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COMBUSTION SIMULATION OF HYDROXYL-TERMINATED LIQUID POLYBUTADIENE, AMMONIUM PERCHLORATE
AND ALUMINUM IN COMPOSITE SOLID PROPELLANT FORMULATIONS. The present work presents combustion simulations
of hydroxyl-terminated liquid polybutadiene loaded with ammonium perchlorate and aluminum, using Chemkin software and the

“Plug Flow” type reactor. These materials are widely used in solid composite propellant formulations. Through this study, the effect

of parameters of axial velocity, equivalence ratio, pressure and temperature during the firing of the propellant were discussed. The

objective of this work was to discuss how to define the best parameter value based on the obtained results, and thus generate optimized

formulations.
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INTRODUCAO

Um motor foguete movido a propulsio quimica consiste basica-
mente em uma camara cilindrica, na qual ocorre uma reacéo de com-
bustdo, gerando grandes quantidades de gases em altas temperaturas.
Estes gases, ao serem expelidos pela tubeira, um estreitamento do
motor foguete, provocam propulsio no sentido oposto. A propulsdo
do foguete € responsdvel pela geracdo de energia que o move, e é
origindria da queima de um par combustivel-oxidante, comumente
chamado de propelente.

Os motores foguete a propulsdo sélida utilizam um tipo espe-
cial de propelente sélido denominado propelente sélido compdsito
(PSC) para lancamento de foguetes orbitais e suborbitais. Trata-se
de um compdsito polimérico de formulagao complexa, tendo como
fase continua uma matriz polimérica, e por fase descontinua um sal
inorganico oxidante, rico em oxigénio, e um aditivo metdlico, para
aumentar a temperatura dos gases de combustdo e, consequentemente,
a eficiéncia energética do motor foguete.

No Brasil, a formulagdo de propelentes para aplicagdo em fo-
guetes de sondagem e lancador de satélites, como o VLS-1, utilizam
aresina polibutadiénica hidroxilada e o perclorato de amdnio como
oxidante. A resina compde uma parte importante do propelente,
como a matriz polimérica, a qual atua como ligante, em inglés:
binder, aglutinando a carga sélida para formar um material coeso
e com resisténcia mecanica suficiente para suportar os esfor¢os aos
quais o propelente estd submetido durante as etapas de manuseio,
transporte, armazenamento, igni¢do e voo do motor foguete. A
queima deste tipo de propelente produz um elevado volume de
gases e chega a uma temperatura de 3000 K, caracteristicas que
sd0 essenciais para que o processo de combustdo produza energia
necessdria ao voo do foguete.

Devido a dificuldade de realizar experimentos com estes mate-
riais em condicdes reais de combustio, as técnicas de modelagem
computacional sdo aplicadas para estimar o comportamento da
queima de propelentes sélidos. O Chemkin € um software muito
utilizado para estudar a chama formada pela combustio de materiais
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energéticos, como o propelente. Este software considera as equa-
¢des de conservagdo de massa e energia das espécies envolvidas,
e o momento linear. Com isso, € possivel analisar a temperatura e
fragdes molares das espécies, em fun¢do da distancia de queima do
material na superficie.

O presente trabalho aborda sobre a simulagdo da combustao da
mistura PBLH/Perclorato de Amonio/Aluminio, utilizadas em pro-
pelente sélido compdsito, focando na temperatura de chama, bem
como na formacdo e decomposicao das espécies quimicas envolvidas.
Os estudos foram realizados variando-se a velocidade axial, razdo
de equivaléncia, pressdo e temperatura de queima inicial. A escolha
de cada condicio ideal foi conduzida avaliando o perfil de chama,
produtos de combustdo e temperatura e pressdo maxima obtida em
cada simulagio.

