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OBLICZANIE PARAMETROW TERMODYNAMICZNYCH
SPALIN ZA PRZEGONIONA FALA DETONACYJNA

W pracy przedstawiono szczegélowo model obliczeniowy parame-
tréw termodynamicznych spalin za przegoniona falg detonacyjna. Model
oparty jest na jednowymiarowym przepiywie ustalonym, przy zaniedba-
niu sil masowych, bez dostarczania ciepla z zewnatrz i bez strat. Mo-
del uwzglednia stan réwnowagi chemicznej i termodynamicznej spalin
dla reakcji spalania wodoru lub dowolnego weglowodoru w tlenie.
Opisano szczegélowo iteracyjng metode rozwigzania modelu oraz pro-
gram komputerowy DEFAST realizujacy to rozwigzanie. Przedstawio-
no takze przyklad obliczeniowy dla przegonionej fali detonacyjnej w
stechiometrycznej mieszaninie wodorowo-tlenowej o ciénieniu poczatko-
wym 0,1 MPa i temperaturze 293 K.

OZNACZENIA

- ciepto wtasciwe przy stalym ci$nieniu

- predkos$é detonacji
- entalpia wladciwa

o]

- entalpia wlasciwa tworzenia

-

- ci$nienie
- cieplo na jednostke masy
cieplo przewodzone na jednostkg masy

- stala réwnowagi

- strumien ‘masy

- stala gazowa

- temperatura

- masa czgsteczkowa
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- predko$é gazu wzgledem stacjonarnej fali detonacyjnej
- wspdlrzedna prostopadia do fali

- udzial masowy

- udzial molowy

- przewodno$é cieplna

- lepkoéé kinematyczna

- gestosé

molowy stosunek paliwa do powietrza

- stosunek ekwiwalencji

- liczba atoméw wegla we wzorze chemicznym paliwa
- liczba atoméw wodoru we wzorze chemicznym paliwa
- liczba atomdéw tlenu we wzorze chemicznym paliwa

- liczba atoméw azotu we wzorze chemicznym paliwa .
- liczba moli
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WSTEP

Obliczanie predkoéci i parametréw termodynamicznych fali detona-
cyjnej Chapmana-Jougueta jest jednym z klasycznych zagadnient teorii
spalania. : :

Pierwsze rozwiazanie tego zagadnienia poda Zeldowicz [1].
W nastepnych latach opublikowano wiele innych modyfikacji jego metody
[2;7]. Obecnie istnieje szereg programéw komputerowych pozwalajq-
cych na przeprowadzenie tych obliczerd bez wnikania w szczegdly meto-
dy rozwiazania, Najbardziej znane z nich to TRAN76 (znany takze ja-
ko CEC72) [8] 1 STANJAN [9]. :

W okreslonych warunkach geometrycznych fala detonacyjna moze
rozprzestrzeniaé si¢ z predkoscia wigkszg od ustalonej wartosci
Chapmana-Jougueta. Zmianie ulegajg wtedy réwniez inne parametry
termodynamiczne czynnika za falg. Fala taka nosi nazwe przegonionej
fali detonacyjnej. Obliczaniu parametréw przegonionych fal detonacyj-
nych nie po$wigcono w literaturze zbyt wielu prac, przypuszczalnie
ze wzgledu na do$é mate praktyczne znaczenie tego zjawiska. Brak
jest réwniez ogblnie dostepnych programéw komputerowych w tym za-
kresie. .

Ze wzgledu na prowadzenie badan eksperymentalnych przegonio-’
nych fal detonacyjnych w kanalach celowe stalo sig opracowanie takze
odpowiedniej metody obliczeniowej dla tego zjawiska, a takze progra-
mu komputerowego.

Fale przegonione majg w warunkach rzeczywistych charakter nie-
ustalony. Podany w ‘tej pracy model fali jest ustalony, a wigc umozli-
wia on obliczanie tylko lokalnych parametréw termodynamicznych spa-
lin dla okreédlonej, chwilowej warto$ci predkoéci przegonionej fali de-
tonacyjnej. '
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1. MODEL MATEMATYCZNY

Przedmiotem rozwazan jest jednowymiarowa ptaska fala spalania
poruszajaca sie w kanale o stalym przekroju poprzecznym (rys.1).
Fala spalania porusza si¢ w lewo ze stala predkoscia ug. W uktla-
dzie wspdtrzednych zwigzanych z porus‘zajch sie falg, stacjonarna
mieszanina palna znajdujaca sie przed faly porusza sie z predkoscig u
w kierunku fali. Na rysunku 1 indeks 1 odnosi sie do mieszaniny pal-
nej przed falg, natomiast indeks 2 oznacza warunki w spalinach za fa-
la. Predkosci uy i u, definiuje sie¢ wzgledem ukladu wspdlrzednych
zwigzanego ze stacjonarng fala spalania.

