que indica una
pitjor qualitat. La part que es veu encara de color groc de la fig. 4.6 és perque
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les cel-les de la malla s6n ben petites: si s'amplia la imatge es pot veure
clarament si la zona tendeix al blau o al vermell.

Fig.4.6. Examinant la malla

Un cop comprovat que la malla és bona, cal definir les condicions de contorn de
la tovera. L'entrada de la tovera es designara com a pressure inlet, la sortida
com a pressure outlet, la paret com a wall, i I'eix longitudinal es designara com
a axis.

Les toveres que s’han emprat per a Fluent han estat en 2D axisimetric per a
una major agilitat en els calculs. D’aquesta manera el programa analitza la
seccio de la tovera com si hi fos completa i en 3D, perd0 mostrant-nos nomes
els resultats d’'una secci6é unidimensional.

41.2. OpenFOAM

Per a fer la geometria s’ha de crear un arxiu anomenat blockMeshDict, que és
un arxiu de text que conté una serie de paraules clau. Com el nom indica,
aguest arxiu permet dibuixar la geometria i alhora descriure com sera la malla.
OpenFOAM defineix la malla per blocs, i encara que representi el cas a
estudiar en 2D, la malla sera analitzada com si fos en 3D ja que el programa de
post-processatge, ParaView, només llegeix en tres dimensions. OpenFOAM
només treballa amb malla 3D i per tant, per a realitzar un estudi 2D, la direccid
gue no interessa no es malla.



Fluent vs OpenFOAM 37

Exemple d’'un blockMeshDict (fig.4.7):

convertToMeters 0.1;

vertices

(
(0 00)/0
(100)//1
a1o0)2
(010)/3
(000.2)//4
(100.0)//5
(110.10)/6
(010107

);
blocks

hex(01234567)(20201)
simpleGrading (1 0.1 1)

edges
(
);

patches

(

wall movingWall
3762
wall fixedWalls

0473)
(2651)
(1540)

)
empty frontAndBack

(0321)
(4567)
)
);

mergePatchPairs

(
);

La primera paraula clau que hi ha és el convertToMeters, que serveix per
escalar la geometria. Si es vol que aquesta sigui en mil-limetres s’haura
d’escriure un factor 107, si es vol en metres, un factor 1.

La seguent paraula clau és vertices, aqui s’ha d’anar definint un per un, i per
ordre, en cadascun dels plans coordinats, tots els vertexs de qué estara
composta la nostra geometria.

La tercera és edges. Si la geometria no conté zones corbes, es pot deixar en
blanc, ja que per defecte els vértexs s’'uneixen en linia recta. Si no, s’opta per
unir els vertexs amb una o diferents opcions: arc, simpleSpline (spline),
polyLine (varies linies), polySpline (varies splines), line (la opcié per defecte).
Totes, excepte ‘arc’, demanaran més d’un punt d’interpolacio.
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La quarta paraula clau és blocks. OpenFOAM defineix la malla unint diferents
blocs hexaédrics. Per definir un hexaedre es defineixen les dues cares que els
formen mitjancant els vertexs. El nimero de vértexs que el conformen han
d’anar ordenats d’esquerra a dreta, seguint la regla de la ma dreta amb el
vector superficie cap enfora. També ha de definir-se el nimero de cel-les que
contindra cada bloc en cada respectiva direccié X, y, z. A més a més és
important que les cares que fan contacte estiguin dividides amb el mateix
nombre de cel-les i que les cel-les limit coincideixin amb la posicié exacta de les
del bloc segtient. Per acabar, cal indicar amb el simpleGrading com s’expandira
el tamany d’aquestes cel-les al llarg del bloc. Aquesta funcionalitat déna la
relacio entre la mida de I'Gltima cel-la respecte la primera.

L’Gltima paraula clau és patches. | és on es defineixen els contorns de la malla.
El nom amb qué es denomini cada ‘contorn/zona’ sera clau per després
identificar-les rapid i poder establir les seves condicions.

Al blockMeshDict d'exemple hi ha wuna dltima funci6 anomenada
mergePatchPairs que no s’ha fet servir i serveix per unir diferents blocs que es
superposen.

N
X

Fig.4.7. Malla visualitzada amb Paraview

Un cop es tenen tots els punts de la malla definits, s’executa des de la consola
I'aplicacié blockMesh. Si la geometria que s’ha creat és coherent i es tanca bé,
OpenFOAM creara la malla. En cas contrari, apareixeran unes linies de codi
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dient aproximadament on esta l'error. | aguest és un dels punts més dificils del
seu us, i és que OpenFOAM t'obliga a revisar de dalt a baix i minuciosament la
geometria proposada, fins que aquesta pot unir-se i crear la malla sense cap
tipus de problema.

Un dels objectius del treball és poder comparar els resultats d’'una geometria
identica en ambddés programes. | vistes les dificultats de crear una malla amb
OpenFOAM, sobretot si conté més d'una part corba, per tal d’acomplir
I'objectiu, el més adient ha estat crear una malla que pogués ser emprada tant
per Fluent com per OpenFOAM. Una possibilitat que OpenFOAM ofereix
mitjancant I'eina fluentMeshToFoam. Amb ella OpenFOAM permet convertir els
.msh creats amb Gambit, per a ser utilitzats amb Fluent, en arxius OpenFOAM.

El fet de qué s’aconsegueixi el mallat sense passar pel blockMeshDict, fa que
sigui impossible canviar qualsevol aspecte referent a la geometria. Tan sols es
podra modificar I'assignacio de les diferents condicions de contorn.

Tot i aixo, el principal problema del fluentMeshToFoam és que no pot passar
directament una malla axisimetrica. Quan es passa la malla 2D realitzada amb
Gambit al OpenFOAM, aquest la converteix en una malla 3D d’amplada
unitaria, i per molt que estiguin definits els diferents contorns no la converteix
directament en la falca que es necessita. Per a poder obtenir-la cal una
aplicacio creada per usuaris anomenada makeAxialMesh.

wedge patch 2

wedge aligned along

coordinate plane

Fig.4.8. Esquema de la falca de 5°

Amb aquesta aplicacié el que es fa és rotar els plans que es defineixen com a
wedges respecte el que s’anomena axis, que €s un eix de rotacid. Aix0 es
realitza modificant un document dins de la carpeta system o directament
escrivint ‘makeAxialMesh —axis —wedge — wedgeAngle’. On axis sera I'axis que
'usuari hagi definit; wedge seran els frontAndBackPlanes en cas de que s’hagi
exportat la malla d’'una en 2D amb Gambit; i wedgeAngle, I'angle que se li vol
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donar. En aquest cas ha d'ésser 5°, perd com que és el valor predeterminat no
fara falta canviar-lo.

Tot seguit s'usa l'eina collapseEdges que serveix per acabar en punta les cares
en cas de qué sigui necessari.

Quina diferéncia hi ha entre una malla axisimétrica en Fluent respecte
OpenFOAM?

Per Fluent una malla axisimétrica és una malla en 2D on es defineix un axis
respecte on es fa la simetria axial. En canvi OpenFOAM defineix la malla
axisimetrica com una falca de 5°, o sigui, en 3D. On els plans que al fer la
revolucié desapareixen s’anomenen wedges, i es considera I'axis com a pla
de simetria (symmetryPlane).

OpenFOAM també permet exportar la seva malla cap a Fluent. En aquest cas,
I'aplicacié s’Tanomena foamMeshToFluent. Aixi com els resultats que s’obtenen
de les simulacions realitzades, mitjancant el foamDataToFluent.

4.1.2.1. Cas particular

La tovera que s’ha dissenyat’estd composta per 20 vértexs. Els quals
conformen un tall transversal en forma de falca de 5°. Per definir-la s’ha hagut
d’anar dins la paraula clau Patches, i on posa symmetryPlane axis definir una
linia com si es tractés d’'una superficie. Cal dir que les cares dels hexaedres
son superficies quadrades, per tant quan es defineix la patch inlet, al ser la
falca triangular, s’ha d’'usar un vertex repetit definint-lo com el primer i I'Gltim
punt de la superficie.

Per definir alguns edges de la paret de la tovera s’ha usat I'arc. Aquesta funcio
dibuixa un arc, entre els dos vertexs que li assignem i un punt d’interpolacio
entre ambdaés, de la seglient manera:

arc vertex1 vertex2 (Punt interpolacié [x y z])

' Veure annex 4, apartat 1.
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Fig. 4.9. Tovera axisimétrica en forma de falca de 5°

Mitjancant el Paraview es pot veure com ha quedat la geometria que s’ha
realitzat si el visualitzem com a solid, o la malla com a wireframe. D’aquesta
manera es comprova si és tal i com s’havia ideat o cal fer modificacions a la
geometria.

Fig.4.10.. Tovera mallada
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4.2. Simulacio

4.2.1. Fluent

Un cop es té la mallada la geometria amb Gambit, s’exporta com a mesh per a
poder obrir-la com a cas d’estudi al Fluent.

Primer de tot el que cal fer és comprovar la malla fent un check dins la barra
d’eines anomenada grid. Si el volum dona negatiu la malla estd mal feta,
donara problemes al fer la solucié i el programa no trobara mai els valors
esperats. Per tant haura de refer-se i tornar al Gambit, havent de refer potser
també part de la geometria. Mitjancant la funcio display grid, es pot visualitzar
la malla realitzada i comprovar prement a sobre els diferents contorns assignats
des del Gambit.

Cal veure també en quines unitats esta feta la malla, i escalar-la, mitjangant
scale, en cas de que sigui necessari.

Un cop fet aixo, cal assignar quin tipus de fluid i/o material es vol pel cas, i
especificar el valor de les diferents variables que hi apareixen, com pot ser la
calor especifica (cp). Els valors estandards, pero, solen venir proporcionats per
Fluent.

E FLUENT [axi, dp, coupled imp, rke, unsteady] |E@I&J
File Grid Define 5Solve Adapt Surface Q\spla_}r Plot  Report Parallel Help
Grid Check &

Domain Extents:
x-coordinate: min (m)
y-coordinate: min {m)

Uplume statistics:
minimum volume (m3): 3.957588e-007
maximum volume {m3): 2.191918e-003

total volume (m3): 2.802902e+000
minimum 2d volume {m3): 1.298301e-005
maximum 2d volume {m3): 3.611559e-004

Face area statistics:
minimum face area (m2): 3.505212e-0806 =

3.271080e+0008
1.80700800+0008

1.0856008e+888, max (m)
A.000000e+080808, max (m)

maximum face area (m2): 2.011408e-0882
Checking nunmber of nodes per cell.
Checking nunmber of faces per cell.
Checking thread pointers.
Checking number of cells per face.
Checking face cells.
Checking bridge faces.

Fig.4.11. Interficie del Fluent

S’ha de definir el model de solver que es vol emprar: Fluent en posa dos a
escollir: segregated (basat en la pressio) i coupled (basat en la densitat). El
primer es recomana per a fluids subsonics i el segon per a supersonics. Dins el
mateix submenu cal indicar que la malla és axisimétrica i el tipus de solucio que
es pretén buscar si estacionaria o no estacionaria.
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També ha d’activar-se I'equacié de I'energia per a qué tingui en compte els
intercanvis de calor dins el mateix fluid. | definir quin model de viscositat o
turbulencia es pretén seguir.

Un cop definit el conjunt d’equacions que buscaran una solucié pel nostre cas,
cal especificar les condicions de contorn (Define/boundary conditions). Abans,
pero, caldra especificar les condicions d’operacio, on s’haura de definir el valor
de la pressio operativa.

Definida la pressio operativa, cal indicar tot seguit quines son les condicions de
contorn de la tovera: tan de I'entrada, com de la sortida. | comprovar que I'axis
esta definit com a tal i no com un pla de simetria. En cas que les condicions de
contorn no hagin estat ben importades des del Gambit, o sigui, que per
exemple s’hagi definit I'axis com a paret, no hi ha cap problema, ja que pot
canviar-se facilment des del propi Fluent.