Propelente Sélido Compésito (PSC)

E uma mistura complexa e estdvel que consiste em duas fases:
oxidante/redutor (percloratos, nitratos/ aluminio) dispersos em um
ligante combustivel, como um elastdmero de poliuretano (PU). Suas
principais aplicacdes estdo relacionadas a propulsdo quimica por
motor foguete, misseis e projéteis de armamentos. O motor-foguete,
Figura 1, apresenta o envelope motor, que € fabricado com material
metdlico ou compdsito de alta resisténcia, possuindo uma protecio
térmica, a qual € responsdvel pela barreira térmica e prote¢do do
envelope motor, o ignitor que € o iniciador da queima do propelente,
a camara de combustdo, onde ocorre o aumento de espécies gasosas
com grande elevagdo da temperatura e pressao, a tubeira, que € onde
saem 0s gases provenientes da queima do propelente.*¢

As formulacdes de propelentes sélidos podem ser descritas como
elastdmeros altamente carregados, geralmente um poliuretano, em
que a matriz polimérica (binder) ird envolver as particulas sélidas que
compdem a formulacio do combustivel s6lido, promovendo proprie-
dades mecanicas de tal forma que o grio resultante ndo sofra nenhuma
falha de comportamento mecanico durante a fabricacéo, transporte,
manuseio e operagdo do motor. O binder também atua como fonte
de carbono no processo de queima.> A Figura | apresenta o esquema
simplificado das partes do motor foguete a propulsdo sélida.
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Figura 1. Esquema simplificado de um motor foguete.*

Entretanto, diferentemente de outros compésitos, o PSC apresenta
como componente em maior concentracdo a carga sélida, podendo
variar desde 60 até 80% em concentrag@o mdssica de um sal oxidante,
além de um aditivo metalico (10 a 15%). Esses s6lidos conferem ao
propelente suas caracteristicas de material energético. A Tabela 1
apresenta a composicao de uma formulag@o tipica de PSC.

Tabela 1. Formulac@o tipica de propelente sélido compdsito®

Componente Concentragdo (m/m %)
Aglutinante polimérico 10a 15
Oxidante 60 a 80
Aditivo metdlico 10al5

Agente de cura Varidvel em fung¢do da razdo molar [NCO]/[OH]

Aditivos <5

Dentre os oxidantes utilizados, destaca-se o perclorato de amonio,
como aditivo metdlico, o aluminio em pé e, como aglutinante, destaca-
-se o polibutadieno hidroxilado (PBLH), cuja designac@o em inglés
¢ dada por hydroxyl-terminated polybutadiene (HTPB).

Propelentes compdsitos contendo oxidantes cristalinos, como per-
clorato de amonio e hidrocarbonetos poliméricos, também queimam
para gerar fragmentos de oxidante e combustivel por decomposi¢do
térmica. Esses fragmentos se difundem entre si para formar um gés
pré-misturado na superficie de combustdo e reagir para formar pro-
dutos de combustao de alta temperatura.

Poliol

O termo poliol refere-se a uma classe de compostos organicos
que possuem grupos hidroxilas (OH) em sua estrutura, as quais
podem reagir com o grupo isocianato (NCO). As resinas sao utili-
zadas para sintetizar o poliuretano (PU), que € a matriz polimérica
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do propelente. O polibutadieno liquido hidroxilado (PBLH) ¢
comumente utilizado nas formulacdes de propelente devido as
vantagens: alta elasticidade e propriedades mecénicas adequadas a
aplicagdo em propelente compdsito, resisténcia a hidrdlise, suporta
altos carregamentos de materiais particulados sem alterar signifi-
cativamente suas propriedades mecinicas originais.* O PBLH é
sintetizado através da reacdo de polimerizacdo do butadieno, em
presenca de perdxido, utilizando um dlcool como diluente. Através
deste método, o PBLH possui isomeros com composi¢ao de 20% da
estrutura cis, 60% da trans e 20% da vinil em sua cadeia hidrocar-
bonica (Figura 2) e suas moléculas sdo ligadas entre si por meio de
ligacGes quimicas covalentes, conferindo ao poliuretano uma alta
elasticidade e propriedades mecénicas adequadas a aplicacdo em
propelente compésito.'"

O polibutadieno liquido hidroxilado (PBLH) € obtido através
dareacdo de polimerizacdo via radicais livres. A rea¢ao constitui-se
na utilizagdo do peréxido de hidrogénio como iniciador da reacio
de polimerizacdo do mondmero de butadieno, obtendo-se um po-
libutadieno difuncional com hidroxilas terminais do tipo alilica,
bastante reativas.

