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RESUMO

A radiagdo térmica ¢ frequentemente considerada um mecanismo de transferéncia de calor
muito importante em processos de combustdo em alta pressdo, devido a presenga de meios
participantes e as altas temperaturas envolvidas. Resolver a radiacdo térmica em meios
participantes € um problema complexo devido a natureza integro-diferencial da equacao
governante ¢ a dependéncia espectral altamente irregular das propriedades de radiagdo.
Atualmente, o método mais preciso para resolver a integragao espectral ¢ o método linha-por-
linha (LBL), que possui um custo computacional muito elevado. Para contornar essa
dificuldade, o problema espectral ¢ geralmente resolvido usando modelos espectrais e,
consequentemente, a equagdo da transferéncia radiativa (RTE) ¢ simplificada. Um destes
modelos ¢ o da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG), que substitui o comportamento
espectral altamente irregular do coeficiente de absor¢do, por bandas de coeficientes de
absor¢ao uniforme e tem mostrado um bom desempenho em diversas aplicagdes, mesmo
sendo um modelo bastante simplificado. Entretanto, recentemente alguns autores nao
obtiveram bons resultados ao tentar aplicar o WSGG a problemas de combustdo em alta
pressao. Este artigo desenvolve um modelo WSGG para CO, e H,O em condigdes de alta
pressao. Para validar o modelo, a emitancia total ¢ calculada usando os coeficientes WSGG e
comparada a solu¢do do LBL obtida usando o banco de dados espectrais HITEMP 2010. Os
resultados mostraram grande convergéncia entre os valores de emitdncia de ambos os
métodos, mesmo para valores de alta pressdo, tanto para o CO, quanto para H,O, provando
que o método WSGG ¢ aplicavel a condicodes de alta pressdao. O modelo também foi validado
pelo célculo do fluxo de calor e termo fonte radiativo, e comparando-os com os obtidos
através do método LBL. O H,O teve melhores resultados para baixas pressdes, enquanto o
CO, apresentou melhores resultados para pressdes mais altas. O efeito da pressao total sobre a
solucao de LBL foi maior para o H,O, o que pode ser um dos motivos pelo qual os desvios

foram maiores para os casos de alta pressao.

Palavras-chave: Radiacdo térmica; Soma-ponderada-de-gases-cinza; Linha-por-linha; Altas

pressoes; HITEMP 2010.
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ABSTRACT

Thermal radiation is often a very important heat transfer mechanism in high pressure
combustion processes due to the presence of participating media and the high temperatures
involved. Solving thermal radiation in participating media is a tough problem due to the
integro-differential governing equation and the complex spectral dependence of radiation
properties. Currently, the most accurate method to solve the spectral integration is the line-by-
line (LBL) method, which has a very high computational cost. In order to avoid this drawback
the spectral problem is usually solved using spectral models, and as a consequence the
radiative transfer equation (RTE) is simplified. One of the models is the weighted-sum-of-
gray-gases (WSGG) which replaces the highly irregular spectral behavior of the absorption
coefficient by bands of uniform absorption coefficients, and has shown great performance a
lot of applications even though it is a very simple model. However, recently some authors
didn’t have good results when trying to apply the WSGG to high pressure combustion
problems. This thesis develops a WSGG model for both CO, and H,O on high pressure
conditions. In order to validate the model the total emittance is calculated using the WSGG
coefficients and compared to the LBL solution which was obtained using the HITEMP 2010
spectral emissivity database. The results showed that the emittance values from both methods
were very close even for high pressure values for both CO, and H,O proving that the WSGG
method is applicable to high pressure conditions. The model was also validated by calculating
the radiative heat flux and source, and comparing them with the LBL method. H,O had better
results for low pressures while CO, had better results for higher pressures. The effect of total
pressure on the LBL solution was higher for H,O, which might be the reason why deviations

were higher at high pressure values.

Keywords: Thermal radiation; Weighted-sum-of-gray-gases; Line-by-line; High pressures;
HITEMP 2010.
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1 INTRODUCAO

A radiacgdo térmica ¢ um mecanismo de troca de calor muito importante em aplicacdes
que envolvem temperaturas elevadas, tais como processos de combustio. Com crescente
busca por reduzir emissdes e aumentar a eficiéncia destes processos, devido principalmente
aos impactos ambientais, aplicagdes de combustdo em alta pressdao t€ém recebido bastante
atencao recentemente. Uma das aplicagdes promissoras de combustdo em alta pressao ¢ a
utilizacdo de oxi-combustdo para captura e armazenamento de carbono, visando reduzir as
emissoes de CO, na atmosfera [Wall et al., 2011].Além disso, uma parcela dos produtos de
combustdo ¢ composta de gases participantes,como CO, e H,O, que podem emitir, absorver
ou espalhar radiacdo térmica. Sendo assim, o entendimento da radiagdo térmica em meios
participantes ¢ essencial para otimizar processos de combustdo, principalmente os em alta
pressdo, por serem processos mais caros que os sob pressao atmosférica.

A transferéncia de calor radiativo em um meio participante ¢ governada pela equacao
da transferéncia radiativa (RTE), obtida através do balanco de energia radiativa no dominio. A
solucdo deste problema requer a integracdo espectral, espacial e direcional da RTE, que ¢ uma
equacdo integro-diferencial, e algumas de suas varidveis (principalmente o coeficiente de
absor¢ao) possui uma dependéncia espectral altamente irregular [Dorigon et al., 2013].

Para simplificar a dependéncia espectral irregular e, conseqlientemente, a integragao
espectral, diversos modelos espectrais foram desenvolvidos. O modelo de soma-ponderada-de
gases-cinza (WSGG), proposto por Hottel e Sarofim, 1967, ¢ um exemplo de modelo que
simplifica essa integragdo espectral. O método substitui o comportamento altamente irregular
do coeficiente de absor¢ao de um gas participante por alguns gases cinza equivalentes com
coeficiente de absor¢do uniforme e a janela transparente. Cada gas cinza possui um
coeficiente de absor¢do de ponderacdo, que ¢ determinado por um ajuste nos valores de
emitancia total, calculados através das propriedades radiativas presentes em bancos de dados
como o HITEMP (High Temperature Molecular Spectroscopic Database). Apesar de ser um
modelo antigo e bastante simplificado, 0 WSGG sofreu grande evolu¢do nos tltimos anos,
apresentando resultados tdo bons quanto os modelos mais avangados para inGmeras

aplicagdes, e consequentemente, tem sido bastante estudado por outros autores.



1.1 Revisdo bibliografica

Uma das grandes evolugdes na metodologia de obtencao dos coeficientes do WSGG foi
proposta por Smith et al., 1982, através de um ajuste polinomial dos fatores de ponderagao do
modelo em fun¢do da temperatura. Além disso, foram gerados coeficientes do WSGG
considerando trés gases cinzas para diversas condi¢des. Utilizando uma metodologia
semelhante, Kangwanpongpan et al., 2012, ajustaram coeficientes do WSGG baseados no
banco de dados HITEMP 2010 para condi¢cdes de oxi-combustdo, porém para pressao
atmosférica. Becher et al., 2012, também trabalharam com oxi-combustao desenvolvendo um
novo modelo que fosse capaz de melhor representar as condigdes de temperatura variando de
800 a 1800°C e comparou com diversos modelos espectrais, entre eles o WSGG. Dorigon et
al., 2013, obtiveram coeficientes do WSGG considerando quatro gases cinzas para uma
mistura composta por CO, e H,O, a pressdo atmosférica e para uma ampla faixa de
aplicacdes. Concluiu-se que, apesar da simplicidade do modelo, os resultados foram bons
quando comparados com as solugdes de referéncia. Cassol et al., 2014, obtiveram coeficientes
do WSGG para espécies individuais e, utilizando uma metodologia de superposi¢do, foram
capazes de reproduzir resultados de mistura das espécies para condi¢cdes ndo isotérmicas, nao
homogéneas e sem razdo molar fixa entre as espécies. Ziemniczak, 2014, também obteve
coeficientes do WSGG para misturas e espécies individuais, incluindo monéxido de carbono e
metano, e avaliou a dependéncia dos resultados em fungdo do niimero de gases cinzas,
variando-os de 3 a 5 gases.

