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RESUMO

Modelos numéricos envolvendo a transferéncia der gadr radiacdo em gases participantes
sdo bastante complexos de ser resolvidos devidepandéncia espectral das propriedades
radiantes. Contudo, a radiacdo térmica ndo podensgligenciada em processos de
combustdo, onde as elevadas temperaturas envoteithasn a radiacao o principal fenémeno
de transferéncia de calor. O célculo da transfémémle calor por radiacdo envolve
propriedades de absor¢do que variam de forma ceamglem a temperatura e numero de
onda, sendo assim necessaria a utilizacdo de nsodsp@ctrais para obtencdo de resultados
confiaveis com baixo tempo computacional. Nesteali®, 0 método da soma-ponderada-de-
gases-cinzas (WSGG) foi aplicado na resolucao alesfieréncia de calor radiante em um
sistema unidimensional formado por duas placasaéniparalelas e negras, para diferentes
perfis de temperatura e de concentracdo de esp@cdigsicas. Foram obtidas novas
correlagbes para misturas de vapor d’agua e didédoarbono, além de correlacdes para as
espécies quimicas individuais de vapor d’agua, midodde carbono, didxido de carbono e
metano. A partir do banco de dados HITEMP 201C;aeeelagcbes foram geradas para trés,
quatro e cinco gases-cinzas. A partir das correlagibtidas para o0 modelo da soma-
ponderada-de-gases-de-cinzas seus resultados sfmranlos com a solucdmenchmark
obtida pela integracdo linha-por-linha (LBL). Pdmlos os casos propostos, € possivel
verificar uma boa concordancia entre os resultamométodo da soma-ponderada-de-gases-

cinzas com o método linha-por-linha.

Palavras-chave: radiacdo térmica; soma-ponderagasis-cinzas, correlagbes; HITEMP
2010.



ABSTRACT

Problems involving radiation heat transfer in gap@ating media are in general very complex
to be solved due to the dependence of the radigireperties with the wavenumber.
However, thermal radiation cannot be neglectede@afly in combustion processes due to
the high temperatures that are involved, makingatemh the main heat transfer mode.
Calculating the heat transfer by radiation involaesorption properties which varies with the
temperature and wavelength, therefore the useetftisgh models are required to obtain good
results with low computational time. In this digséion, the weighted-sum-of-gray-gases
(WSGG) model was applied to resolve the radiatieat hransfer in a one-dimensional finite
system formed by two parallel plates with blacklsaor different temperature profiles and
concentrations of the participating species. NewG@Scorrelations were obtained for
mixtures of vapor water and carbon dioxide, besmeselations for the individual chemical
species of vapor water, carbon monoxide, carboridiéoand methane. From the HITEMP
2010 database correlations were generated for,tloee and five gray gases. From the
correlations obtained for the weighted-sum-of-ggages (WSGG) model, their results are
compared with the benchmark solution obtained bggrating line-by-line (LBL). For all the
proposed cases, in general, it is possible to gbsarsatisfactory agreement between the

results of the weighted-sum-of-gray-gases withlitteeby-line method.

Keywords: thermal radiation; weighted sum of grages; correlations; HITEMP 2010.
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1 INTRODUCAO

1.1  Motivacao e revisdo bibliografica

Estudos envolvendo processos de transferéncia lde par radiacdo sdo bastante
importantes em diversas aplicacdes cientificas dusiniais. Porém a radiacdo térmica
apresenta grandes desafios para um entendimentpletondo fendmeno e das principais
variaveis governantes do processo. Processos emduvcombustdo, como por exemplo, os
que ocorrem em fornalhas de caldeiras de centraisetétricas e em motores de combustao
interna, apresentam gases participantes em elevadgeraturas que emitem e absorvem
radiacdo térmica, podendo as trocas radiantesreseagam como o principal mecanismo de
transferéncia de calor. De modo geral, devido aael@ temperatura, chegando em alguns
casos a mais de 2500 K, segundo a lei de StefamrBahn a energia emitida por um corpo
relaciona-se a quarta poténcia de sua temperabsi@duda, o que ressalta a importancia da
radiacdo térmica em sistemas de combustdo. Independo combustivel utilizado (sélido,
liquido ou gasoso), os produtos desse processondeustdo formam uma mistura gasosa que
emite e absorve radiacdo térmica. Os gases podeia abnter fuligem e particulados, os
quais também absorvem, emitem e podem espalhdrag&a.

Como consequéncia é preciso uma modelagem acuoafdam@meno de transferéncia
de calor por radiacdo a fim de se aperfeicoar aagge desses sistemas de combustéo,
possibilitando a reducdo do consumo de combust&emonsequentemente, a reducdo da
emissdo de gases poluentes na atmosfera.

O calculo de radiacdo térmica para gases nos paxeade transferéncia de calor
envolve muitos fatores que elevam a complexidad@rdblema, dentre eles o tratamento
espectral do coeficiente de absorcao-emisséo, b aguasenta dependéncia complexa em
relacdo ao nimero de onda, a temperatura e a cay@@paos gases. Outro ponto que deve
ser observado é a questdo da ndo homogeneidadéistabuicbes de temperatura e
concentracdo das espécies quimicas, as quais afetemmente o coeficiente de absorcao
espectral das misturas. Assim, muitas metodologias sendo propostas ao longo dos anos a

fim de se fazer frente a esses fatores.
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O modelo mais simples é o de gas cinzas (GG), ab @eoeficiente de absorcdo é
tratado como independente do numero de onda. Adesseu grau de imprecisdo em relacéo
ao comportamento real dos gases, o modelo de gaa einda vem sendo utilizado na
solucéo de problemas que envolvem combustéo gXad, 2001 e Sijefi¢ et al, 2001] pela
simplicidade com que resolve a dependéncia espeditdm disso, em meios com
guantidades elevadas de fuligem, que apresenta ampartamento espectral bem mais
simples do que gases participantes comg €8,0, 0 modelo de gas cinza pode conduzir a
bons resultados. Casset al, 2012, realizaram um estudo da transferénciaatier por
radiacdo utilizando o modelo de gas cinza em uaaplana unidimensional considerando
um meio participante composto por £6,0 e fuligem.

O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinzas (WSG@ )néétodo que ndo envolve
dados espectrais detalhados, por isso, é claskficamo um método global. Os coeficientes
de extingdo dos gases cinzas e as correlagbesnderpgao sdo ajustados a partir de dados
tabelados de emitancia total, que podem ser obtid@ssultados experimentais ou calculados
utilizando-se modelos espectrais mais complexaggbie Howell, 2002].

O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinzas ftieéstado pela primeira vez por
Hottel e Sarofim, 1967, substituindo as propriedaceliativas de gases reais ou gases nao
cinzass por um numero finito de gases cinzas. O efnoditiliza o espectro inteiro
considerando algumas bandas com coeficientes dercdlos uniformes, cada banda
correspondendo a um gas cinzas. Os coeficientpenlderacdo correspondem as fracdes de
energia do corpo negro na regido do espectro andases cinzas estao localizados. Em geral
esses coeficientes sdo obtidos a partir de banadades experimentais. Duas correlacdes
amplamente utilizadas, baseadas em dados semiigmspfrara misturas de vapor d’agua e
didéxido de carbono foram criadas por Taylor e Fpst&74; Smith, 1982 utilizou dados
gerados a partir do modelo de banda larga expcalenci

Varias pesquisas estdo sendo desenvolvidas ntoickeiiapresentar novas correlacdes
para o WSGG para casos de combustdo. As correlapiesentadas na literatura, em sua
grande maioria, sdo para misturas de vapor e diéotedcarbono em pressdes parciais pré-
estabelecidas. Seguindo-se essa ideia, Domgaal, 2013, propuseram novos coeficientes
para a soma-ponderada-de-gases-cinzas a partisaldaibanco de dados HITEMP 2010,
considerando misturas de vapor de agua e dioxidaud®no com razdes de pressbes parciais

de 1 e 2, respectivamente. As correlacdes obtidiesnf para temperaturas entre 400K e
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2500K e para produtos entre a pressao das espactespantes e trajetorias de 0,001 @m

a 10 atnh. As novas correlagcdes foram aplicadas na soldeéwansferéncia de calor por
radiacdo para casos ndo homogéneos e ndo isotérmicomparados com os resultados
obtidos pela solugdbdenchmark- linha-por-linha - a fim de comprovar a acuradias
resultados obtidos pelos novos coeficientes do WSBZesultados comprovaram a eficicia
do WSGG apesar de sua simplicidade, além de axigitempo computacional relativamente
pequeno.

Também nessa mesma linha de trabalho Kangwanporgpahy 2012, obtiveram
correlagbes para o modelo de soma-ponderada-ds-gazas na transferéncia de calor por
radiacdo em aplicacdes de oxi-combustao. As cgdetaforam obtidas a partir do banco de
dados HITEMP 2010 para razGes entre as pressoesipate vapor de agua e dioxido de
carbono entre 0,125 e 4 e variacao de temperattmra 400K e 2500K, com produtos entre a
presséo das espécies participantes e trajetoniamnsea de 0,001 a 60 bar. As correlacdes
obtidas foram validadas através da comparacaoram tionte radiativo com o método linha-
por-linha para uma configuragdo unidimensional ldegs, chegando a bons resultados com
erros na faixa de até 30% para fluxo de calor e pa%a o termo fonte de transferéncia de
calor para radiacdo, segundo o autor.

A maioria dos problemas envolvendo modelos de cadiafoi realizada para
geometrias unidimensionais. Ha poucos trabalhdi&anatura que analisaram os modelos em
geometrias 2-D e 3-D. Seguindo essa linha de trabalem-se: Centengt al, 2012, que
estudaram o efeito da radiacdo sobre gases ndasciemm uma camara cilindrica de
combustdo turbulenta de ar e metano, comparandmraslacbes da soma-ponderada-de-
gases-cinzas obtidas por Sméthal, 1982, e pelo recente trabalho de Dorigon, 20lEate
trabalho, foram considerados apenas dois mecanigiod®is de reacbes quimicas e o
modelo de turbuléncia utilizado foikee, pois o foco do trabalho era o célculo da radiaGio
método de ordenadas discretas foi utilizado pa@lver a equacao de transferéncia radiativa.
Os resultados que foram obtidos pelas correlac@s racentes mostraram-se consistentes
com os dados experimentais, dando suporte ao uswdelo WSGG na simulacao global da
combustéo.

Problemas 3D s&o ainda mais escassos na literatiendado principalmente a
complexidade da implementacdo da metodologia dea@do esforco computacional que €

requerido. Dentre os poucos trabalhos seguindo ledsa 3D, Borjini, 2007, resolveu o
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problema de transferéncia de calor por radiacé® paia caldeira industrial 3D contendo uma
mistura de diéxido de carbono e vapor de agua yarperfil de temperatura nao uniforme.
Foi utilizado o método de volume finitoBTn) acoplado ao método da soma-ponderada-de-
gases-cinzas (WSGG) para a resolucdo da RTE em n@mocinza com fuligem. Os
resultados encontrados foram satisfatorios. Na radsina de trabalho Trivic, 2004, também
desenvolveu um trabalho com modelagem 3D em coad#sncartesianas para o céalculo da
transferéncia de calor por radiacdo a partir doeltoda soma-ponderada-de-gases-cinzas,
para a mistura de vapor d’ agua, didxido de carlndrogénio. Os resultados obtidos por
Trivic apresentaram boa concordéancia com trabatlenselhantes encontrados na literatura
para a configuracao 3D.

Modest, 1991, demostrou que o0 modelo da soma-padaate-gases-cinzas pode ser
utilizado juntamente com qualquer método para acdol da equacédo de transferéncia de
calor radiativa. Isto levou ao desenvolvimento deas modelos espectrais, tais como SLW
proposto por Denison e Webb, 1993a, o qual perandbtencdo dos pesos dos gases cinzas a
partir de dados espectrais, disponivel nos baneaados HITRAN e HITEMP. A funcao de
absorcédo ALBDF foi proposta e aplicada junto ason@iSLW. Correlacdes para essa funcao
foram apresentadas para um meio composto por vBpgua e por dioxido de carbono por
Denison e Webb, 1993a e Denison e Webb, 1995, ctegpmente. A ALBDF foi mais tarde
implementada para casos ndo homogéneos e naarigmgrpara misturas de gases (vapor
d’agua e dioxido de carbono). Maureeteal., 2007, aplicaram o método de Monte Carlo para
a solucéo da ALBDF considerando o comportamenteatsy) e 0 meio participante.

Para a obtencdo dos coeficientes necessérios anmaptacdo do modelo da soma-
ponderada-de-gases-cinzas, atualmente existem$daaados que compilam caracteristicas
relacionadas aos comportamentos de emissdo e abstecmoléculas, entre eles: HITRAN
(High Resolution Transmission Absorption DatabasellTEMP (High Temperature
Molecular Spectroscopic Databgds€DSD-1000 Carbon Dioxide Spectroscopic Databank
at 1000K) e CDSD-40000arbon Dioxide Spectroscopic Databaaik4000K). Esses bancos
de dados apresentam o comportamento espectralride parametros associados a diversas
moléculas, tais como CO,.8, CQ, CH, entre outros. A partir deles € possivel obter a
absorgéo de cada linha espectral. Rothetai, 1998, apresentam a versao 1996 do banco de
dados HITRAM. Rothmaret al, 2005, apresentam a versdo 2004 do banco de dados
HITRAM. Rothmanet al, 2010, apresentam a versao 2010 do banco de ¢HTEAM.
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Tashkunaet al, 2003, apresentam o banco de dados CDSD-100Glekdia e Perevalov,
2011, apresentaram o banco de dados CDSD-4000. adeasite neste texto, o banco de
dados HITEMP 2010, utilizado neste trabalho, seséutido de forma mais detalhada.

Problemas envolvendo radiacdo podem ser solucisnd@lananeira bastante eficiente
e precisa através de processos chamados de irdtegiatha-por-linha (LBL), que
correspondem & integracdo da equacdo da transterémcliante considerando-se
individualmente cada uma das linhas espectraisiygassde serem emitidas ou absorvidas
dadas a partir dos bancos de dados mencionadogentnte.