1

stacjonarna fala detonacyjna

VIDI DI IIIIIINI Y/ DI,
mieszanina palna spaliny |
u, -——> —_— u,
TRITE 2 P12+ 9;
Vv /.// VA4 V4

Rys.1. Schemat stacjonarnej przegonionej fali detonacyj-
nej

Réwnania zachowania dla jednowymiarowego przepltywu ustalonego,
przy zaniedbaniu sil masowych, bez dostarczania ciepla z zewnatrz
i bez strat ciepta, majg postad:
- réwnanie cigglodci:

d(qu)
4= =0 (1.1)
- réwnanie pedu:
du _ dp 4 [(4 > du ,
Qud—x_-a+a;[-3—y+y a—] (1.2)
- réwnanie energii:

2
d u d d 4 1y du .
911 [-d?(-(h +?>]= -Hq_p +H|:u <3—y +p) '&';] (1-3)
gdzie:
q = _1%{. | (1.4).
h=cT+ 1’ (1.5)
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Lepko$é u' jest zwykle bardzo mala i mozna jg zaniedbaé
Po scatkowaniu réwnai (1.1:1.3) otrzymuje sie
gu = const = Y (1.6)
du d dp g__(é_ d_E>
P tta Y T T\ & (1.7)
Podstawiajacé (1.1) do (1.2) otrzymuje sig:
d 2 4 du
a po scatkowaniu:
d
guz +p - %pf;— = const (1.9)
Réwnanie energii przyjmuje postac:
o . 1.2 dT (4  du ' :
Qu(cPT + h +—2—u>-7\,d—x-u fp-d—x>=const (1.10)
spalin

aT . <
sg rdwne zero zaréwno w strefie

Ponjewas &
oniewaz == 1 o
jak i $wiezej mieszaniny, to réwnania zachowania redukujg sie do po-
staci .
o
9uy = 9g8p = T (1.11)
Pl + 91“'1 - P2 + 92“2 (1.12;
1 2 1 2
(cpT)1 tzu] +q= (c:PT)2 + 5, (1.13)
lub
1 2 1 2
h1+§“1=h2=§u2 {(1.14)
i
Py = 92857 (1.15)
gdzie:
o o
q=h; - hy (1.16)
1
N
(1.17)
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Cztery réwnania (1.11, 1.12, 1.14 i 1.15) zawieraja pieé niewia-
domych ul, Uy Q59 T2 i Py Do rozwigzania zagadnienia konieczne
jest wigc zadanie warto$ci dla jednej z tych wielko$ci lub uzupelnienie
ukiadu o pigte réwnanie. W rozwazanym tu przypadku obliczania para-
metréw za przegoniong falg detonacyjng zadaje si¢ predkoéé fali, czyli

ul.' Przy obliczaniu samopodtrzymujacej sie ustalonej fali Chapmana-

-Jougueta uklad réwnan uzupelnia sie warunkiem styczno$dci linii Ray-
leigha i Hugoniota.

2. ROWNOWAGA CHEMICZNA

2.1. SFORMULOWANIE PROBLEMU

Przedmiotem rozwazan jest réwnowaga chemiczna dla reakcii spala-

nia paliwa o wzorze CocHBOz'N5 w tlenie:

3 ¢CaH/507Na + 02—> \)1C02 + v2H20 + v3N2 + v402 +

(2.1)
+ vSCO + v6H2 + v7H + v80 + v90H + leNO
Bilans atoméw daja nastepujgce cztery réwnania:
Ciedpa = (yl + yS)N : v (2.2)
H: e ¢ p = (2y, + 2y + Yo * y9)N (2.3)
O: edbgy+2= (2y1+y2+2\y4+y5+y8+y9+le)N (2.4)
N: ¢ ¢ 6 = (2y, + le)N (2.5)
10
gdzie: N = Y v; oznacza catkowitg liczbe moli,
=1
Z definicji, stuszne jest nastepujagce réwnanie:
10
2y, -1=0 (2.6)