Alguns trabalhos recentes aplicam o método WSGG para condigdes de combustdo em
altas pressdes. Bordbar et al., 2014, desenvolveram um banco de dados de emitancias totais e
novos coeficientes do WSGG para condi¢des de oxi-combustdo, aplicados em uma ampla
faixa de temperatura, de pressdes e fragdes molares baseadas no HITEMP 2010. Esses
coeficientes WSGG desenvolvidos por Bordbar et al., 2014, foram usados por Chu et al.,
2016, para resolver um problema de oxi-combustdo para pressdes totais que variam de 1 a 30
atm. Os resultados mostram que o WSGG apresentou a menor precisao dentre todos os
modelos testados, especialmente entre 1 e 10 atm. Kez et al., 2016, também resolveram um
problema de oxi-combustdo para a pressdo total de 20 atm usando o modelo WSGG de
Bordbar et al., 2014 e apresentaram desvios significativos, concluindo que o modelo nao ¢
recomendado para aplicagdes envolvendo oxi-combustdo. Chu et al., 2017, calcularam a

transferéncia de calor por radiagdo em uma chama difusiva axissimétrica em pressoes entre 1



e 30 atm, utilizando diversos métodos, e entre eles, 0 WSGG. Os coeficientes usados nesse
trabalho sdo os obtidos por Centeno et al., 2015, e foram validados para um problema
bidimensional axissimétrico [Centeno et al., 2012; Centeno et al., 2013].

Outros métodos de modelagem espectral também foram utilizados para o estudo da
radiagdo térmica em altas pressdes. Chen, et al., 2007, estudaram os efeitos da absor¢do de
radiagdo espectral na velocidade de chama em pressdes de até 5 atm, utilizando o modelo
espectral k-correlacionado de bandas estreitas, e concluiu que o modelo utilizado
superestimou os valores de absor¢do espectral, sendo necessario um modelo espectral mais
preciso. Tran et al., 2011, estudaram CO, puro em alta pressdo, simulando a atmosfera de
Venus, e concluiram que o perfil de Lorentz apresenta desvios em algumas regides do
espectro quando o meio ¢ muito denso. Além disso, propds uma fungdo de correcdo para o
perfil de Lorentz, que minimizou significativamente estes desvios. Stefani et al., 2013,
obtiveram distribui¢des de coeficientes de absor¢cdo do CO, para temperaturas variando de
294 a 650 K e pressdes de 1 a 50 bar, também buscando simular a atmosfera de Venus.
Pearson et al., 2014, estudaram o efeito da pressao total sobre os espectros de absor¢do das
espécies CO,, H,O e CO para pressoes totais variando de 0,1 a 50 atm, utilizando o HITEMP
2010. Além disso, resultados de emitancia total e da funcdo de distribuicdo de energia de
corpo negro nas linhas de absor¢cdo (ALBDF) sdo apresentados para as mesmas condigdes.
Alberti et al., 2015, recriaram as cartas de emissividade de Hottel (Hottel emissivity charts)
usando o método linha-por-linha (LBL) para CO; e pressoes totais variando entre 0,1 a 40 bar.
Kassi et al.,, 2015, desenvolveram um espectrometro de alta precisdo para detectar o
comportamento do coeficiente de absor¢do do CO, em altas pressdes e observaram
comportamentos de atenuacdo da variagdo do coeficiente ao longo do espectro conforme a

pressao total aumenta.

1.2 Objetivos

Com base nos estudos apresentados na revisdo da literatura, nota-se que nao ha uma
grande variedade de modelos espectrais aplicados a condi¢des de alta pressdo. O tnico
modelo WSGG desenvolvido para estas condigdes ¢ o de Bordbar et al., 2014, sendo que este
apresentou resultados insatisfatorios quando utilizado por outros autores [Chu et al., 2016;

Kez et al., 2016].
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Sendo assim, este trabalho busca desenvolver novos coeficientes do modelo WSGG
para as espécies individuais CO, e H,O que sejam capazes de reproduzir resultados
satisfatorios de emitancia total, fluxo de calor radiativo e termo fonte radiativo em condi¢des
de alta pressdo total. Tendo os coeficientes do WSGG, deseja-se ajusta-los em funcao da
pressdo total, visando generalizar a solucdo para qualquer valor de pressdo no intervalo
estudado.

Além disso, deseja-se estudar o efeito da pressdo total nos resultados citados, no
espectro de absorcao para cada espécie analisada e na solugdo LBL para todas as condi¢des

analisadas.

1.3 Organizacao do texto

O presente trabalho esta dividido em sete capitulos. Neste Capitulo 1, faz-se uma
introdug@o sobre a radiagdo em meios participantes, demonstrando a motivacdo do trabalho e
a importancia do estudo da radiacao térmica em aplicacdes de alta pressao, e apresentam-se 0s
principais estudos ja realizados sobre o assunto.

No Capitulo 2, sdo apresentados alguns conceitos fundamentais sobre a radiagdo
térmica e, principalmente, como esse mecanismo de transferéncia de calor ocorre em meios
participantes.

No Capitulo 3, fundamentam-se os métodos de integracdo espectral da RTE utilizados
neste trabalho, LBL ¢ WSGG.

No Capitulo 4, demonstra-se a metodologia utilizada para a obten¢do dos espectros de
absorcdo, geragcdo dos coeficientes do WSGG e obtencao dos resultados de fluxo de calor e
termo fonte radiativo.

O Capitulo 5 apresenta os resultados para os espectros de absor¢do, a obtencao dos
coeficientes do WSGG, o ajuste destes coeficientes em fungdo da pressdo total e os resultados
de emitancia total. Os resultados sdo entdo comparados com os obtidos por outros autores e
pelo método LBL, sendo considerada a solugao benchmark.

O Capitulo 6 apresenta os resultados para o fluxo de calor radiativo, o termo fonte
radiativo e o efeito da pressdo sobre ambos os métodos WSGG e LBL. Novamente os
resultados sdo comparados com os obtidos por outros autores.

O Capitulo 7 apresenta as conclusdes do presente trabalho e as propostas de

continuidade do mesmo.



2  FUNDAMENTOS DE RADIACAO TERMICA

A radiagdo pode ser determinada como a propagacao de ondas eletromagnéticas e, por
1ss0, ndo requer um meio para que ocorra. A regido do espectro eletromagnético, ilustrado na

Figura 2.1, que interessa para a transferéncia de calor estd entre 0,1 a 100 um, sendo esta a

regido onde ocorre a radiagdo térmica.
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Figura 2.1 — Espectro da radiag@o eletromagnética [Incropera e DeWitt, 2008].

2.1 Corpo negro

O corpo negro ¢ uma idealizacdo no estudo da radiagdo térmica, que propde um corpo
capaz de absorver toda a energia radiante incidente, independente da dire¢do e do
comprimento de onda. Como conseqiiéncia disso, a energia radiante emitida pelo corpo negro
¢ maxima para todos os comprimentos de onda e diregdes [Siegel e Howell, 2002].

A Figura 2.2 mostra um corpo negro, a uma temperatura 7, envolvido por um detector

hemisférico que capta radiacdo térmica com comprimento de onda # dentro de uma faixa d.



" Detectorde radiagdo

%ld’fle

—

——

1y =) n (um)
- Corpo negro

Figura 2.2 — Corpo negro a uma temperatura T envolvido por um detector de radiacdo

hemisférico [Brittes, 2011].

O poder emissivo espectral hemisférico de corpo negro €, (77,T ), em W/m?um, ¢ a

energia emitida por uma superficie negra por unidade de tempo, por unidade de area e por
unidade de intervalo de comprimento de onda dx, em torno de #. Essa energia ¢ funcdo do

comprimento de onda através da distribui¢do espectral de Planck, dada por

2C 7n’
e, (7.T)= 7 @.1)

onde T ¢ a temperatura, em K, #¢é o comprimento de onda, em um, e C; e C, sdo constantes
que valem, respectivamente: 0,59552137 x10* Wum*/(m”sr) e 1,4387752 x10* umK.