Entretanto, processos de integracao linha-por-lg@twadificeis de serem executados e
consomem um tempo computacional que os tornamvieigda solucdo de problemas mais
realisticos. Devido a isso, sdo usados em algwsesaaais simplificados, como geometrias
1D, geralmente para a obtencdo da solup@achmark Por outro lado, modelos globais,
como o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinzasfibZados na solucao de problemas
mais complexos, como por exemplo, fornalhas indisfrque envolvem, além da radiacao

térmica, outros mecanismos de transferéncia de.calo

1.2 Objetivos

Conforme discutido na secdo anterior, por se tdgarm método com implementacgéo
relativamente simples, porém eficiente, ndo requieregrandes esforcos computacionais, 0
modelo da soma de gases cinzas para a solucaoldlemas que envolvem radiacdo mostra-
se uma forte alternativa, o presente trabalho temocobjetivo geral a andlise do modelo
WSGG para a avaliagdo das propriedades radianpestesis de gases participantes. Como
principal objetivo desta pesquisa, propdem-se nogaglacdes para o modelo WSGG, tanto
para mistura dos gases quanto para gases indisitiiaicomo: CO, COH.,O e CH. A
revisdo bibliogréfica ndo apontou a existénciaateetacdes para CO e GH

A partir da disponibilidade de bancos de dadodiaadgos, como o HITEMP 2010, e a
necessidade de atualizacdo dos coeficientes diilizano modelo da soma-ponderada-de-
gases-cinzas, foram geradas novas correlacOeslifen@ntes nimeros de gases cinzas, a fim
de se definir o nimero de gases cinzas em que wasolda RTE venha tornar-se
independente, tanto para misturas de gases quamtd @s gases individuais. Esses

coeficientes sdo calculados a partir de valoresmééancia total, calculados através do
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HITEMP 2010. A partir desses dados, sdo geradasraslacOes para a utilizacdo no modelo
WSGG, que podem ser usadas para produtos entresadpr das espécies participantes e
trajetérias de 0,0001 afm a 10 atrith, bem como para faixas de temperatura de 400K a
2500K.

As analises dos resultados séo feitas para unmsistamidimensional formado por
duas placas planas infinitas e paralelas, sepayatasma camada de gas participante. S&o
considerados produtos gerados pelo processo daustéobem nivel estequiométrico. Os
gases analisados séo o diéxido de carbono, o mibmée carbono, o vapor d’agua, o metano,
juntamente com gases inertes (nitrogénio e oxigéidao apresentados resultados para a
mistura mais comum, encontrados em abundéanciateratlira, de C®e HO, para casos
homogéneos e ndo homogéneos, para o divergentexdorddiante, fluxo de calor, e quanto
ao numero de gases cinzas utilizados para a solngamso trés, quatro e cinco gases cinzas.
Também sao obtidos e avaliados resultados parasturmnide todos os gases a partir do
modelo WSGG proposto por Cassol [Cassol, 2013]nepapados com o modelo tradicional
do método.

Os resultados obtidos a partir da aplicacao do oS GG, sdo comparados aos

obtidos pela soluc&3menchmarkinha-por-linha (LBL),

1.3 Organizacao do Trabalho

O Capitulo 2 apresenta os fundamentos basicosoda térmica por radiacdo em
meios participantes. No Capitulo 3 sdo apresentadogrincipais modelos usados na
literatura para a modelagem do coeficiente de ghsoiSao discutidos os detalhes usados no
calculo LBL e nos modelos GG eWSGG.

O Capitulo 4 apresenta uma breve discussdo sobbbarm®s de dados moleculares
existentes, principalmente o HITRAN e HITEMP. Disaa-se como os dados séo fornecidos
por estes bancos de dados. No Capitulo 4, tambépresSentada uma breve descrigdo do
comportamento espectral do coeficiente de abscegéiogelacdo a temperatura e a pressao,
além da variacdo da emitancia total em relacdmpédeatura e a pressao.

No Capitulo 5, sdo apresentados os resultadosandsta metodologia utilizada para
a obtencédo dos coeficientes do modelo WSGG assimo c@ comparagdo das solucdes
obtidas com o método LBL e o método WSGG. Finatipamo Capitulo 6 sdo apresentadas

as conclusdes e propostas de continuidade paesenie trabalho.



2 FUNDAMENTOS DE RADIACAO TERMICA

O mecanismo de transferéncia de calor € um fenémedeante em muitos processos
industriais de aquecimento, resfriamento e secagssimnm como nos métodos de converséo
de energia que envolve a combustdo de combustdassis, como camaras de combustéao ou
fornos industriais, além, é claro, da radiacaorsola

A radiacdo, ao contrario da conducdo e conveccaaeguer um meio para que ela
ocorra. A radiacdo pode ser determinada como aagem@o de ondas eletromagnéticas. O
espectro eletromagnético pode ser visto na Fig. @Qada segmento do espectro tem sua
importancia para diversas atividades. Para a emag@nimecanica tem-se interesse na regiao
intermediéria, que compreende a regido de 0,1 art)@ inclui uma parcela do UV e toda a
faixa visivel e infravermelha (IV), a qual é denoada radiacdo térmica e é 0 que interessa

para a transferéncia de calor.
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Figura 2.1 — Espectro da radiacao eletromagndticagpera e De Witt, 2008].

2.1  Corpo negro

O corpo negro é uma idealizacdo, pois se consigieeaele absorve toda a energia

radiante incidente, independente da direcdo e dawernl de onda. Ainda, para uma dada
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temperatura, a energia radiante emitida pelo coggoo € maxima para cada niumero de onda
e direcéo [Siegel e Howell, 2002].

Considere um corpo negro a uma temperaftliraenvolvido por um detector
hemisférico que capta radiacdo térmica com numer@rdlay dentro de uma faixal,,

conforme visto na Figura 2.2.

- Detectorde radiagdo

%Id’fle

T —

1
n—= 7 (um)
Corponegro

Figura 2.2 — Corpo negro envolvido por um detebwmisférico [Brittes, 2011].

O poder emissivo espectral hemisférico de corpam@b(n,T) (W/m3um), cuja

dependéncia em relacdo ao numero de onda € dadipibuicdo espectral de Planck, é a
energia emitida por uma superficie negra, por wiadde tempo, por unidade de area e por
unidade de intervalo de niumero de odgaem torno dey.

A equacdo para a distribuicdo espectral de Plarskiéta:

21C
J)=—— 22— 2.1
e’7vb (,7 ) ,75(eczlrzT _1) ( )

ondeT (K) é a temperatura, (um) € o nimero de onda@® e C, sdo constantes que valem,
respectivamented,5955213%10° Wpm*(m?sr) e1,438775%10* pmK.

A partir da integracdo da Eq. (2.1) em todos ospronentos de onda, resulta a

relacdo conhecida como Lei de Stefan-Boltzmanegais

e, =oT* (2.2)
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onde g (W/m?2) é o poder emissivo total do corpo negro & 56704x10°® W/(m’K?) é a

constante de Stefan-Boltzmann.
2.2 Intensidade da radiacao térmica

Considera-se a emissdo em uma direcdo particudgepiente de um elemento de area
dA, contido em um meio participante, como pode sstovha Fig. 2.3, a intensidade a
radiagéo consideradaé definida como a energia radiante emitida por area infinitesimal
dA, por unidade de tempo subtendendo o angulo ddosdd em um intervalo do espectro
dn, como pode ser visto:

d*Q,

(2.3)

i =
7 dAcosf dwdn

ondei, é W/(nf.um sr).

Figura 2.3 — geometria para emisséo de radiac@ondearea diferenciaA [Dorigon,
2012].

Uma importante consequéncia desta definicdo é gokem@sidade mantém-se constante
guando ndo ha atenuacdo ou emissdo no meio. Pametonparticipante, a intensidade de

radiacéo varia conforme o trajeto [Siegel e HowaD2].
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Por ser perfeitamente difusa, a intensidade deagadido corpo negro relaciona-se
com o poder emissivo do corpo negro, conforme agipabaixo:

|,7,b = ﬂen,b (24)

ondei,, € a intensidade de radiagdo térmica emitida porcorpo negro [Siegel e Howell,
2002].

Quando um feixe radiante passa através de uma eadwdneio participante, este
atenua a energia. A reducdo na intensidade decéad@ravessando uma camada de meio
participante de espessut&eé proporcional ao produto dgpor dS conforme Fig. 2.4, sendo
a constante de proporcionalidade dada pelo coefede extingad,

(fj}'? = ]1;(&9+(}1&S‘) o f,,(S)

j;/(S ) i,](S‘|‘dLS‘)

Figura 2.4 — Geometria para emissao de radiac@ondearea diferenciaA
[Dorigon, 2012].

Assim, a radiacao reduz-se ao longo do caminh@alela com a equacao abaixo:
di, =-«,(9}dsS (2.5)
O coeficiente de absor¢é@pe fungdo da temperatura, pressdo e concentrag@@ito
e do numero de onda da radiagdo incidente. Assana, gm meio ndo uniforme, ele torna-se

funcdo da posicdo. Para determinar a quantidadadiacdo que chega a um determinado

ponto, integra-se a Eq. (2.5) ao longo do camirdroqridoS
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i (S) i S
j i—”:—jkﬂ(S)dS (2.6)
i, 'n 0
A intensidade,(S) é dada por:
i,(S) =i, 0) ex;{— j K, (S)ds} (2.7)

ondei,(0) € a intensidade de radiacdo na origem do cami@mmo consequéncia da
proporcionalidade, a radiagdo ao longo de um camménatenuada exponencialmente, o que é
conhecido como Lei de Bourger [Siegel e Howell,Z00

O coeficiente de absorcao, dado pela soma da @wserdo espalhamento do meio, é

escrito como:

k,n,T,P)=a,@nT,P)+0,n,T,P) (2.8)

ondea, € o coeficiente de absor¢édasgé o coeficiente de espalhamento. O primeiro é a
capacidade do meio em absorver radiagdo. Ela depgasipropriedades termodinamicas do
fluido e do numero de onda da radiacdo incidentares@le. O segundo quantifica o
espalhamento da radiacéo para direcOes distintpge@adefinida pela trajetéria. Assim como
o coeficiente de absorcéo, ele também dependerdasquiades termodindmicas e do nimero
de onda da radiacéo incidente.

Para a determinacéo das correlacbes do método WisBE&, considerada a atenuacgao
devido ao espalhamento, pois gases corp©, HCQ, CO e CH, objetos de estudo deste
trabalho, ndo espalham energia de forma signi¥i@afortantox, = a,. Assim a Eq. (2.5)
pode ser representada da seguinte forma:

di, = -a,(9},dS (2.9)
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Quando o meio apresenta pressdo, temperatura eentagdo uniformes, o
coeficiente de absorcao torna-se independente slgjo&, e a intensidade de radiagao pode
ser escrita como:

i,(S)=i,(0)exp(-a,S) (2.10)

onde a,S € a espessura Otica, ela € a capacidade do meabstever a radiacdo. Essa
capacidade é dada tanto pelas propriedades doquaito pela distanci& Assim, quanto
maior a espessura o6tica, maior sera a atenuagaolidgao.

O coeficiente de absorcéo tem forte dependéncraadsa especifica do meio. Quanto
maior a massa especifica, maior a atenuacéo dacéeddevido a absorcéo. O coeficiente de

absorcéo pode ser reescrito da seguinte formadiSedgowell, 2002] e [Modest,1993]:

K,

n.p

_%
= 2.11
e (2.11)

ondep € a massa especifica participantes,eé o coeficiente de absor¢cdo por unidade de
massa especifica. Essa forma de representar esfigiestie € mais conveniente, pois a partir
de um mesma,, pode-se calcular o coeficiente e absorcéo pareedties massas especificas.
Como apresentado por Smidt al, 1982, e por Modest, 1993, o coeficiente de
absorcdo pode ser escrito, de uma forma alternatina funcdo da pressao parcial das

espécies participantes. Dessa forma:

(2.12)

- | P

na qualp é a pressdo parcial do meio participante, g€ o coeficiente de absor¢éo por
unidade de presséo. As limitagcdes do uso dessghcetntinuam as mesmas paja Para
abreviagao da escrita, adotaxge «,p.
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2.3 Equacao do transporte radiante

Na solucdo da equacédo da transferéncia radianteeimo participante é necessario o
balanco de energia radiante em cada volume indini@d do meio. Esse balanco aparece na
equacao da energia na forma de um divergente go fla energia radiante que atravessa as
fronteiras do volume. Fisicamente esse termo qoorefe a uma taxa de energia radiante
gerada por unidade de volume e pode ser tratadfornea de um termo fonte radiante
[Cassol, 2013].

Tém-se que um meio que emite e absorve energiaurondiferencial do total de
intensidade de energia radiardg,ra, que percorre o diferencial de caminti§,é a soma da
parcela absorvida com a parcela emitilssim, somando-se a Eq. (2.9)

di, o = di, o +di, =2, (S)i,,(7)dS-a,(9jdS (2.13)

n,total

Alternativamente, a equacao de transporte radode ser representada:

d II] Jtotal
ds

=a,(i,, ~i,) (2.14)

Em determinados casos, simplificacbes na equacdenpser realizadas, de acordo
com a precisdo necessaria para a solucdo, ou ddoacom as propriedades do meio

participante em questao. Nos casos onde o espait@admeesconsiderado:

%’ =k,(S)i,5(S)-«,(S)i, (S w) (2.15)

2.4  Emitancia total

A emissividade é um parametro de emisséo parafgtipsey sendo que no caso de um
meio gasoso ou particulado (meio participante)e ggsametro € denominado emitancia. A
emitancia totak é uma medida do quanto um meio participante ézcdpaemitir energia,

comparada com a energia emitida por um corpo n&gn@ a emitancia espectsatem-se a
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mesma relacdo, porém para cada numero de ondaoquee 0 seu espectro, tendo assim
uma dependéncia no espectro da radiagdo emitidait&ncia total € a integracdo em todo o
espectro da intensidade de radiacdo emitida pomeo participante comparada ao poder

emissivo total de um corpo negro [Siegel e Hova€D2]:

Ji,ot, T

D) — (2.16)

Iin,bd”

0

Aplicando a Lei de Kirchhoff, (pela qual tem-seegquemitancia é igual a absortancia,

& = o), € substituindo a absortancia especftalexp(-a,S)), e aindaa, = px,, obtém-se

entdo a equacao para emitancia total:

Ti . [1— exp(x, pS)]d/]
() =m?

g (2.17)

ondepSeé o produto da presséo parcial pelo caminho, dadateim, ex, € o coeficiente de
absorcdo do meio participante dado eth m
Adiante, serd apresentado com mais detalhes ole&latemitancia e sua importancia

para a obtencédo das correlacdes para o método WSGG.
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3 METODOS PARA INTEGRACAO ESPECTRAL DA RTE

A seguir séo apresentados alguns modelos que adlosupara a solucéo da equacao

da transferéncia radiante.
3.1 O método Linha-por-Linha

Este método envolve o uso de dados espectrais. atisnptros de um modelo
aleatdrio-estatistico sdo calculados a partir idisi$ de absorcéo obtidas pela espectroscopia.
Se houvesse dados espectrais totalmente complaltos 8s moléculas, a integracéo linha-
por-linha seria considerada um método exato.