Abans de passar a solucionar el cas cal fer una série de passes més. Dins de
Solve, primer de tot cal anar a controls solutions i augmentar l'ordre de
discretitzacio a segon grau del mode turbulent. Alli mateix, es pot veure com el
Fluent, de manera predeterminada, té definit un nombre de courant de valor 5.

El nombre de courant (C) és un valor que té molta importancia a I'hora de
trobar una solucié analitica. | el seu valor ve determinat per la segliient equacio:

u-At-
- <

L <C (4.1)

El valor optim del nombre de courant és entre 0 i 1 i com es pot veure a
'equacié 4.1 ha d’ésser major que el producte de la velocitat del flux per
lincrement de temps, dividit entre lincrement de longitud. Per tant ens
interessa agafar valors petits de variacio temporal en cas que les cel-les de la
malla siguin massa petites, perque no canvii el valor del courant. O bé, just el
contrari, increments de temps més grans per a cel-les més amples. De les dues
opcions, la més interessant és reduir I'increment de temps o time step, per no
perdre precisio en cas de fer servir una malla més gran.

Tanmateix, el Fluent no déna cap valor entre 0 i 1, siné que el predetermina en
5. 1 aix0 és pergue no segueix la definicié general del nombre de courant, sind
una de propia ideada per Ansys.

Ara ja es pot inicialitzar el cas (Solver/initialize). Un cop dins caldra indicar al
Fluent des d’on vol que comenci a realitzar els calculs.

Un cop inicialitzat, el Fluent ens permet adaptar el gradient de la malla
(Adapt/Gradient) per tal de minimitzar els possibles errors que hi hagi a les
cel-les i trobar una millor solucio. Per exemple, dels tres metodes que Fluent
proposa: s’ha fet servir el del gradient que és el recomanat per simulacions de
fluid supersonic amb fortes ones de xoc. També hi ha un altre parametre a
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definir que és el de nomalitzacié, que serveix per escalar els valors de la
solucid, o sigui per refinar la malla, utilitzant un valor de coarsen i un de refine
threshold que serviran per adaptar-la millor.

A T'hora de buscar una solucié és recomanable adaptar la malla tot posant
primerament un valor minim i maxim de cel-les. L'adaptacio dinamica de la
malla fara que el solver estigui constantment refinant la malla davant la
proximitat d’'una ona de xoc conforme les iteracions avancen. El programa
identifica les ones de xoc buscant grans gradients de pressio.

Abans de comengar a iterar el cas per trobar una solucio, cal determinar també
el criteri de convergéncia per a les variables implicades en la resolucié
(Residuals). Com meés petit sigui, més acurada sera, tot i que no sempre els
valors podran arribar-hi. Un parametre estandard és 10,

Si es vol veure una animacio del cas en les iteracions que es vol executar,
nomes cal anar a animation, abans de comencar i definir la variable que es vol
seguir. Un cop acabades les iteracions, quan convergeixi o es decideixi que els
valors dels residuals sOn gairebé estacionaris, es pot anar a play animation i
veure la sequéncia d’'imatges que el Fluent ha anat creant. | si un ho desitja es
pot crear un video de la mateixa.

Residuals

150 200 2ED

lterations

Scaled Residuals

Fig. 4.12. Grafic dels residuals per a un cas estacionari
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Fig. 4.13. Grafic dels residuals per a un cas no estacionari

Si es decideix buscar una solucié no estacionaria caldra posar a part del
nombre de time steps, el valor de cadascun i el nombre maxim d’iteracions que
es vol per cada valor de temps.

Un cop es té una soluci6, es poden comprovar els diferents resultats de forma
visual amb el Grid contours per cadascuna de les variables implicades. On es
podra visualitzar el valor minim i maxim de cada propietat termofisica.

Per tal d’extreure els valors mitjans a la sortida de la tovera, s’empra l'eina
Report/Surface Integrals on seleccionant la opcié ‘Integral’ es mostra la suma
de tots els valors per cada propietat i contorn escollit en funcié de l'area del
contorn.

4.2.1.1. Cas particular

1. S’obre la malla creada amb Gambit per a poder-la analitzar amb fluent
com s’ha comentat a I'apartat anterior.

2. Es defineix el fluid com a aire, i se li indica que segueixi el model del gas
ideal. Es canvia el valor de la c, constant a variable™

3. A les condicions d’operacio, el valor de la pressio operativa es deixa a 0
ja que es vol treballar amb valors absoluts i no pas relatius.

2 vJeure annex 5, taula 5.1.
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El model de solver es defineix com a coupled implicid, ja que es treballa
amb flux supersonic. Es busca la solucio no estacionaria, i se li assigna
el segon grau de discretitzacio.

. S’activa I'equacio de I'energia, es defineix el model viscos de la k-epsilon

realizable. | es posa a grau dos el nivell de discretitzacié dels parametres
turbulents TDR (la epsilon ) i TKE ( la k).

Es comprova que els contorns estan ben designats, i es modifica el de
I'entrada del flux amb una pressi6 total de 1,15 10’ Pa i una d’estatica de
1,147 10’ Pa. A una temperatura de 2.545 K. A més a més, se li posaran
uns valors d'entrada per la TDR i la TKE, de 266..000 i 1.000
respectivament per tal de coincidir amb I'OpenFOAM, que soén els valors
que proporciona per a un flux turbulent. | el de la sortida es deixa amb
els valors per defecte: pressié: 0 Pa i 300 K.

. S'inicialitza el cas per l'inlet, s’adapta la malla pel metode del gradient i

es normalitza amb scale. Donant uns valors al coarsen i refine threshold
de 0.3 0.7 respectivament.

. S’executa amb un nombre determinat de iteracions o time step, com pot

ser 1000, depenent de si el cas és estacionari 0 no estacionari. |
s’espera a qué el Fluent calculi una solucid.
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4.2.2. OpenFOAM
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Fig. 4.14. Estructura dels arxius d’'OpenFOAM

Quan es crea un cas amb OpenFOAM aquest s’estructura en varies carpetes
basiques: system, constant i els directoris de temps.

A la primera carpeta, la system, és on es defineixen els esquemes i metodes
gue s'utilitzaran i el temps pel qual es solucionen les simulacions. Un cop dins
es troben com a minim tres arxius: el controlDict, que és el que marca l'inici i
acabament del temps, el time step, i el temps d’escriptura, entre altres; els
fvSchemes que és on hi ha els esquemes numeérics a aplicar segons les
equacions que requereix el cas; i les fvSolutions que és on hi ha els diferents
parametres per a la soluci6 de cada variable, tolerancies per a aquestes
variables (els residuals) i els parametres de l'algoritme principal, ja sigui el
SIMPLE (per a un cas estacionari) o el PISO (per a un cas no estacionari). Tot i
aixo a la carpeta del sistema també es poden trobar altres arxius, per exemple
el rotationDict que es crea amb I'execuci6 del programa MakeAxialMesh.

Al directori constant dins la subcarpeta polyMesh es poden trobar les propietats
de la malla, definides per diferents arxius. Aquests arxius defineixen les cares,
els punts, les condicions de contorn i les cel-les veines. Tots ells, excepte el
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blockMeshDict, son creats per la funcié blockMesh o I'importacié des d’un altre
programa, com per exemple des de Fluent.

A més a més dins de constant també es troben arxius que defineixen les
propietats termofisiques (thermophysicalProperties) i les condicions de
turbuléncia (RASProperties). N’hi pot haver més, com ara un que defineixi les
propietats de transport, on es defineix la viscositat, perd el nombre d’aquests
variara en funcié del solver utilitzat.

Dins del cas, es troben els directoris de temps. Excepte el ‘0", que és el que
dona les condicions inicials, els restant arxius amb valor numeric donaran les
variables fisiques del flux en cada punt de la geometria.

A la carpeta 0* es defineixen les condicions inicials per a realitzar la simulacié,
que poden variar depenent del solver. Per exemple, en un solver anomenat
sonicFoam només cal utilitzar pressio, temperatura i velocitat. Mentre que per
utilitzar el sonicTurbFoam, també sén necessaries k i epsilon.

Un cop inicialitzats els valors s'utilitza un solver, que és una aplicacio
d’OpenFOAM. Aquest pot ser un predefinit pel programa (sonicTurbFoam), o
un de modificat a partir d'un dels anteriors (sonicDynTimeTurbFoam).

Tot i aix0, es podria crear un solver des del no res. Pero la gran quantitat de
solvers predefinits i la simplicitat per modificar-los, fa que no sigui la opcié més
adequada. Ja que, haver d’escollir i escriure tots els processos, llibreries i
variables que utilitzara, és un procés complex.

En cas de voler implementar que la c, varii en funcié de la temperatura,
I'OpenFOAM utilitza una opci6 anomenada janafThermo. Aguesta, necessita
que se li afegeixin valors de les taules de Janaf** de 7 coeficients. Unes taules
gue contenen les principals propietats termodinamiques i quimiques de cada
molecula com poden ser la c,, I'entalpia o I'entropia.

En aquest projecte s’han utilitzat les dades extretes de la nova base de dades
de la NASA amb format Fortran. Aquest nou format, amb nou coeficients, déna
amb pogues linees les propietats quimiques i I'evoluciéo amb la temperatura de
la c,, 'entalpia i 'entropia, mitjancant les seglients férmules:

C. (T)/R= aT?+aT '+a,+aT+aTl’+aTl’+aT"’ (4.2)

_ InT T, T2 _T° T b
H°(T)/RT=aT?*+a,—+a,+a,-+ta;—+a,—+a,—+— (4.3
(T) a ey TR AT Ay (4.3)

'3 Veure annex 4, apartat 2.1.
4 Veure annex 4, apartat 2.4.
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-2 2 3 4

S° (T)/R:—alTT—aZT’l+a3InT +a4T+a5T7+a6T?+a7T7+b2 (4.4)

Com es pot comprovar, totes elles depenen d’unes constants ai, ap, as, as, as,
as i a7. | en el cas de I'entropia i I'entalpia, a més a meés, hi ha un offset, b i ba.
Les dades es mostren d’aquesta manera.

Air Mole%:N2 78.084,02 20.9476,Ar .9365,CO2 .0319.Gordon,1982.Reac

29 9/95N 1.56170 .41959AR.00937C .00032 .00000 0 28.9651159 -125.530
200.000 1000.0007 -2.0-1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 0.0 8649.264
1.009950160D+04-1.968275610D+02 5.009155110D+00-5.761013730D-03 1.066859930D-
05

-7.940297970D-09 2.185231910D-12 -1.767967310D+02-3.921504225D+00
1000.000 6000.0007 -2.0-1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 0.0 8649.264
2.415214430D+05-1.257874600D+03 5.144558670D+00-2.138541790D-04 7.065227840D-
08

-1.071483490D-11 6.577800150D-16 6.462263190D+03-8.147411905D+00

En aquesta taula la temperatura és partida en dos intervals: de 200 a 1000 i de
1000 a 6000. Cadascun dels quals consta de tres linees:

200.000 1000.0007 -2.0-1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 0.0 8649.264
1.009950160D+04-1.968275610D+02 5.009155110D+00-5.7 61013730D-03
1.066859930D-05

-7.940297970D-09 2.185231910D-12 -1.767967310D+0 2-3.921504225D+00
Tin Tfin exponents H( 298.15)-H(0)

al a2 a3 a4 a5

a6 a7 bl b2

En aquests en primer lloc hi ha la temperatura d'inici i la final. Després els
exponents de I'equacié de cy/R, que sempre son els mateixos. L'dltim valor de
la primera fila és la diferencia d’entalpies entre la temperatura ambient i 0 K. A
part de les temperatures inicial i final, els valors de la segona i tercera fila s6n
els realment importants per la configuracié del programa.

La llibreria janafThermo utilitza la segiient expressio per calcular c,:
C, =R(((a,T+a,)T+a,)T+a)T +a,) (4.5)

Per utilitzar aquesta opcié (janafthermo) és necessari primerament modificar
I'arxiu janafThermol.H per a queé tingui en compte els set coeficients i no només
cinc, utilitzant aixi I'equacié 4.2. En segon lloc, cal donar-li dos intervals de
temperatura, des de la minima fins a una intermitja i des d’aquesta fins a la
maxima. Aixo és degut a que en cadascun d’aquests intervals els coeficients
seran diferents. Per tal que funcioni el janafThermo cal afegir les tres
temperatures anteriorment citades, i els coeficients de c, i les constants



50 Estudi numeric del flux dins la tovera d'un motor coet

d’integraci6 de l'entropia i I'entalpia, per a cadascun dels intervals de
temperatura.