Perclorato de amonio

O perclorato de amonio (AP), Figura 3, € utilizado como oxi-
dante em formulacdes de propelente. O AP € um sélido cristalino, de
estrutura ortorrdmbica, que pode mudar para ctbica quando atinge
uma temperatura de 513 K, mudanca que pode afetar o processo de
decomposicio. E um oxidante ndo higroscépico na atmosfera, apre-
senta fragdo de massa de oxigénio igual a 0,545 e ¢ relativamente
estdavel em choques mecanicos.!!

Aluminio

O aluminio € utilizado como aditivo metalico em formulagdes de
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Figura 2. Estrutura quimica do PBLH. Isomeros representados por: x, trans(60%); y, vinil (20%); z, cis (20%)
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Figura 3. Estrutura do perclorato de aménio

propelente sélido compésito. O aluminio tem a fun¢do de estabilizar
o processo de queima contra as instabilidades, além de aumentar a
energia envolvida durante a combustdo.>!!

Produtos de combustao

O perclorato de amonio (AP) produz fragmentos ricos em oxi-
dantes, porém a sua densidade de energia ndo € alta, assim como
o aglutinante polimérico. A densidade de energia faz referéncia a
quantidade de energia desprendida durante a combustio do compos-
to. No caso do perclorato de amonio, a energia liberada por unidade
de massa durante sua decomposi¢@o nio atinge valores considerados
altos, porém disponibiliza oxigénio necessdrio para a combustio do
binder e dos outros componentes presentes. Entretanto, quando as
particulas de AP e da matriz polimérica sdo misturadas, o material
estequiometricamente equilibrado, denominado propulsor compo6si-
to AP, é formado. Com o objetivo de aumentar o impulso especifico,
o aluminio em pé € adicionado como um componente combustivel.
Devido aos componentes do propelente, durante a queima € possi-
vel visualizar uma fumaca branca na saida da tubeira do foguete.
Estes produtos de combustio sdo majoritariamente: dcido cloridrico
(HC1), 6xido de aluminio (Al,O,), diéxido de carbono (CO,), e d4gua
(H,0). O HCI € o componente que gera a fumaca branca quando
combinado com a dgua (mistura) na atmosfera. Quando o PBLH e
o AP sdo decompostos termicamente na superficie do propelente,
sdo formados gases provenientes do oxidante e combustivel, que
difundem entre si e reagem para produzir gases de combustdo de
alta temperatura, a qual pode atingir valores de 3000 K e pressao
na faixa de 20 a 70 atm.*'"

O mecanismo proposto por Chiung-Chu e McQuaid, mesmo sem
diferencgas significativas entre os produtos de combustao, considera
a espécie NH,CIO, como produto de decomposi¢do ao invés de
NH; + HCIO,, devido o NH,ClO, ser mais semelhante com a fase
condensada. J4 para a resina PBLH, considerou-se como subproduto
de pirdlise, o hidrocarboneto C,,H;,, com a mesma proporc¢io de
butadieno cis/trans/vinil, a qual foi nomeada como R45M.

Os processos fisico-quimicos que ocorrem durante a combustio
do propelente a base de PBLH/AP incluem aquecimento em fase
condensada, degradacio das espécies, fusdo e pirélise superficial e
reacOes em fase gasosa. As estruturas de chama e o comportamento
de queima dependem de vdrios fatores, como composi¢do do pro-
pelente, condig¢des iniciais e ambientais e configuragdo morfolégica
do propelente. '

Modelagem Chemkin

O Chemkin, anacronismo de Chemical Kinetics, € um software
que possui bancos de dados e sub-rotinas escritas em arquivos
texto e em c6digo FORTRAN para resolver problemas envolvendo
cinética de fase gasosa, equilibrio e propriedades de transporte.
Existem diferentes problemas que podem ser resolvidos usando
as sub-rotinas do Chemkin, alguns deles s@o: fracdes molares das
espécies em fungdo do tempo, velocidade de chama, fra¢cdes mo-
lares das espécies e perfil de temperatura em func¢do do tempo em
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chamas laminares, em estado estaciondrio e pré-misturadas, entre
outros. Para isso, € possivel escolher o melhor modelo de reator
que se aplica ao experimento.