O método linha-por-linha (LBL) resolve a equacéo tdmsporte considerando a
variacdo do coeficiente de absorcéo para difer¢ateperaturas e concentracdes encontradas
nas misturas de gases resultantes da combustda esa, a equacao a ser resolvida para

cada direca&, considerando um meio sem espalhamento é:

—= =K, +/(qiq’b (3.1)

onde o primeiro termo no lado direito represendaimento na intensidade de radiacéo devido

a absorcdo; o segundo termo, a redu¢ao na intelestaradiacdo devido a emissgoe a

intensidade de radiagédo espectral e apgeorresponde a emissdo do corpo negro, que €

determinada por:

— /7|b —
lnb = T - eC21'T _1 (3.2)

onde€,, € o poder emissivo espectral de corpo negp € a primeira constante de radiagao

(C, =059552137Wcm?/sr).
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Com a solucao do transporte radiante € possivel abD fluxo radianteq'F';, e a taxa

volumétrica de geracéo de cal@,,, na posicds podem ser determinados por:

47700
ok(s)= q" dy = j j i, ol (3.3)
47T 00
Sad = _H(—K”i” +—K,7i,7’b)j/7da) (3.4)
00

Esse método é o que fornece os resultados maisgsee que sao usados como

solucadbenchmarkna validacdo de modelos de gases.
3.2 GasCinza

Nesse modelo, o coeficiente de absorcdo é conduménaependente do numero de
onda. A equacédo da transferéncia radiante parasmei® ndo espalham a radiacéo térmica se
reduz:

oi

ondei é a intensidade de radiacdo do gas cinf@reJT4/ﬂ, e o é a constante de Stefan-

Boltzmann (5,6%10°% W/m2K®).

J qbd”

=7 3.6
I'nbdﬂ (3.6)
7

Na Eq. (3.6), e',%b € a intensidade de radiacdo de corpo negro.
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De acordo com as caracteristicas das propriedasiescteais dos gases reais, €
evidente que eles estdo distantes desse modeletdfd ha algumas situacdes em que o0s
gases podem ser considerados cinzas sobre trechespdctro. Em outros casos, quando ha
presenca de quantidade suficiente de fuligem oro anaterial particulado, o comportamento
da mistura pode se aproximar do gas cinza (GG)mAdisso, gases cinza permitem o
entendimento de muitas caracteristicas do proassadiacdo térmica, sem as complicacdes
adicionais que os efeitos espectrais podem trRoersso esses gases sao de interesse pratico
e tedrico, e recebem atencdo constante da litardfiegel e Howell, 2002]. Diversos
trabalhos podem ser citados utilizando o modelo @&iS,como Klasomt al, 2008, e Cassol
et al, 2012.

3.3 Soma-Ponderada-de- Gases-Cinzas — WSGG

O modelo de soma ponderada surgiu a partir dadspaie gas cinzas, que segue a
teoria da superficie cinza, ou seja, apresentaictemte de extincdo independente do
comprimento de onde da radiacédo, ja apresentadegd@ anterior.

O modelo WSGG substitui a integracdo das propriesiad espectro pelo somatério
de um pequeno numero de gases cinzas a fim deasimsipropriedades dos gases reais.
Assim, o espectro se divide em regides onde oaenfe de absorcdo pode ser considerado
constante. A Fig. 3.1 representa um meio com ta8ggycinzas e com janelas transparentes,
na qual o coeficiente de absorcao pode ser coasiderero nas regides mostradas. O método

da soma-ponderada-de-gases-cinzas foi propostdqgitel e Sarofin, 1967.

K Ky

by

n

P —
An, At A1,

Figura 3.1 — Representacdo de um meio participaomgosto por trés gases cinzas
para o modelo WSGG [Maurergeal, 2008].



18

A partir deste modelo, pode-se demonstrar que egratdo da emitancia espectral,

para o calculo da emitancia total ao longo de umirao, resulta em:
n
£(S) =Y a (T)[L-exp(;PS)] (3.7)
i=1

ondek; € o coeficiente de absorcdo por unidade de pressiicé o correspondente ao
coeficiente de ponderacédo para-@simogas cinzas. O coeficiente de ponderacédo depende
apenas da temperatura do gas. Para uma mistursagasé a soma das pressdes parciais de
cada espécie quimica.Fisicamente, o fator de pag#es; corresponde a fracdo de energia
de um corpo negro na regido do espectro correspm@® coeficiente de absor¢cdo do gas
cinzask;.

Smith et al, 1982, propuseram que o0s coeficientes de por@erac fossem

representados por um polinémio:
a(m)=>b 1" (3.8)
j=1

onde b;j correspondem aos coeficientes polinomiais. Rargases cinzas e ordem de
polindbmion-1, tem-sd(n+1) coeficientes a serem determinados.

Smith et al, 1982, obtiveram coeficientes polinomiais parastgr valores de
emitancia total de mistura gasosa de vapor de @gliéxido de carbono para temperaturas de
600 K a 2400 K, e produto de pressao parcial pahirtho variando de 0,001 dfimata 10
atmimh. Denison e Webb, 1993b, mostraram que o métodG®/Sode ser usado na equacao

de transferéncia radiante conforme a Eq.(3.9) aiseg

di _ ar’(s) _.
dS_K{ai p Ii(S)) (3.9)

A partir da sua solucdo, € possivel obter o flueocdlor com o método WSGG,

similarmente como se obtém através do método LBL.
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3.4 Soma-ponderada-de -gases-cinzas-WSGG da sobreposigarcial, proposto por

Cassol

Cassol, 2013, propds uma nova metodologia de swldgdequacéo da transferéncia
radiante através do modelo WSGG, tornando-o magl.géssa nova proposta possibilita a
implementacdo de misturas das espécies quimicasliferantes razdes de misturas ao longo
dominio de calculo. Isso representa uma importeateéagem em relacdo ao uso do método
tradicional, em que a razdo da mistura deve sesiderada fixa.

O novo método WSGG da sobreposicéo parcial, paa@ugdo de misturas de gases
envolve um sistema de equacgfes. A primeira equag®s considerada é a da integracdo da
equacdao de transporte radiante (RTE), Eq. (3.1)sidera-se inicialmente que na solucao da
RTE para uma mistura de gases a intensidade t@asa@ma das intensidades parciais dos

gases, nesse caso £00, HO. A solucao é obtida como:

di di di di
0 B L +| L +| —L 3.10
( SJM ( SJHZO (deCOZ (dSJCO ( )

ondeM representa a mistura. Para representar a intelesdtess gases utilizados tem-se:

di, | |
J as dn=- qu,H 20,07 + JKq,H 2017007 (3.11)
A H?20 Ary Ani
di, | |
J as dn=- qu,coz'qu + JKq,coz'q,bdﬂ (3.12)
Arg co2 Ari Ani
di, | |
_[ as dn=- _[Kq,co'qdﬂ + IKn,Coln,bdn (3.13)
Yy co Ani Ani

Para a solucdo da integral da intensidade, € rieaesstabelecer uma relacéo entre a

intensidade total da mistura e a intensidade dex demtdo de gas de forma individual.
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Sabendo-se que o pegoepresenta uma fragdo de emisséo referente ao negpo, tem-se
entdo para a intensidade de radiacao absorvida¢C2913].
Assim, assume-se que a intensidade para cada espiaiica tera uma relacdo com a

intensidade da mistura:

I%dn . ]
oM 0 [idg O fi,dptE (3.14)
J"ﬂdﬂ 8H 20, AnjH 20 AniM Ay |
AnjH 20
[i,dn ) .
oM g M g [i,dn O [i,dp—="% (3.15)
I'nd” dcoz; ARjCO2 AniM Ay |
ARjCO2
j%dn .
oML ogo Jidpo [ipdpiceL (3.16)
I i,dn - 2co, ARCO apm A
AniCO

Combinando-se a Eg. (3.10) com as Egs. (3.14)5)3*1(3.16) e rearranjando de

acordo com a intensidade radiante da mistura, e&em-s

dS )y M M i Ay |

di. Ay o0, Acoy,i Acoi
( Ij __(KHzo,ia—l+Kc02,ia—l++Kco,i :
(3.17)

.|.|/7d/7+(KH 20,i8H20,i T Kco2,ilco2; +KCO,iaCO,i)|b
AniM

Como o valor dey; € desconhecido, ndo é possivel uma solucéo dieek. (3.17).

Pelo sistema de equacdes estabelecido, propdeesa splucdo dos coeficientes da mistura

deve ser equivalente aos valores das fracoes deespécie quimica, ou seja:

KM ,iaM,i DKHZO,iaHZO,i +ch2i accai +KCOiat:Qi (3-18)
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A absor¢éo da mistura é dada pela soma da absteggaria espécie quimica:

K

M,i

+K

CO2i

=K

H20,i

TR (3.19)

Portanto:

_ Ku20i@n20, T Kcozi@eozi t KcoiBeo,
ay; = (3.20)

KH 20, + KCOZ,i + KCO,i

A partir dos valores para o peso da mistura obtmka equacéo anterior, calcula-se o
valor da absorcédo, para que seja obtida uma corrégdte valor. A correcdo do valor da

absorcao é dada por:

— a'M ,iKH 20, + a'M,iKCOZ,i + a'M,iKCO,i
aH 20, aCOZ,i aCO,i

K i (3.21)

Pela utilizacdo da Eq. (3.21), quando houver umealespécie quimica presente, a
seguinte relacdo seré satisfeita:

Qu20ikmi =auiKno,i U @cozifmi =am,iKcozi ' @coifkmi =awm,iKco,i (3.22)

Com a Eq. (3.22) os pesos e absor¢cfes da mistucansen equivalentes aos pesos e
absorcbes da espécie quimica de forma individda, sendo necessarias modificacbes na
formulacdo em situagBes que envolvam a presencgpaleexemplo, uma Unica espécie

quimica.
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4 BANCOS DE DADOS ESPECTRAIS: HITRAN E HITEMP

E a partir dos bancos de dados HITRAN e HITEMP spipode gerar os espectros de
absorcdo. Esses bancos de dados contém informagime parametros relativos as
moléculas, em funcéo do niumero de onda.

A primeira versdo da base de dados HITRAMI¢h resolution TRANSmMission
molecular absorption databa§efoi distribuida gratuitamente, utilizando-seatmagnéticas
de banda larga, em 1973, pelo Laboratorio de Psasjgia Forca Aérea de Cambridge e tém
sido atualizada periodicamente através dos andabffmet al, 1998, Rothmaet al, 2005,
Rothmanet al, 2010]. A ultima versao do HITRAN ocorreu em 20A2 atualizacfes estdo
disponiveis na internet. A atual versao do HITRANMtém 47 diferentes espécies (moléculas)
[Rothmanet al, 2013], contra 42 espécies da versao apreseatddaormente [Rothman et.
al., 2010]. Por outro lado, o banco de dados nmeisnte do HITEMP (Higiemperature
Molecular Spectroscopic Databgsapresenta parametros somente pafa, k€O, CO, NO e
OH [Rothmaret al, 2010].

Para estudos de combustdo, € mais apropriada izaagéib do banco de dados
HITEMP, pois os dados séo obtidos para temperatueas elevadas em torno de 1000 K e
1500K. Isso significa que extrapolacdes para teaipeas mais elevadas com esse banco de
dados é mais com o0 HITRAN, obtia
296 K.

A Tabela 4.1 a seguir mostra uma comparacao estngacdmetros do HITEMP e

HITRAN.

adequada que que é

Tabela 4.1 — Comparacéo entre HITEMP e HITRAN [Rahet al. 2010].

Molécula Faixa Espectro N is6topos N linhas N linhas
(cm-1) (HITEMP 2010)| (HITEMP 2010) | HITRAN
H,0 0—-30000 6 111377777 69201
CO, 258-9648 7 11167618 3124792
CO 0-8465 6 115218 4477
NO 0-9274 3 105633 105079
OH 0-10268 3 40055 31976
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O banco de dados HITRAN foi obtido através de mieslicna temperatura ambiente
(296K), de forma que a para a obtencé&o dos dadastgraperaturas mais elevadas os dados
sao interpolados matematicamente. O banco de dHd&MP, apresenta dados obtidos para
a temperatura de 1000K, sendo o uso deste maipregguto para calculos que envolvam
combustao, pois a temperatura envolvida nessese$s0s pode passar seguramente de 2000K
[Galarca, 2010].

“O banco de dados usa arquivos em formato ASCIm aextensdo. par’. As
bibliotecas podem ser encontradas pela interneTRAN databasg Os arquivos sao
organizados, apresentado varios parametros redaivaolécula. A Tabela 4.2 apresenta um

pequeno trecho do arquivo referente a moléculagda.dJma explicacdo do significado de

cada parametro € apresentada na Tabela 4.3.

Tabela 4.2 — Trecho do arquivo de dados HITEMPa pbO.

Mol | Iso i S A Yar Psalf E n
12 11 F12.6 ES10.3 A F5.4 F5.4 F10.4 F4.2
1 1 8500 8,82E-60 8,88E-02 0,0075 0,161 18045,2141
1 1 8500 6,37E-64 1,96E-01 0,0075 0,161 20170,0841
1 1 | 8500,001 9,00E-61| 2,24E-02 0,0075 0,112 18220,9D,41
1 1 | 8500,001 6,03E-60| 8,36E-02 0,0119 0,08 18203|1®,41
1 1 | 8500,001 2,22E-66| 5,27E-02] 0,0155 0,107 21127,30,41
1 1 | 8500,001 1,25E-59| 4,82E-02 0,0241 0,208 17825,79,41
1 1 | 8500,001 3,03E-57| 7,15E-01] 0,0396 0,265 17181,28,39
1 1 | 8500,001 4,42E-60| 1,59E-01f 0,0396 0,265 18231,69,37
1 1 | 8500,001 1,01E-57| 7,15E-01f 0,0396 0,265 17181,28,39
1 1 | 8500,002 5,72E-54| 4,76E-02] 0,0119 0,08 15262,6 0,41
1 1 | 8500,002 1,44E-55| 5,42E-03] 0,0166 0,114 15520,89,41
1 1 | 8500,003 4,20E-47| 7,63E-03] 0,0075 0,141 11573,00,41
1 1 | 8500,003 3,51E-40| 4,98E-04 0,0325 0,235 7618,60D,36
1 1 | 8500,003 2,07E-62| 5,54E-01f 0,0075 0,123 19496\4D,41
1 1 | 8500,003 4,38E-62| 2,80E-02] 0,0126 0,086 189915 0,41
1 1 | 8500,004 8,37E-61| 1,61E-02f 0,0096 0,038 18295/1D,41
1 1 | 8500,004 1,72E-62| 8,88E-02] 0,0155 0,107 19384,7 0,41
1 1 | 8500,004 2,91E-59| 2,47E+00 0,076 0,371 17997,6®,64
1 1 | 8500,00% 3,93E-36| 1,62E-02] 0,0214 0,208 6458,03D,38
1 1 | 8500,00% 7,21E-59| 1,20E-01) 0,0792 0,391 17372,48,69
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Tabela 4.3 — Nomenclatura utilizada pelo bancoats HITEMP.