Posades totes les dades necessaries, quan es simula el cas, aquest va creant
carpetes amb el nom del instant de temps i al seu interior les dades dels valors
de cada variable per a cada cel-la.

Mentre dura la simulacié, es poden anar veient els resultats mitjancant el
ParaView. El Paraview és una interficie grafica que mostra la malla i els
resultats obtinguts a la simulacio, si n’hi ha, i permet aplicar eines de post-
processat per tal de presentar els valors al gust del usuari.

Un factor a tenir ben en compte durant la simulacio és el pas de temps variable.
Per variar el nombre de courant, com s’ha vist en el cas del Fluent, es pot
canviar la mida de la malla o el valor del timestep. A diferencia del Fluent, aqui
Si que interessa que durant les simulacions es mantingui sempre entre 0 i 1.
Tanmateix, es pot donar el cas que amb un timestep continu el nombre de
courant augmenti superant els limits desitjats:

Time =0.017131
Courant Number mean: 5.84054e+38 max: 3.29039e+43

La millor opci6 per tal de solucionar-ho és variar el temps. Per tant s’haura de
modificara el controlDict™ per a qué la opcié adjustTimeStep estigui activada. A
meés a més, caldra especificar un nombre de courant maxim, com pot ser de
0'2.

adjustTimeStep  yes;
maxCo 0.2;

Pero no tots els programes tenen implementat el codi necessari per a fer-ho.
Com es veura al seglent apartat en el cas particular.

4.2.2.1. Cas particular

Obtinguda la malla mitjancant el blockMesh, el que cal fer és escriure en primer
terme les condicions inicials a la carpeta 0, a cadascun dels contorns definits: a
'entrada i a la sortida els mateixos valors que hem vist al apartat de Fluent.
L'eix axisimetric ha de definir-se com un pla de simetria (simmetryPlane), els
wedges, anomenats per defecte frontAndBackPlanes, els costats virtuals de la
falca, definits com a wedges, i, finalment, abans d’executar el solver, establir
les condicions temporals de la simulacié mitjancant el controlDict.

El solver que s’ha utilitzat ha estat el sonicDynTimeTurbFoam. Aquest no €s un
solver existent, sind que s’ha creat a partir d’un altre anomenat sonicTurbFoam.

!> Veure annex 4, apartat 2.2.
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Tanmateix, fent el mateix procediment que s’explicara tot seguit, a partir del
sonicFoam es pot crear també el sonicDynTimeFoam.

La diferéncia entre ambddés és que el que s’ha usat és per a regims
transsonics/supersonics transitoris per a un flux turbulent de gas compressible.
Mentre el segon és per a regims transsonics/supersonics transitoris d' un flux
laminar de gas compressible.

En cap dels dos solvers existents hi ha I'opcié dels increments de temps
variable. Es per aixd que s’ha hagut de canviar el codi per tal d’obtenir-lo. Per
fer-ho ha de modificar-se I'arxiu.C i el files. Al primer arxiu hi ha les instruccions
que utilitza el solver i al segon s’especifica el nom i la direccié d’aquest per tal
d’'usar-lo.

Per tant, per fer que el temps sigui variable només cal afegir-hi uns includes®® al
codi (‘arxiu’.C) que fan que el programa utilitzi aquesta funcié. | per a poder
utilitzar-lo com si d’'un nou solver es tractés, cal modificar I'arxiu files canviant-li
el nom i la direccié on es busca. Un cop fet aix0 es crea i s’actualitza la bash,
gue és un fitxer del Linux que permet executar les aplicacions des de qualsevol
carpeta, creant rutes directes al directori on es troba.

Com a resultat, quan s'utilitza un solver amb el temps compressible, se li
afegeix a les dades donades el deltaT, ja que no és el valor constant que
s’havia especificat en el cas d’'un timestep constant.

Time = 0.0207465
Courant Number mean: 0.00664276 max: 0.200039
deltaT = 2.4062e-07

'® Veure annex 4, apartat 2.3.
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4.3. Comparativa

Un cop vist el funcionament basic d’ambdds programaris i la seva aplicacié pel
que fa als casos particulars, es poden treure varies conclusions. En quant a la
geometria i mallat, tot i que 'OpenFOAM permet fer-les des de zero mitjancant
el blockMeshDict és molt més practic, rapid i visual, importar-les des de
Gambit/Fluent. A més a més, la utilitzacié del ACAD 2008 per fer la geometria
estalvia temps a I'’hora de definir els punts, ja que amb menys punts permet fer,
per exemple, una spline més semblant a la desitiada que no pas amb el
blockMeshDict.

S’ha de tenir en compte que, com s’ha explicat abans, una geometria en
OpenFOAM ha de ser sempre en 3D. Per corregir els problemes de
compatibilitat que sorgeixen a I'hora d’importar una malla axisimetrica des de
Fluent cal rotar una de les seves cares per tal que adapti la forma de falca. Si
no es fa, OpenFOAM el converteix en un objecte d’amplada unitaria impedint la
seva correcta simulacio pel cas buscat.

En el moment de mallar, el problema torna a ser semblant al de la geometria
pel que fa a 'OpenFOAM. El no poder previsualitzar la malla, fa que sigui
necessari crear una geometria nova cada vegada que es vulgui modificar.

A I'hora de simular, amb el Fluent hi ha la opcid de visualitzar els resultats per
cada iteracio o time step amb la funcié animation, mentre amb I'OpenFOAM es
pot visualitzar a través del Paraview. La diferencia és que mentre el Fluent les
deixa visualitzar en temps real, OpenFOAM a través de Paraview tan sols
permet la visualitzacio dels instants de temps previs a I'execucio de I'aplicacié.

Una altra diferencia basica es troba a I'hora de canviar de solver. A
I'OpenFOAM aquest fet comporta posar arxius diferents i modificar-los, mentre
que al Fluent el canvi de solver produeix un canvi automatic de les opcions
valides a la interficie. Facilitant la feina a l'usuari. A més a més, OpenFOAM a
diferencia del Fluent no proposa valors orientatius per les condicions donades. |
han d’ésser calculats o bé estimats a partir de tutorials semblants.

Tots dos programaris ofereixen la possibilitat de cercar la solucid6 en forma
estacionaria 0 no estacionaria. Per fer aixo utilitzen els algoritmes SIMPLE i
PISO, pel cas estacionari i no estacionari respectivament.

Finalment cal dir que tant Fluent com OpenFOAM segueixen un esquema ben
definit i semblant a I'hora de preparar el cas per a ser simulat.
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CAPITOL 5. ANALISI DELS RESULTATS

En la primera part d’aquest capitol s'exposen primerament els resultats de les
simulacions dutes a terme amb la primera i la tercera tovera, ambdds coniques.
El flux s’ha analitzat mitjancant Fluent, en aquest cas aire, amb un calor
especific (cp) de valor constant i estandard: y=1,4. Tot seguit s’han comparat
els valors resultants respecte els teorics del flux isentropic, i s’ha comprovat la
influéncia de la conductivitat termica i de tenir un calor especific variable. En els
resultats simulats, per a un cas estacionari, s’ha optat per posar el valor limit
assolit localment a la sortida del flux, aixi com el seu valor mig al llarg de la
seva area de sortida. A més a més, s’ha calculat 'empenta que generaria la
tovera amb el seu respectiu impuls especific.

Vistos els diferents casos, s’ha comparat la diferéncia de resultats entre la
primera i la tercera tovera per a un cas no estacionari respecte 'estacionari.
Per a fer la comparativa nomeés s’ha usat el cas en qué es considera la ¢, i la
conductivitat térmica variables, ja que es considera que és el que més s’apropa
a la realitat, i per tant el més interessant d’analitzar.

En segon lloc s’ha avaluat quina de les dues formes de tovera déna millors
prestacions, si la tercera tovera en forma conica o la sisena en forma de
campana. Sabent d’antuvi que la forma de campana s’aproxima més a la forma
ideal per a I'expansio del flux. També s’ha realitzat a partir del cas amb c; i
conductivitat térmica variable, per les raons exposades a I'anterior paragraf.

En tercer lloc es presenten els resultats obtinguts per la cinquena tovera, feta
integrament amb OpenFOAM, considerant el flux isentropic amb c, i
conductivitat téermica amb valors constants.

| per acabar, s’ha analitzat una mateixa tovera, la tercera, amb Fluent i
OpenFOAM i s’han contrastat les diferéncies sorgides.

A les taules en qué nomeés s’ha posat un valor, aquest ha estat el valor mig. | a
totes les simulacions realitzades a les diferents toveres s’han considerat les
seguents condicions de contorn: 115 bars d’entrada, una temperatura inicial de
2.545 K i una densitat inicial de 15,74 kg/m?®.
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5.1. Fluent

51.1. Tovera n°1

Taula 5.1. Resultats teorics del flux isentropic amb y=1,4

Tovera n°1 Model isentropic
Mach 5,6790
Psortida 10.188 Pa

DenSItat sortida

0,1039 kg/m°®

Tsortida 341,59 K

Pa=1atm Al buit
Empenta 867.813N | 1.101.428N
Isp 173s 219s
511.1. Casl

Taula 5.2. Resultats simulats considerant la ¢, i la conductivitat termica

constant
o Cas1
Tovera Valor limit Valor Mig

Mach 5,5475 5,3165

Psortida 9910 Pa 12.045 Pa

Densitat soiga | 0.0671 kg/m>® | 0.1135 kg/m°

Tsortida 354.06 K 433,63 K
Pa=l1atm Al buit

Empenta 801.381N 1.035.138N

Isp 159s 206s

Com es pot comprovar, tot hi haver-hi diferéncies significatives pel que fa als
valors de pressio (+15%) i sobretot temperatura (+20%), la influéncia en el
impuls especific es veu reduida a una diferencia del 10%. Aixi com 'empenta
del coet, que es manté en valors similars al del Isp. S’ha de dir, pero, que si es
mira el limit maxim d’expansio, i no pas la mitjana dels valors a la sortida, la
diferéncia es veu drasticament reduida en totes les propietats excepte la
densitat. Cal destacar la pérdua d’'un 23% d’empenta en la tovera a I'atmosfera
respecte al buit.
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51.1.2. Cas?

Taula 5.3. Resultats simulats considerant la conductivitat térmica en funcié de

la temperatura

o Cas 2
Tovera ™l Valor limit Valor Mig

Mach 5,5431 5,3025
Psortida 9.840 Pa 12.369 Pa
Densitat sotiga | 0,0650 kg/m*® | 0,1131 kg/m®
Tsortida 354,89 K 54891 K

Pa=l1atm Al buit
Empenta 800.026 N 1.033.782 N
lsp 159 s 206 s

La inclusié de la conductivitat termica afecta d’una manera ben notoria la
temperatura del fluid. Fent-lo augmentar 125K. La resta de parametres es
mantenen practicament invariables, amb variacions menors al 3% respecte el
cas 1. D’altra banda, els valors limits tampoc varien gaire, en aquest cas ni tan
sols la temperatura.