Um dos modelos que pode ser utilizado € o modelo chamado
“Plug-Flow Reactor” (PFR). O PFR € um 6timo reator para estudar
cinética quimica em temperaturas superiores a 1000 K e alta velo-
cidade, o qual utiliza aproximacdes matemadticas para reatores de
laboratdrio correspondentes. Além da aproximagdo com modelos
de reatores praticos, o PFR também pode ser utilizado na mode-
lagem de situagdes préticas complexas. Esse reator € utilizado em
situacdes onde hd um fluxo constante de gases reagentes em um
canal ou duto, onde a se¢do transversal possui drea fixa. Embora as
espécies e a temperatura possam variar ao longo do comprimento
do canal, considera-se que ndo haja variagdes no canal e ndo haja
transporte difusivo ao longo do comprimento do canal, ou seja, na
dire¢do do fluxo. Os modelos PFR descrevem o reator de fluxo de
tubo em estado estacionario, o qual pode ser utilizado para projeto,
otimizag¢do e controle de processo.! A andlise é baseada em equagdes
de conservacao nas fases gasosas e condensadas, cinética quimica
de taxa finita e propriedades termofisicas varidveis.

PARTE EXPERIMENTAL

A simulacdo foi conduzida pelo software Chemkin, no reator
tipo “Plug-Flow”." O mecanismo de reagdo, bem como as proprie-
dades de fase condensada, cinética quimica e pardmetros de trans-
porte do mecanismo foram obtidos através do trabalho de Chiung-
Chu e McQuaid.'® Os estudos realizados foram divididos em quatro
condigdes, conforme Tabela 2, onde variou-se a velocidade axial
(Estudo 1), composic¢ao da mistura oxidante/combustivel (Estudo 2),
pressdo (Estudo 3) e temperatura (Estudo 4). Os dados da Tabela 2
foram utilizados como informacdes de entrada para cada simulacéo
no software Chemkin-II. A escolha de cada condi¢@o otimizada foi
realizada de acordo com a temperatura mdxima, produtos de com-
bustdo completa e também quantidade de produtos de combustio
incompleta formados durante a decomposi¢do do propelente.

As condicoes de cada estudo estdo na Tabela 3. Foram escolhidos
seis pontos mais relevantes de cada estudo.

RESULTADOS E DISCUSSAO
Estudo 1 - Efeito da velocidade axial

No estudo 1 foi conduzido um estudo paramétrico de velocidade
axial, conforme Tabela 3. Os resultados comparativos das curvas
de temperatura, em funcdo da distancia, e hidrocarbonetos ndo
queimados em fun¢do da distancia se encontram na Figura 4 e 5,
respectivamente. A temperatura que € expressa no gréfico € a tem-
peratura atingida dentro da camara de combustdo durante a queima
do propelente, e a distancia € referente ao comprimento da camara
de combustdo até a tubeira do motor-foguete.

Com os estudos de temperatura em funcdo da distancia,
Figura 4, obtém-se informacdes sobre o perfil da chama, ou seja,
é possivel visualizar o comportamento da chama durante a queima
do propelente. Além disso, nota-se a presenca de regides “frias”,
a qual a temperatura € mais baixa, resultando em uma diminuic¢éo
considerdvel na velocidade das rea¢des quimicas. Sendo assim, o
perfil de temperatura escolhido para ser utilizado nos estudos de
outras varidveis foi o que teve a menor distancia de regido “fria”
e maior velocidade de reacéio. Na Figura 4, todas as condigdes de
velocidade axial estudadas apresentaram uma temperatura maxima
de aproximadamente 2900 K. Entretanto, os perfis ideais de chama
foram obtidos nas condi¢des 1 e 2, Figuras 4a e 4b, respectivamente,
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Tabela 2. Descric@o das varidveis dos estudos realizados

Condigdes de estudo Estudo 1 Estudo 2 Estudo 3 Estudo 4
Posicdo axial final (cm) 100 100 100 100
Diametro (cm) 10 10 10 10
Temperatura (K) 1200 1200 1200 Estudo paramétrico®
Pressdo (atm) 1 1 Estudo paramétrico* 65
Velocidade axial (cm/s) Estudo paramétrico® 107 107 107