Parametro Descricao
Mol Numero de molécula
Iso Numero de isétopo
n NUmero de onda no vacuo, tm
S Intensidade, cilY(molec cnif)
A Coeficiente de Einstein;’s
Var Alargamento da meia largura pelo ar, ¢aim
Vself Alargamento da meia largura, ¢fatm
E Energia do estado mais baixo, tm
n Coeficiente de dependéncia de temperatura

4.1 Mecanismos fisicos na emissao e absorcao de radiaca

O comportamento espectral dos gases é, em gesthnba complexo, especialmente
guando comparado com sélidos opacos, para os gsi@isopriedades dependem suavemente
do numero de onda. Para os gases, as propriedadas)\consideravelmente em relacdo ao
namero de onda. A Fig. 4.1 mostra o comportamespedaral para a molécula de £0

Gases patrticipantes podem ser compostos de malééitenos, ions, e elétrons livres
que podem estar em diferentes niveis de energiaurBanmolécula, os atomos formam um
sistema dindmico com modos de vibracdo e rotac@ pmssuem niveis especificos de
energia.

A absorcéo e a emisséo de energia podem ser edgdieapartir do conceito de foton.
O foton, uma particula sem massa, € a unidadeabdsi@nergia radiante. Assim, a emissao
de energia € a liberacdo de fétons, de forma quebsorcdo de radiacdo, ha a captura de
fétons pela molécula ou &tomo. Na emissao, a eméaimolécula diminui, enquanto que na

absorcéo a energia, aumenta.
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Figura 4.1 — Espectro do coeficiente de absorcém @&, T=1500K ep.,=1atm.

Os niveis de energia quanticos sao dados pela mpaddn estado da molécula ou
atomo. Esses estados podem ser rotacional, vibooeletronico. Os estados de rotagéo e
vibracéo estdo sempre acoplados e eles sdo osnmpaidantes para calculos de transferéncia
radiante para as temperaturas encontradas em prablde engenharia, pois se situam no
infravermelho. Para cada modo de vibracdo, exist@nos niveis de rotacdo. Transi¢coes
entre niveis de rotacdo no mesmo estado vibracemallve pouca energia, o que significa
que baixas frequéncias de radiacao sao envolvalasgezasionar a mudanca de estado, sendo
importantes nas faixas abaixo do infravermelhon3igbes de niveis de rotacdo em diferentes
niveis de vibracdo abrange uma quantia maior degien® que envolve frequéncias maiores
de radiacdo. Essas frequéncias estdo situadasm@a®xao infravermelho. Para transicao
vibracional-rotacional de um determinado nivel réleico para outro nivel eletrénico,
quantidades maiores de energia estdo envolvidasn asomo maiores frequéncias de

radiacdo, envolvendo regifes visiveis do espectregéio ultravioleta [Siegel e Howell,
2002].

4.2  Alargamento espectral
As linhas de absorgao ou emisséo de radiagao exibearargura finita, resultante de

varios mecanismos de alargamento. Para a espegifasde absorcdo, os principais

alargamentos séo Doppler, o natural, o por presséo (colisbes)Stark e o alargamento
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devido a resolucdo instrumental [Rao, 1985; Siegdfiowell, 2002]. Cada processo de
alargamento contribui com um diferente perfil déhdi e o espectro final sera o resultado da
mudanca dos processos de alargamento individuaiforfas dessas linhas sdo apresentadas
esquematicamente na Fig. 4.2. Uma caracteristipartante € a meia largupaEla define a

metade da largura da banda na metade da sua altura.

Figura 4.2 — Forma de linha pra diversos tiposldeyamento [Modest, 1993].

O termoS intensidade da linha emé obtido através do banco de dados HITEMP, e é
dado pela integral da sec¢édo transversal de absdgém relacdo ao numero de onda, sendo

calculado a partir da seguinte relacéo:
S =[C,(mdn= [C,(nder-1) (4.1)
0 —00

S e C, () sdo dependentes do nimero de moléculas que estéoansicdo do nivel de
energiai, e da massa especifica do gas. A ra2a@)/ S, tende a cancelar o efeito da massa
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especifica na magnitudg, (). Assim & possivel observar o efeito da massacespena
mudanca da forma da linha, onde os fenbmenos redpeis pelo alargamento da linha sao

vistos [Siegel e Howell, 2002].
4.2.1 Alargamento natural

O alargamento natural pode ser calculado pela sEegegquacao:

C/](’?): y,/lT

4.2
S  V+w-n)? “2)

ondey; é a meia largura para o alargamento nat@rél,a intensidade da linhajee 0 nimero
de onda.

Esse alargamento tem a forma do perfil de Lorengzsamétrico em torno dg. O
alargamento natural normalmente é negligenciada@ivacfes de engenheira, sendo muito

pequeno se comparado aos outros mecanismos deratartp [Siegel e Howell, 2002].

4.2.2 Alargamento Doppler

O alargamento Doppler pode ser calculado por:

C,m 1 [In2 2|n2}
= ——exp-(7-17)"— 4.3
AL { (7-n 2 (4.3)

ondeyp é a meia largura para o alargamento Doppler. BEsgamento tem importancia
apenas em altas temperaturas acima das encontedarocessos convencionas de

combustéo [Siegel e Howell, 2002].
4.2.3 AlargamentdStark

O alargamentoStark ocorre na presenca de fortes campos elétricosguaa as

moléculas de gases séo fortemente perturbadas.
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4.2.4 Alargamento por Colisao

O calculo do alargamento por colisdo é baseadoenfd de Lorentz. Nesse caso, a

equacdo utilizada é:

Ci (1) _ yelm
S vé +(n-n)?

(4.4)

onde Yc é a meia largura para o alargamento por colis&ra Uxpressao aproximada para

Y € dada por:

_ 1 4/nD?p
Ve =0 7o —17

2 (MKT)¥? (4.5)

ondeD é o diametro dos atomos ou moléculaséea presséao do gas.
De acordo com Siegel e Howell, 2002, de todos asggamentos mostrados o mais
importante é o alargamento por colisdo, pois elm tgrande influéncia na regiédo

infravermelha do espectro. Assim, a geracdo dosca®)s dos gases considerados neste

trabalho sera baseada nesse processo.
4.3 Geracao dos espectros de secéo transversal de alggorespectral

O espectro de absorcdo para substancias gasosagjertando o alargamento por

colisdo, é descrito pelo perfil de Lorentz, dadao po

R S(T) Vi
C =
’ U-ZN:C Ty +n-n)

(4.6)

ondeC, € a secao transversal de absor§fé,a intensidade da linha para cada linha do banco
de dados em um determinado nimero de opdAlC é a faixa de dados em tornordgue €
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lida no banco de dados para calculddje y; € a meia largura para cada transicéo, que pode

ser calculada da seguinte forma:

Tref "
Vi = T PsVselr,i +(1_ ps)yair,i (4.7)

ondeyserri € a meia largura devido ao alargamento da prapoigcula,y,,; € 0 alargamento
devido ao arps € a presséo parcial do meio participanté,o coeficiente de dependéncia de
temperatura & € a temperatura de referéncia em que esta cornmldadnco de dados. Os
dadosysert), yari Sa0 fornecidos pelo banco de dados. O valor des@oeparcial da substancia
deve ser menor ou igual a 1atm, com pressao tetahtin.

Os espectros para os valores de secéo transverabkdr¢cao sao gerados variando o
para a regido em que se tem interesse, ou sejixaade nimero de onda entre 1%10n* e
1x10' cm?, que compreende a regi&o mais significativa passli@céo térmica em processos
de interesse em engenharia.

Para o banco de dados HITEMP 2010 a integral dmsidade das linhas é obtida na
temperatura de 1000K, mas é convertida para a tatupa de 296K, isso para permitir que
seja computada da mesma forma na maioria das saisedas no banco de dados HITRAN.

Para uma dada temperatUriaa integracdo da intensidade da linha é obtida por

o \QTer) expeC,E 1T) [L-exd-cpiT)|
3 (T) 3 (Tre” Q(T) exp(—Cin /Tref) ll_ eXF(_ CV, /Tref )J

(4.8)

ondeQ é a soma das funcdes de particdo (depende dautagldo isGtopo e da temperatura)
e representa a soma de todos os estados de evéstaaional, rotacional)y; é a diferenca de
energia entre o0 estado inicial e o final, dado camonumero de onda no vacug, € a
energia no nivel mais baixo, & € a segunda constante de Planck, 1,43877cmK. Os
parametro®), vi, B, séo obtidos pelo banco de dados HITEMP 2010.

As Figuras 4.3, 4.4, 4.5 e 4.6 mostram espectraodbciente de absorcdo para CO,
CO, e HO e CH, respectivamente, os espectros foram obtidosmpetatura de 1000 K e
para a pressdo parcial de 0.1 atm. E possivel wabseralta oscilacdo nos espectros, para

todas as espécies apresentadas.
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Figura 4.3 — Espectro do coeficiente de absorcée @@, temperatura de 1000K e presséo de
0,1atm.
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Figura 4.4 — Espectro do coeficiente de absorcé @&, temperatura de 1000K e presséo
de 0,1atm.



31

1E-19 E
1E-21 E
1E-23 |

1E-25 |

Coeficente de absorgdo (cm™)

1E-27 &

El . I . I L I
0 3000 6000 9000

numero de onda (cm™)

Figura 4.5 — Espectro do coeficiente de absorcém g®, temperatura de 1000K e presséo
de 0,1atm.
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Figura 4.6 — Espectro do coeficiente de absorcé @B, temperatura de 1000K e presséo
de 0,1atm.

Com os valores de secédo transversal de absorc@ogftiente de absorcdo por
unidade de pressdo, em unidade dé/atm, é obtido por:

K, =NC, (4.9)
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ondeN é o numero deoschmidt dependente da temperatura, dada pela equaciadgiile
Plutov, 2009].

296} (4.10)

N = 2,479><1019(T

na equacdo acim& tem unidades de moléculas/ératm eT é a temperatura em Kelvin.
Assim é possivel se obter o coeficiente de absoped® relagd, = pxp, , na qualp € a
presséo é da espécie participante.

O coeficiente de absor¢ag € obtido para cada gas separado. No caso da ajipaura
quantificar o efeito de mais de um gas simultaneameomo CO, CoPe HO, o coeficiente

de absorcdao total é dado pela soma dos coeficidatabsorcéo individuais:
Kp total = Pco,Xpp,co, ¥ Ppp,cokco + PH,0Kpp H,0 (4.11)
ondex;, wtal € 0 coeficiente de absorgao total da mistura, émm

4.4  Efeito da pressao sobre a emitancia total

O efeito da dependéncia da emitancia total em &elac pressao parcial em que o
espectro de absor¢cdo é calculado pode ser obseevadgraficos para a emitancia total de
CO, CQ, H,0 e CH em relacdo a temperatura, apresentados nas Fgs4410. A fim de se
gerar os graficos, foram utilizadas diversas peesgdarciais, na geracdo dos espectros.
Porém, para o calculo do valor de emitancia arpdds espectros gerados, manteve-se o
mesmo valor deL. Quanto maior o valor da pressdo parcial, menge é¢er o valor da
distanciaL na mesma proporgéo, a fim de se comparar todossofados para um mesmo
produtopL. Foi adotado para o valor ¢¢=0,1 atm m para esse estudo, consistente com
condicOes tipicas de sistemas de combustao.

A Figura 4.7 mostra a comparacgdo dos valores abfidoa a molécula de CO para as
diferentes pressdes parciais. E possivel obsen@apgra todos os valores de pressio parcial

0s valores pouco variam.
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Figura 4.7 — Valores de emitancia total para COutatlas para upL=0,1atm m e diferentes
valores de presséo parcial.

A Fig. 4.8 mostra os valores obtidos para,Gm diferentes pressdes parciais.
Observa-se que para pressoes parciais de atén®,a aariacdo dos valores de emitancia é
insignificante, mostrando que para o {&Xiste dependéncia do valor de presséo parcial. E
possivel observar no gréfico, por outro lado, paessao parcial de 1,0 atm o comportamento
da curva varia de forma mais perceptivel, ainda cglativamente pouco relevante.
Entretanto, pressdes parciais desse valor ndo @éanecente encontradas em processos de

combustao.
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Figura 4.8 — Valores de emitancia total parg Céculadas para uplL=0,latm m e
diferentes valores de presséo parcial.
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O mesmo processo é repetido para a molécula@e ¢dnforme pode ser visto na Fig.
4.9. Existe uma grande variagdo na comparacao a@loseg para as pressoes 0,1 atm e 0,2
atm. Portanto, € possivel afirmar uma dependémciaalbr da emitancia total para e®em

relacdo a pressao parcial, mesmo para um valodéxyd.

0,6 | . | . | . | . |

04

Emitincia, ¢

03 |-

0,2 I . I . I . I . |
500 1000 1500 2000 2500
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Figura 4.9 — Valores de emitancia total pag®Hdalculadas para upL=0,1atm m e
diferentes valores de pressao parcial.

A Fig. 4.10 a seguir mostra os valores obtidos [iza com diferentes pressdes
parciais. Semelhante as molécula de CO, os valdeepressdo parcial pouco variam

mostrando que o CHem pouca dependéncia do valor da pressao.
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Figura 4.10 — Valores de emitancia total para €hlculadas para upli=0,1atm m e
diferentes valores de pressao parcial.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

O primeiro passo para a obtencdo dos coeficieraes @célculo da soma-ponderada-
de-gases-cinzas (WSGG) é a geracao dos espectsegdletransversal de absorcéo (secao de
choque transversal). Esses espectros podem sdo®hatipartir de banco de dados espectrais.
Conforme citado anteriormente, o HITEMP foi o bari®m dados escolhido por melhor
representar as condi¢cOes fisicas de interesse trabsdho. Posteriormente sdo obtidos os
valores de emitancia total a partir a integracibdipor-linha ao longo em todo o espectro,
para diversos produtos da presséo parcial dasiesgasticipantes pelo comprimeny,.

Para a obtencdo dos espectros que serdo utilizaal@s gerar os coeficientes,
primeiramente deve-se fazer uma andlise de algapectbs numéricos importantes. A
convergéncia deve ser observada no célculo da meidtdotal a partir da integracdo das
linhas de absorcdo. O primeiro aspecto a ser cemasld esta relacionado ao intervalo
espectralAy em torno de cada niumero de ondadVais especificamente, para o céalculo do
espectro da secédo transversal de absor¢cdo em emmdetdo niumero de ondee para um
determinadd\r, , sdo lidas todas as linhas do banco de dados eemgiidas no intervalo de
n- An en+ Ay. O segundo aspecto a ser considerado € se o nde@antos (NP) utilizado é
suficiente para uma resolucédo adequada do espectro.

Os espectros para as avaliagbeagle NP sdo gerados individualmente para cada gas
de interesse, CQH,O CO e CH, diante do fato de que cada gas se comporta deiraan
diferente. Adotou-se os valores Te1500K eps= 0,5 atm para a geracédo dos espectros nesta
fase de testes. Para o calculo de emitancia tptauese por unpL= 3,0 atm m. Os testes
realizados nessas condi¢des se mostraram reprisesitaom as condi¢des fisicas abrangidas
pelos problemas resolvidos neste trabalho.