51.1.3. Cas3

Taula 5.4. Resultats simulats considerant la conductivitat térmica i la c, en
funcié de la temperatura

Tovera n°1 . Cas3 -
Valor limit Valor Mig

Mach 4,9578 4,7889
Psortida 12.762 Pa 15.478 Pa
Densitat soida | 0,0642 kg/m*® | 0,1003 kg/m°
Tsortida 520,93 K 715,27 K

Pa=l1atm Al buit
Empenta 837.036 N 1.070.793 N
lsp 175 s 223 s

Implementant una c, variable en funcié de la temperatura, es pot comprovar
com tots els valors es veuen significativament afectats. La variacié de la c,
comporta que la temperatura final es vegi augmentada encara meés, degut a
qué hi ha una major interaccid entre les molécules. Aquest augment fa
augmentar la seva pressio i la velocitat a la qual un flux es considera sonic. Per
tant el Mach del fluid es veu disminuit.
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1 Mumber .
FLUENT dp, coupl

Fig. 5.1. El Mach per la tovera n°1 cas 1

Contours of Mach Mumber

FLUENT £

Fig. 5.2. El Mach per la tovera n°1 cas 2
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Contours of Mach Mumber Ju
FLUENT B dp, coupled

Fig. 5.3. El Mach per la tovera n°1 cas 3

5.1.2. Tovera n°3

Taula 5.5. Resultats teorics del flux isentropic amb y=1,4

Tovera n°3 Model isentropic
Mach 6,1301
Psortida 6.381 Pa
Densitat sorida 0,0743 kg/m®
Tsortida 298,85K
Pa=1atm Al buit
Empenta 783.322 N | 1.106.448 N
Isp 158 s 223 s
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5.1.2.1.

Taula 5.6. Resultats simulats considerant la c, i la conductivitat térmica

Cas1

constant
o Cas 1
Toveran'3 Valor limit Valor Mig

Mach 6,0776 5,7642

Psortida 6.265 Pa 7.572 Pa

Densitat sorida 0,0271 kg/m® 0,0800 kg/m®

Tsortida 303K 358,30 K
Pa=1atm Al buit

Empenta 745.590 N 1.068.961 N

lsp 150 s 215s

Com es pot veure també a les taules anteriors, tots els valors teorics
s’aproximen a les propietats del flux al observar els valors limits, excepte la
densitat. La diferencia de pressio és d’'un 16% i la de la temperatura d’un 17%.
Tot i que els valors mitjans varien molt respecte el valors teorics, 'empenta del
coet i I'lsp varien només al voltant d’'un 5%.

51.2.2. Cas?

Taula 5.7. Resultats simulats considerant la ¢, en funcio de la temperatura

o Cas 2
Toveran3 Valor limit Valor Mig

Mach 5,4323 5,1857
Psortida 8.194 Pa 9.754 Pa
Densitat sorida 0,0286 kg/m® 0,0707 kg/m®
Tsortida 445,81K 509,17 K

Pa=l1atm Al buit
Empenta 785.331 N 1.108.702 N
Isp 166 s 234 s

Com s’ha vist anteriorment, la inclusi6 de la c, en funcio de la temperatura ha
comportat un canvi substancial en les prestacions del coet doncs el Mach ha
disminuit un 11%. Tot i aix0 I'impuls especific s’ha vist augmentat un 8%, degut
a que el flux massic disminueix al augmentar la velocitat i disminuir-se la
densitat. El fet de qué la Mach disminueixi és degut a qué la temperatura ha
augmentat molt.
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5.1.2.3.

Cas 3

Taula 5.8. Resultats simulats considerant la ¢, i la
funcié de la temperatura

o Cas 3
Tovera n"3 Valor limit Valor Mig

Mach 5,4271 5,1892
Psortida 8.208 Pa 9.754 Pa
Densitat sortiga 0,0286 kg/m® 0,0707 kg/m®
Tsortida 447,64K 553 K

Pa=1atm Al buit
Empenta 785.233 N 1.108.604 N
lsp 166 s 234 s

conductivitat térmica en

La variacié de la conductivitat térmica, com s’havia vist anteriorment, no ha
influit més que en un augment de quasi 2 K a la temperatura limit. La seva
inclusié ha comportat un augment de la temperatura mitjana del flux.

Com s’ha vist amb l'anterior tovera, els contorns del Mach sén molt semblants,
per tant només s’ adjunta la del tercer cas.

S a+00

Contours of M

FLUENT E.

Fig. 5.4. El Mach de la tovera n°3 cas 3



60 Estudi numeric del flux dins la tovera d'un motor coet

5.1.2. Estacionari vs no estacionari

Les solucions obtingudes fins ara eren considerant el flux estacionari. Per tant
s’ha agafat de nou la primera i la tercera tovera i s’ha buscat la solucié no
estacionaria per al cas 3 per comprovar si hi havia diferencia amb els valors
obtinguts en la soluci6 estacionaria. El cas no estacionari és un cas més
aproximat a la realitat, i és per aix0 que es vol observar com les oscil-lacions
temporals de les propietats del flux tendeixen als mateixos resultats que en el
cas estacionari, considerat ideal.

Taula 5.9. Resultats simulats considerant la conductivitat térmica i la c, en
funcié de la temperatura

Tovera n°1 No estacionari Estacionari

Mach 4,7642 4,7889
Psortida 15.342 Pa 15.478 Pa
Densitat sorida 0.0977 kg/ m® 0,1003 kg/m®
Tsortida 714,15 K 715,27 K

Pa=1atm Al buit Pa=1atm Al buit
Empenta 791.340 N 1.025.097 N | 837.036 N| 1.070.793 N
lsp 171s 222 s 175 s 223s

Taula 5.10. Resultats simulats considerant la conductivitat termica i la ¢, en
funcié de la temperatura

Tovera n°3 No estacionari Estacionari

Mach 5,1978 5,1892
Psortida 9.633 Pa 9.754 Pa
Densitat sorida 0,0707 kg/ m® 0,0707 kg/m®
Tsortida 548,12 K 553 K

Pa=1atm Al buit Pa=1atm Al buit
Empenta 784981 N | 1.108.352 N | 785.233 N | 1.108.604 N
lsp 165 s 234 s 166 s 234 s

Els resultats obtinguts per ambdds tractaments temporals del flux son
semblants en les dues toveres, sobretot en la tovera n°3. La diferencia maxima
es troba en I'empenta de la primera tovera, que és d’'un 5,5%. Aixi doncs, la
utilitzacié d’'un o altre metode es considera que no té una importancia rellevant
de cara als resultats finals.
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1, coupled imp, rke

Fig. 5.5. El Mach de la tovera n°1 en no estacionari

1 Mumber (Time

1, coupled imp, rke

Fig. 5.6. El Mach de la tovera n° 3 en no estacionari
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5.2. Campana vers Conica

La sisena tovera, que representa una millora de la tercera, ha estat simulada
considerant el flux no estacionari i els seus resultats han estat comparats amb
la tercera tovera.

Taula 5.11. Resultats simulats considerant la conductivitat térmica i la c, en
funcié de la temperatura

Tovera n°6 Tovera n°3
Valor limit Valor mig Valor limit Valor mig
Mach 6.207 5,7543 5.4272 5,1978
Psortida 3365 Pa 11.718 Pa 8186 Pa 9.633 Pa
Densitat soida | 0.0365 kg/ m® | 0,0676 kg/ m® | 0.0282 kg/ m® | 0,0707 kg/ m®
Tsortida 352.37 K 433,92 K 448.12 K 548,12 K
Pa=1atm Al buit Pa=latm Al buit
Empenta 843.524 N 1.191.980 N 784981 N 1.108.352 N
lsp 172s 242 s 165 s 234 s

Aqui es pot veure un cas que s’ha volgut estudiar des del principi com un
objectiu principal del projecte: la diferéncia en I'expansio del flux d’una tovera
conica (n°3) vers una de campana (n°6). Veient la taula, es pot comprovar que
la tovera amb forma de campana é€s més eficient a I'hora d’expandir el flux.
Aconseguint uns valors limit de pressi6é i temperatura de sortida menors, fent
que el flux assoleixi un Mach més alt.

Tot i aix0, al comparar els valors mitjos s’aprecia un augment de la temperatura
d'entre 80 i 100 K entre ambdos toveres. Aquest augment comporta una
reduccio del valor mig del Mach. Cal destacar que la diferencia entre el valor
mig i el limit en la tovera n° és, en el cas de la pressi6, molt elevada.
Tanmateix, pot ser possible ja que tots els valors limit sén locals.

El Mach, 'empenta i I'impuls especific son majors en la tovera n°6: un 9%, un
7% i un 4% respectivament. Tot i que els valors de pressi6 i temperatura,
difereixen bastant entre ambdos toveres, els altres valors de I'empenta i
I'impuls especific es mantenen similars.
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Contours of Mach Number (Tirme=1.1000

Fig. 5.7. El Mach de la tovera n° 6

Contours of Mach Number (Time=1.12

Fig. 5.8. El Mach de la tovera n® 3
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5.3. OpenFOAM

La cinquena tovera ha estat feta integrament amb OpenFOAM, i s’han
comparat els valors teorics del flux isentropic amb els obtinguts de la seva
simulacio considerant la ¢, i la conductivitat termica constants.

Taula 5.12. Resultats teorics del flux isentropic amb y=1,4

Tovera n°5 Model isentropic
Mach 3,56
Psortida 137.311 Pa
Tsortida 718,22 K
Pa=1atm Al buit
Empenta 231.666 N 598.867 N
lsp 447 s 1.155s

Taula 5.13. Resultats simulats considerant el model isentropic amb ¢, i la
conductivitat termica constants

Tovera n°5 Model Cp=const.
Mach 3,227
Psortida 133.361 Pa
Tsortida 843,33 K
Pa=1atm Al buit
Empenta 217.215N 584.417 N
lsp 418 s 1.127 s

Observant les taules, es pot veure com la diferéncia més gran entre valors es
produeix amb la temperatura (15%), seguida de la Mach (10%). La pressio es
manté molt semblant (< 3%), i la diferencia amb I'empenta proporcionada i
I'impuls especific assolit és d’un 6%. El que més sobta, havent vist els valors de
les toveres anteriors, és el gran impuls especific que aquesta configuracio
aconsegueix.

La diferéncia es deu a qué el flux massic és entre 9 i 10 vegades més petit. Per
tant, tot i que I'empenta que assoleix és unes quatre vegades inferior, pot
assolir un major temps d’impulsié. Tanmateix, aquest no es considera un valor
real, ja que el maxim impuls que un endoreactor quimic ha assolit mai son
500s.
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Fig. 5.9. El Mach de la tovera n°5

5.4. Fluent vs OpenFOAM

S’ha simulat a més una tovera idéntica, en aquest cas la tercera, amb Fluent i
OpenFOAM per veure la diferencia de resultats entre ambdds programaris.
S’ha avaluat el cas no estacionari, ja que com s’ha comprovat anteriorment no
hi ha diferéncies apreciables entre els dos tipus d’analisi temporal.

Taula 5.14. Resultats simulats considerant el model isentropic.

Tovera n°3 No estacionari
Fluent OpenFOAM

Mach 5,4272 5,8321
Psortida 7.531 Pa 6.700 Pa
Tsortida 355,93 K 370.65 K

Pa=1atm Al buit Pa=1atm Al buit
Empenta 745714 N| 1.069.085N| 747.106 N| 1.107.558 N
Isp 150 s 215s 152 s 225s

A primera vista es pot comprovar que els valors d’ambdés casos difereixen.
Sobretot en els valor de la pressi6. Pero pel que fa a I'empenta i I'impuls
especific son molt semblants.

Considerant que es tracta de la mateixa malla i havent estat simulades amb les
mateixes condicions de contorn, es considera que les diferéncies poden ser
degudes per:

» El tractament de la malla: ja que en el cas de Fluent es simula una
superficie plana amb simetria axial. Mentre que I'OpenFOAM, com hem
vist al llarg del treball, utilitza una falca de 5°.
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El solver emprat: tot i que tant 'un com l'altre es basen en la densitat per
a fer els calculs, les tolerancies utilitzades i els métodes de linealitzacio
son diferents.

Contours h Murmber (Time Jul
dp, coupled imp, rke

Fig. 5.10.. El Mach de la tovera en Fluent

Ma
146 291

Fig.5.11. El Mach de la tovera en OpenFOAM
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CAPITOL 6. DISSOCIACIO DE LES MOLECULES

Fins ara el que s’ha vist ha estat el model del flux que passa a través d’'una
tovera sense reaccions quimiques. Perd en un cas real, aguest model a altes
temperatures é€s molt més complex i es produeixen dissociacions i
recombinacions de les molecules. Tot i que per a I'estudi s’ha utilitzat aire, els
motor coet bipropel-lents, per exemple, fan la combustié mitjancant un oxidant i
fuel, com poden ser oxigen i hidrogen respectivament. Els reactius s’escalfen al
llarg de la cambra de combustidé i sOn expulsats, recombinant-se, a altes
temperatures a través de la tovera, on assoleixen la velocitat supersonica.
D’aquesta manera, no es pot considerar el flux com a calorificament perfecte
(tot i que tampoc en el cas que només s’ejectés aire). | aixd comporta que el
valor de la constant adiabatica gamma, o altrament dita, index d’expansio, deixi
de ser un valor constant i varii en funcio de la temperatura en cada punt del flux
de la tovera.