Integrando a Equagdo (2.1) ao longo de todo o espectro tem-se a Lei de Stefan-

Boltzmann dada por
e,=oT" (2.2)

ondee, ¢ 0 poder emissivo total do corpo negro, em W/m?, ¢ o =5,6704 x10"* W/(m?K*) ¢ a

constante de Stefan-Boltzmann.
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2.2 Intensidade de radiacao térmica

A intensidade de radiacdo espectral ¢ definida como a energia que deixa uma
superficie por unidade de tempo, unidade de area normal a direcao de propagacao da radiacao
e unidade de angulo sélido centrado na direcdo em que a radiacdo se propaga [Siegel e
Howell, 2002]. Para um elemento de area dA, contido em um meio participante, como pode

ser visto na Figura 2.3, a intensidade de radiagdo espectral /,,¢ dada por

_ d>Q,
" dAcos fdwdn

(2.3)

onde Iy é dada em W/(m”.um sr) e dw é o dngulo sélido em sr.

d’Or

Figura 2.3 — Representagdo geométrica daemissdo de radiagdo de uma éarea diferencial
dA [Dorigon, 2012].

Como a radiagdo emitida por um corpo negro ¢ fungdo apenas do comprimento de
onda e da temperatura, sendo independente da diregdo, este ¢ considerado um emissor difuso

[Incropera et al., 2008]. Por esse motivo, a intensidade de radiagdo do corpo negro ¢ dada por

Iﬂb(n’T):eLb:

T Cn
exp| — | —1
p( T j

(2.4)
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onde /,, ¢ a intensidade de radiacdo térmica emitida pelo um corpo negro, em W/(m?.um sr).

Para um meio participante, a intensidade de radiag@o varia conforme o trajeto devido a
efeitos de absor¢do, espalhamento ou emissdo do meio [Dorigon, 2012]. Sendo assim, a
intensidade de radiacdo que passa através de um meio participante pode ser aumentada,
através de efeitos de espalhamento e emissdo, ou atenuada, através de efeitos de absor¢do ou
espalhamento.

A variagdo da intensidade de radiacdo ao longo de um meio participante esta ilustrada
na Figura 2.4, e assumindo que nao haja espalhamento, a atenuacdo na intensidade de
radiagdo que atravessa um meio participante de espessura dS, € proporcional ao produto de /5
por dS, sendo que a constante de proporcionalidade ¢ dada pelo coeficiente de extingdo x,

conforme
dl, =-x,1,dS (2.5)

e o coeficiente de extingdo x, ¢ funcdo da temperatura, pressdo, concentragdo do meio e do

numero de onda da radiagao incidente.

.!r:l;- e E .',r,r‘l‘f{qr;

ds

Figura 2.4 — Intensidade de radiag@o variando ao longo do meio participante de espessura dS
[adaptado de Howell et al., 2011].

Como a atenuacdo da radiagdo ¢ a soma dos efeitos de absorcdo e espalhamento,
quando se negligencia o espalhamento o coeficiente de extingao ¢ igual ao coeficiente de
absor¢do. Os gases participantes estudados neste trabalho, CO, e H,O, nao espalham radiagdo

de forma significativa, e por isso, o efeito do espalhamento ¢ desprezado.
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Como o espalhamento ¢ negligenciado, o aumento da intensidade de radiagcdo ao longo
de um meio participante ¢ devido apenas a emissdo, e se esta for considerada uniforme em

todas as direcdes, o aumento da intensidade ¢ dado por

l, =x,1,,ds (2.6)

n=nb
2.3  Equacao da transferéncia radiativa (RTE)

A equagdo da transferéncia radiativa (RTE) resulta de um balango de energia em um
elemento dS de um meio participante, como o mostrado na Figura 2.4, que considera os
efeitos do aumento e da atenuacdo da intensidade de radiacdo no meio. Desprezando os
efeitos de espalhamento, esse balancgo ¢ dado pela soma das Equagdes (2.5) e (2.6), resultando

na RTE dada por

dl,
g: —K'”I” +K”I”b (27)

que ¢ a equacao governante do problema de gases participantes. A solucao desta equagdo

requer trés tipos diferentes de integragdo: espectral, direcional e espacial.
2.4  Emitancia total

A emitancia total ¢ ¢ a medida da quantidade de energia que um meio participante ¢

capaz de emitir comparada com a energia emitida por um corpo negro, de forma que

1,2, (T
P — (2.8)

J-imbdn
0

A forma mais geral da Lei de Kirchhoff diz que a emitancia espectral ¢ igual a

absortancia espectral ¢,=a,. A absortancia espectral ¢ dada por
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a, = (1-exp(-x,pS)) (2.9)

e substituindo a Equagao (2.9) na Equacao (2.8), tem-se

['e]

J.iw [1 - exp(—KnpS)]dn
e(T)=rn2

— (2.10)

onde pS ¢ o produto da pressdo parcial pelo caminho, em atm m, e x, ¢ o coeficiente de

absorcio do meio participante, em m.
2.5 O coeficiente de absorc¢io e as linhas espectrais

A solucdo da RTE requer o conhecimento do coeficiente de absorcao, conforme
mostra a Equagao (2.7), que ¢ fungdo do numero de onda, da temperatura, da fragdo molar e

da pressao total, sendo calculado através de

x,(n.T,p,Y)=N(T,p)YC, (n,T,p,Y) (2.11)

onde C, ¢ a se¢do transversal de absorc¢do, em cm’/molécula, N é a densidade molar, em
molécula/(cm”® m) e Y ¢ a fracio molar. Para uma dada temperatura, pressio total e fracdo
molar, o coeficiente de absor¢do e a se¢cdo transversal de absorcdo sdo funcdo apenas do
nimero de onda, e seus comportamentos ao longo do espectro sdo representados pelas linhas
espectrais.

Para que ocorra absor¢ao ou emissdao de radiagdo, um foton deve ser liberado ou
capturado com uma frequéncia especifica para que ocorra a transicdo entre as bandas de
energia. Conforme essa teoria, e interpretando-se o coeficiente de absor¢do como a
probabilidade de um f6ton ser absorvido ou emitido, a distribui¢ao do coeficiente de absorcao
no espectro seria dada por um conjunto de linhas verticais posicionados nos comprimentos de
onda de transi¢do. Essas linhas sdo chamadas de linhas espectrais e, caso as bandas tivessem
sempre 0 mesmo nivel de energia, esse seria o comportamento do coeficiente de absor¢do no
espectro. No entanto, diversos fendmenos fisicos podem afetar as bandas de transigdo,

resultando no alargamento das linhas espectrais.
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2.5.1 Alargamento natural

O alargamento natural esta relacionado com a incerteza dos niveis de energia, de

acordo com o principio de Heisenberg, e ¢ dado pelo perfil de Lorentz conforme

C
ponn (1) _ T /7 : 2.12)
Smn 7N+(77_77mn)
ondeyy¢ a meia largura do alargamento natural e S,,, ¢ a intensidade de linha, dada por
Sy = [ Cppumdn = J W (A1 =1,,,) (2.13)
0

A magnitude do alargamento natural ¢ muito inferior as dos outros mecanismos de
alargamento, e por isso, ¢ negligenciado na maioria dos problemas de engenharia [Howell et

al., 2011], como ¢ o caso deste trabalho.

2.5.2 Alargamento Doppler

E causado pelo deslocamento dos nimeros de onda dos fotons devido aos movimentos

dos atomos e moléculas.

Com( 1 [In2 , In2
= CXP{ 7 =11,,)° —} (2.14)
Smn 7D T yD
onde yp ¢ a meia largura para o alargamento Doppler, dada por
1
N [ 2k T %
S In2 2.15
Yp = ¢, ( M J ( )

onde ¢j ¢ a velocidade da luz no vacuo, ¢y = 2,998 x 108 m/s, kg € a constante de Boltzmann,

kg = 1,3806 x 10 J/K, T é a temperatura, em K, e M indica a massa das particulas, em kg.
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Esse tipo de alargamento ¢ significativo apenas para temperaturas muito elevadas, acima de
2500 K, e as linhas espectrais resultantes podem ser obtidas pelo perfil de Voigt, que

considera os alargamentos Doppler e por colisdo.
2.5.3 Alargamento por colisdo

As linhas espectrais no alargamento por colisdo sdo obtidas através do perfil de

Lorentz, assim como o alargamento natural, de acordo com

C, (M) _ vel7
Sﬂ‘ll’l J/é + (77 - 77/71”)2

(2.16)

onde yc ¢ a meia largura do alargamento por colisdo e pode ser aproximada pela teoria

cinética por

1 4\/;D2pg
C 2 (Mk,T)

(2.17)

onde D ¢ o didmetro dos 4tomos (ou moléculas) e p, € a pressao parcial do gas, em atm.