Wprowadzenie sze$ciu stalych réwnowagi prowadzi do jedenastu
réwnari dla dziesieciu nieznanych udzialéw molowych y; oraz catkowi-

tej liczby moli N. Jako reakcje, rozwazmy nastepujace:
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1/2
ly —=u X - (2.7)
2 g 1 1/2 :
Y6
yp1/2 o
1~ —» , 8 (2.8)
29,450 Y2="172 |
Y4
1y +lo 2on K -9 (2.9)
27272 T2 3" " 1/2 1]2 i
Y4 Y6
y
1 1y — - 10 .
5 0, +5 N, T NO K, =—73 172 {2.10)
Yo Y3
., +1o0. 2 HO Koo 22 (2.11)
2+t Y« Yy 5 172 _1/2 :
co+io. > co X - 71 (2.12)
2V 6 y172 172 .
Y574 P |

Wykorzystanie stalych réwnowagi jest réwnoznaczne z maksymali-
zacjg entropii gazu. Po obliczeniu skladu mieszaniny w stanie réwno-
wagi mozna obliczyé odpowiednie parametry termodynamiczne, takie jak
entalpia, entropia, objgtoé¢ wiasciwa i energia wewngtrzna. W podanym
ponizej p.2.2 omdéwiono metodg rozwigzania 11 réwnad nieliniowych
(2.2:2,12) z 11 niewiadomymi.

22. METODA ROZWIAZANIA

Oméwiona ponizej metoda zostala opracowana przez Olikare
i Bormana [10]. Jednostka cid$nienia w sze$ciu réwnaniach
(2.7:2.12) jest atm. Olikara i Borman wykonali aproksymacje wielo-
mianowq stalych réwnowagi zawartych w postaci danych liczbowych w
tablicach JANAF [11]. Wielomian aproksymacyjny, ktéry opracowali,
ma postad:

T B 2
log KP=A1n<1—O—®->+T+C+DT+ET (2.13)

gdzie T jest wyrazona w K. Warto$ci stalych A, B, C, D i E dla
zakresu temperatur 600 <T <4000 X podane sg w tabl.1.
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Réwnania na state réwnowagi mozna przeksztalcié w celu wyraze-

nia udzialdw molowych wszystkich skiadnikéw w funkeji Y31 Y4 Vg
i Vg tzn. udzialdw molowych NZ’ 02, CO i H2:
K
-1/2 . 1
Y7 = €36 glzie ¢, =72 (2.14)
P
‘X
1/2 . 2
vg = ¥, glzie ¢, = 173 (2.15)
P
2 2
¥y = C3y}p/ yé/ , glzie ¢, = K, (2.16)
1/2.1/2 . _ |
Yi0 = ¥4 Y3 glzie ¢, = X, (2.17)
2 1/2
Yy = csyi/ Yo glzie g = K5p1/ (2.18)
2 2
Yy = CGY};/ Y5 gdzie cg = K6p1/ (.2.19)

Calkowita liczba moli moze by¢ wyeliminowana przez podzielenie réw-
nania (2.3) przez (2.2). W wyniku otrzymuje sig:

B
2y2 + 2y6 + Yo + Y9 "o (yl + yS) =0 (2.20)

Podobnie mozna podzielié réwnanie (2.4) i (2.5), co daje

2y1+y2+2y4+y5+y8+y9+y10-

o &) o
2y3 Y0 - [6 olc (yl - yS)] =0 (2.22)

Wprowadzajgc oznaczenia

_B .2, 2 -
d) =@ -t o d3 =

8o

i podstawiajac réwnania (2.14:2.19) do (2.20:2.22) ‘oraz (2.6) otrzy-
muje sie cztery réwnania dla czterech niewiadomych Y3» Y40 Iy iyge
Wynikowe réwnania majg postaé:
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2 1/2 1/2 1/2
chyil Vo *+ W ¥ °1Y6/ 3y4/ 6/ -
1/2
- dl(c6y4 Vg + yS) =0 (2.23)
2 2 1 1/2 1/2
2c6yi/ Ys + csyi/ Yg * 2y4 + y5-t c2y4/ + 3 4/ y6/ +
2 1/2 1/2
+ CAYi/ yél - dz(c6y4/ Yg * y5) =0 (2.24)
1/2 1/2 1/2
23’3 43’4 y3 d (c 6}’4 y5 + y‘S) =0 (2.25)
1/2 1/2 1/2
€, Y5 * C5Y, Yot Y3t ¥, tYs tYgtC¥g o+
2 2.1/2 21/2 :
veiP v eyt AP L g2 0 e

Cztery réwnania (2.23:2.26) mozna ogdlnie zapisaé jako:
f.(ys,yA,yS,yG) =0 dla j=1, 2, 3, 4 (2.27)