6.1. La influéncia del calor especific en les reacc  ions
A la seguent taula per a l'aire sec, es pot veure com el canvi del valor de

gamma és significatiu a altes temperatures. Només cal fixar-se en el salt que hi
ha dels 1.000 als 2.000°C.

Taula 1.1. Valors de gamma respecte la Temperatura per l'aire sec

T gamma
0°C 1,403
20°C 1,400
100°C 1,401
200°C 1,398
400°C 1,393
1.000°C 1,365
2.000°C 1,088

La c, és constant i té un valor de 5/2R quan les molécules només tenen energia
translacional i rotacional, i considerem negligibles I'energia vibracional i
electromagnetica, que és I'tltim estadi que s’'assoleix.

Si s’observa la fig.6.1 es veu com la gamma i la temperatura van associades a
I'nora de determinar I'energia de les molecules diatomigues, com ho sén
I'hidrogen i I'oxigen.

Fins a 600 K només hi ha energia per a provocar un moviment translacional i
rotacional. A mesura que s’augmenta la temperatura, es va activant el
moviment vibracional. | sera quan aquest arribi al limit de la seva capacitat, i
sigui molt intens, quan s’entrara a la fase en que les molécules poden
comencar a dissociar-se .
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Figura 6.1. Variacié de la ¢, per a un gas diatomic

6.2. Dissociacio

Si un imaginés tenir una massa d’aire, es trobaria que a grosso modo, per cada
mol d’aire n’hi ha, a temperatura i pressi6 ambient, 0.8 de Nitrogen i 0.2
d’oxigen. Si mantenint la pressio constant comenca a augmentar la temperatura
del gas, es pot observar com rapidament hi ha un decreixement de la fraccié
molar d’ambdues molecules, i aix0 passa perque tant el nitrogen com l'oxigen
assoleixen rapidament el maxim d’energia vibracional i comencen a dissociar-
se.

Es calcula que I'oxigen comenca a dissociar-se per sobre els 2.000 K i que als
4.000 K ja esta completament dissociat.

El nitrogen per la seva banda comenca a dissociar-se en nitrogen monoatomic
per sobre els 4.000 K, i no és fins als 9.000 K que es considera completament
dissociat.

Com es pot veure a la figura 6.2, per sota dels 4.000 K, el nitrogen dissociat
tendeix a agrupar-se amb l'oxigen per formar Oxid de nitrogen, que apareix
durant un interval que va dels 2.000 als 6.000 K, amb un maxim de fracci6
molar pels 3.500 K.
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Fig. 6.2. Dissociaci6 de les molecules d’oxigen i nitrogen

L’hidrogen, per la seva banda, es considera que pels 5.000°C, a pressio
ambient, ja s’esta dissociant. Per tant, tenint en compte, que a més pressio cal
més temperatura per arribar a la dissociacio, la majoria de reaccions que es
produeixin en I'ejeccid dels gasos seran entre molecules d’hidrogen i atoms
dissociats d’oxigen. Tot i aix0, si incrementem la pressié entre molécules
disminuim la dissociaci6 entre elles (i viceversa).

Un cop s’arriba a la dissociacio, si a una matéria se li continua donant
temperatura, arribara un punt en quée es comencara a ionitzar degut a la pérdua
d’electrons. | és llavors quan es pot passar al quart estat de la materia, el
plasma, que €s un gas ionitzat que es caracteritza per estar constituit en gran
part per cations i on la majoria dels electrons que I'envolten resten lliures. Aixo
fa que sigui un bon conductor electric i que respongui fortament a camps
electromagnetics.

H,

Sensible enthalpy, obtained
i from statistical mechanics

i Zero-point energy which
£, cannot generally be
calculated or measured

J directly

Fig. 6.3. Esquema del contrast entre I'entalpia sensible i el zero point energy




70 Estudi numeric del flux dins la tovera d'un motor coet

Un altre dels aspectes lligats a la dissociaci6 de molécules és el zero point
energy o energia del punt zero. Segons la mecanica quantica, es considera que
és I'energia minima de qualsevol sistema fisic.

La figura 6.3 mostra la dissociacié d’'una molecula, com pot ser la de nitrogen.
Quan es té la molecula en si, el sistema té una energia del punt zero baixa, ja
que esta en una composicié estable on no li fa falta energia per mantenir-s’hi.
En canvi, si es desitja separar aquests atoms, caldra que li donem més energia
per a que es dissociin, per tant el valor de I'energia del punt zero augmentara. |
amb ella I'entalpia del sistema, al augmentar I'energia interna de les molécules.

N, - N+N
N, = Puntd'energiazerobaix
N + N = Puntd'energiazeroalt

18—
l6—
Constant temperalure
14— —_——— e —
Constant densitly
/
12 //
b~
X 10
ol
8_
H1-—
4___ pd
i 2} 30 40 50 60

S/R
Fig.6.4. Diagrama de Mollier per aire a alta temperatura

A la fig.6.4 s’observa l'entalpia en funcié de l'entropia del sistema. A
temperatures més baixes de 2.000 K l'entalpia es manté constant, pero a
mesura que es va augmentant la temperatura, com s’ha vist abans, 'augment
de I'energia interna de les molécules provocara un augment d’entalpia. Aquest
augment d’entalpia fa que es produeixi més dissociacio entre les molecules i
que la densitat del sistema disminueixi, augmentant I'entropia del conjunt. Tot i
aixo, encara que la temperatura es mantingui, com més dissociacié, meés alta
sera I'entalpia absoluta.
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6.3. Equilibri quimic vs quimica congelada

A I'hora d’analitzar el flux que passa a través d'una tovera hi ha varies
consideracions segons la influéncia de les reaccions quimiques al llarg de
I'expansio en aquesta. La primera és considerar I'expansio del flux en quimica
congelada, és a dir, en un bipropel-lent d’oxigen i hidrogen, seria quan la
mescla H, i O.*" que surt de la cambra de combustié per entrar a la tovera no
reacciona meés enlla de l'inici de la tovera. Com es pot veure (fig.6.5) el valor de
la temperatura decau rapidament a les poques polzades de distancia. L’'altra,
és considerar I'expansié del flux en equilibri quimic, és a dir, que al llarg de
'expansio a través de la tovera hi continuen havent reaccions quimiques. Es
pot observar com degut a la dissociacié i consegtient augment de I'entalpia que
es produeix durant les reaccions i recombinacions, la temperatura decau més
lentament en I'espai.

Tot i aix0, a la practica, ni una ni l'altra s’apropen als valors experimentals. La
tendéncia real que segueix el flux quedaria al bell mig d’ambdés casos, tot i que
la consideracié d’equilibri quimic sembla ser més a prop dels valors
experimentals.

31500 | | |
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Fig.6.5. Grafica de I'equilibri quimic vers quimica congelada vers resultats
experimentals

" Veure annex 6, apartat 1: cinetica quimica de la mescla H,+O,
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CAPITOL 7. EL PROGRAMA CEA DE LA NASA

El programa CEA, Chemical Equilibrium Applications, de la NASA, permet
calcular les concentracions de productes en equilibri quimic de qualsevol tipus
de reactius. Tot determinant les seves propietats termodinamiques i de
transport.

Per fer-ho, primer de tot s’ha de seleccionar un dels diferents tipus de
problemes que ens presenta, entre els que es poden trobar les propietats de
combustid, la detonacié de Chapman-Jouquet, o la performance d’un coet.

La idea inicial era utilitzar aquesta eina per tal de comprovar els resultats de les
reaccions quimiques entre hidrogen i oxigen que s’haguessin obtingut de les
simulacions. Degut a que no s’han pogut implementar, es mostraran els
resultats dels calculs duts a terme que haguessin hagut d’ésser comparats. Per
tant aquest apartat es centrara en el cas del coet, que és el que interessa..

L ChermicalEquiibriom it Appicatons || =

File Activity Help

| Problem | Reactant E orly | omit i Insert | output |

Case ID: I:l [] Include ions

Select OME Problem Type:

Assigned Temperature and Pressure - tp
Combustion (Enthalpy and Pressure) - hp
Assigned Temperature and Volume - tv
Combustion (Internal Energy and Volume) - uv
Rocket -rkt

Shock tube - shock

Chapman-Jouquet Detonation - det

Assigned Entropy and Pressure -sp

Assigned Entropy and Volume -sv

Reactant Fuel-Oxidant Mixture if not specified in React Dataset

Select OME Fuel-Oxidant Mixture:

Percent fuel by weight - %f

Oxid-to-fuel weight ratios - off
Equ ratios in terms of fjo - phi,eq.ratio £
Chem equ ratios in terms of valences - r,eq.ratio

Values

\ Help ‘ ‘ Save | | Reset |

Fig.7.1 Interficie del CEA

Es selecciona el problema del coet (rocket-rkt) i apareix una finestra emergent
on s’hauran d’especificar diferents condicions d’entrada. Els valors de les
dades estaran basats en la tovera Vulcain 2, creada per Volvo.

En ella s’indicara primer de tot que la nostra cambra de combustié és finita i se
li donara el valor del ratio entre I'area de sortida de la cambra de combusti6 i la
gola de la tovera del Vulcain 2, que és de 4,6. També se li assignara el valor de
pressio amb que surt de la cambra de combustié que és de 115 bars. El ratio
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d’area de la sortida de la tovera (sup Ae/At) que és de 58,3, i es deixara per
defecte la temperatura amb qué els gasos surten de la cambra de combustid.

Un cop es torni a la interficie inicial, caldra definir a la part inferior com sera la
mescla entre I'oxidant i el reactiu. En aquest cas, pel Vulcain 2, el oxid-to-fuel
ratio sera de 6.7.

La segient pestanya, reactant, que marca els reactius de la mescla quimica,
s’ha de completar posant I'hidrogen i I'oxigen diatomic en estat liquid. Tot i que
el Vulcain 2 ens marca una T determinada, el CEA no considera els valors i els
omet per ser massa alts, posant el valor minim per defecte.

A partir d'aqui les pestanyes que resten son opcionals. Com que l'interes és
gue calculi totes les fraccions molars de totes les possibles reaccions que es
duguin a terme dins la tovera, no se li fara ometre cap espécie i es deixaran les
tres pestanyes seguents en blanc.

Finalment hi ha la pestanya output, on es pot seleccionar la unitat dels diferents
productes de la reaccio, aixi com les diferents variables que es vulguin
visualitzar en els resultats, com ara: I'impuls especific del coet, la seva Mach,
les condicions termiques en equilibri quimic i en quimica congelada, la pressio,
temperatura i entropia del flux, etc.

Un cop entrades totes les dades i triades totes les opcions desitjades, s’executa
el CEA i calcula tota una taula de resultats'® pels valors esmentats. Com es pot
veure, la major part de la reaccid6 dona com a producte aigua, en un 78% del
total.

A la sortida del coet, s’obté un Mach de 4,41, una pressio de 154,8 pascals, i
una temperatura de sortida de 1330K.

| 'impuls especific obtingut és de 441s el qual és a priori un pél més elevat que
el que proporciona el Vulcain 2 que ronda els 429s. La diferéncia es deu deure
a la variacié de les temperatures inicials dels reactius, i a la temperatura de
sortida de la cambra de combustio de que no es disposaven dades.

'8 \Veure annex 6, apartat 4.
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CONCLUSIONS

Al llarg d’aquest projecte s’ha tractat la simulacié de varies toveres mitjancant
dos programes de dinamica de fluids computacional: el Fluent i 'OpenFOAM.