Como pode ser visto na Equacao (2.17), a meia largura por colisao ¢ proporcional a
pressdo e inversamente proporcional a temperatura, demonstrando que o alargamento por
colisdo ¢ dominante em situagdes com altas pressdes e baixas temperaturas. De acordo com
Wang e Modest, 2004, o perfil de Lorentz apresenta bons resultados para casos em que a
pressao total ¢ maior ou igual a 1 atm e a temperatura ¢ inferior a 2500 K, que ¢ a faixa de
aplicacdo deste trabalho e, por isso, ¢ o perfil utilizado. Caso as temperaturas ultrapassem
2500 K, como ocorre em algumas aplicagdes de oxi-combustdo em alta pressdo, o perfil de
Voigt ¢ o mais adequado. A Figura 2.5 mostra uma comparagdo entre o alargamento Lorentz,
o alargamento Doppler e como o perfil de Voigt contabiliza os dois alargamentos, para

diferentes razdes entre eles.
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Doppler

Figura 2.5 — Formatos de linhas de absor¢do para mecanismos de alargamento de
Lorentz, Doppler e Voigt [Modest, 2003].

2.6  Banco de dados espectrais HITEMP

O HITEMP ¢ um banco de dados baseado no HITRAN, que contém informagdes
espectrais relativas as moléculas em fun¢do do numero de onda e para uma temperatura de
referéncia de 296 K. A primeira versdo do banco de dados HITRAN foi distribuida em 1973,
pelo Laboratério de pesquisas da Forga Aérea de Cambridge, contendo dados espectrais para
os elementos constituintes da atmosfera terrestre, e tem sido atualizada periodicamente
através dos anos [Rothman et al., 1998, Rothman et al., 2005, Rothman et al., 2010]. A tltima
versdo do HITRAN ocorreu em 2012 e contém pardmetros para 47 diferentes moléculas
[Rothman et al., 2013].

Diferente do HITRAN, o HITEMP possui dados espectrais obtidos a 1000 K, e por
isso, ¢ mais adequado para aplicagdes envolvendo altas temperaturas, como os processos de
combustdo. A edicdo mais recente, o HITEMP 2010 [Rothman et al., 2010], possui dados
espectrais para cinco moléculas, H;O, CO, CO,, OH e NO. Os ntimeros de isétopos e de

linhas espectrais para cada espécie podem ser vistos na Tabela 2.1.
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Tabela 2.1— Numeros de is6topos e de linhas espectrais para as cinco espécies presentes no

HITEMP 2010.
Molécula Intervalo espectral (cm™) Namero de isotopos ~ Numero de linhas espectrais
H,O 0 < 7<30.000 6 114.241.164
CO, 5<n<12.785 7 11.193.608
CO 0 < 7<8.465 6 113.631
NO 0<7<9274 3 115.610
OH 0<7<19.268 3 41.557

Os valores de secdo transversal de absor¢do podem ser calculados utilizando a

Equagao (2.16), e as intensidades de linha, utilizando o HITEMP, sdo calculadas através de

Q(Tref)eXp(_ GE T ) 1- eXP(_ Cy, /T )
O(T)expl-C,E, /T, )1—expl-Cov, /T,

r ref

S(T)=S,(T,) ] (2.18)

onde T, ¢ a temperatura de referéncia do banco de dados, 296 K, O ¢ a soma total de
particdes internas, E; é a energia do estado inferior, em cm™,v; é a diferenca de energia entre
os estados inicial e final, em cm™.

Os parametros Si(T,.), E; € v; sdo obtidos pelo banco de dados HITEMP. A meia
largura y para o HITEMP ¢ dada por

Tref ’
}/[(p,T)Z T [yar(prqf’Trqf)(p_pi)+yauta,i(prqf’Trqf)pi] (219)

em que n representa o coeficiente de dependéncia da temperatura,y,, ¢ a meia largura devido a
colisdo entre as moléculas do gas e do ar, p e p; sdo as pressOes total e parcial,
respectivamente, €,,, indica a meia largura levando-se em conta a colisdo entre as moléculas

do gas. Os parametros 7, % € Y também sao dados do HITEMP.
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3 METODOS PARA INTEGRACAO ESPECTRAL DA RTE
3.1 Integracao-linha-por-linha(LBL)

O método linha-por-linha (LBL) resolve a integracdo da equacdo de transporte
radiativo considerando todas as variagdes do coeficiente de absor¢ao ao longo do espectro. A
solucdo utilizando o método LBL ¢ frequentemente considerada como a solu¢cdo benchmark
para o problema da integragdo espectral, por ser o melhor método dentre os conhecidos. Se os
modelos utilizados pelos bancos de dados espectrais (como o HITEMP) para o calculo das
propriedades radiativas fossem exatos e caso nao houvessem desvios devido as discretizagdes
espectral, espacial e direcional, a solu¢ao LBL poderia ser considerada uma solugao exata.

Considerando um sistema unidimensional, constituido de duas placas planas paralelas
infinitas separadas por uma distdncia L, havendo um meio participante entre elas, conforme
ilustrado na Figura 3.1, a RTE ¢ dada pela Equacdo (2.23) e as intensidades de radiagdo

espectral nas dire¢des positivas e negativas sao dadas por

al,,,(x) .
u, —"éx =, 1, (x)+x,1,(x) (3.1)
a1, ,,(x) .
-u, 78—x =-x,1, ,(x)+x,1,(x) (3.2)

onde 4, é 0 cosseno do angulo 6, el el sdo as intensidades de radiagdo para s> 0 e

1< 0, respectivamente. Considerando paredes negras, as condi¢des de contorno em emx = 0

eemx=Lsio I}, (0)=1,(0) e I, (L)=1,(L).
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W

W, =cos On
f1|rn (”t)

Figura 3.1- Representacdo de um sistema unidimensional contendo um meio
participante [Silva, 2015].

Com as solucdes das Equacdes (3.1) e (3.2), ¢ possivel determinar o fluxo de calor

radiativo, ¢, , em W/m?, e o termo fonte radiativo, Sk, em W/m?, através de

G0 =3 (2,0, 17,01, ol 63)
S (x) = Zj prx o, 17,0+ I, (x) |- 4 1, Yin (3.4)

onde os nds i, € os fatores de @, do esquema de quadratura sdo definidos no intervalo [0,1]

para ny, diregdes.

3.2 Modelo de gas cinza (GG)

O modelo de gas cinza (GG) ¢ o modelo espectral mais simples para gases
participantes, negligenciando as variacdes do coeficiente de absorc¢ao e assumindo-o constante
ao longo de todo o espectro, x, = x [Siegel e Howell, 2002]. Como o coeficiente de absor¢do
varia muito em funcdo do nimero de onda, o modelo estd muito longe de representar o
comportamento de gases participantes reais. No entanto, muitos estudos sobre radiacdo em
meios participantes empregam o modelo GG, por causa do seu baixo custo computacional e

de sua simplicidade [Modest, 2003].
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O coeficiente de absor¢ao no modelo GG ¢ dado por meio de uma média de Planck
sobre todo o espectro, onde x,, ¢ uma fungdo da temperatura e da concentragdo dos gases, de

acordo com

J-qunbdn

k=1 (3.5)
Ilnbdn
n

3.3  Modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza(WSGG)

Proposto por Hottel e Sarofim, 1967, o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza
(WSGG) ¢ um modelo que substitui a integragao espectral por um pequeno conjunto de gases
cinzas, com coeficientes de absor¢do constantes ao longo do espectro, mais as janelas
transparentes [Modest, 1991].