Razdo de Equivaléncia 1 Estudo paramétrico® 1 1

Produtos de combustio ALQO,, HCI, CO,, H,0, N,

2 Estudo 1: 10°2a 10%; ® Estudo 2: 0.05 4 1.0; ¢ Estudo 3: 1 & 70 atm; ¢ Estudo 4: 1200 4 2000 atm

Tabela 3. Descricao dos estudos paramétricos em todas as condicoes

Estudo Paramétrico

Condicao Estudo 1 - Velocidade Axial (cm/s) Estudo 2 - Razdo de equivaléncia Estudo 3 - Pressao (atm) Estudo 4 - Temperatura (K)
1 100 0.05 1 1200
2 107 0.25 30 1378
3 2.107 0.50 46 1467
4 5.107 0.75 55 1644
5 7. 107 1.0 65 1822
6 108 1.4 70 2000
a) Velocidadeaxial - Condicao 1 b) Velocidadeaxial - Condicio 2
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Figura 4. Perfil comparativo de temperatura em fun¢do da distancia em cada condi¢do de velocidade axial. a) Condi¢do 1, b) Condi¢do 2, ¢) Condi¢do 3, d)
Condicado 4, e) Condigdo 5, f) Condicdo 6
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Figura 5. Perfil comparativo de Hidrocarbonetos ndo queimados em fungdo da distdncia em diferentes velocidades axiais. a) Condigdo 1, b) Condigdo 2, c)

Condigado 3, d) Condigdo 4, e) Condigdo 5, f) Condicdo 6 (Tabela 3)

onde a distincia da regido fria foi menor, de 5 cm. Em outras pa-
lavras, a distdncia menor € favordvel na queima do propelente pois
assim garante a formacdo dos produtos de combustdo ainda no
inicio, de tal forma que ocorra em todo o propelente. Esse efeito
da influéncia da velocidade axial na velocidade da reagdo também
pode ser observado na Figura 5. A Figuras 5a e 5b obtiveram os
melhores perfis em relac@o a velocidade da reagdo, pois na distancia
de aproximadamente 5 cm do propelente, ji foi possivel notar a
formag@o de produtos de combustdo, enquanto que em velocidades
axiais maiores, hd uma maior regido “fria” (temperaturas mais
baixas) e consequentemente hd uma diminui¢@o na velocidade da
reacdo. Em todas as curvas da Figura 5 obteve-se um resultado de
aproximadamente 15% de hidrocarbonetos ndo queimados. A Figura
6 apresenta um grafico 3D com resultados de temperatura maxima
pela distancia, e a Figura 7 apresenta um grafico 3D com resultados
da fracdo molar de hidrocarbonetos ndo queimados pela distancia
em todas as faixas de velocidade axial estudadas. Pelas Figuras 6
e 7 ¢ possivel visualizar os efeitos do aumento da regido fria da
chama com o aumento da velocidade, bem como o decaimento da
velocidade da reacdo com o aumento da temperatura. Os resulta-
dos da Figura 5 estdo em % de hidrocarbonetos ndo queimados.
Entretanto, no gréafico 3D, os resultados estdo em ppm devido o
software fornecer apenas esse tipo de resultados, ndo sendo possivel
converter em % de hidrocarbonetos ndo queimados.

No entanto, a escolha da melhor velocidade axial foi realizada

apos a andlise da regifio “fria” e fracdo molar dos produtos de com-
bustdo incompleta, pois estes sdo muito poluentes e podem causar
danos ao meio ambiente. Mesmo havendo pouca diferenca entre as
duas condicoes (Figura 8), optou-se pela velocidade 107 cm/s, pois foi
a velocidade que apresentou menor regido “fria” e maior velocidade

Distancia (cm)
0 20 40

60 80 100

Temperatura (K)

Figura 6. Influéncia da velocidade axial na temperatura inicial de queima
do propelente
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Figura 7. Influéncia da velocidade axial na velocidade da reagdo - hidro-
carbonetos ndo queimados

de reacio, e além disso, menor quantidade de emissdo de poluentes
como CO, NO, NO, e HCI. Embora a distancia utilizada em todo
o processo seja igual a 100 cm, as distancias utilizadas na Figura 8
foi até 20 cm para melhor visualizagdo dos produtos de combustio
formados.

a) Velocidade axial 10 cm/s

Velocidade axial 10° cn/s
Produtos de combustio incompleta

.. 020
[~
= 0,15
b= «CO
e 0,10
‘a EEES g s m R E B N EE EEEEGHE = NO
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0,00 lsem ay |
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b) Velocidade axial 107 cm/s
Velocidade axial 107 cm/s
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.g0,0S . £ " ® " " B E N EEGB® = NO
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Figura 8. Comparagdo entre os melhores perfis de Velocidade axial e os
produtos de combustdo incompleta: a) Velocidade axial 10° cm/s; b) Veloci-
dade axial 107 cm/s