D’ambdds, es considera que per tal de fer un projecte curt sense cap tipus de
coneixement basic del seu funcionament el més adient és el Fluent. Aixo és
degut a que la seva interficie és meés intuitiva i visual, ja que tot i que Fluent
permet treballar sobre consola si un ho desitja, les versions actuals estan
clarament enfocades per a ser usades mitjancant la barra d’eines. Ja que a
I'hora de preparar un cas per a ser executat, nomeés cal anar resseguint les
diferents opcions per ordre: d’esquerra a dreta i de dalt a baix.

En canvi, I'OpenFOAM funciona modificant varis documents de text a partir dels
quals els diferents solvers extreuen les dades. A més a més, tot i que també és
possible al Fluent, és bastant comu haver de modificar el codi d’'un solver o
d'una utilitat per tal que faci exactament el desitjat. Tot aixo fa que
I'aprenentatge de I'is del OpenFOAM sigui més farragds. Resumint, per la gent
que faci projectes de major duracié o posseeixi coneixements de programacio,
simulacié i de la materia sobre la qual aquesta gira, OpenFOAM és una bona
tria. Tanmateix, per fer un projecte com el d’aquest TFC es recomana la
utilitzacié de Fluent.

Durant el treball s’ha volgut comprovar que la tovera de campana expandeix
millor el flux que no pas la de forma conica, i que era per tant més optima per
les nostres necessitats. Aixo s’ha fet a partir de I'adaptacioé d’una tovera conica
a campana, la numero tres, mitjancant el codi de Matlab. Un cop simulades les
dues toveres amb ratios d’area similars, tot i comprovar que la tovera de
campana expandeix millor el flux, s’ha vist com els valors resultants, com el de
'empenta i 'impuls especific soén similars. Per tant, degut a que la diferéncia no
és substancial es consideren igualment bones opcions les dues.

A TI'hora de fer les simulacions, s’ha pogut comprovar que la dinamica
computacional de fluids és una bona eina d'aproximacid a la realitat.
Nogensmenys, els resultats només sén un valor orientatiu ja que hi ha factors
com ara el mallat o les tolerancies que poden fer-los variar. A més a més, la
diferencia que hi ha respecte els valors teorics és major degut a qué en aquests
no esta considerada la turbuléncia.

Tot i que al final no ha estat possible, un altre dels objectius del projecte era la
simulacié de les reaccions quimiques d’'un motor coet bipropel-lent i la
comprovacié dels resultats obtinguts mitjancant el CEA. Aguesta part era
interessant ja que la quimica a altes temperatures hagués permes presentar un
cas més real. Tanmateix, gracies a la utilitzacié d’aquest programa i les dades
publicades a la web de la NASA s’ha aconseguit fer Us de les taules JANAF i
I'evolucio de ¢, amb la temperatura.

Per finalitzar, cal dir que s’esta satisfet amb el projecte tot i les dificultats
trobades, sobretot amb I'OpenFOAM.
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ANNEX 1: SOBRE LA DINAMICA DE FLUIDS

1.1. Queé és la Dinamica de Fluids Computacional?

Per estudiar el flux dins de la tovera s’ha hagut de fer una petita immersio en la
dinamica de fluids computacional, que és una branca de la mecanica de fluids
que permet resoldre problemes que no tenen una solucié analitica.

1.2. Per a que serveix?

La dinamica de fluids computacional és avui dia una eina indispensable per tal
de comprovar la viabilitat de projectes automobilistics, aeronautics, navals, o
millorar I'eficiencia de productes ja existents. A més a més, €s una bona eina
d’estalvi per a les diferents empreses que la utilitzin, si s’empra bé, ja que totes
les proves dels prototips es fan virtualment en primera instancia, i si sembla
que funciona és llavors quan s’inverteixen els diners per a realitzar les proves al
mon real.

Practicament qualsevol objecte existent a la nostra vida quotidiana podria ser
examinat mitjancant la tecnica de la dinamica de fluids computacional en
termes de transferéncia de calor, diferéncies de pressio, velocitats, ja que el
contacte amb un que altre flux de materia és permanent.

1.3. Com s’ha aplicat?

S’ha usat la dinamica de fluids computacional per simular el comportament del
flux que passa a través d'una tovera. | poder determinar aixi com varia la
temperatura, la pressio, la densitat i la Mach al llarg de la seu procés
d’expansio supersonic. De manera que el volum o superficie de control estara
ben delimitat per les parets i I'entrada i sortida de I'enginy.

A més a més, els programes que s’han fet servir provaran de resoldre els
problemes presentats mitjancant les equacions de Navier-Stokes per la
resolucié del métode dels numeros finits, ja que el flux a resoldre, a priori és
compressible, viscos i no-estacionari.
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1.4. Les formules de Navier-Stokes

L’equacio de la continuitat

Forma No-Conservativa

Dp

= + o0V =0 11
ot TP (1.1)
Forma Conservativa
ap _

L'equacio del moment

Forma No-Conservativa

Component X:

Du__9p, 01, +5Tyx or

ot oxax oy oz P 9
Component Y:
Component Z:

DW__@+5sz+aryz+aTzz+pf (1.5)

Dt a9z ox oy oz ‘
Forma Conservativa

Component X:
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- = = ZX + f
ot p Dt ox ox 9y 0z P
Component Y:
a(pv)+D-(pVV)=pﬂ:—@+arxy +aryy +6TZy +,0f
ot Dt dy ox dy 0z Y

L'equacio de I'energia

Forma No-Conservativa

D( vzj_ . 6[6Tj a(aTJ O(GTJ
p—|et—|=pq+— k= |+ —  k—|+—| k—
Dt 2 ox\ ox) oay\ dy) oz\ oz
_a(up) _alv )_G(Wp)+a(UTxx)
ox oy 0z ox
+ a(UTyX) + a(urzx) + 6(urxy) + a(VTyy)
ay 0z 0X oy
a(Vsz) + a(WTXZ) + a(Wz—yz) + a(Vz-zz)
0z X oy 0z

+ +pfV

(1.6)

(1.7)

(1.8)

(1.9)
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Forma Conservativa

0 V? D( V*\,|_ . o90(, 0T a(, 0T) o, oT

éf{p{e+—gj}+m-{pfi(e+ifjv}—;uq+5;(k5;J+5§(k5§j+52(k52J

_a(up) _olvp) _afwp) , olur,,)

ox oy 0z ox (2.10)

G@TW)+a@nu)+6@TW)+a@rW)
oy 0z 0X oy

a(VTZy) + a(Wsz) + a(WTyZ) + a(Wz-zz)
0z 0X oy 0z

+

+

+pfV

Totes aquestes equacions estan formulades amb un flux viscés com a objecte
d’estudi. Un flux viscés es caracteritza per tenir el fenomen de transport de la
friccid, conductivitat térmica, i/o difusi6 de massa inclosa. El fenomen de
transport sempre és dissipatiu ( 0 sigui, sempre incrementa I'entropia del flux).

Un exemple n’és un gas quimicament reactiu, com ara la dissociacioé de I'aire
qgue passa en fluxos d’alta temperatura sobre vehicles hipersonics; en aquests
fluxos, els gradient de concentracié sén induits per diferents tasses de reaccio
i/o per la prominéncia de diferents tipus de reaccions en diferents parts del flux
a diferents pressions i temperatures.

Totes les equacions de Navier-Stokes presentades son sistemes d’equacions
molt dificils de resoldre analiticament. A dia d’avui, no hi ha una solucid
tancada sobre aquestes equacions. Tot i que aixo no vol dir que no hi hagi una
solucié general, sing, tan sols, que fins ara s’ha estat incapag de trobar-la.
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ANNEX 2: EQUACIONS DEL FLUX ISENTROPIC

Les equacions que descriuen el flux isentropic en régim estacionari sén les
seguents:

Continuitat
PVA = 0, AN, (2.1)
Moment
A2
pl-A1+p1-V12-A1+J'A1 pdA: pz'Az +,02'V22'A2 (2-2)
Energia
V.2 V.2
+_t = h +_2 2.3
h 5 Mt (2.3)
Equacio de 'estat
p=pRT (2.4)

Relacié per un cas calorificament perfecte

h=c T (2.5)

p

Equacio que relaciona I'area amb la Mach

2 (v+1)1(y-1)
(ﬁj =12 (1+V 1|\/|2j (2.6)
A M*| y+1 2
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Els valors de pressid, temperatura i densitat en funcié del Mach, i per tant en
funcié també de la relacié d’arees. Son els seguents:

Pressio

Densitat

Temperatura

(1.7)

(1.8)

(1.9)
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ANNEX 3: ESQUEMES, VALORS I CODIS DE DISSENY

3.1. Esquemes de disseny

Fig.3.1. Esquema de la tovera n°2

Chill down valve
jMain fuel valve

Silver brazed copper powder layer

Unit, mm

i i wy

: %

<t

01 Throat diax 90 JTT_ ‘ 7
. o ~ Regen: ' Thermocouple
(= chamber  |Dump cooled
LHz nozzle _
extension Film cooled nozzle extension
$260
! , AR{8 | < AR}S0 469.4° £4300
{ Detail ' 647.9

dump nozzle

Fig.3.2. Esquema de la tovera n°4
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Equacié 3.1 vs Equacio 3.2

5,000
5,000
4,000

3,000

Area

2,000
1,000

0,000

0,000 1,000 2,000 3,000 4,000
¥

Fig.3.3. Grafic comparatiu dels contorns de la tovera n°1

3.2. Valors de disseny de les geometries

Taula 3.1. Valors de la geometria de les diferents toveres

Valors disseny

Tovera | Ag (m? | Ae/Ag | As/Ag | Dt (m) | Dg (m)
N°1 0,0547 (42,151 (42,151 3 15
N°2 0,0289(11,111 11,111 1,541| 0,462
N°3 0,0547 5 58,3| 2,215| 0,444
N°4 0,0615(5,5561 300|7,3215|0,4814
N°5 0,5020 2,81 7,22 53 0,9
N°6 0,05894,6303|58,338| 2,17 0,2
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3.3. Codi del Programa de Matlab

3.3.1.  principal.m

% Programa per generar una tobera convergent-diverg
% utilitzant una equacio polindmica de 3r grau en c
% de les seves parts (la convergent i la divergent)

% Per a fer-ho es necessita saber:

% L'area del inlet (Ai), I'area del throat (At) i e

% i també la seva posicio en I'eix x (xi, xti xo r

% A més a més necessitem el nimero de punts de la z
% i de la divergent (N2)

N1 = 30;
N2 = 30;

% NuUmero total de punts
np = N1+ N2+ 1;

% Inicialitzacio de la coordenada x (xx) i de I'are
xx = zeros(np,l1);
aa = zeros(np,1);

% Valors inicials
xi =0;

xt=0.17;

xo =2.17;

Ai =0.273;

At = 0.059;

Ao = 3.44;

% Part convergent

i0=1;
i1=N1+1;

N =il-i0+1;
X0 = xi;
x1 = xt;
a0 = Aj;
al = At;

[aa(i0:il),xx(i0:i1)] = perfil(x0,x1,a0,al,N);

% Part divergent

i0=N1+1;

il =np;

N =il-i0+1;
X0 = xt;
x1 = Xo;
a0 = At;

al = Ao;

ent
adascuna

| del outlet (Ao)
espectivament)
ona convergent (N1)

a (aa)
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[aa(i0:il),xx(i0:i1)] = perfil(x0,x1,a0,al,N);

% Plots tant de aa(x) com de rr(x)

3.3.2.  perfil.m

% Aquest programa genera una equacié polindomica de 3r grau com
aquesta:

% Area = k1*x3+k2*x2+k3*x+k4

% calculant els valors de les constants depenent de Is valors
introduits

% valor inicial de x -> x0

% valor final de x -> x1

% valor a en x0 -> a0

% valor aen x1 -> al

% numero de punts del vector -> N

function [aa,xx] = perfil(x0,x1,a0,a1,N)

xx = zeros(N,1);
aa = zeros(N,1);