Przyblizone rozwigzanie réwnad (2,27) przedstawia tabl.2. Oznaczmy
wektor (2.27) jako pierwsze przyblizenie

[m (1) (1) (1)}

Y3 0¥, Y5 s Yg (2,28)
wektora‘rozwiqzania doktadnego, ktéry oznaczamy jako
(y3» ¥/ v5» ¥§) _ (2.29)

Funkcje znajdujace sie po lewej stronie réwnan (2.27) mozna rozwi-
ngé w szereg Taylora w sgsiedztwie znanego wektora. Oznaczamy:

Ay, = 7 - y(ll) . (2.30)

Nastgpnie, zaniedbujgc pochodne drugiego i wyzszych rzedéw, otrzymu-
je sie cztery réwnania dla przyblizen Ay, i =3, 4,5, 6):

af 3f of, : 3fj

£, —
i oy 4" 3y s
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Uktad réwnan liniowych (2.31) mozna zapisaé dla Ayi (i =3,4,5,6)

przy uzyciu procedury macierzy wykorzystujacej eliminacje Gaussa.
Drugie przyblizenie ma postaé:

(2) (1)
yi = yi

+By,, i = 3,4,5,6. a (2.32)

Wykorzystujac drugie przyblizenie jako nowe pierwsze przyblizenie,
powtarza sig¢ procedurg az do chwili, gdy zmiany f. sg dostatecznie
male, tzn. }

Ay, | < £ <1 ' - (2.33)
gdzie & jest pewng zadang dokladnos’ciq.' Nie stosuje sie w tym wy-
padku wielko$ci wzglednych, poniewaz niektére wielkoSci y; moga
byé mniejsze niz blad obciecia. Tak wiec nie mozna mieé pewnosci,
ze 'IAin <« yi(z) dla kazdego skladnika.

-Dla wygody zdefiniujmy nastgpujace pochodne czastkowe:

b . 1e1,2,7,8,9,10
ij By]. j=3,4,5,6
E)y].
D = — = ]_
il 9y

c c 1/2
b .1l 1 N L
76 72 172 103 2 4/2
y6 y3
C
1. 1/2
Pgs =272 Dog = <57,
Y4
C 1/2 C
b .1°3% b . 156
9% =27 172’ 242 1]2
Y4 Y4
C. 1/2 C
b . 1734 b .1°65
96 -~ 2 _1/2 14~ 2 1/2
y6 3’4
c y1/2
_ 1 43 _ 1/2
Pros =2 172 - D5 = cevy
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Jezeli zapisze sig réwnania (2.31) w postaci macierzowej [A)[Z]-[B]) =
= 0, elementy macierzy przyjmg postaé:

oraz

=1+ Diog

12 = 3y =-D14+D24+ 1+D84+D104+D94
A

Bfl
Az = 35 Dig+1
af
1 .
1}14’:3}’6_ D26+ 1+ D76+D96
af
2
A.21 =-a—3’§= 0
af
6f2
A23 =_-y;= 'd1D15 - d1
qf
S S
A2,4 = 33’6 = 2D26 + 2+ D76 + D96
af
3
431 =3y, = P10
of
-3
: A32 = 33’4 = 2D14 + D24 + 2 + D84 + P94 + D104 - d2D14
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df,

A33 =—a-;’-5—= 2D15 + 1 - d2D15 -d2
ot

434 " Byg - Dy + Do
af,

A "oy, 2+ Dyp3
3,

App = v, Dios - 43014
at,

R R Tl e
f

4
- -0
AM ay6~

Rozwigzanie réwnania macierzowego [A(] [Ay1 + [f] = 0 dostarcza
wartosci Ayi potrzebnych w réwnaniu (2,32).

W celu obliczenia réwnowagowej warto$ci ciepta wladciwego ko-
nieczna jest znajomo$é zmiany udzialdw molowych na skutek zmiany
temperatury. Niezbedne jest wyznaczenie czterech niezaleznych od
siebie pochodnych

9 N

'aT’ i= 374’556

poniewaz pozostale pochodne mozna wyrazié przy ich uzyciu:

3y, dc ay,

Y7 2 1 had

ot %6 3T * P (2.34)
'ays ac 3y

-8 _ 1/2 __2 4

aT - Y, 3T * DgsaT (2-35?_

%3 %%

3y T
9 .1/2.1/2 "3
94 3T * Do 3T (2.36)

aT ~ Y4 Y6 BT

+ D
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| .
%0  1/2.1/2 %4

e (2.37)
2 1/2 5 4 6
a1 " Y4 Y631 * Pasar * Po6aT (2.38)
Ay dc oy dy,
1 .1/2 76 4 5
ot =Y, Y53t * Puar tPisar (2.39)