Tabela 4. Resultados da simulagdo com diferentes razdes estequiométricas
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Estudo 2 - Efeito da razao de equivaléncia

Nesse estudo analisou-se a influéncia da quantidade de combus-
tivel (matriz polimérica), oxidante (perclorato de amonio) e aluminio
na composicao do propelente. A razdo de equivaléncia, neste caso,
leva em conta que o perclorato de amonio € a espécie oxidante, e os
outros componentes da mistura representam o combustivel. As razdes
de equivaléncia estudadas estdo nas Tabelas 2 e 3. Os resultados
obtidos se encontram na Tabela 4.

Através dos resultados, foi possivel observar que com o aumento
da razdo de equivaléncia, houve uma diminui¢iio na temperatura
maxima de queima e também uma diminuic@o na pressdo. Como ja
era esperado, houve um aumento de quantidade de hidrocarbonetos
ndo queimados com o aumento da razdo de equivaléncia. Embora
a temperatura, pressdo e quantidade de hidrocarbonetos formados
sejam relevantes, a razdo de equivaléncia escolhida para seguir o
estudo foi a 1, pois esta € a razdo de equivaléncia mais utilizada em
propelentes. Além disso, utilizando a razdo de equivaléncia igual a
1, € uma maior certeza que haverd uma combustdo mais completa
do que aquela utilizada em valores mais baixos.

Estudo 3 - Efeito da pressao

Para avaliar os efeitos da pressio, realizou-se um estudo em dife-
rentes valores deste parametro, utilizando as condi¢des determinadas
anteriormente, conforme a Tabela 2 e 3. Entretanto, ndo foi possivel
obter resultados confidveis pois o reator PFR obtém resultados con-
fidveis somente em pressdes baixas. Em pressoes a partir de 10 atm,
os resultados obtidos de pressdo maxima ficam superiores a 280 atm,
o que fica muito fora da faixa de trabalho, pois o propelente sélido
compdsito apresenta uma pressio de trabalho média de 65 atm.
Portanto, para seguir os estudos, a pressdo escolhida foi a de 1 atm.
A Figura 9 apresenta os resultados obtidos com a variac@o da pressao.

450

Pressio (atm)
Pressdo (atm)

250

. 686

50

2 10 18 26

Ensaio 1

Figura 9. Efeito do aumento da pressdo inicial em todas as faixas estudadas

Razdo Estequiométrica

Temperatura maxima (K)

Pressao (atm)

Hidrocarbonetos nao queimados (%)

Distancia percorrida (cm)

0,05
0,25
0,50
0,75
1,0
1.4

2994
2958
2913
2870
2828
2794

9,664
9,493
9,289
9,093
8,906
8,761

0,76 100
3,80 100
7,60 100
11,39 100
15,17 100
18,17 100
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Tabela 5. Resultados da simulacio em diferentes temperaturas iniciais

Simulac@o de combustdo do polibutadieno liquido hidroxilado, perclorato de amonio e aluminio 179

Temperatura inicial do gas (K) Temperatura maxima (K)

Pressao (atm)

Hidrocarbonetos nao queimados (%) Distancia percorrida (cm)

1200 2828 8,90
1378 2921 8,08
1467 2955 7,70
1644 3033 7,13
1822 3107 6,66
2000 3175 6,28

15,2 100
15,0 100
14,9 100
14,7 100
14,4 100
14,0 100

Estudo 4 - Efeito da temperatura

Para estudar o efeito do aumento da temperatura, variou-se a tem-
peratura inicial do gds, de acordo com as Tabelas 2 e 3. Os resultados
encontram-se na Tabela 5.

Com o aumento da temperatura inicial, houve um aumento
da temperatura maxima de queima do propelente, diminui¢do da
pressdo mdxima e, como esperado, uma diminui¢do na quantidade
de hidrocarbonetos ndo queimados. Entretanto, em nenhuma das
temperaturas utilizadas obteve-se uma pressdo proxima a pressao
de trabalho do propelente.