A Figura 3.2 mostra uma representagdo esquematica do coeficiente de absor¢do x,
para um gas modelado através do WSGG para n, gases cinzas e as janelas transparentes. Esse
método vem recebendo bastante atencdo por apresentar bons resultados, apesar de sua

simplicidade.

K7

.- :
Any

Figura 3.2- Representagdo do coeficiente de absor¢do de um meio participante com n, gases
cinzas [adaptado de Dorigon et al., 2013].

Aplicando-se 0 modelo WSGG a Equacao (2.10), tem-se

£(s) = iaj (T)[l —exp(—x,, pS)} (3.6)
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onde g; € o fator de ponderacdo do gés j, adimensional, x;, € o coeficiente de absor¢do baseado
~ y . -1 , , . ey
na pressdo do gas j, em m , e ng ¢ o numero total de gases cinzas utilizado no modelo. As
janelas transparentes correspondem a j = 0 na Equagao (3.6), onde o coeficiente de absorcao ¢
zero, e possuem uma fun¢ao importante na conservacao de energia do modelo.
Para cada gas cinza, os coeficientes de absor¢ao baseados na pressdao sdo constantes e
os fatores de ponderagdo sao funcdes da temperatura. Smith et al., 1982, desenvolveram uma

metodologia de representar os coeficientes a;(I) como uma fungdo polinomial da

temperatura dada por

ng+1

a,(T)=> b, T (3.7)

onde b; ; sdo os coeficientes polinomiais e sua unidade varia em fun¢ao do k, sendo que para 4
gases cinza, ¢ adimensional para k = 1, K™ para k = 2, K, para k = 3,K” para k =4 ¢ K™ para
k=>5.

Para garantir a conservacao de energia, o fator de ponderacdo da janela transparente

deve ser diferente de zero, e ¢ dado por

a,=1- a, (3.8)

dl,
E:—Kjlj +K'jaj[77b (39)

ondex; e /; sdo o coeficiente de absor¢do e a intensidade de radiacdo de cada gas cinzaj.

As Equagdes (3.1) e (3.2) aplicadas para o WSGG resultam em

ol
Y2 L(x)z—/c.]f (x)+x;a,1,(x) (3.10)

m 8_)(; JoJ.m
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o, T vk, () (3.11)

" o s

onde os termos I, e I, indicam as intensidades de radia¢do do gis cinza j para 1, > 0 e

J.m J.m
para p, < 0, respectivamente. As condigdes de contorno para x = 0 e x = L se tornam,
respectivamente, / Zm(O)z a, (O)Iﬂb(O) el ;m(L)zaj(L)I”h(L).
Finalmente, as Equagdes (3.3) e (3.4), que representam o fluxo de calor e o termo

fonte radiativo, respectivamente, para o0 WSGG sao dadas por

009 = 373 24,0, 11,09~ 1,9 6.12)
5,0 =3 b, x 17,0+ 1, (1) -4 a 1) (3.13)

m=1 j=1
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4 METODOLOGIA

4.1 Obtencao dos espectros de absor¢ao

O primeiro passo para o desenvolvimento de novos coeficientes do modelo WSGG ¢ a
obtengdo das linhas espectrais, representadas pela distribui¢do da secdo transversal de
absor¢ao em fung¢ao do numero de onda, para as espécies desejadas e para uma dada
temperatura, pressdo total e concentracdo molar. A Figura 4.1 ilustra um exemplo de
distribuicdo da secdo transversal de absor¢dao para H,O a 1500 K, sob pressdo atmosférica e

com fracao molar de 0,2.

1E-16

1E-17
1E-18
1E-19
1E-20
1E-21

1E-22

(sz/ molécula)

1E-23

1E-24

7

C

1E-25

1E-26

1E_27 1 1 1 1
0 2000 4000 6000 8000 10000

7 (cm™)

Figura 4.1- Secdo transversal de absor¢dao em fun¢do do niimero de onda para H,O para
temperatura de 1500 K, pressdo total de 1 atm e fragdo molar de 0,2.

Neste trabalho, as se¢Oes transversais de absor¢ao sao calculadas utilizando o perfil de
Lorentz através da Equacdo (2.16), usando a meia largura dada pela Equagdo (2.19) e a
integracdo da intensidade de linha dada pela Equacgdo (2.18). Os célculos de se¢do transversal
sdo feitos para temperaturas de 400 a 2500 K, pressoes totais de 1, 2, 5, 10, 20 e 40 atm e
fragdo molar de 0,1 para o CO; e 0,2 para o H,O. Foram utilizadas 150000 divisdes no

espectro, conforme recomendado pelo estudo de Ziemniczak, 2014.
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Algumas aplicagdes de combustdo em alta pressdo podem ultrapassar o intervalo de
temperaturas proposto, porém optou-se por manter esse limite devido ao perfil de Lorentz nao
ser recomendavel para temperaturas acima de 2500 K. De acordo com Wang e Modest, 2004,
o perfil de Lorentz apresenta bons resultados para casos com pressao total maior ou igual a
latm e temperatura inferior a 2500 K. Além disso, esse intervalo de temperaturas ¢
comumente utilizado por outros autores, facilitando a comparagao entre os resultados.

Os valores de pressao total foram escolhidos visando atender o intervalo de pressoes
que engloba a maioria das aplicacdes existentes de combustao em alta pressao, que raramente
excedem 40 atm. Pearson et al., 2014 e Alberti et al., 2015, utilizaram intervalos de pressao
semelhantes para estudos de radiacdo em pressdes elevadas. A utilizagdo de seis valores
distintos no intervalo de 1 a 40 atm tem como objetivo visualizar o comportamento das
solucdes em funcdo da pressdao e facilitar a generalizagdo dos resultados para pressdes
intermediarias.

As fragdes molares escolhidas representam uma aproximagdo das concentracdes
molares encontradas nos produtos de queima de metano em ar atmosférico, além de terem
sido utilizadas por Cassol et al., 2014 e Ziemniczak, 2014, para obter coeficientes do WSGG
em condigdes semelhantes, porém para pressdo atmosférica.No entanto, uma das aplicacdes
promissoras de combustdo em alta pressdo ¢ a oxi-combustdo, que envolve maiores
concentragdes molares dos produtos CO, e H,O, devido a auséncia de ar atmosférico na
reacdo. Uma alternativa para generalizar as solugdes deste trabalho para esse tipo de aplicacao
¢ resolver o problema para concentragdes molares nao homogéneas, variando as
concentragdes em uma faixa que inclua concentragdes tipicas de oxi-combustdo, e através do
método de superposi¢do utilizado por Cassol et al., 2014, obter solu¢des para misturas com

qualquer razao entre os produtos de combustao.

4.2 Obtencao das emitincias totais

A partir dos valores de secdo transversal de absor¢ao obtidos para as diversas
condigdes estudadas, ¢ possivel determinar os valores de emitancia total ao longo de um
determinado caminho utilizando a Equagdo (2.10), que representa a integracdo LBL da
emitancia. De acordo com esta equagdo, a emitancia total ¢ func¢do do coeficiente de absorc¢ao,
do produto entre a pressdo parcial e o caminho pS e da temperatura. Em funcao disso, a

maioria dos autores apresenta os resultados de emitancia total em fun¢ao da temperatura e do
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produto pS. No entanto, essa maneira de se apresentar os resultados pode ser confusa quando
os resultados envolvem diferentes valores pressdo total, pois o leitor pode interpretar que os
resultados apresentados para um dado produto pS seja valido para quaisquer valores de fragao
molar e pressao total que possam resultar neste produto, o que nao ¢ verdade.