Zbidér niezaleznych od siebie pochodnych otrzymuje siq poprzez
rozwigzanie réwnania macierzowego bgdacego wynikiem zrdézniczkowa-
nia réwnania {2.27) wzgledem T:

af. 9f 2y, 9of 3y of, Jy of 3y
—J—+—J—§+-—]—A+—]—§+-—]-—6=O, (2.40)
T 3y3 T 'c)y4 aT ayS 3T 9y6 9T

W postaci macierzowej

(4] [%-ﬂ y [%_fT] =0 (2.41)

gdzie‘ macierz A jest identyczna do uzytej poprzednio w procesie itera-
cyjnym Newtona-Raphsona. W celu obliczenia 3f/3aT zdefiniujmy:

Yi
X, = , gdzie i=17,8,9,10
i ¢
i-6
Y1 (2.42)
Xl =C_'
6
_T2
Xo = g

Z réwnah (2.14:2.19) wynika, ze x, sa funkcjami tylko y, dla
i=3,4,5,6. t '

Podstawienie X, do réwnah (2.20:2,22) oraz (2.6) oraz na-

stepne zrdzniczkowanie wzgledem T daje:

Bfl 3c6‘ 3c5 3c1 'c)cz 9c3 dc
X+ X, +

T 9 X1 YT X2t 3T X7t AT %8 73T X9t AT (2.43)

X

10
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3f2 aCS dc 3c3 dc
3T T 27T X7 tA Yo Yiar N | (2.44)
23—-—2—3i6~x +3C5x +ac2x +i:—x +
AT 3 1 aT "2 T 78 3T "9
dc 3c6 ’
* 3T %10 - d2 5T (2.45)
of dc dc
4 4 6 :
2T " 9T “10 " 43 3T 4 | (2.46)
Z zaleznosci na <, otrzymuje sig:
ﬁ = _1 & a_(:_[L= iK_A (2 47)
T 1)1 2 dT 2T dT ‘
2
0y 1 4K ° _ 1/2%%5 (2.48)
T - p172 at_ ’ 3T ~ P 4T g
2 6. 12 %% (2.49)
T ~ 4T B T y
Z réwnania (3.13) wynika, ze:
9K,
—== 2,302 585 k, A B ,»p + 2 ET - (2.50).
T i| T T2

Reaktywna mieszanina gazéw doskonatych ma entalpi¢ zalezng od
temperatury i ci$nienia. Z tego powodu pochodne czastkowe wzgledem
ci$nienia nalezy takie uwzglednié. Obliczenie ich jest analogiczne jak
w przypadku temperatury. Wzory (2.34:2.46) sg identyczne po zasta-
pieniu §/3T przez 3/dp. Nalezy przy tym zauwazyé, sze 3 i ¢,
nie zalezg od ciénienia, a wigc czlony 3c3/8p i 3c4/3p sg zerowe.
Pozostale pochodne majg postaé:

dc
ap

il_ BCS c
P op -

>
P

NII—-

D] =
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8c2
9p

8c6

N =
'Ulwn

_1°%
ap 2p

gdzie p jest w barach (lub dowolnie innych jednostkach, jednak w
réwnaniach (2,14:2.19) p musi byé w atmosferach).

Rozwigzanie wszystkich tych réwnan, poczawszy od (2.39) daje
wartodci ayi/aT i E)yilap dla i =1,...,10. Metoda rozwigzania

jest analogiczna jak dla ¥

Pochodne termodynamiczne maja postaé:

- 13 - 2 [:Z(: (inpi R hi%) ] h#] (2.51)

(%}%;)P -1 - % (2.52)

(%%)T = -1 - pl:[p (2.53)
gdzie:

M = 2—? = %} M, a.;;i (2.54)

M =3TM= Sé, M, ::i _ (2.55)

Do obliczania ciepla witadciwego i entalpii skladnikéw wykorzystuje
si¢ aproksymacje wielomianowe danych tabelarycznych. Funkcje te majg
postaé: '

C

P_ 2 3 4

S -a1+a2T +a3T +a4T +a5T {2.56)
h ) &3 2 % .3 % 4 %

RT - M P2 T3 T g T v 5T v (2.57)

Warto$ci statych ajrag s podane w tabl.3. Temperaturag odniesienia

jest tu 298 K,
Oméwiong metode obliczania skladu réwnowagowego mieszaniny ga-
zéw realizuje w programie procedura ECP.
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2.3. MIESZANINY WODOROWO-TLENOWE
W przypadku mieszanin wodorowo-tlenowych nalezy zmodyfikowaé
model réwnowagowy przedstawiony w p.2.1. Wynika to stad, ze wspdi-
czynnik « = 0 i wielko$ci dl, d2 i d3 stajg sie nieskonczenie duze.