Primeiramente é feito o estudo do parametm, em que 0 numero de pont® =
500.000 mostrou-se suficientemente alto para gem#encia em relacdo a esse valor. Como
critério de convergéncia, o erro estabelecido &D®% em relacdo ao céalculo de emitancia
total anterior.

Para as moléculas de ¢BlCQ utilizaram-se valores d&; que variam de 200 a 1200
cm’. Os valores de emitancia séo mostrados na Tabkla partir dos quais se observa que

An = 400 cni conduzem a resultados suficientemente precisos,gmabas as moléculas. Em
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comparacdo com o valor seguinte &g o erro percentual € de aproximadamente 0,001%
para o CHe 0,14% para o GO

Para CO, utilizaram-se valores dg que variam de 400 a 4000 ¢nEstabeleceu-se
que o valor deAy = 1400 cnt é suficiente com um erro percentual, em comparagio
proximo valor de emitancia dv seguintenferior a 0,01%.

Ja para KD, a faixa de variacéo dvoy foi estabelecida entre 20 a 120°tr® valor de
An = 40 cm' foi o selecionado com erro percentual de aproxamahte 0,04%, em

comparacao com o valor de emitancia pafg seguinte.

Tabela 5.1 — Avaliacdo do parametro no calculordiég@acia total com a integragdo LBL (NP

= 500x10).
CH4 CO CQ H.0O
A A A A
(cm™) (cm™) (cm™) (cm™)

200 | 0,073334| 400 0,068883 200 0,218 20 0,5542
400 0,073346| 800 0,068919| 400 0,2191 40 0,5547
600 0,073352| 1200 | 0,068929 600 0,2194 60 0,5549
800 0,073355| 1400 | 0,068932 800 0,2196 80 0,5550
1000 | 0,073356| 1800 | 0,068935 1000 0,2197 10( 0,5550
1200 | 0,073357| 4000 | 0,068938 1200 0,2198 12( 0,5551

A explicacdo para o valor d& ser maior para as moléculas de CO,@CCH, em
comparacao com 4 estd no maior numero de linhas existentes noocbhdaadados para a
molécula de KO, conforme visto na Tabela 4.1, do Capitulo 4.

A convergéncia deu-se em relacdo a NP a partirrdsgltados obtidos na etapa
anterior. Tanto para CO, G@H, e HO utilizaram-se valores de NP entre 150.000 a ®00.0
aplicando-se, como critério de convergéncia, aagdo de 0,5% em relagcdo ao valor de
emitancia total anterior. A Tabela 5.2 mostra o®res de emitancia total encontrada para
todos os gases e os diferentes valores de NPadti&z Assim, estabeleceu-se o valor de NP

igual a 150.000 para CO, GQCH, e HO, pois o erro percentual ndo ultrapassou 0,4%.
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Tabela 5.2 — Avaliacdo do parameiB no célculo da emitancia total com a integragéo LBL

CH, CO CQ H.O

An,...= 400 cnt An,...= 1400 crit An,...= 400 cntt An,..,.= 40 cni’

NP € NP £ NP £ NP £

150x1G | 0,132088| 150x10 | 0,070254| 150x16 | 0,2196 | 150x1D| 0,5562

200x1G | 0,130970| 200x1G | 0,069782| 200x10 | 0,2195 | 200x1D| 0,5555

250x1G | 0,129491| 250x1G | 0,069481] 250x1G | 0,2193 | 250x1D| 0,5552

300x1G | 0,128240| 300x1G | 0,069282| 300x1G | 0,2192 | 300x1d| 0,5550

350x10 | 0,116046| 350x1G | 0,069145| 350x1G | 0,2192 | 350x1D| 0,5549

400x10 | 0,104027| 400x1G | 0,069053| 400x1G | 0,2191 | 400x1D| 0,5548

5.1 Obtencéo dos espectros absor¢ao

ApoOs a avaliacdo da convergéncia no célculo dadewida em relacdo aos parametros
An e NP, sdo obtidos os espectros das linhas decdlospara as temperaturas de 400K a
2500K com intervalos iguais de temperatura de 160ife elas, totalizando-se 22 valores
diferentes de temperaturas. Para a molécula ded@@erados espectros com uma pressao
parcial de 0,03atm [Solovjov e Webb, 2002], parg,@Latm, para a molécula de®] 0,1
atm, e para a molécula de £880o gerados espectros com uma pressao parcizd dem. E
respeitado a relacéo Pg.o/pcozde 1 e 2. O nitrogénio € considerado um géas ingoteanto

ndo tem influéncia nos calculos de radiacédo térmica
5.2 Determinacao dos coeficientes WSGG

A fim de se determinar os coeficientes da soma-p@uh-de-gases-cinzas,
primeiramente calcula-se a emitancia total para wei@rminada mistura, ou molécula
individual, a partir dos espectros gerados partgmperaturas especificadas, 22 nesse caso e
diferentes valores dpL. Assim, calculam-se as emitancias totais para &bres depL
variando de 0,0001 a 10 dim tanto para a mistura quanto para a moléculavighehl,
totalizando nesse caso 1000 valores de emitancia.

A metodologia utilizada para a obtencdo dos camfieis de absor¢céo e fatores de
ponderacdo se baseia no método de regressédo maidipllinear de Lavenberg-Marquardt, a

partir dos valores de emitancia previamente cafinga



38

O primeiro passo é o ajuste dos coeficientes dergéis a partir do método de
Lavenberg-Marquardt. A equacédo do modelo WSGG scritge da seguinte forma:

£(pL) =Y. (T)l1-expt-<; L) (5.1)

Smithet al, 1982 consideraram apenas trés gases cinzasepagsentar o espectro ao
longo do numero de onda, visto que mais gasessioraaria o calculo mais pesado. Neste
trabalho s@o considerados trés, quatro e cincagaseas, devido a maior disponibilidade de
recursos computacionais.

Para auxiliar no método de obtencéo dos parametplisa-se nos dois lados da Eqg.
(5.1) um somatorio em relacdo aos mesmos valorésnaigeraturas utilizados para o calculo

dos valores de emitancia total, manipulando os gmina no lado direito da equacao:

250K n 250K
> &(pL) = Z{ dal( )}[1— expek; pL)]} (5.2)
T=40K i=1 | T=40K

Os coeficientes de absorcdo por unidade de pregs&ao assumidos independentes
da temperatura. Assim, o lado esquerdo da Eq. (223 um valor constante gk, contém a
soma dos valores de emitancia total para todasmagetraturas. No lado direito da equagao
esta a incognita com os valoreskgle os valores do somatorio, para todas as tempasatie

a(T). A equacdo pode ser escrita como:

Setp=| Samfp-eies) Yamp-el. 69

O somatério é aplicado para diversos valorespdee assim, obtem-se diversas
equacdes a serem ajustadas com o meétodo de Legevibeguardt. Foram utilizados para
esse calculo 25 valores gk, consequentemente 25 equacdes no formato da exprassa.

As correlacdoes foram obtidas através do métodoatierels multiplos através de
regressao linear. O primeiro passo é a obtencaccaleficientes de absorcaq, para tal
especificam-se neoftware Statgraphics§TATGRAPHICE enturion XV] 2009) os valores
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da soma das emitancias e os valorepldeorrespondente a cada emitancia. Além disso, é
necessario informar ao programa a equacdo que sejadajustar os valores de,

representado pelo lado direto da Eq. (5.3), e reg@seguinte na forma:

250K

> &(pL) = A (L-expEk, pL) +...+ A (L-expk, pL) (5.4)

T=400K

onde A; aAs sdo os valores do somatério para todas as terapEsae para nimero de gases
cinzas correspondente, sendo gué o valor do coeficiente de absorcao que se dgade3s
valores de A" sdo inicialmente estimados até que a solucamedca convergéncia.

Uma vez determinados os coeficientes de absorgaotdidados para a determinacéo
dos valores de ponderaca¢l) do modelo WSGG. Com este objetivo, devem sernmdolos
ao software, para uma temperatura especifica, losegade emitancia total e o respectivo
valor depL. A equacao a ser ajustada € a mesma usada prang@bdos;, Eq. (5.2), porém
agora os valores a serem prescritos sdo os dociemeéis de absorcdo. Desta forma, se
encontram os valores @&T), para cada temperatura e para cada gas cinzasrroe Eq.
(5.5).

ai(T) = ij,i T' (5.5)
i=0

Por udltimo entéo, a partir dos valoresal€T), faz-se um ajuste polinomial da ordem
do nimero de gases cinzas que se deseja. Por exgram 4 gases o polindmio tem ordem
4, em relacdo a temperatura, para cadgads cinzas. Assim sdo determinados cinco
coeficientes polinomiais para cada gas cinzas.

A partir das avaliacdes d& e NP mostradas anteriormente, os espectros para CO,
CO,, CH, e O sédo gerados separadamente e posteriormente sa@rearcial dos
componentes da mistura determinada, conforme o estivkl escolhido. Neste trabalho, é
considerado para a geracao dos coeficientes afEdas HO, para a razao dgi2o/pco= 1
e pu2o/Pco= 2, para trés, quatro e cinco gases cinzas. Adamsla seguir apresentam o0s

valores dos coeficientes de absorcao por unidageedséox;, e os coeficientes polinomiais,
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bj. As Tabelas 5.3 a 5.5 mostram as correlagbes tp&dsa quatro e cinco gases cinzas,

respectivamente, para a mistura na propor¢capya#pco= 2.

Tabela 5.3 — Correlacdes para WSGG, com trés gasasspr2o/Pco= 2.

n | x(atm my’ bi 1 bi2(K™) bi,s (K™) b4 (K™)

1 0,2340 2,1214E-01 2,0686E-04| -6,6096E-08%,7485E-12
2 2,5454 1,5992E-01 3,0799E-04| -2,2616E-073,8204E-11
3 36,6565 | 2,7077E-0(1-1,0809E-04 -3,2745E-08 1,4743E-11

Tabela 5.4 — Correla¢des para WSGG com quatro gasesspy20/pco= 2

n| x (atm m)l bi,]_ bi,2 (K_l) bi,3 (K_z) bi,4 (K_B) bi,5 (K_4)

1 0,1803 5,0431E-027,8873E-04{ -8,5656E-07 4,2041E-10 -7,3022E-14

2 1,5144 1,1508E-012,5808E-04| -1,1058E-07 -2,0181E-11 9,5956E-15

3 9,40755 | 1,7626E-011,2709E-04 -2,2646E-07 9,5142E-11|-1,3444E-14

4 101,5430 | 1,2522E-Q11,2309E-05-8,3104E-08 4,3438E-11|-6,3142E-15

Tabela 5.5 — Correlacdes para WSGG com CinCo gaseasspr20/Pco= 2

n (am’: mp| B b2(KY) | bs(K?) | baK®) | bisKY) | bis(K?
1| 0,201 | -3,1949E-01 2,6162E-03| -4,2348E-06 3,1628E-09 -1,0828E-12 MB8B6
2| 06699 | 1,1530E-01 -1,5590E-04 6,8458E407 -6,85PBE 2,6774E-13| -3,7155E-17
3| 2,63343| 4,7870E-02 5,9438E-04 -9,5576E-07 7,190ME -2,6350E-13 3,6652E-17
4| 13,1694 | 1,4613E-01 8,1006E-05 -1,1911E+07 5,330B3K 1,9383E-14| -4,2818E-18
5 119,5280| 1,3171E-01 -1,1551E-04 9,4172E:08 -@F711| 3,9799E-14] -6,2502E-1¢€

As Tabelas 5.6 a 5.8 mostram as correlacbes paatroge cinco gases cinzas,

respectivamente para a mistura na propor¢cgmg#pco= 1.

Tabela 5.6 — Correlacdes para WSGG, com trés gasasspro/Pco= 1.

xi (atm m)*

bi 1

bi2(K™)

bis (K™)

bi.a (K™°)

0,228897

2,38341E-(

2,56664E-04

1-1,33107E-0

2,13567E-11

2,60774

1,95070E-(

P?,03403E-04

1-1,73017E-0

3,01987E-11

W N |35

44,7431

2,22087E-C

17,49817E-0

>3,25867E-0

31,25054E-11
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Tabela 5.7 — Correlagdes para WSGG, quatro gaseasph2o/pco= 1.

n| «(atm my bi 1 bi2(K™) bis(K?) bia(K™) bis (K™

1 0,1748 6,12E-02| 8,8268E-04 -9,7911E{07 4,6800E-1D,9268E-14

2 1,4842 1,0254E-01 3,5323E-04 -2,7842E{07 6,711 E--4,8595E-15

3 9,61611 2,1944E-00 -1,0471E-04 3,2199E:08 -1B50D| 3,1526E-15

4| 124,6380 | 8,7395E-0p 5,5321E-05 -1,2416E-07 5g101| -7,3267E-15

Tabela 5.8 — Correlacdes para WSGG, cinco gaseaspizo/pco= 1.
Ki

n| (atmm)' bi 1 bi2(K?) bis(K?) bi4(K™) bis (K™ b6 (K™)
1 0,1480 | -2,4790E-01 2,3816E-03 -3,6781Et06 2,647%E -8,8423E-13 1,1092E-16
2 1,0320 | 6,4249E-02 3,6991E-04 -2,6295E{07 3,52/DE- 1,2989E-14| -3,0814E-18
3| 492491 | 1,0853E-01 3,1822E-04 -5,9822E+07 4,6200KE -1,6999E-13 2,3656E-17
4| 33,7229 | 2,0433E-01 -3,3902E-04 4,6886E:07 -3Fi1BB| 1,3714E-13 -1,8674E-17
5| 277,2290| 3,2248E-02 4,0646E-05 -5,1912E-08 2pHEeBY| 9,9538E-15 -2,3451E-18

A fim de se testar os coeficientes obtidos sdoidersdos alguns casos com fungdes

de temperaturas conhecidas, 0 que torna aceitdahparacao dos resultados obtidos com o

método WSGG com os resultadmnchmarkobtidos com o método LBL

Sé&o consideradas duas placas planas infinitasefggatom meio participante entre

elas, conforme apresentado na Fig. 5.1, formandsistema unidimensional. As superficies

das placas séo consideradas como corpos negro@pgEsentadas as solucbes para a taxa

volumétrica de geracdo de calor, em unidade de®Wnfluxo de calor, em unidades de

W/m?, que sdo geralmente as grandezas de radiacdo ajseimportam em anélises de

engenharia.