Da=al - a0;
Dx = x1 - x0;

k1 = -2*Da/(Dx*Dx*Dx);

k2 = 3*Da*(x0+x1)/(Dx*Dx*Dx);

k3 = -6*(Da/(Dx*Dx*Dx))*x0*x1;

k4 = (x1*x1*(x1-3*x0)*a0-x0*x0*(x0-3*x1)*al)/(Dx*Dx *Dx);
fori=1: size(xx,1)

xxX(i) =x0 + (i-1) * Dx / (N-1);
aa(i) = ((k1*xx() + k2)*xx(i) + k3)*xx(i) + k4,

end
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ANNEX 4: CODIS D'OPENFOAM

4.1. BlockMeshDict de la tovera n°5

convertToMeters 1;
vertices

(

(000)//0

(0.6036 0 0) // 1

(0.900)// 2

(1.039300) // 3

(5.300)// 4

(5.3 0.358 0.0156) // 5
(1.0173 0.1422 0.0062) // 6
(0.9 0.1332 0.0058) // 7
(0.6602 0.1716 0.0075) // 8
(0 0.2231 0.0097) // 9

(0 0.4463 0.0195) // 10
(0.7019 0.2982 0.0130) // 11
(0.9 0.2664 0.0116) // 12
(0.9969 0.2739 0.012) // 13
(5.30.716 0.0313) // 14

(5.3 1.074 0.0469) // 15
(0.9765 0.4055 0.0177) // 16
(0.9 0.3996 0.0174) // 17
(0.7436 0.4247 0.0185) // 18
(0 0.6694 0.0292) // 19

(5.3 0.358 -0.0156) // 20
(1.0173 0.1422 -0.0062) // 21
(0.9 0.1332 -0.0058) // 22
(0.6602 0.1716 -0.0075) // 23
(0 0.2231 -0.0097) // 24
(5.30.716 -0.0313) // 25
(0.9969 0.2739 -0.012) // 26
(0.9 0.2664 -0.0116) // 27
(0.7019 0.2982 -0.0130) // 28
(0 0.4463 -0.0195) // 29

(5.3 1.074 -0.0469) // 30
(0.9765 0.4055 -0.0177) // 31
(0.9 0.3996 -0.0174) // 32
(0.7436 0.4247 -0.0185) // 33
(0 0.6694 -0.0292) // 34

);

edges

(

arc 18 17 (0.85 0.4021 0.0175)
arc 11 12 (0.85 0.2684 0.0117)
arc 8 7 (0.85 0.1348 0.0059)
arc 17 16 (0.95 0.4021 0.0175)
arc 12 13 (0.95 0.2684 0.0117)
arc 7 6 (0.95 0.1348 0.0059)
arc 33 32 (0.85 0.4021 -0.0175)
arc 28 27 (0.85 0.2684 -0.0117)
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arc 23 22 (0.85 0.1348 -0.0059)
arc 32 31 (0.95 0.4021 -0.0175)
arc 27 26 (0.95 0.2684 -0.0117)
arc 22 21 (0.95 0.1348 -0.0059)

);

blocks

(

hex (011098 2324) (80 1 20) simpleGrading (3 11)/0

hex (12218722 23) (15 1 20) simpleGrading (1 110/1/1

hex (23327621 22) (101 20) simpleGrading (1 11)/2

hex (34436520 21) (200 1 20) simpleGrading (5 11)//3

hex (9 8 23 24 10 11 28 29) (80 1 20) simpleGrading B11)//4
hex (8 722 23 11 12 27 28) (15 1 20) simpleGrading a11)/15
hex (7 6 21 22 12 13 26 27) (10 1 20) simpleGrading a11)/6
hex (6 520 21 13 14 25 26) (200 1 20) simpleGradin gB1ynv
hex (10 11 28 29 19 18 33 34) (80 1 20) simpleGradi ng(311)//8
hex (11 12 27 28 18 17 32 33) (15 1 20) simpleGradi ng(111)//9
hex (12 13 26 27 17 16 31 32) (10 1 20) simpleGradi ng(111)//10
hex (13 14 25 26 16 15 30 31) (200 1 20) simpleGrad ing(511)//11
)i

patches

(

patch inlet

(

(09240

(9 10 29 24)

(10 19 34 29)
)

wall wall

(

(19 18 33 34)
(18 17 32 33)
(17 16 31 32)
(16 15 30 31)

)

wedge front

(

(0189)
(1278)
(2367)
(345 86)

(9 8 11 10)
(871211)
(7613 12)
(6514 13)
(10 11 18 19)
(1112 17 18)
(12 13 16 17)
(13 14 15 16)

)

wedge back

(
(024 23 1)
(1232272)
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(2 22 21 3)
(321 20 4)

(24 29 28 23)
(23 28 27 22)
(22 27 26 21)
(21 26 25 20)
(29 34 33 28)
(28 33 32 27)
(27 32 31 26)
(26 31 30 25)

)

symmetryPlane axis

(

(0110)
(1221)
(2332)
(3443)

)

patch outlet

(

(4205 4)

(5 20 25 14)
(14 25 30 15)

)

); Il Closing the parenthesis of patches

mergePatchPairs

(
);

19/34 18/33 17/32 16/31

10129 11/28 12127 13/26
9/24 8123 Ti22 621
0 i 2 3

Fig.4.1. Esquema de la posicio dels punts en la tovera n°5
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4.2. Exemples d’arxius de simulacié d’OpenFOAM

4.2.1. Exemple d’arxiu de la carpeta O.

dimensions [1-1-20000];
/l'les unitats que la defineixen, en aquest cas kg *mA-1*sN-2

internalField uniform 100000;
/lel valor del interior

boundaryField
{
inlet // aquesta es una boundary definida al bl ockMeshDlct
{
type fixedValue;
/lla pressio entra a la tobera de manera constant
value uniform 1.15e+07;
}
nozzleWall
{
type zeroGradient;
/lel gradient de la pressi6 a la pared de la tober aesO
}
front
{
type wedge;
}
back
{
type wedge;
}
symmetryAxe
{
type symmetryPlane;
}

endOfNozzle
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{
type waveTransmissive;
/Nla pressio surt de la tobera en forma de ones
phi phi;
rho rho;
psi psi;
gamma 1.4,
fieldInf le3;
lInf 10;
value uniform 1e3;
}
}

4.2.2. Exemple controlDict

application sonicTurbFoam;

startFrom startTime;
startTime 0;

stopAt endTime;
endTime 0.005;
deltaT le-6;

writeControl ~ runTime;
writelnterval  0.00005;
purgeWrite 0;

writeFormat ascii;
writePrecision  6;
writeCompression uncompressed;
timeFormat general;
timePrecision  6;
adjustTimeStep no;

maxCo 0.2;

runTimeModifiable yes;
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4.2.3.  Creaci6 del sonicDynTimeTurbFoam

Includes a afegir dins del seguent tros de codi:
int main(int argc, char *argv][])

{

# include "readTimeControls.H"
# include "compressibleCourantNo.H"
# include "setlnitialDeltaT.H"

| dins d’aquest altre::
Info<< "\nStarting time loop\n" << endl;
for (runTime++; IrunTime.end(); runTime++)
Info<< "Time =" << runTime.timeName() << n | << endl;
# include "readTimeControls.H"

/I 2 linees
# include "setDeltaT.H"

4.2.4. Elcodijanaf en Fortran

1224 5878901224 587E850 12345878901 23456725012234 5878501 2345678501234 5678901234 587250

10 20 30 40 50 =14] TO 20
1 TiMN {cx]) Chase, 12228 pplclz-4. 1
2 2j 6/68 TI 1.00W 1.00 Q.00 0. 00 0.00 1 61.87374 -337e42.800 2
3 200, 000 00,0007 -2.0 -1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 0.0 5487 . 000 ]
4 -5.4791172200+05 .32865%11100+03 -5, 3862638%00+01 2.42%%25456D-01-4 . 304234 520D-04 4
5 3.7%20451000-07-1.3174123580-10 -8.4242561400+04 3 3925285000 +032 5
g 200, 000 F220.0007 -2.0 -1.0 0.0 1.0 2.0 2.0 4.0 0.0 5487 . 000 <]
7 -3.6582470g0D+05 1.2657230431D+03 2, 831711150D+00 1.632%00455D-03-1.062786826D-07 7
2 1.210%313%0D-11-5.770548410D-1& -5. 0278544 00D+04 -1 . 65283 2895D+01 2
= TiN{L} Chase, 12%2 pplall-4. S
1a 14 6/68 TI 1.00NW 1.00 Q.00 Q.00 Q.00 2 61.87374 -337848 ., 800 1o
11 220,000 a000Q. Q07 -2.0 -1.0 0.0 1.0 2.0 2.0 4.0 0.0 5487 . 000 11
1z QLOoO00000D+00 O, 0000000000+00 ¥, 548249958 70+00 O, Q00Q00000D0+ 00 O, 0000000000+ 00 1z
1z Q. 0000000000 +00 0, 0000000000 +00 -3.58200398600+04 -3 . 2582960450 +01 1z

1224 5878901224 587E850 12345878901 23456725012234 5878501 2345678501234 5678901234 587250
10 20 30 40 50 el T 80
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4.2.5. Taula del codi Fortran
Record Contents FORTRAN Columns
format
1 Species name or formula Alé 1to 16
Comments and data source A6l 19 to 80
2 Number of T intervals 12 l1to2
Reference data code A6 4t0 9
Chemical formula—symbols (all capitals) and numbers 5(A2.F6.2) 11 to 50
Zero for gas; nonzero for condensed® I2 51to 52
Molecular weight F137 53 to 63
Heat of formation at 298.15 K., J/mol F155 66 to 80
3 Temperature range 2F113 1to 22
Number of coefficients for C:(TJI R (always seven) Il 23
T exponents in empirical equation for C{T)/R gF5.1 24 10 63
[always =2, -1. 0,1, 2. 3, 4; see eq. (1]
H?(298.15) — H°(0) J/'mol, f available
F153 66 to 80
4 First five coefficients for C':(TJIR .eq. (1) iD16.9 1to 80
5 Last two coefficients for C:(T)IR .eq. (1) D169 1to 32
Integration constants b1 and &2, egs. (2) and (3) 2D16.9 4910 80

Repeat 3, 4, and 5 for each interval

a - Condensed vhases are numbered in increasing order bv temperature
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4.2.6.

Tipus de condicions de contorn utilitzades a

mb OpenFOAM

U (Velocitat)

Tipus Utilitat Valors Necessitats
fixedValue Valor del camp fixat El valor fix
seroGradient El gradient del camp en el Cap
contorn (boundary) és nul
Depenent de la direccié de | EI valor a [larea
inletOutlet U variaelcamp Ui P entre | d’entrada i el del

fixedValue i zeroGradient

contorn

pressurelnletOutletVelocity

A més a més de Ila
funcionalitat de l'inletOutlet
la U és calculada a partir
del flux en la direccié de
I'area d’entrada si es sap el
valor de P

El valor del contorn i
la direcci6 a l'area
d’entrada

T (Temperatura)

Tipus Utilitat Valors Necessitats
fixedValue | Valor del camp fixat El valor fix
seroGradient El gradient del camp en el contorn és Cap

nul

P (Pressio)
Tipus Utilitat Valors Necessitats
fixedValue Valor del camp fixat El valor fix
seroGradient El gradient deI'camp en el contorn cap
és nul
La pressio total Po (uniform o
1 nonuniform
totalPressure Pt= pestatica+§ 0-u® és fixa. Quan U List<scalar>);
i . q phi; rho; psi;
canvia p és ajustada gamma:p
Valor pressio per
correccio
entrada/sortida,

waveTransmisive

Transmet la pressio supersonica en
ones cap a un camp.