Réwnanie reakcji spalania wodoru w tlenie przyjmuje postad:

£ ¢H2 + 02——le20 v+ w0, + v3H2' + v4H + v50 + vgOH (2.58)

Bilans atoméw daje nastepujgce réwnaniat

H: 2e¢ = (2y1 + 2y3 ¥, y6)N : (2.59)

0: 2= (yl + 2y, + ¥yt y6) N (2.60)

6
gdzie N =Z\>1 jest catkowita liczba moli.
i=1

Z definicji mamy tez

6
3y, -1=0 (2.61)

i=1
Dzielgc (2.59) przez (2.60) otrzymujemy

2y1+2y3+y4+y6“26¢

., Ty T Yg 2 (2.62)
-Podstawiajac
d, = €¢ (2.63)

otrzymuje si¢ po przeksztalceniach réwnanie:
(2 - dl)yl + 2y, - 2.y, - dys + y6(1 - dl) +y, =0 (2.64)

W rozwazanym przypadku aktualne sa nastepujgce cztery reakcje réw-
nowagowe:

1/2
TP
1 1/2
I3

=

H, & H K
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1/2
5P

Ky =—372—
Yy

Nh—-
0O
t
o}

Y6
377172 1]2
Yo Y3
Yy
2 4712 172
y2/ ¥4P /

N|’—l
ja st
+

N[
O
N
0
ey
xR

ot
+
N=
O
te
o)
O
=

Z réwnan na stale réwnowagi otrzymuje sie

y, = yll gdzie c =l
4= “1Y3 1 1/2
p
=c 1/2 gdzie c, = Kz
J5 = ¥y o .2 p172
1/2 1/2 :
Yg = 3}’2/ y3/ , gdzie ¢y = K3
1/2 . 1/2
Yy = €2 Y3 glzie ¢, = K/p /

Podstawiajac powyzsze zaleznoéci do réwnan (2.61) i (2.64) otrzymu-
je sie:

(2 -4 )c4y%/2y3 24,3, + 25, + clyél - dlgzy;/z "
¢ (1-4 >c3y§/2y§/2 0 (2.65)
C4y;/2y3 FYp Yyt clyé/z eyt
* ey ;/zyé/z -1=0 (2.66)

Réwnania (2.65) i (2.66) sa odpowiednikami réwnadk (2.27) i roz-
wigzuje sig je analogicznie. Wspélczynniki macierzy [A] majg teraz
postad: . :
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af
1 _ -
Ay = WZ—_ (2 - dl)D12 -2, - d1D52 + (1 dl)D62
afl
afz
A21=a—y2= D12 + 1+ D52+ D62
of,
A22=ay37‘D13+1+D43+D63
gdzies
R b, -1 2
43 -2 1/2 52 2 1/2
y3 Y,
o 1/2 c 1/2
b .15 b 182
62 - 2 _1/2 63 2 1/2
_ Yo Y3
cy
_ 1 43 _ 1/2
Dy =375 Diz =<2
Yo

Pozostate wzory wyprowadza sie analogicznie jak dla przypadku spala-
nia weglowodoru.

3. METODA ROZWIAZANIA MODELU

" Z réwnaft (1.11), (1.12) i (1.15) po odpowiednich podstawieniach
i przeksztalceniach otrzymuje 'si¢ réwnanie

2 P2'P1 Pz'Pl

u = -
1 0 <i ] 9_1> P17 ( Py Py
1 Q9 p2T1R1 R2T2 _ RlTl

= fl(Tz,pz) (3.1)
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Podobnie z réwnah (1.11), (1.14) i (1.15) otrzymuje sig

’

h, - h 2(k, - h.)
N QS 21 5= £,(T,,p,) (3.2)
1, (&) . (ﬂz)
2 92 R, TPy

Przyréwnujac do siebie prawe strony réwnani (3.1) i (3.2) otrzymuje
si¢ réwnanie umozliwiajgce obliczenie T2 przy zalozeniu Py i R2.
Ma ono postad:

A%c D+ VA
2A“B U
gdzie:
P
A = RlT
11
B=py-p
C = 2(h, - hl)
R
D -2
Py

A - A%c®? - 44%B D%(AC - B)