Para exemplificar esse possivel equivoco, a Figura 4.2 mostra os resultados de
emitancia total do CO, de 400 a 2500 K para um valor fixo de pS = 1 atm m, comparando o
Caso 1, com pressado total de 1 atme ¥ =1, e o Caso 2, com pressao total de 10 atme Y =0,1,
ambos com § = 1 m. Analisando a figura, nota-se que mesmo que o produto pS e a pressao
parcial sejamos mesmos para os dois casos, os resultados de emitancia total sdo
consideravelmente diferentes, sendo que para baixas temperaturas o Caso 2 chega a
apresentar valores 30% maiores que o Caso 1. Uma comparacdo semelhante ¢ feita para o
H,0 na Figura 4.3, mostrando resultados de emitancia total parapS=1atmmcom S=1me
comparando o Caso 3, com pressao total de 1 atm e ¥ = 1, e o Caso 4, com pressao total de 5
atm e ¥ = 0,2. A diferenca entre os casos do H,O ndo ¢ tdo significativa quanto a do CO,,
porém nao ¢ desprezivel, sendo que o Caso 4 possui valores de emitancia maiores que o do

Caso 3 para todos os valores de temperatura.

0,25 4 A

0,20 1

0,15 4

0,10 4

0,05 4

0,00 1 1 1 1
500 1000 1500 2000 2500

T (K)

Figura 4.2 - Emitancia total do CO, em fung¢do da temperatura com pS = 1 atm m para o Caso
1, com pressdo total de 1 atm e Y =1, e para o Caso 2, com pressdo total de 10 atme Y =10,1,
ambos com S= 1 m.
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Figura 4.3 - Emitancia total do H;O em fung¢do da temperatura com pS = 1 atm m para o Caso
3, com pressao total de 1 atm e Y= 1, e para o Caso 4, com pressao total de 5 atme Y =10,2,
ambos com S= 1 m.

Essa diferenca ocorre pois, mesmo que a emitancia seja funcdo da pressao parcial e,
consequentemente, do produto pS, ela também depende do coeficiente de absor¢do, que ¢
funcdo da fracdo molar e da pressdo total, devido ao perfil de Lorentz. De acordo com as
Equagdes (2.16) e (2.19), o coeficiente de absor¢ao depende da fracao molar e da pressao total
em termos distintos, inviabilizando a generalizagdo dos resultados em funcdo da pressdo
parcial. Sendo assim, os efeitos da pressao total e da fragdo molar na radia¢do térmica devem
ser estudados separadamente. Este trabalho ¢ focado no estudo da pressdo total, resolvendo
apenas problemas com concentracdo homogénea das espécies.

Tendo em vista comparar os resultados de emitancia entre diferentes pressdes totais e,
ao mesmo tempo, comparar os resultados com os de outros autores que apresentam o0s
graficos de emitancia em fun¢do do produto pS, opta-se por apresentar os resultados em
fun¢do do produto YS (fragdo molar multiplicado pelo caminho). O intervalo de YS utilizado

neste trabalho ¢ de 0,0005 m < ¥YS <5 m para o CO, e de 0,001 m < YS <10 m para o H;O.

4.3 Determinacao dos coeficientes do WSGG

Os coeficientes do WSGG sao ajustados a partir dos valores de emitancia para cada

espécie quimica utilizando quatro gases cinzas. Ziemniczak et al., 2013, fez um estudo para

avaliar qual o numero de gases ideal e chegou a conclusdo de que 4 gases fornece um
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resultado muito superior a 3 gases e proximo de 5 gases. Os coeficientes sdo gerados para
espécies puras pois, de acordo com Cassol et al., 2014, as solucdes podem ser posteriormente
superpostas e, se calculadas para diversos valores de fragdo molar, generalizadas para
misturas de gases nao homogéneas.

O ajuste ¢ feito através no método de regressdo multipla ndo linear de Lavenberg-
Marquardt para determinar os coeficientes de absor¢do x;,; a partir da Equacdo (3.6),
utilizando a metodologia apresentada por Ziemniczak, 2014. A partir dos coeficientes &,
obtém-se os coeficientes a;(7) através de uma nova regressao nio linear, novamente aplicando
a Equagdo (3.6) para cada temperatura. Finalmente, obtém-se os coeficientes b, através de
um ajuste polinomial dos coeficientes a;(7) em funcdo da temperatura dado pela Equagao
(3.7), sendo que a ordem do polindomio ¢ igual ao niimero de gases cinzas. Esse procedimento
¢ feito para ambos CO, e H,O e para cada pressdo total analisada neste trabalho, totalizando
seis conjuntos de coeficientes do WSGG para cada espécie.

Para validar os coeficientes do WSGG, obtém-se novos valores de emitincia total
através das Equacgdes (3.6) e (3.7) e dos coeficientes do WSGG para cada valor de pressao
total, temperatura e produto YS e compara-se com os valores de emitancia originais calculados
pela integragdo LBL. Além disso, os resultados de emitancia para pressdo atmosférica sdo
comparados com os resultados obtidos por Cassol et al., 2014, para ambos CO; ¢ H,O em
condicoes semelhantes.

Tendo em vista generalizar os coeficientes do WSGG para todos os valores de pressao
total no intervalo de 1 a 40 atm, realiza-se um ajuste dos coeficientes ;e b;x em fungdo da
pressdo total. Idealmente, deseja-se que os coeficientes se comportem de forma semelhante
para os quatro gases cinzas ¢ para ambos CO,e H»O, sendo necessario ajustar apenas dois
tipos de curva, uma para os x,; € outra para os b;;. Sendo assim, x,; € b;; podem ser
parametrizadas de acordo com os coeficientes das curvas para cada caso, facilitando a
utilizacao do modelo no futuro. Tendo as curvas ajustadas, € possivel obter novos coeficientes
do WSGG ajustado, compara-los com os coeficientes do WSGG original, e obter novos

valores de emitancia total para o ajuste.

4.4 Calculo do fluxo de calor e do termo fonte radiativo

Como uma segunda forma de validagdo dos coeficientes do WSGG e do ajuste do

WSGG, compara-se os resultados de fluxo de calor e termo fonte radiativo entre a solucao
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LBL e os modelos propostos nesse trabalho, para o problema de duas placas infinitas paralelas
com um meio participante entre elas. As placas estdo a 1 m de distancia uma da outra e sdo
consideradas como corpos negros. Os dois meios participantes considerados sdo os mesmos
analisados anteriormente, CO, com Y = 0,1 e H,O com Y = 0,2, e sdo avaliados trés perfis de

temperatura distintos, ilustrados na Figura 4.4 e dados por:

T(x) = 400K+ (1400 K)sen (7 x) (4.1)

T(x)=400K+ (1400K)sen*(27x) (4.2)

880K + (920K )sen’(27x), se x < 0,25m

T(x)= (4.3)

400K + (14001(){1 —sen”’ Eﬁ(x -0, 25)}}, se x>0,25m

Os perfis de temperatura dados pelas Equacdes (4.1), (4.2) e (4.3) sdo nomeados Perfis
1, 2 e 3, respectivamente, ¢ sdo escolhidos para este trabalho devido a possibilidade de
comparar os resultados com os obtidos por Ziemniczak, 2014, que estudou um problema
muito semelhante, porém apenas para pressao atmosférica. Os Perfis 1, 2 e 3 representam,
respectivamente, o perfil de temperaturas aproximado de uma chama axissimétrica, de duas
chamas axissimétricas lado a lado e de uma chama assimétrica.
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Figura 4.4 - Perfis de temperatura 1, 2 e 3 considerados para os céalculos de fluxo de calor e
termo fonte radiativo.
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O fluxo de calor radiativo e termo fonte obtidos através do método LBL sdo
calculados pelas Equagdes (3.3) e (3.4), enquanto os para o método WSGG e para o ajuste do
WSGG sao calculados através das Equagdes (3.12) e (3.13), utilizando as condi¢des de parede
negra apresentadas no Capitulo 3. A discretizacdo direcional foi feita utilizando o método das
ordenadas discretas para trinta direcdes.