Inf (com de lluny és el
camp llunya), psi, rho,
phi, gamma,
fieldInf (pressié del
camp llunyad)
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ANNEX 5: VALORS DE LA C » | LA CONDUCTIVITAT TERMICA

Taula 5.1. Valors de C, en funci6 de la temperatura per diferents especies

T (K) Cp Ha Cp O Cp Aire
(J/mol-K) | (J/mol-K) | (J/mol-K)

0 0,000 0,000 0,000
300 28,849 29,388 29,000
400 29,189 30,115 29,355
500 29,254 31,092 29,821
600 29,318 32,090 30,442
700 29,444 32,990 31,135
800 29,629 33,745 31,823
900 29,873 34,361 32,467
1000 30,206 34,883 33,050
1100 30,567 35,333 33,571
1200 30,983 35,695 34,023
1300 31,421 36,006 34,419
1400 31,866 36,288 34,767
1500 32,305 36,553 35,076
1600 32,732 36,808 35,342
1700 33,144 37,057 35,600
1800 33,539 37,302 35,825
1900 33,916 37,545 36,029
2000 34,276 37,784 36,216
2100 34,618 38,020 36,387
2200 34,944 38,254 36,546
2300 35,254 38,484 36,694
2400 35,550 38,710 36,831
2500 35,832 38,933 36,960
2600 36,102 39,152 37,081
2700 36,361 39,366 37,195
2800 36,609 39,575 37,303
2900 36,848 39,780 37,405
3000 37,078 39,980 37,502
3100 37,301 40,175 37,594
3200 37,518 40,365 37,682
3300 37,728 40,549 37,766
3400 37,934 40,729 37,847
3500 38,135 40,904 37,924
3600 38,331 41,074 37,998
3700 38,525 41,239 38,070
3800 38,715 41,400 38,139
3900 38,902 41,556 38,206
4000 39,087 41,707 38,270
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Taula 5.2. Valors de conductivitat termica de l'aire en funcié de la temperatura

T (K) Conductivitat Térmica 108(w/m-k)
200 1.809
300 2.624
400 3.365
500 4.041
600 4.661
700 5.236
800 5774
900 6.276
1000 6.754
1100 7.209
1200 7.640
1300 8.054
1400 8.450
1500 8.831
1600 9.199
1700 9.554
1800 9.899
1900 10.233

2000 10.314

2100 10.515

2200 10.687

2300 10.831

2400 10.947

2500 11.036

2600 11.096

2700 11.128

2800 11.132

2900 11.109

3000 11.057
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ANNEX 6: MesclaH , + O, i CEA

6.1. Cinetica quimica de lamesclaH , + O,

H, - O, Reaccionsencadena

H,+0, ~ O+OH
O+H, ~ H+OH
OH+H, « H+H,0
O+H,0 ~ OH +OH

H, — O, Reaccionsde Dissociacd/ Recombinacio

Hy#M o H+H+M
0+0 « 0,+M
O+H+M « OH+M
H+OH+M « H,0+M

H,O Reaccions

H+0, « HO,,k,
HO,+H o H,+0,
HO, +H « OH +OH
HO, +O « OH +0,
HO, +OH « H,0+0,

H,O, Reaccions

HO, + HO, « H,0, +0,
H,O, ~ OH +OH,k,
H,0,+H « H,0+OH
H,0,+H « H,+HO,
H,0, +O « OH +HO,
H,0, +OH « H,0+HO,
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6.2. Entalpia de reacci6

Calcul de l'entalpia de reaccié de formacio de l'aigua, el producte amb una
fraccio molar més elevada en la mescla H, + O.

AHreaction” = ZAH:® (Products) - AH;° (Reactants)

AH .o = 2 N-AH  (producte3 - > n-AH , (reactiug ;

AH reaccioOK = AH f (HZO) - (ZAH f (H) +AH f (O)),

AH ook = —238922- (2-216035+ 242250) =-913242kJ/mol
AH .o = > N-AH  (producte3 - > n-AH  (reactiug ;

AH ccis200 =AH ¢ (H,0) - (Z'AH ¢ (H)+AH, (O));
AH oo = —251334- (2-226899+ 284.888) =-99002kJ/mol

AH reaccio = AH reacci62000K AH = _76778k\] / mOI

reaccioOK

Taula 6.1. Entalpies de formacio per I'oxigen, hidrogen, i aigua.

AHf [kJ/mol

T (K) O H H,O

0] 242,250| 216,035 -238,922
2000| 284,888| 226,899 -251,334
2200| 289,054| 227,595 -251,569
2400| 293,220 228,227 -251,727
2600| 297,390| 228,801 -251,832
2800| 301,566| 229,322 -251,904
3000| 305,749| 229,795 -251,957
3200 309,942| 230,222 -252,005
3400| 314,147| 230,607 -252,059
3600| 318,366| 230,950 -252,126
3800| 322,600 231,255 -252,213
4000] 326,851 231,522 -252,323
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6.3. Caracteristiques Vulcain 2

Taula 6.1. Caracteristiques del Vulcain 2

Propel-lents LOX/LH2
Empenta en el buit 1.359 kN
Impuls especific en el buit 429s
Flux massic del propel-lent a I'entrada
de la cambra d'impuls:
e LH2 40,9 kg/s
« LOX 275,6 kgls
* Turbine exhaust gas (injectat a 10,1 kg/s
la tovera)
Condicions de la cambra d’'impuls:
* Pressio LH2 182,1 bar
 Temperatura LH2 36 K
* Pressio LOX 153,9 bar
* Temperatura LOX 96,7 K
Mixture ratio (Cambra d’'impuls) 6,7
Pressio de la cambra de combustio 117.3 bar
Area ratio de la tovera (As/AQ) 58,2
Diametre de sortida de la tovera 2,09 m
Llargada total del motor 3,44 m

Massa de la cambra d’'impuls

909 kg
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6.4. Full de resultats del CEA

* * *kkkkkkkkkkk * * * * * * * * * *kkkkkkkk

*kkkkkkkk

NASA-GLENN CHEMICAL EQUILIBRIUM PROGRAM CE A2, MAY 21, 2004
BY BONNIE MCBRIDE AND SANFORD G ORDON
REFS: NASA RP-1311, PART I, 1994 AND NASA RP- 1311, PART II, 1996

kkkkkkkkkkkkkkkkhkkkkhkkkkkkhkhkkkhhkkkhkkkhkkkhhkkkhkkkkk kkkkkkkkkkkkkkkkhkkk

*kkkkkkkkk

problem case=vulcain o/f=6.1,
rocket fac ac/at=4.6 tcest,k=3800
p,bar=115,
sup,ae/at=58.3,
react
fuel=H2(L) wt=100
oxid=02(L) wt=100

output
plot p t s pip mach aeat isp cond condfz
end
OPTIONS: TP=F HP=F SP=F TV=F UV=F SV=F DETN= F SHOCK=F REFL=F
INCD=F
RKT=T FROZ=F EQL=T IONS=F SIUNIT=T DEBUGF=F SHKDBG=F DETDBG=F
TRNSPT=F
TRACE= 0.00E+00 S/R=0.000000E+00 H/R= 0.000000E +00 U/R=

0.000000E+00

Pc,BAR = 115.000000

Pc/P =

SUBSONIC AREA RATIOS =

SUPERSONIC AREA RATIOS = 58.3000

NFZ= 1 Mdot/Ac= 0.000000E+00 Ac/At=4.600000E+0 0
REACTANT WT.FRAC (ENERGY/R),K TEMP ,K DENSITY
EXPLODED FORMULA
F: H2(L) 1.000000 -0.108389E+04 20. 27 0.0000
H 2.00000
0: 02(L) 1.000000 -0.156101E+04 90. 17 0.0000
O 2.00000

SPECIES BEING CONSIDERED IN THIS SYSTEM
(CONDENSED PHASE MAY HAVE NAME LISTED SEVERAL TIMES)
LAST thermo.inp UPDATE: 9/09/04

g 6/97 *H g 4/02 HO2 tpis78 *H2
g 8/89 H20 g 6/99 H202 g 5/97 *O
g 4/02 *OH tpis89 *0O2 g 8/01 O3

g11/99 H20(cr) g 8/01 H20(L) g 8/01 H20(L)
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O/F = 6.100000

EFFECTIVE FUEL EFFECTIVE OXIDANT

MIXTURE

ENTHALPY h(2)/R h(1)/R
ho/R

(KG-MOL)(K)/KG -0.53767500E+03 -0.487832 67E+02 -
0.11764126E+03

KG- FORM.WT./KG bi(2) bi(1)
bOi

*H 0.99212255E+00 0.000000 00E+00
0.13973557E+00

*O 0.00000000E+00 0.625023 44E-01

0.53699197E-01

POINTITN T H O]

1 9 3553931 -9.075 -15.963

2 2 3549.803 -9.092 -15.972
Pinf/Pt = 1.736064

3 4 3349.484 -9.268 -16.320
Pinf/Pt = 1.736280

3 1 3349440 -9.268 -16.320

4 2 3546.194 -9.095 -15.977

4 1 3546.186 -9.095 -15.977

2 2 3552.885 -9.080 -15.965
Pinf/Pt = 1.736177

3 4 3351944 -9.255 -16.314
Pinf/Pt = 1.736409

3 1 3351.896 -9.255 -16.314

4 2 3549.265 -9.083 -15.971

4 1 3549.258 -9.083 -15.971
END OF CHAMBER ITERATIONS

4 5 1275714 -10.852 -29.136

4 3 1330.367 -10.805 -28.235

THEORETICAL ROCKET PERFORMANCE ASSUMI NG EQUILIBRIUM
COMPOSITION DURING EXPANSION FROM FINIT E AREA COMBUSTOR

Pin = 1667.9 PSIA
Ac/At= 4.6000 Pinj/Pinf= 1.009629

CASE = vulcain
REACTANT WT FRACTIO N ENERGY
TEMP
(SEE NOTE ) KJ/KG-MOL
K
FUEL H2(L) 1.0000000 -9012.000
20.270
OXIDANT 02(L) 1.0000000 -12979.000
90.170
O/F= 6.10000 %FUEL= 14.084507 R,EQ.RATIO= 1.3 01096

PHI,EQ.RATIO= 1.301096
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INJECTOR COMB END THROAT  EXI

Pinj/P 1.0000 1.0195 1.7531 759.1
P, BAR 115.00 112.80 65.597 0.1514
T,K 3553.93 3549.26 3351.90 1330.3

RHO, KG/CUM 5.3275 0 5.2328 0 3.2555 0 1.9600-

H, KI/KG -978.13 -999.18 -2129.10 -10320.

U, KIKG  -3136.73 -3154.75 -4144.07 -11093.
G,KJKG  -62802.0 -62762.4 -60457.9 -33471.
S, KJ/I(KG)(K) 17.3959 17.4017 17.4017 17.401

M, (1/n) 13.689 13.690 13.831 14.31
(dLV/LP)t  -1.02367 -1.02363 -1.01830 -1.0000
(@dLV/LT)p  1.4147 1.4145 1.3399 1.000
Cp, KJ/(KG)(K) 8.2053 8.2075 7.5484 2.950
GAMMASs 1.1422 1.1421 1.1424 1.245
SON VEL,M/SEC  1570.2 1569.0 1517.2 981.
MACH NUMBER  0.000 0.131 1.000 4.40

PERFORMANCE PARAMETERS

Ae/At 4.6000 1.0000 58.30
CSTAR, M/SEC 2306.1 2306.1 2306.
CF 0.0890 0.6579 1.874
Ivac, M/SEC 10710.1 2845.3 4501.
Isp, M/ISEC 205.2 1517.2 4322.

MOLE FRACTIONS

*H 0.03034 0.03032 0.02492 0.0000
HO2 0.00004 0.00004 0.00002 0.0000
*H2 0.23795 0.23790 0.23466 0.2314
H20 0.68124 0.68145 0.70229 0.7685
H202 0.00001 0.00001 0.00001 0.0000
*O 0.00303 0.00302 0.00197 0.0000
*OH 0.04405 0.04394 0.03385 0.0000
*02 0.00333 0.00332 0.00228 0.0000

OONPFPOOW NwhONNO©OO-H

[ NN N ]

OO OOWNOO

* THERMODYNAMIC PROPERTIES FITTED TO 20000.K

PRODUCTS WHICH WERE CONSIDERED BUT WHOSE MOLE RACTIONS
WERE LESS THAN 5.000000E-06 FOR ALL ASSIGNED CO NDITIONS

03 H20(cr) H20(L)

NOTE. WEIGHT FRACTION OF FUEL IN TOTAL FUELS AND O F OXIDANT IN TOTAL

OXIDANTS