Iteracyjna metoda rozwigzania modelu sklada si¢ z nastgpujacych
krokdéw:

1) zatozenie Pyi

2) zalozenie T2;

3) obliczenie réwnowagi chemicznej dla przyjetych Py i T2
oraz obliczenie ze skladu réwnowagowego R2 i hz;

4) obliczenie T; z réwnania (3.3); v

5) poréwnanie T; z przyjetym T2; jeSli réznica jest wigksza
od dopuszczalnej - powrdt do punktu 2 i powtérzenie obliczeni;

6) obliczenie u'{ z réwnania (3.1) lub (3.2);

7) pordwnanie uw,oz zalozong do obliczer predkosScia detonacji
D = u_,; jesli réznica jest wigksza od dopuszczalnej - powrdt do.
. punktu’ 1 i powtdrzenie obliczef;
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8) obliczenie ggstodci

Py

9 =
2 R2T2

oraz predkosci

%1
u, =——u
2 9, 1
Przedstawiony algorytm obliczeniowy realizuje program napisany w
. jezyku FORTRAN (oméwiony w nastepnym rozdziale).

4. PROGRAM KOMPUTEROWY

Program komputerowy DEFAST shuzy do obliczania parametréw
termodynamicznych spalin za przegoniong falg detonacyjng w mieszani-
nach wodoru, metanu, acetylenu, etanu, etylenu i propanu z tlenem.

Program zostal napisany w jezyku FORTRAN. Sktada sie z bloku
giéwnego i procedury ECP obliczajacej parametry réwnowagowe przy
zadanej temperaturze i cidnieniu. Program wykorzystuje procedure
.biblioteczng LEQT2F, z biblioteki IMSL, stuzgacg do rozwigzywania
ukiadu réwnan liniowych. Wprowadzanie danych odbywa sie interakcyj-
nie z klawiatury komputera PC po pojawieniu si¢ odpowiednich pytan
na monitorze. Podczas wykonywania obliczefi na ekranie wy$wietlane
sa wartos$ci cidnienia, temperatury i predkosci gazu dla kolejnych ite-
racji ci$nienia. Po odblokowaniu odpowiedniej instrukcji mozliwe jest
réwniez $ledzenie iteracji temperatury dla zadanych warto$ci ciénienia.
Po zakoriczeniu iteracji na ekranie monitora wy$wietlane sa wyniki ob-
liczefi. Wyniki te, oraz dane poczatkowe, zapisane sg réwniez w od-
dzielnym zbiorze o nazwie' DEFAST.RES. W przypadku dokonywania
zmian w programie Zrdédlowym, po kompilacji, w fazie lgczenia koniecz- .
ne jest dolaczenie segmentu biblioteki IMSL o nazwie LINEQD. '

4.1. DANE WEJSCIOWE

W -celu przeprowadzenia obliczer parametrédw za przegoniong falg
detonacyjng konieczne jest wprowadzenie nastepujacych danych
- predkos¢ fali detonacyjnej D = vy
- cid$nienie poczatkowe Pys

- temperatura poczatkowa Tl;
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- rodzaj paliwa: obecna wersja programu umo:zliwia przeprowadzanie
obliczeri dla wodoru (Hz), metanu (CHA)’ acetylenu (CZHZ), etyle-
nu (CZHA)’ etanu (C2H6) i propanu (C3H8);

- sktad molowy mieszaniny palnej.

Program wymaga takze zadania szacunkowych wartodci temperatury

i cidnienia za fala detonacyjna jako wartosci startowych iteracji. Wpro-

wadzanie danych odbywa sie¢ interakcyjnie z klawiatury po wyswietle-

niu odpowiedniego zapytania na monitorze.

2. WYNIKI OBLICZEN

Program umozliwia obliczenie nastepujacych wielkosci:
- temperatura za falg detonacyjng T2’
- cidnienie za falg detonacyjng Py
- gesto$é za falg detonacyjng Qs
- stosunek temperatur za i przed falg TZ/Tl’
- stosunek cidnienl za i przed falg pZ/Pl’
- stosunek gestoSci za i przed falg 92/91,
- masa czasteczkowa spalin za falg M2,
- predkos¢ gazu za falg wzgledem fali detonacyjnej Uy
- predkoéé gazu za falg wzgledem $cian kanaltu Voo
Wyniki te pojawiajg si¢ na ekranie monitora po zakonczemu obliczen
oraz zapisane sa w oddzielnym zbiorze DEFAST.RES.