Finalmente, para avaliar o desempenho relativo a solucdo LBL dos modelos

desenvolvidos neste trabalho, foram utilizados os desvios dados por

q. . -q

R,WSGG R,LBL

S= x 100% (4.4)

X\q

R,LBL

ma

R,WSGG R,LBL

S

R,LBL

£ = x 100% (4.5)

max

onded e ¢ sdo os desvios para o fluxo de calor e para o termo fonte, respectivamente;
9 scc € Srwsaa sdo os resultados para o fluxo de calor e o termo fonte obtidos pelo método

WSGG e 951 eSr.LeL s30 o fluxo de calor e o termo fonte obtidos pela solugao LBL.
Além da validagdo dos modelos, os resultados de fluxo de calor ¢ termo fonte

radiativo também sdo utilizados para estudar o efeito da pressdo total na solugdo LBL.
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5 RESULTADOS DE EMITANCIA TOTAL

5.1 Obtencao dos espectros absorc¢iao

A sec¢do transversal de absor¢do em funcdo do numero de onda para o CO, esta
apresentada nas Figuras 5.1, 5.2 e 5.3 para pressoes de 1, 10 e 40 atm, respectivamente.
Analisando as figuras, nota-se que a amplitude de variagdo da secdo transversal de absor¢ao
reduz conforme a pressdo aumenta. Apesar deste efeito, o valor médio da secdo transversal
nao varia de forma significativa entre os casos. Esse comportamento esta de acordo com o

encontrado por Pearson et al., 2014, em uma analise semelhante.

(cmz/ molécula)

7

C

1E_30 1 1 1 1
0 2000 4000 6000 8000 10000

7 (cm™)

Figura 5.1 — Valores da secdo transversal de absor¢ao de CO, em fun¢ao do nimero de onda
para pressao total de 1 atm, fracdo molar de 0,1 e temperatura de 1500 K.
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Figura 5.2 — Valores da secdo transversal de absor¢do de CO, em func¢do do numero de onda
para pressdo total de 10 atm, fracdo molar de 0,1 e temperatura de 1500 K.
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Figura 5.3 — Valores da secdo transversal de absor¢do de CO, em fun¢do do niumero de onda
para pressao total de 40, fracdo molar de 0,1 e temperatura de 1500 K.

Os valores de se¢ao transversal de H,O também se comportam de forma semelhante,
conforme apresentado nas Figuras 5.4, 5.5 e 5.6, para as pressoes de 1, 10 e 40 atm,
respectivamente. Devido ao maior nimero de linhas espectrais presentes no espectro doH,O,

a atenuagao da variacao ¢ ainda mais visivel.
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Figura 5.4 — Valores da secdo transversal de absor¢do de H;O em fun¢@o do nimero de onda
para pressdo total de 1 atm, fragdo molar de 0,2e temperatura de 1500 K.
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Figura 5.5 — Valores da secdo transversal de absor¢do de H;O em fun¢@o do nimero de onda
para pressdo total de 10 atm, fracdo molar de 0,2 e temperatura de 1500 K.
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Figura 5.6 — Valores da secdo transversal de absor¢ao de HO em fun¢do do numero de onda
para pressao total de 40 atm, fragdo molar de 0,2 e temperatura de 1500 K.

Essa alteragao nos espectros tanto do H,O quanto do CO, ¢ suficiente para assumir-se
que os valores de emitancia total devem ser afetados pelo aumento da pressao total, devido a
dependéncia da emitancia com a se¢do transversal de absor¢do representada nas Equacdes
(2.10) e (3.6). Consequentemente, esse efeito na emitancia também deve alterar os valores de

fluxo e termo fonte radiativo.

5.2 Determinacao dos coeficientes WSGG

A partir dos valores da se¢do transversal de absor¢do de CO,,de H,O, e da Equacao
(2.10), obtém-se valores de emitancia total pelo método LBL para as pressdes 1, 2, 5, 10,20 e
40 atm. Através das emitancias do método LBL e das Equagdes (3.6) e (3.7), os coeficientes
do modelo WSGG sao determinados, sendo que os do CO, podem ser visualizados nas
Tabelas 5.1, 5.2, 5.3, 5.4, 5.5 e 5.6 para as pressoes totais de 1, 2, 5, 10, 20 e 40 atm,
respectivamente. Os coeficientes apresentados sdo validos para temperaturas entre 400 e 2500

Ke0,0005 m<YS<5m.
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Tabela 5.1 — Coeficientes do modelo WSGG para CO; e pressdo total de 1 atm.

. Kpj -1 2 3 -4
Jj (atmp r]n ! b1 bi» (K7) bi3 (K™) b4 (K™) bis (K™)
1 0,261 2,442x107%  6,183x10%  -7.486x107  3,335x107'"  -5,198x10*
2 3,441 6,953x10°  -1,339x10*  2,582x107  -1,481x107"  2,599x10*
3 25,691 1,102x1070  -2,044x10*  2,296x107  -1,105x1071°  1,817x107*
4 309289  -4,009%<107%  2,737x10*  -2,829x107  1,097x107"°  -1,491x10™"*
Tabela 5.2 — Coeficientes do modelo WSGG para CO; e pressao total de 2 atm.
. Kp,j - -2 3 -4
I (atm by ba(KY  bs(KD) b (KD) bys (K™
1 0,152 1,428x1070  5263x10*  -7,565x107  3,642x1071"  -5983x1071*
2 2,042 -1,101x107%  1,960x10*  -1,362x107  3,206x10""  -2,140x10™"°
3 14,148 1,628x1070  -3,938x10*  4,712x107  -2,247x10"°  3,628x10™*
4 258403  -2205x107  2,625x10™*  -2,795x107  1,082x107°  -1,452x107"
Tabela 5.3 — Coeficientes do modelo WSGG para CO, e pressao total de 5 atm.
. Kpj - 2 3 -4
I amay! B ba (K™ bys (K) by (K7) bys (K™
1 0,073 6,384x10"  -1,112x10°  1,085x10°  -4,625x10"°  6,937x10
2 0,638  -1,551x10"  1,062x10°  -1,262x10°  5,674x1071°  -8,838x10*
3 6,724 1,929x10  -5,075x10*  6,625x107  -3,266x1071°  5362x10
4 185,936  1,455x107 2,050x10*  -2,279x107  8,572x107""  -1,099x10
Tabela 5.4 — Coeficientes do modelo WSGG para CO; e pressao total de 10 atm.
. K i - _ - -
J (atmp i/n)'l bja b2 (K™ b3 (K?) bja (K?) bjs (K™
1 0,045 7,567x10"  -1,931x10°  2.233x10°%  -1,030x10°  1,632x107"
2 0374 2,455x107 8,742x10*  -1,200x10°  5,665x1071°  -9,037x10™*
3 5217 1,070x1070  -1,425x10*  2,505x107  -1,435x1071"  2,525x107™*
4 151,891  5,294x107 9,748x10°  -1,124x107  3,459x10""  -3,061x107"°
Tabela 5.5 — Coeficientes do modelo WSGG para CO; e pressao total de 20 atm.
. Kp,j - -2 -3 -4
Jj ( atmp ’I’n)-l b1 bix» (K h b3 (K™) b4 (K7) bis (K™)
1 0,025 3,916x10"  -1,134x10°  1,539x10°%  -7,496x107°  1,207x10"®
20,252  4312x10"  -3,046x10*  9.882x10°  -2.250x10!!  3,065%x10"°
3 3,641 1,351x102  4,007<10*  -4,302x107  1,735x10'°  -2,511x107"*
4 108,530 -1,003x10"  -3,971x10°  4,156x10°  -3,481x10""  7,774x10™"
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Tabela 5.6 — Coeficientes do modelo WSGG para CO; e pressdo total de 40 atm.