Meio

Participante

l.i}

L

Figura 5.1 — Representacédo da geometria utiliz2dadgon, 2012].
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Neste trabalho sé&o utilizados trés perfis de teatps, em Kelvin, a cada posi¢&o

conforme apresentando abaixo:
T(X) =400+ (1400)sin’ (7x) (5.6)

T(x) = 400+ (1400)sin? (27%) (5.7)

880+ (920)sin? (27x)

T(x) = (5.8)

400+ (1400){1— sin®/ ZE (x - 025)}}

Na Eq. (5.6), a temperatura méaxima atingida no réeid00 K, com valor minimo de
400 K, com uma variacao @€l de 1000K. A Eq. (5.7) impde um perfil simétricoy gue a
temperatura minima é 400 K e a maxima alcanca 18@0ponto médio entre as duas placas.
Na Eq. (5.8), o perfil de temperatura € assimét@mn as temperaturas das paredes de 400K e
880K; o maximo valor de temperatura encontra-seam e também é 1800K. A Fig. 5.2(a)
mostra esse comportamento.

Assim como para os perfis de temperatura, sado aemrslos trés perfis de

concentracdo molar para g@onforme abaixo:
Yoo, (X) = 0.2sir’ (7K) (5.9)

Yeo, (X) = 0,2sin* (27x) (5.10)

0,25sin® (27%) if X<0,25

Yeo, (X) = . 5.11
€22 0,25{1—sir{3n(x—o,za} if x>0,25 ( )
3

Em todos os casos, a concentracdo molar média de @@ 0,1. A pressao parcial é

obtida p(x) =[Y¢0, (%) + Yy,0(¥Ip € & relacao entre as moIécutg;o(x)/vCOZ(x) € mantida 2. A

Fig. 5.2 (b) mostra os perfis de concentracdo madaacordo com as Eqgs. (5.9) e (5.10) e
(5.11).
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Figura 5.2 — (a) Perfis de temperatura; (b) peldi€oncentracdo de GO

As equacdes abaixo séo utilizadas para calcularcoredximo e erro médio, que

existe entre a solucdm®enchmarke o método da soma-ponderada-de-gases-cinzad]para

de calor,q,, e taxa volumétrica de gerac&o de cafy,, respectivamente. O erro calculado

no ponto maximo € dado pelo modulo da maior difgmepara um determinado pontentre

o método WSGG e LBL. O valor encontrado é entaaiio pelo maior valor local obtido

pela solugcdo LBL, conforme apresentado abaixo:

a(x) =

{(x) =

qIF‘{(X) LeL ~ q;(X)WSGG‘

xX100%

quaxLBL

Srad(X) g ~ SRad(X)WSGG‘

x100%%

SRad‘ max,LBL‘

(5.12)

(5.13)

Ao longo de toda a apresentacdo de resultados) g@lidadas as notagcoes dg.x e

davg Para os erros maximo e erro medio, respectivampatae, o fluxo de calor, em %. Para o

termo fonte de radiagédmax € {avg representardo os erros maximo e erro percentédiom

respectivamente.
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5.2.1 Comparagcdo do numero de gases, considerando casisat@rmico e homogéneo,

PH20/Pco= 2.

As Figs. 5.3, 5.4 e 5.5, a seguir, mostram os t&do$ obtidos para meio com
concentracdo homogénea, com concentracao de @0 gtara CQ@e concentracao de 0,01
atmim para o HO para os trés perfis de temperatura apresentatdescamente, a fim de se
avaliar o efeito do numero de gases cinzas naslagées do WSGG.

A Fig. 5.3 (b) mostra que o fluxo de calor radiati¢ zero na regido central do
dominio,x = 0,5m, o que era esperado devido a simetria di. g@omo o fluxo de calor
tende a ser direcionado das temperaturas maisdeleyeara as mais baixas ao centro, o fluxo
de calor é positivo para> 0,5 m e negativo na direcdo oposta 0,5 m. Por outro lado, a
taxa volumétrica de geracéo de calor na Fig. Befa)o seu maior valor absoluto na distancia
média entre as placas= 0,5m, onde a temperatura esta no valor maxim@Q X8 O sinal

negativo para a taxa volumétrica de geracdo de @adiica a perda de energia devido a

radiacéo.
200 . r . . . . . ; 100 . . . ; . ; . .
£ 88550 Y
A A 50 b &9 Fop,
o n o . A 5oy
—~ / —~
S b / E of a -
2 | Al = 7l
3 200 \ / 4 0 7
“ 3 g LBL = E/Ef LBL
5 7 WSGG I - 3 (285, o 5 WSGGI=3
\ 2 -50 | g [ o WSGGI=4 7
R ¥ WsGG =4 i 5 WSGGI=35
-400 |- oo/ 5 WSGGI =5 B
1 1 1 1 -100 1 1 1 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
x (m) x (m)
() (b)

Figura 5.3 — Comparacao para diferentes numergasks cinzas: (a) taxa volumétrica de

geracao de calor, (b) fluxo de calor para o P&rfie temperatura.

As Figs. 5.4 (a) e (b) mostram a taxa volumétrieagdracao de calor e o fluxo de

calor correspondente ao Perfil 2 de temperatura regpresenta um perfil com dupla simetria.

Como pode ser observado na Fig. 5.4(b) o fluxoaler@ zero no centro do dominioz=

0.5m, como também nos pontos de onde a tempeataaca os valores maximes: 0,25m
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e x = 0,75m, devido a simetria do perfil. A taxa volurigéd de geragdo de calor vista na Fig.
5.4 (a) mostra que nos pontos de simetra0,25 m e 0,75 m atingiram os maiores valores,

onde os gradientes no fluxo de calor ser mais dtsia

250 + —
EAy
8pgpB &E\ i e
52 g ooy Bg| @ Ao
7 / \ / N4 é
R / o
ot \ 7;& // - fl/
\ ~ £
5 i ; // | ~ f& \QQ /
= Al [ fﬁ £ o / ﬂn\a i
== / 5 /
< st \ p \ 4 = ? =
/
“ L{ / LBL & / o I o opd
» \ %1 o WSGGI=3 é 1 LBL
. [ © WSGGI-4 / \ 7 o WSGGI=3
500 - Td 4 wsear=s g 8 1 s0ffn o ° WSGGI-=4 -
=2 o/ ~as 5 WSGGI=S5
L 1 L n 1 L 1 " 1 1 s 1 N 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
x (m) x (m)
(@) (b)

Figura 5.4 — Comparacao para diferentes numergasks cinzas: (a) taxa volumétrica de

geracao de calor, (b) fluxo de calor, para o P2réie temperaturas.

Diferente dos perfis mostrados anteriormente, a%:Bmostra um perfil assimétrico,
no qual a temperatura maxima se da aproximadamenpentox = 0,25 m. Observa-se uma
boa concordancia das solugcdes WSGG com a solugé@ fior-linha. O maior erro obtido foi
para o caso de trés gases cinzas. Tanto para c@asquatro gases cinzas quanto para o caso

com cinco gases cinzas, 0s erros analisados n@m fmaiores do que 5%.
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0,0 0,2 0.4 0,6 0,8 1.0 . 1 . L . L . 1 .
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Figura 5.5 — Comparacao para diferentes numergasks cinzas: (a) taxa volumétrica de
geracao de calor, (b) fluxo de calor, para o P8rtie temperaturas.
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A Tabela 5.9 mostra os valores de erro médios @ reaximo obtidod, tanto para o
fluxo quanto para o termo fonte, em comparagdo eosvolucdo linha-por-linha para os
diferentes niameros de gas cinzas, apresentados)achis pelas Eqgs. (5.12) e (5.13). Como
pode ser observado, 0 maior erro encontrado, peasamhomogéneo ocorre com o perfil 1 de
temperatura, e no caso de trés gases cinzas:dkixalordmax = 6,67% e taxa volumétrica de
geracdo de caldkax= 9,14%. Analisando os valores de erro, nota-gedqgases cinzas é um

namero suficiente de gases para a solucédo do pnahiélizando o método WSGG.

Tabela 5.9 — Erro maximogay € médio §avg para WSGG para fluxo e termo fonte.

Concentragdo homogénea

FLUXO q, FONTE. g =-dqj, /dx

n=3 n=4 n=>5 n=3 n=4 n=>5

ERRO
(%) Omax 5avg Omax 5avg Omax 5avg {max (avg Cmax (avg {max Cavg

Perfil1 | 7,62/ 5,53|5,96| 2,78| 6,04 | 2,75| 9,53 2,22| 4,48 | 1,88 4,41 | 1,97

Perfil2 | 7,31 3,56 | 4,62| 2,57| 439 | 2,59| 8,68 3,91| 6,63 | 3,26| 7,40 | 3,45

Perfil3 | 6,39/2,80|4,72| 2,01 | 4,69 | 2,01| 7,26 1,85| 5,26 | 1,76| 5,20 | 1,76

JOmax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termcefaespectivamente.
Javg€ CavgCOrrespondem ao erro medio para fluxo e termo foagpectivamente.

5.2.2 Comparacdo do numero de gases, considerando cassotgrmico e ndo homogéneo,
PH20/Pco2= 2 .

As Figs. 5.6, 5.7 e 5.8 a seguir mostram os refndtaobtidos para a solucéo
isotérmica com concentracdo ndo homogénea, parésogerfis de temperatura, apresentados
anteriormente, para a raz@.o/pco2 = 2, a fim de comparacédo entre os trés diferentes
nameros de gases cinzas obtidos nas correlagdes.

O comportamento apresentado para o caso ndo hosmgéom os perfis 1 de
temperatura e concentracdo molar dado respectitamerlas Egs. (5.6) e (5.9) é semelhante
ao caso homogéneo, ou seja, o fluxo de calor nwocdo dominiox = 0,5 m é zero, e fluxo
de calor positivo na direcac> 0,5 m e negativo na oposta, devido a simetriav@sres
maximos de temperaturas encontram-se nesses pamntbém.

Assim como para 0 caso homogéneo a taxa volumétaogeracao de calor na Fig.

5.6 (a) tem 0 seu maior valor absoluto no pontaraemo dominiox = 0,5m, onde a
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temperatura atinge 1800K e a concentracdo de espgaiticipantes é mais elevada. O sinal
negativo indica a perda de energia devido a radiaca
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Figura 5.6 — Comparacao para diferentes numergasks cinzas: (a) taxa volumétrica de

geracao de calor, (b) fluxo de calor, para o Pértie temperaturas e concentracéo.

As Figs. 5.7 (a) e (b) mostram a taxa volumétrieagdracao de calor e o fluxo de
calor correspondente ao Perfil 2 de temperatura gath Eq. (5.6) e concentracdo molar de
CO, dado pela Eqg. (5.9). O comportamento é semeltemiteaso homogéneo, exceto que o
fluxo de calor é zero em pontos um pouco diferedi@gjue para o caso homogéneo. A
Tabela 5.9 mostra que 0os maiores erros ocorremqoeaaso de trés gases cinzas: no calculo
do fluxo de calorgmax = 5,16%; no calculo da taxa volumétrica de geratg@@alor,{max =
8,49%. A diferenca entre quatro e cinco gases sim&p foi significativa, com erros na
ordem de 5%.
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Figura 5.7 — Comparacao para diferentes numergsasks cinzas: (a) taxa volumétrica de

geracao de calor, (b) fluxo de calor, para o p2réle temperaturas e concentragao.

A Fig. 5.8 considera o Perfil 3 de temperatura,odaela Eq. (5.8), e a concentracdo
molar de CQ pela Eq. (5.11). Os valores maximos tanto paexa Yolumétrica quanto fluxo
de calor séo levemente maiores do que para 0 casodéneo, o que pode ser explicado pela
variacdo da concentracdo das espécies quimicasnione para trés gases cinzas 0sS erros
sdo maiores: para o fluxo de calor, 8,13%; paraxa wolumétrica de geragcdo de calor,

9,67%. Enquanto para quatro e cinco gases osanmmstrados para o fluxo de calor e a taxa
volumétrica de geracao de calor encontram-se Ra s 5%.
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Figura 5.8 — Comparacao para diferentes nUumergasks cinzas: (a) taxa volumétrica de

geracéo de calor, (b) fluxo de calor, para o P8rtie temperaturas e concentracgéo.
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A Tabela 5.10 apresenta os valores dos erros meédiodgximos obtidos, tanto para o
fluxo quanto para o termo fonte, em comparagdo eosvolucdo linha-por-linha para os
diferentes numeros de gas cinzas. Novamente, agesadrros foram obtidos para trés gases
cinzas, 0 que se deve provavelmente ao fato decomretrés gases cinzas nao é possivel
descrever adequadamente o comportamento radiantgasloE possivel observar que o
aumento de apenas um gas cinza conduz a uma didinconsideravel nos valores de erro.
A diferenca do valor de erro obtido para cinco gase comparacdo com quatro nao é

significativa, o que demonstra que quatro gasesasirsdo suficientes para uma solucéo
precisa com o método WSGG.

Tabela 5.10 — Erro maximénay € medio da,g para WSGG para fluxo e termo fonte, para

concentracdo ndo homogénea.

Concentragcdo nao homogénea

FLUXO q FONTE. qr =dq,,/dx

n=3 n=4 n=>5 n=3 n=4 n=>5

ERRO
(% ) Omax 5avg Omax 5avg Omax 5avg {max (avg {max Cavg Cmax (avg

Perfil1 | 7,17| 5,33 4,52 | 3,46| 4,22 | 3,29| 10,412,44 | 3,96 | 1,43| 4,47 | 1,36

Perfil2 | 5,16| 2,35 4,36 | 1,97 4,04| 1,78 8,49 2,03 597 | 1,91| 556 | 1,78

Perfil 3 | 8,13| 3,08 5,46 | 2,09 5,37 | 1,90, 9,67, 1,70 4,14| 0,95| 4,36 | 0,92

Imax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termaefamispectivamente.
davg€ CavgCorrespondem ao erro medio para fluxo e termo foagpectivamente.

5.2.3 Comparacao do numero de gases, considerando casdsatérmico homogéneos e

isotérmicos nao homogénam,o/pco= 1.

Optou-se por ndo apresentar as figuras para ao t&g#,o/pco= 1 devido a grande
semelhanca no comportamento da solucdo encont@@aapraza@®yo/pPco= 2, a unica
diferenca € a diminuicdo nos valores tanto paraxa volumétrica de geragédo de calor e o
fluxo de calor para ambos os casos homogéneos bamiogéneos. A Tab. 5.11 mostra um

resumo dos resultados que foram obtidos para a cezd.
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Tabela 5.11 — Erro maximonay € medio davg para WSGG para fluxo e termo fonte, para
concentracdo homogénea e ndo homogénea.