4.3. PRZYKLAD OBLICZENIOWY

W tablicy 4 przedstawiono wyniki obliczed (zawarto$§é zbioru wy-
nikéw DEFAST.RES) dla przypadku przegonionej fali detonacyjnej
o predkosci 3000 m/s rozprzestrzeniajacej si¢ w stechiometrycznej
mieszaninie wodorowo-tlenowej o ci$nieniu 0,1 MPa i temperaturze
293 K. Dla pordédwnania odpowiednie parametry samopodtrzymujgcej sieg
fali detonacyjnej Chapmana-Jougueta, obliczone przy uzyciu programu
STANJAN [9] sa nastepujace:
- temperatura T, = 3683,50 X;

- ci$nienie Py = 1 924 MPa,
- gestodé @, = 0,9097 kg/m3;
- stosunek temperatur T2/T
- stosunek ci$nient p2/p1 = 19,24
- stosunek gestoéci 92/91 = 1,821;
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- masa czgsteczkowa M, = 14,478 kg/kmol;
- predko$é fali D = 2843 m/s.

Tablica 4

Wyniki obliczen

Input data: Type of fuel 1FU= 1
Temperature  (X) T1= 293.00
Pressure (MPa) P1= .10
Mols of fuel Al= 2.0
- Mols of oxygen A2= 1.0
Molecular weight WF= 12.0107
Oxygen excess coeff. LAM= 1.00
Density (kg/m**3) RO1= .4930
Enthalpy (kJ/kg) Hil= -4.09
Detonation velocity (m/s) D= 3000.0
RESULTS:
Temperature  (K) T2= 3799.14
Pressure (MPa) P2= 2.841
Density (kg/m**3) RO2-  1.2894
Enthalpy (kJ/kg) H2= 3837.92
Molecular weight M2=  14.3381

T2/T1= 12.9664

P2/P1=  28.4050

RO2/RO1= 2.6152
Velocity with respect to detonation wave (m/s) U2= 1147.14
Velocity with respect to channel walls {m/s) V2= 1852.86

’
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COMPUTATIONS OF THERMODYNAMIC PARAMETERS
OF COMBUSTION PRODUCTS BEHIND OVERDRIVEN
DETONATION WAVE

Summary

A detailed description of the computational model of thermodynamic
parameters of the combustion products behind overdriven detonation
wave is presented. The model is based on one-dimensional steady flow
model with the negligence of body forces, without heat addition and
without heat and momentum losses. The model calculates chemical and
thermodynamic equilibrium state of the combustion products for the
combustion of hydrogen or any hydrocarbon in oxygen. A detailed de-

- scription of the iterative solution procedure of the model .and computer
program DEFAST executing this solution are given, Tllustrative exam-
ple of the overdriven detonation wave in stoichiometric hydrogen-oxygen
mixture with the initial pressure 0,1 MPa and temperature 293 K

is also presented.
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PACYET IEPMOIMHAMMYECKUX IAPAMELPOB I'A30B CTOPAHUA
3A NIEPETHAHHOM IETOHAIMOHHOR BOAHOHR

Pe3wMme

B paboTe noxpoOHO NpPeXCTaBAEHO pPaCueTHY® MOIeNb TepMOma-
HaMUUYeCKHX IIapaMeTpOB rasOB CrODaHUA 3a lepel'BaHHO# JeTOoHA-
f¥OoHHON BONHOH. MOZesb OCHOBZHA HA OZHOMEDHOM CTaAIMOHaPHOM
TeueHHK®, 03 yueTa MacCCOBHX CHJI, €3 IOCTABKHM Tenia CHapyxd
u 6e3 noTepb. MOZeib YUWTHBAET COCTOSHHE XMMHUECKOTO H TepMO-
INHAMUUECKOr0 pPaBHOBECHA ra30B CrOpPaHUWA JIA DPeaKUWH CrOPAaHHA
BOLODPOZa HIM JNO0FO yIIeBOZOpOZa B KHECAOpPOLe. [10IPOCHO ONHCaEH
MTepalyOHHHE MeTOX pemeHHA MOLel¥ a TaKXe KOMIBHNTEDHYD IpO-
rpaMMy DEFAST Pealusyomyo 3TO pemeHHe. [IpefCTaBIeH TAaKXe
npuMep pacuyeTa JIjd IleperHaHHOR KeTOHAIWOHHOH BOJHH B CTEXHO-
MeTpHUeCKO#f BOZOPOXO-KUCIOPOZHOH CMECH C HaYalbHHM IaBIeHHEM
0,1 MPa u Temumeparype 293 K. '