Escolha das variaveis utilizando a modelagem no Chemkin

Para realizar estudos no Chemkin, € necessdrio definir algumas
varidveis iniciais, como por exemplo, a velocidade axial, razdo de
equivaléncia, pressdo e temperatura inicial de queima. A primeira
varidvel estudada foi a velocidade axial e utilizou-se um estudo
paramétrico deste parametro. Para avaliar a velocidade axial mais
adequada para seguir nos estudos, avaliou-se a menor “regido fria”
e quantidade de hidrocarbonetos ndo queimados obtidas em cada
velocidade estudada. A velocidade axial escolhida para este estudo
foi a 107cm/s pois foi a que obteve a menor “regido fria”, garantindo
a formac@o dos produtos ainda no inicio da queima. Dessa forma, ha
uma maior probabilidade de queima do propelente ainda no inicio,
formando os produtos.

Ap6s a defini¢do da velocidade axial, foi realizado um estudo
paramétrico da razdo de equivaléncia. Embora tenha sido possivel
visualizar a diminui¢do da temperatura mdxima da queima com o
aumento da razdo de equivaléncia, a razdo de equivaléncia escolhida
para seguir nos estudos foi a 1. Afinal, essa € a razdo de equivaléncia
mais comumente utilizada em formulagdes praticas. Apés a deter-
minacdo da razdo de equivaléncia, e seguindo o estudo paramétrico
com o parametro de pressdo, foi possivel observar valores muito
superiores comparados aos resultados esperados, que em resultados
experimentais ficam na faixa de 55 a 70 atm. Embora a pressio seja
um parametro muito importante neste estudo, foi possivel observar
que o reator do programa Chemkin-II utilizado na simulagdo, o PFR,
ndo apresenta resultados confidveis em pressoes altas. Sendo assim,
a pressao escolhida para seguir no estudo foi igual a 1 atm.

Para finalizar, apds definir as trés condic¢des iniciais, realizou-se
um estudo paramétrico da temperatura inicial de queima. Entretanto,
embora tenha sido possivel observar que com o aumento da tempe-
ratura houve uma diminui¢@o dos hidrocarbonetos ndo queimados
e um aumento da temperatura maxima atingida durante a queima
do propelente, ndo foi possivel determinar a pressao méaxima obtida
com essa formulacio nas condi¢des pré-determinadas a partir dos
estudos anteriores. Isso também pode ser justificado pelo tipo de
reator utilizado na simulacfio. Afinal, em nenhuma temperatura
obteve-se um perfil de pressdo maxima esperado, que € entre 55
e 70 atm, pois esse reator s6 € preciso em pressdes em torno de

1 atm. Porém, a condi¢d@o poderia ser determinada de acordo com
a temperatura mdxima obtida com o propelente, que deve ser em
torno de 3000K, menor quantidade de hidrocarbonetos ndo queima-
dos, maior quantidade de produtos de combustiao completa, menor
quantidade de produtos poluentes e pressdo maxima proxima a
obtida experimentalmente.

CONCLUSAO

A escolha das condi¢des otimizadas para a queima do propelente
foram realizadas de acordo com o perfil de temperatura de queima,
perfil da chama, a partir dos quais foram avaliados a presenca de
regides frias, velocidade de reacdo, quantidade de substincias poluen-
tes, pressdo maxima e residuos de hidrocarbonetos ndo queimados.

O software Chemkin pode ser utilizado para simular a queima
de formulacdes de propelente sélido compdsito. Embora o reator,
chamado PFR do software Chemkin-II, que foi utilizado para as
simulagdes ndo possa ser utilizado em todas as faixas de pressdo,
pode-se ter uma ideia do comportamento da queima do propelente
e a influéncia dos pardmetros sobre o comportamento da queima.
Os resultados obtidos, como a temperatura maxima do propelente,
ficaram muito préximas dos valores encontrados experimentalmente,
pois esse tipo de propelente atinge temperatura de cerca de 3000
K. Entretanto, a pressdo de trabalho ndo ficou préxima dos valores
reais, que € na média de 65 atm. Isso pode ser explicado devido ao
software Chemkin-II utilizado para realizar as simulacdes realizar os
calculos com pressdes de trabalho baixas e, quando se trabalha com
pressdes muito altas como a do propelente, o software ndo reproduz
resultados muito confidveis. Contudo, é uma 6tima ferramenta para
avaliar a influéncia dos parametros.
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