Concentracdo homogénea

FLUXO q FONTE. g =-dq,/dx
n=3 n=4 n=>5 n=3 n=4 n=>5
ERRO
(% ) 5max 5avg 5max 5avg 5max 5avg (max gavg Gmax gavg (max Gavg
Perfil 1 | 9,68| 6,33| 6,68 | 3,57, 7,74 3,98 580 3,28 4% 1,8897 2,22
Perfil 2 | 846| 5,61 6,52 | 2,93| 6,36 | 3,46| 13,26 7,56| 6,90 | 3,32 8,21 | 4,15
Perfil 3 | 7,13/ 3,18| 4,49 | 2,02| 452 | 2,15 7,53 2,365,64| 1,71 590 | 1,86
Concentracdo ndo homogénea
FLUXO q, FONTE. g =-dqj, /d
n=3 n=4 n=>5 n=3 n=4 n=>5
ERRO
(% ) 5max 5avg 5max 5avg 5max 5avg (max gavg Gmax gavg (max Gavg
Perfil 1 | 8,21 7,06| 10,39| 8,99 10,34| 9,20| 8,21| 2,23 6,39 | 4,53 5,90 | 4,34
Perfil 2 | 5,19| 3,73| 9,75 | 6,57| 9,43 | 6,87 7,68 2,027,04| 556/ 9,44 | 5,95
Perfil 3 | 7,34| 4,00 9,89 | 7,06/ 9,22 | 7,34 9,20, 1,647,28| 3,43 7,07 | 3,37
JOmax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termcefaespectivamente.
davg€ CavgCOrrespondem ao erro médio para fluxo e termo foapectivamente.
5.3 Correlagdes para Outras Espécies Presentes na Condbéio

A seguir, sdo apresentadas as correlacbes obtiglas qutras espécies quimicas
envolvidas nos processos de combustdo, avaliadparaslamente. Sao apresentadas
correlagbes para Gha concentracdo de 0,2 &fimy para CO com concentracdo 0,03 [Etm
[Solovjov e. Webb, 2002], para 0,8 com concentracdo 0,01 dafime para Chkl com
concentracdo de 1,0 afim novamente para diferentes nUmeros de gasesdouaeja, trés,
guatro, cinco), a fim de se encontrar o resultads preciso para o problema. Todos 0s casos
sdo comparados com a solugdenchmark E considerada concentragdo homogénea e os
perfis de temperatura usados na solucdo sao osoregresentados nas Egs. (5.6) a (5.8).

Conforme resultados mostrados anteriormente, pamasistura, ficou provado que
qguatro gases cinzas € um numero suficiente de gzm®@s prever o comportamento da

radiacdo para a solucdo do problema pelo método GV@sa as condi¢cdes estabelecidas no
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trabalho, por isso optou-se por gerar os resultpdos as moléculas individuais de CO,CO
CH; e H,0O somente para quatro gases cinzas.

5.3.1 Correlagdes obtidas para a molécula ¢@ H

A Tabela 5.12 mostra os coeficientes gerados panalécula de vapor d’agua,&

para quatro gases cinzas.

Tabela 5.12— Correlagdes parglhquatro gases cinzas.

n| «(atmm) bi 1 bi2(K™) bi3(K™) b4 (K™) bis (K™

1 0,1829 9,0429E-02 4,5534E-04 -3,3482E+07 1,498BE-2,7049E-14
2 1,3671 6,7622E-02 2,3504E-Q4 -7,0664E+09 -7,08BI'E 1,6960E-14
3 7,9235 2,4272E-08 6,0803E-04 -6,8701E+07 2,781MBE-3,9826E-14
4 77,0074 2,1853E-01 -3,1305E-04 1,7569E:07 -4,B686DB| 4,7078E-15

As Figs. 5.9, 5.10 e 5.11 a seguir mostra, a coaggar da solucdbenchmarkcom a

solucéo através do método WSGG para a molécula,@ phra quatro gases cinzas. As

solugbes para os trés perfis de temperatura apaeaenboa concordancia com a solugéo

linha-por-linha, com erros maximos inferiores a 10%
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Figura 5.9 — Comparacao WSGG com solucédo LBL pspaa@e quimica D: (a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caberfil 1 de temperatura.
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Figura 5.10 — Comparacao WSGG com solucao LBL espacie quimica #D: (a) taxa
volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caerfil 2 de temperatura.
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Figura 5.11 — Comparacao WSGG com solucao LBL esp&cie quimica #D: (a) taxa
volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caberfil 3 de temperatura.

A Tabela 5.13 mostra os erros maxinigag € medio davg do fluxo e do termo fonte

paras a molécula de,@, calculados pelas Egs. (5.12) e (5.13).
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Tabela 5.13 — Erro maximéyay € médio §a,g do HO, para fluxo termo fonte de calor.

H,0
FLUXO ¢, FONTE. 4 =-dq, /dx
ERRO (%) Omax Oavg {max Cavg
Perfil 1 7.49 381 | 915 4,42
Perfil 2 6,22 297 | 11,11 516
Perfil 3 7.26 224 | 933 371

Omax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termaefamispectivamente.
davg€ CavgCorrespondem ao erro medio para fluxo e termo foagpectivamente.

5.3.2 Correlacdes para a molécula de,CO

A Tabela 5.14 mostra os coeficientes gerados paralécula de diéxido de carbono-

CO,, quatro gases cinzas.

Tabela 5.14 — Correlagdes para£_quatro gases cinzas.

n| «(atmm)- bi 1 bi2(K™) bis(K?) bia(K™) bis (K™)

1 0,1490 7,8844E-07 5,9434E-04 -7,7855E+07 3,64BDE--5,9278E-14
2 2,0577 1,8579E-04 7,7891E-Q5 8,1949E409 -3,61BbE-8,8933E-15
3 14,7736 1,4249E-01 -3,2508E-04 3,9212E:07 -1,B8B®| 3,0499E-14
4 258,7370 -3,1241E-0p 2,7567E-04 -2,8808E-07 HHEITO | -1,4911E-14

As Figs. 5.12, 5.13 e 5.14 comparam a solu¢cdeshbear& com as obtidas através do

método WSGG para a molécula deCgara quatros gases cinzas.

A Fig. 5.12 mostra a solugdo do método WSGG e LBia@a molécula de G@ado

pelo perfil 1. As solu¢cdes mostram concordanciafiggaente, para o perfil da taxa

volumétrica de geracéo de calor, com erro méditoago do perfil de 6,91%. E possivel

observar que a maior diferenca para o perfil dedflde calor na Fig. 5.12(b) concentra-se na

proximidade das paredes, com erro maximo de 12,8680 médio de 4,25.
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Figura 5.12 — Comparacao WSGG com solucao LBL psp&cie quimica CO(a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caerfil 1 de temperatura.

A Fig. 13 (a) mostra a solugdo para a taxa voluo#tle geracdo de calor. Observa-se

uma discrepancia, principalmente nos pomtes0,25m ex = 0,75m, onde a temperatura do
meio é mais elevada. O fluxo visto na Fig. 5.13t€0) um erro maximo de 12,67% e um erro
medio de 6,01 %. Para os perfis da Fig. 5.14 aserraximo e médio para o fluxo foram:

4,87% e um erro medio de 1,94 % e para o divergeet®o médio ao longo do perfil foi de

5,86%.
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volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caberfil 3 de temperatura.

A Tabela 5.15 mostra os erros maxinigag € medio davg do fluxo e do termo fonte

paras a molécula de GCralculados pelas Egs. (5.12) e (5.13).

Tabela 5.15 — Erro maximéyay € meédio §a,g do CQ, para fluxo termo fonte de calor.

CO,
FLUXO FONTE. qg =—dq,,/dx
ERRO (%) Omax 5avg {max gavg
Perfil 1 12,76 425 11,05 6,91
Perfil 2 12,56 598 | 24,61 11,25
Perfil 3 4,87 193 | 1878 5,86

JImax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termaefaesspectivamente.
davg€ CavgCorrespondem ao erro medio para fluxo e termo foagpectivamente.

5.3.3 Correlagtes obtidas para a molécula de CO

A Tabela 5.16 mostra os coeficientes gerados pamaolgécula de monodxido de
carbono-COpara quatro gases cinzas. Na Tab. mI@presenta o nimero de gasesps

valores dos coeficientes de absorgéo por unidagesssdo &; os coeficientes polinomiais.
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Tabela 5.16 — Correla¢des para CO, quatro gaseascin

n| (atmm)? bi 1 bi2(K™) bis(K?) bia(K™) bis (K™)

1 0,0435 3,4292E-02 -2,4299E-05 8,4852E-08 -5,03BUEE 8,4403E-15
2 0,5190 -9,8993E-02 3,4529E-04 -2,7408E{07 8,45PBE -9,0440E-15
3 3,5162 -1,1594E-01 5,2241E-04 -5,7379E{07 2,46B3E -3,7259E-14
4 56,3514 -2,5507E-02 1,4995E-04 -1,7388E-07 7,680D | -1,1800E-14

As Figs. 5.15, 5.16 e 5.17 a mostram a comparaeasotlicdobenchmarkcom a
solucdo através do método WSGG para a molécula@ep@ra quatro gases cinzas. E
possivel observar que existe certa concordancagéaxa volumeétrica Fig. 5.15(a). O fluxo
de calor radiante, apresentado na Fig. 5.15(bgsapta uma diferenca consideravel entre o
método LBL e o WSGG para a molécula de CO, em tadaextensdo do dominio,
principalmente perto das paredes como pode serrovaqgo pelos valores de erro maximo e

médio para o fluxo 36,40% 25,10% respectivamente.
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Figura 5.15 — Comparacdo WSGG com solucao LBL esp&cie quimica CO: (a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caerfil 1 de temperatura.

A Fig. 5.16 (a) mostra que uma diferenca considdrémtre as solugdes obtidas pelo
método LBL e pelo WSGG, principalmente nas regifiade se concentram as temperaturas
mais altasx = 0,25 m ex= 0,75 m. O mesmo pode ser observado para o fqueapresenta
grande diferenca entre as solucdes. Os erros @adostmantiveram-se na ordem de 40%

para maximo e 20% para erros médios.
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volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de cadberfil 2 de temperatura.

A Fig. 5.17(a) mostra que a taxa volumétrica deagfw de calor atinge seu valor

maximo em torno de = 0,25 m, onde a temperatura do perfil € maisaelaycom erro médio

de {avg=14,90 %. O fluxo, assim como a taxa volumétricgyelmcéo de calor, ndo apresenta
boa concordancia graficamente, com a solugéo lndinha. Para a molécula de CO foi o
perfil com menores erros maximo e médio para wfldx4 % e 1,96.
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Figura 5.17 — Comparacdo WSGG com solucao LBL psp&cie quimica CO: (a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de caerfil 3 de temperatura.

A Tabela 5.17mostra 0s erros maxindgaf) e médio §avg do fluxo e do termo fonte
paras a molécula de CO, calculados pelas Egs.)(®.(13). A tabela mostra que os maiores

erros encontrados foi para o termo fonte para todqeerfis, na faixa dos 40%.
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Tabela 5.17 — Erro maximonay € medio §a,g do CO, para fluxo termo fonte de calor.

co
FLUXO g, FONTE. dr =-ddj, /dx
ERRO (%) Omax 5avg {max Cavg
Perfil 1 | 36,40 2510 38,64 17,42
Perfil2 | 34,91| 17,64| 3857 20,66
Perfil3 | 424 | 1,96 | 39,93 14,90

Jdmax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termaefaesspectivamente.
davg€ CavgCOrrespondem ao erro médio para fluxo e termo foagpectivamente

5.3.4 Correlagbes obtidas para a molécula dg CH

A Tabela 5.18 mostra os coeficientes gerados panalécula de metano-GHoara,
quatro gases cinzas ondeepresenta 0 niumero de gasesys valores dos coeficientes de
absorcéo por unidade de pressdy es coeficientes polinomiais. As correlagbes paGto
foram obtidas para a concentracdo molar de 1.Grgtoonsistente com a composicao local na
regido de entrada de combustivel, na qual o proagsgransferéncia de calor por radiacdo

térmica possui maior relevancia para este compenent

Tabela 5.18 — Correlacdes parafgliatro gases cinzas.

n| x(atmm) bi 1 bi2(K™) bis(K™) b4 (K™) bis (K™)

1 0,0900113 9,2691E-02 -3,3092E-05 4,3265E:07 -3,6881| 7,4828E-14
2 0,361222 -3,8517E-0 1,7810E-03 -1,9409Er06 8,1a0M1E -1,1767E-13
3 2,5216 -1,9631E-01 1,0656E-03 -1,2057E{06 5,1559E-17,6554E-14
4 27,835 1,0588E-03 3,6025E-04 -5,3203E:;07 2,5957E-1401861E-14

As Figs. 5.18, 5.19 e 5.20 mostram a comparacasotiacdobenchmarkcom a

solucéo através do método WSGG para a moléculdide&a quatro gases cinzas.

A Fig. 5.18 (a) apresenta a taxa volumétrica dagfer de calor para a molécula de
CH4. O comportamento da solugdo WSGG néo segue o mesmportamento esperado,
onde para a taxa volumétrica de geracdo de calaegiao central do perfd = 0,5 m, sofre

um decaimento na sua magnitude, formando assimegmaua no perfil, que ndo aparecia nas
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moléculas de CO, C H,0. A Tabela 5.19 fornece os valores de erros méiteo66,05%
e erro médio de aproximadamente 30%.

Para o fluxo na Fig. 5.18(b), ha uma diferencavedténtre o método LBL e o WSGG

principalmente perto das paredes, como pode sepromado pelos valores de erro maximo e
médio para o fluxo 42,30% 22,59%, respectivamente.
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Figura 5.18 — Comparacao WSGG com solucao LBL psp&cie quimica C41(a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de ¢adara o Perfil 1 de temperatura.

A Fig. 5.19 (a) apresenta uma diferenca considéemtee as solucdes, principalmente
nas regides onde se concentram as temperaturasliaaig = 0,25 m ex = 0,75 m. O mesmo

pode ser observado para o fluxo, Fig. 5.19(b), pagaal ha uma grande diferenca entre as

solugdes. A magnitude dos valores tanto para a tmemto para o fluxo ndo é muito

significativa. Os valores de erro maximo e médigapa fluxo 46,44% e 22,57%
respectivamente, enquanto o maximo para a taxauatedl1,70%
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Figura 5.19 — Comparacao WSGG com solucao LBL psp&cie quimica C41(a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de ¢adara o Perfil 2 de temperatura.

A Fig. 5.20(a) mostra que a taxa volumétrica deagfm de calor tem o0 maior erro

onde a temperatura € maior nesse caso por xait@,25 m e para o resto do perfil € mais

amena, devido & assimetria do perfil. Para esseaasro médio é d&.;=27,33 %. O perfil

apresenta valores de erros maximo e médio patxo 13,71 % e 7,51%.
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Figura 5.20 — Comparacdo WSGG com solucao LBL espécie quimica Ci(a) taxa

volumétrica de geracao de calor, (b) fluxo de cRlexfil 3 de temperatura.

A Tabela 5.19 mostra os erros maximgaf) e medio davg) do fluxo e do termo fonte

paras a molécula de GHalculados pelas Eqs. (5.12) e (5.13). Pode-sereér que 0s erros

encontrados atingem 80% para o termo fonte, fadondio era esperado.
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Tabela 5.19 — Erro maximoéyay € médio §a,g do CH, para fluxo termo fonte de calor.

CHa
FLUXO ¢, | FONTE. 4 =-dq,/dx

ERRO (%) | Jmax Javg {max Cavg
Perfil 1 | 42,30 22,59 66,05 29,98
Perfil2 | 46,44 2257 71,70 36,93
Perfil 3 | 13,71| 7,51| 81,24 27,33

Imax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termaefamispectivamente.
davg€ CavgCoOrrespondem ao erro medio para fluxo e termo foagpectivamente

5.4 Comparacédo do método do WSGG padrdao com o método VE® de sobreposicao

parcial

A seguir sdo apresentados os resultados para géealio problema de radiacéo, pelo
meétodo da soma de gases cinzas padrdo (SecamB@)neparacdo com o método da soma-
ponderada-de-gases-cinzas por sobreposicdo paordhrme apresentado na Secéo 3.4 do

Capitulo 3.

5.4.1 Sem CO e CH

As Figs. 5.21, 5.22 e 5.23 mostram a comparacaaldissmétodos de WSGG com a
solucdobenchmark A molécula de CO néo foi utilizada nesses caBosam utilizadas as
correlacbes para quatro gases cinzas, pois, coaefgantiscutido, verificou-se que quatro
gases sao suficientes para gerar uma solucéo camprécisao.

E possivel observar na Fig. 5.21(b) que o fluxealer no meio do dominio € nulo e
com fluxo de calor positivo paree 0,5 m e negativo na direcdo oposta0,5 m enquanto
para a taxa volumétrica de calor o comportamemposto, e o valor maximo ocorre no meio
do dominio tanto para os resultados WSGG padrantgyzara os obtidos pelo método da
sobreposicao parcial. Para taxa volumétrica o noétladsobreposicéo parcial se distancia de
forma signuficativa da solucdmenchmarkcom erro maximo de 18,76%, enquanto o uso do
método padrdo resulta em um erro de apenas 4,48%arme pode ser visto na Tabela 5.20.

J& para o fluxo a solugdo pelo método da sobrefmsarcial apresenta um erro maximo
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menor do que para ao método padrao: 4,44% paraadmda sobreposicdo parcial e 5,96%

para o padrao.
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Figura 5.21 — Comparacdo WSGG padrao e WSGG médobreposicao parcial com

solucéo LBL.: (a) taxa volumétrica de geracéo dercéb) fluxo de calor. Perfil 1 de

temperatura.

As Figs. 5.22 (a) e (b) apresentam a taxa volungtie geracdo de calor e o fluxo de

calor correspondente ao Perfil 2, que apresentatsardupla. O fluxo de calor é zero em trés

pontos do dominio, 0,25 m, 0,5 m e 0,75 m nos gadmmperatura é mais alta. Ja a taxa

volumétrica de geracdo de calor, Fig. 5.22 (a)psgrta os valores mais elevados nos pontos

de simetriax = 0,25m e 0,75m. A Tabela 5.20, mostra que o edwimm encontrado para a

taxa volumétrica de geracdo de calor € 18,51%, pamétodo da sobreposicdo parcial

enquanto para o método WSGG padréo 6,63%. Jaas mara o fluxo ndo apresentam uma

diferenca significativa comparando os dois métanws a solugéo LBL.
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Figura 5.22 — Comparacdo WSGG padrao e WSGG médobreposicdo parcial com
solucdo LBL: (a) taxa volumétrica de geragéo dercéb) fluxo de calor. Perfil 2 de

temperatura.

A Figs. 5.23(a) e (b) mostram a comparagéo dodtagi®is desS.,, e gy obtidos

aplicando-se o0 método WSGG padrdo e o método damugicdo parcial, com a solucéo

LBL para o perfil 3 de temperatura sem CO. A taslamétrica de geracao de calor apresenta

um erro maximo de 28,23% e um erro minimo de 12,p&%a o fluxo no método da solugéo
parcial, enquanto para o método padrdo de solugd¥SIGG os erros sdo de 5,26% para taxa
volumétrica de geracgéo de calor e 4,72% para o ftiexcalor
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Figura 5.23 — Comparacao WSGG padrao e WSGG mémdobreposicao parcial com

solucéo LBL.: (a) taxa volumétrica de geracéo dercéb) fluxo de calor. Perfil 3 de

temperatura.
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A Tab. 5.20 mostra 0s erros maximos médios obtda® método WSGG padrdo e o
WSGG da sobreposicdo parcial, os erros maximos @os@ara o fluxo sdo bastante
semelhantes para os dois métodos com erros mediosres de 5%. Para o termo fonte os
erros médios nédo ultrapassaram os 10%, comprovamdficacia do método da sobreposicao

parcial.

Tabela 5.20 — Erro maximoéyay € médio §a,g para o método WSGG padréo e o WSGG da
sobreposicao parcial, para fluxo e termo fontealerc

Concentragdo homogénea

FLUXO q, FONTE g =-dg, /dx
PADRAO sobrepgsu;ao PADRAO sobrep(_Jsu;ao
parcial parcial

ERRO (%) Omax 5avg Omax 5avg {max Cavg {max Cavg
Perfil 1 5,96| 2,78 4,44 1,28 448 1,88 18,/6 7,70
Perfil 2 4,62 | 2,57 4,23 1,68 6,63 3,26 18p1 6,34
Perfil 3 472 2,01 12,81 1098 5,26 1,6 28,23 11,0

Omax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termaefamispectivamente.
davg€ CavgCOrrespondem ao erro médio para fluxo e termo foaspectivamente

5.4.2 Com CO e sem CH

A seguir, sdo mostrados os resultados para osspe€itemperatura, mostrados
anteriormente, para a solucdo do problema pelo doéWSGG da sobreposicado parcial,
proposto por Cassol, 2013, com a adigdo da mol@=ufaO na solugdo em comparacdo com
a solucadenchmark.

A Fig. 5.24 mostra o resultado obtido usando o nwdSGG da sobreposicéo
parcial em comparacdo com a solucao LBL adicionandwlécula de CO na mistura, para o
perfil 1 de temperatura. Como esperado, a maigrefi§ncia entre os métodos encontra-se no
meio do dominiox = 0,5 m onde ocorre a temperatura mais alta. Péa@aaavolumétrica de
calor o erro maximo é 17,29%. Ja o fluxo Fig. S024fpresenta uma maior concordancia com
a solucéo LBL. Os erros maximos encontrados pé#itexo foram de 3,39%.

Ja a Fig. 5.25 mostra o resultado obtido usandoodeta WSGG da sobreposicao
parcial e solucdo LBL com a adicdo de da molécel&£®, para o perfil de temperatura 2.

Foram obtidos valores de erro maximo para a taxamérica de geracdo de calor de
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15,76%, nos pontos de temperatura elevada),25m ex = 0,75m e erro médio de 5,04%%.
de 1,44%, conforme visto

Para o fluxo os erros encontrados foram: maximé%,& médio

na Tab. 5.21.
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Figura 5.24 — Comparacdo WSGG método da sobreposay&ial com solugdo LBL, com
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CO. (a) taxa volumétrica de geracao de calor,l(@xpfde calor, para o Perfil 2 de

temperatura.

A Fig. 5.26 mostra a taxa volumétrica de geracaoalier e fluxo de calor dado pelo

perfil 3 de temperatura. Os resultados obtidosfo&om desejaveis, com erro maximo para a
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taxa volumeétrica de geracdo de calor de 26,67%ceneédio de 10,32%. E erros de fluxo:
méaximo 24,01% e médio de 21,44%.

Como foi mencionado anteriormente € necessario amafise da aplicabilidade das
correlagbes WSGG quando os erros locais sdo mietvados, e os meédios ndo, o que pode

significar uma inconsisténcia nos resultados oltido

125 . . . . . . . 200 T T T T 3
o a
PN
100 | < 100 \\s ’_‘DDDDQJD’_‘ T
poBfog \ ey T—Looog
75 b 0 "oy 4 s = 0 4
o T E'r\um \ o /
o 7 T “o \ o /
—~ / —— ~ /
“= 50 | o / ——d g -100 | \ o / B
£ o/ E \\u /
E / = ° /
< sl o/ 4 T 200 5 / b
o 5/ LBL o \\D o /
/ LBL
| o WSGG ] 300 |- v
0 2 oo / ©  WSGG
.Y/ s/
25 bo / 4 400 | \ / -
~ P \
\V
-50 s 1 n 1 N 1 L 1 -500 1 s 1 | 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 0,0 0,2 0.4 0,6 0,8 1,0
x (m) x (m)
(a) (b)

Figura 5.26 — Comparacdo WSGG meétodo da sobreposag&ial com solugédo LBL, com

CO. (a) taxa volumétrica de geracao de calor,l(@xpfde calor, para o perfil 3 de temperatura

A Tabela 5.21 mostra os valores de erro médiogscernséximo obtidos, utilizando o
método da sobreposicao parcial com o acréscimgpuiEce de CO, tanto para o fluxo quanto
para o termo fonte. Como pode ser observado, orm&i@® encontrado, para 0 caso
homogéneo ocorre com o Perfil 3 de temperatura, wonerro para o fluxo de calor 24,01 e

taxa volumétrica de geracao de calor 26, 67%.

Tabela 5.21 — Erro maximoéyay € médio §a,g comparando o método LBL com o0 WSGG
da sobreposicao parcial, para fluxo termo fonteader com CO.

Concentracdo homogénea, com CO

FLUXO q, FONTE. g, =-dqj, /dx
sobreposicao sobreposicao parcial -
parcial -LBL LBL

ERRO (%) 5max 5avg (max gavg
Perfil 1 2,39 1,15 17,29 6,65
Perfil 2 3,16 1,44 15,77 5,04
Perfil 3 24,01 21,44 26,67 10,32

Omax€ {max COrrespondem ao erro maximo para fluxo e termeefaespectivament®yge (avg
correspondem ao erro médio para fluxo e termo foapectivamente.
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6 CONCLUSOES

Em processos de combustéo, a radiagdo em meiospzartes pode ser 0 mecanismo
dominante na transferéncia de calor devido as wtaperaturas envolvidas nesses processos.
A fim de se integrar a equacao da transferénciameglao longo do espectro, existem varios
meétodos de solucdo disponiveis na literatura. @aeet.BL, que considera a integracao de
todo o espectro, exige um grande esforco compurtakio que torna o método inviavel para a
maioria dos processos de engenharia. O método dma-gonderada-de-gases-cinzas
(WSGG), foco deste trabalho, considera que o espeite ser representado por um namero
finito de gases cinzas, tornando-o viavel.

O modelo WSGG ¢é provavelmente o mais utilizado adtevd sua grande eficiéncia
computacional. Porém requer o uso de algumas dioagibes fortes na descricdo do
coeficiente de absorcao espectral, que € tratacho constituido por um conjunto de valores
constantes, correspondendo assim a um conjunt@sks-ginzas espalhados em diferentes
por¢cdes do espectro, além das janelas transpardstesnitancias e absortancia do meio sao
modeladas como sendo compostas pela soma de frdgd@itancia e absortancia de gases
cinzas com coeficientes de absorcao invariaveis.

A partir do desenvolvimento de bancos de dados corhbTEMP, os coeficientes
para o uso do método WSGG tornaram-se mais coigiaeelongo dos anos. Atualmente a
versdo mais atualizada deste banco de dados € BMHT2010, o qual trouxe uma
atualizacdo da versdo de 2008. Neste momento, @ncobde dados mais atual do
comportamento espectral dos gases participantesnBn a obtencdo dos coeficientes para o
uso do método da soma-ponderada-de-gases-cinzagsatla versdo mais atualizada deste
banco de dados permite a obtengéo de resultadsscordiaveis e com melhor acuracia.

Foram analisados resultados para um sistema umdioral formado por duas placas
planas perfeitamente negras e paralelas. Foraadagicorrelacées para o uso do metodo da
soma-ponderada-de-gases-cinzas, para misturaspde d@gua e didxido de carbono para
trés, quatro e cinco gases cinzas, além de cobedggara as espécies de forma individual de
vapor d’agua, monoxido de carbono, dioxido de aambe metano, escolhidos por serem

produtos tipicos da combustdo de gases e Oleosuspivits. Todas as solucdes encontradas
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pelo método WSGG foram comparadas com a obtida mpélodo da integracéo linha-por-
linha, que pode ser considerdasEnchmark

Inicialmente foram consideradas misturas com raZoes de py2o/pcoz = 2 €
PH20/Pcoz = 1 para problemas ndo isotérmicos em meios thntbogéneos como nao
homogéneos constituidos de vapor d’agua e diéx@oadbono, com diferentes nimeros de
gases cinzas (trés, quatro e cinco). Para essdgrasisos erros médios e maximos nao
chegam a 10% todos os perfis de temperatura e riewwacdes considerados. Até mesmo
para a solucdo com apenas trés gases-cinzascoerfie que a partir de quatro gases a
solucdo ja se torna independente do niumero de,gasés para 0s meios homogéneos e ndo
homogéneos.

Os problemas resolvidos para cada espécie quimitadual também apresentaram
resultados bastante satisfatérios tanto para aculalée vapor d’agua quanto para o dioxido
de carbono, com erros médios na faixa dos 10%, gmgzerfis apresentados. Porém para o
caso da espécie quimica de monéxido de carbonon@ancia do método WSGG com o
LBL néo foi satisfatoria com erros maximos de d2é€%4 e erros médios de 20% em alguns
dos perfis utilizados.

Para a molécula de metano, os resultados tambéonteswtos ndo foram satisfatorios,
com valores de erros maximos e meédios bem acimesgerado para a solucdo WSGG em
comparacao com a integracdo LBL. Uma possivel exgdio para essa discrepancia seria que
0 metano ao entrar na camara de combustdo setiaaprante todo consumido tornando
assim o meio do processo irrelevante.

Por ultimo foram também resolvidos problemas cometodologia para solugcdo do
WSGG baseada na sobreposi¢cdo parcial, para umaranide vapor d’agua, dioxido de
carbono e comparados com a solucéo tradicional@éoda WGSS. As solucdes obtidas para
os trés perfis foram satisfatorias, também utiliiaasse método foi incorporado na mistura o
mondxido de carbono. Os resultados obtidos forastabée satisfatorios para dois dos perfis
proposto, com erros médios de 5%, o que demonsigaogmétodo proposto por Cassol

resolve problemas de misturas com varias espéeiéwma eficiente.
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6.1 Proposta de continuidade

- Resolver o modelo WSGG utilizando parede cinzag® com espalhamento, visto
que as solucdes atuais sao implementadas parsepaedsuperficie negra e o espalhamento
nao é previsto no modelo WSGG;

- Incluir fuligem com as correlacdes ja existentegmm o intuito de ampliar o
detalhamento nas simulacdes de processos de c@uopuagilicando a nova metodologia
proposta para misturas de forma a verificar a lrddde de solucdo com mais de duas
espécies quimicas;

- Implementar o modelo WSGG em simula¢gées multidsmanais, comparando com a
solucéo LBL e verificar se 0 modelo mantém a acarac

- Aprimorar estudos com CO e @Ha fim de melhorar os resultados que foram

apresentados, até o0 momento.
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