U (anﬁ”’r’g)-l b b2 (K™) b3 (K?) bia (K?) bys (K™

1 0011  5185x107% -1,082x10"  4,682x107  -2,774x107"°  4,658x10™"*
20,175  5762x10"  -1,065x10°  1,114x10°  -5,083x10""  8,096x10™
32,133 1,122x10" 4,491x10*  -6,088x107  2,673x107"°  -3,985x107*
4 58250  1244x10"  -4333x10°  3,704x10°  -3,141x10""  6,992x107"°

Tendo-se os coeficientes do WSGG, ¢ entdo possivel calcular-se os valores de

emitancia total do modelo. As Figuras 5.7, 5.8 ¢ 5.9 mostram a comparagdo entre 0s

resultados de emitancia do LBL e do modelo WSGG para quatro valores de YS, sendo dois

deles os extremos do dominio e dois valores intermediarios. Como pode ser visto nas figuras,

o modelo WSGG apresenta uma boa correlagdo com o LBL para todos os valores de pressao

total, possuindo maiores erros apenas para o menor valor de YS. Esse desvio para pequenos

valores de YS varia pouco em fungdo da pressdo total, porém de acordo com Cassol et al.,

2014, a radiacdo térmica para casos com pequenos valores de YS ndo ¢ tdo importante.
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Figura 5.7 — Emitancia total do CO; em funcao da temperatura obtida através dos métodos
LBL e WSGG para pressdes totais de: (a) 1 atm; (b) 2 atm.
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Figura 5.8 — Emitancia total do CO, em fung¢@o da temperatura obtida através dos métodos
LBL e WSGG para pressoes totais de: (a) 5 atm; (b) 10 atm.
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Figura 5.9 — Emitancia total do CO; em funcao da temperatura obtida através dos métodos
LBL e WSGG para pressdes totais de: (a) 20 atm; (b) 40 atm.

Utilizando metodologia semelhante, os coeficientes do modelo WSGG para o H,O
também foram determinados e podem ser visualizados nas Tabelas 5.7, 5.8, 5.9, 5.10, 5.11 ¢
5.12, para as pressoes de 1, 2, 5, 10, 20 e 40 atm, respectivamente. Os coeficientes

apresentados sdo validos para temperaturas entre 400 e 2500 K ¢ 0,00l m < YS <10 m.

Tabela 5.7 — Coeficientes do modelo WSGG para H,O e pressao total de 1 atm.

Iy b bip (KD b KD b (KD) by (K

1 0,182  8998x107%  4567<10"  -3,369x107  1,510x107""  -2,723x10*
2 1,358  6,831x107  2308x10"  -2,674x10°  -7,251x10""  1,719x10™*
3 7,819  3,448x10"  6,119x10"  -6,886x107  2,789x107'"  -3,980x107*
4 75,164  2203x10"  -3,131x10"  1,741x107  -4,492x10"" 4,552x107°




37

Tabela 5.8 — Coeficientes do modelo WSGG para H,O e pressao total de 2 atm.

. Kpj - 2 3 -4
I amay!t B ba (K b (KD b (KY) bys (K™
1 0,112 1,441x10! 3,853x10"%  -4.236x107  2,374x10"°  -4,560x10"
2 0,792 6,170x107 1,343x10™ 1,648x107  -1,444x10°  2,730x10"
34993  -4046x107%  8,335x10"  -8,029x107  2.864x10"°  -3,689x107*
4 49279  2960x10"  -3,083x10"*  7,046x10°  1,898x107""  -6,680x107"
Tabela 5.9 — Coeficientes do modelo WSGG para H,O e pressdo total de 5 atm.
. K i - _ - _
J (atmp ’r’n)-l bja b2 (K™ b3 (K?) bja (K?) b;s (K™
1 0,051 4827x10"0  -8,302x10*  8,331x107  -3,107x107'°  3,924x107™*
2 0366  -5,627x107  7,542x10*  -6,948x107  3,127x107"  -5241x10™*
3 2,711 -3,380%107%  4,995x10*  -1,071x107  -1,009x10"°  2.981x10
4 25636  3,701<10"  -2,519x10°  -3,960x107  2,467x107°  -4311x10™"*
Tabela 5.10 — Coeficientes do modelo WSGG para H,O e pressao total de 10 atm.
. Ky i -1 -2 -3 -4
Jj ( atmp ’I’n)-l b1 bi» (K7) b3 (K™) b4 (K7) bis (K™)
1 0,036 6,747<10"  -1,591x10°  1,750x10°  -7,523x10"°  1,126x107"
20319 -2,711x107  8,393x10*  -9,044x107  4,511x107°  -7,964x10*
3 2,808 -7.584x102  5,586x10*  -5761x10°  -1,575x10"°  4,226x10™*
4 26235 4,024x107  -8,570x10°  -4,818x107  3,003x107°  -5284x10
Tabela 5.11 — Coeficientes do modelo WSGG para H,O e pressao total de 20 atm.
. Ky i -1 -2 -3 -4
Jj ( atmp ’I'n)-l b1 bi» (K7) bi3 (K™) bj4 (K7) bis (K™)
1 0,023  6,644x10"  -1,748x10°  2,030x10°  -9,245x107"°  1,461x107"
20,222 1,466x10"  4414x10*  -6,418x107  3,936x101°  -7,740x107™
3 1,920  -1,705x10"  6,859x10*  -7,266x10°  -1,707x107"°  4,549x10*
4 19,071  4,393x10"  1,325x10*  -6,652x107  3,757x10"°  -6,347x10
Tabela 5.12 — Coeficientes do modelo WSGG para H,O e pressao total de 40 atm.
. K i - - _ _
J (atm” i]n)'l bja b2 (K™ b3 (K?) bja (K?) bjs (K™
1 0,014 4350x10"  -1,108x10°  1,354x10°  -6,439x10"°  1,057x107"
20,132 4570x107"  -5,952x10%  4254x107  -6,605x10""  -6,940x107"
3 1,018 -2,736x1071  9.947x10"  -4,444x107  3,448x10"  7,893x107"°
4 12,172 4,533x107" 3,093x10*  -7,827x107  3,897x107°  -6,140x10™*
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Analogamente ao CO,, as Figuras 5.10, 5.11 e 5.12 mostram a comparacdo entre 0s
resultados de emitancia do LBL e do modelo WSGG para quatro valores de YS. Novamente, o
modelo WSGG apresenta uma boa correlagdo com o LBL para todos os valores de pressao
total, com excec¢do do erro para pequenos valores de YS, que neste caso € apenas significante a

partir de Satm, como pode ser visto nas Figuras 5.11 e 5.12.
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Figura 5.10 — Emitancia total do H,O em fun¢do da temperatura obtida através dos métodos
LBL e WSGG para pressdes totais de: (a) 1 atm; (b) 2 atm.
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Figura 5.11 — Emitancia total do H,O em fung¢@o da temperatura obtida através dos métodos
LBL e WSGG para pressoes totais de: (a) 5 atm; (b) 10 atm.
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Figura 5.12 — Emitancia total do H,O em fun¢do da temperatura obtida através dos métodos
LBL e WSGG para pressoes totais de: (a) 20 atm; (b) 40 atm.

Os resultados presentes nas Figuras 5.7(a) e 5.10(a), que apresentam a correlacdo do
modelo WSGG com o LBL para CO; com Y = 0,1 e H;O com Y = 0,2 a 1 atm, concordam
com os obtidos por Cassol et al., 2014, que resolveu o mesmo caso com uma metodologia

semelhante.

5.3  Ajuste dos coeficientes WSGG em funciio da pressao total

Com os coeficientes do WSGG e tendo como objetivo generalizar a solucdo para
qualquer valor de pressao, ajustam-se os coeficientes x;,; e b;; em fungdo da pressdo total. Os
coeficientes x;,; apresentam o mesmo comportamento em fung¢do da pressdo para todos os
valores de j e para ambos CO, e H,O, exemplificado na Figura 5.13 para o x;; do CO; e na

Figura 5.14 para o H,O.
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Figura 5.13 — Comparagao entre o ajuste de curva dos coeficientes originais x;,; do WSGG

para CO, em fungdo da pressao total.
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Figura 5.14 — Comparagao entre o ajuste de curva dos coeficientes originais x,> do WSGG
para H,O em fung¢ao da pressao total

Apesar de o comportamento apresentado ser muito proximo do exponencial e o ajuste
de curva exponencial apresentar um bom nivel de correlagdo, a curva que melhor se ajustou

aos dados foi do tipo Power Law com forma

Kpj = c(pr — a)’ (5.1)

onde ¢, d e f'sdo coeficientes do ajuste de curva. Inicialmente, a curva exponencial parece uma

boa alternativa devido a sua maior simplicidade, porém apesar de sua boa correlagdo, os
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valores de emitincia provenientes do ajuste exponencial apresentam erros muito elevados,
demonstrando que a emiténcia total possui uma dependéncia muito sensivel ao valor de x;,; e
pequenos erros no ajuste deste coeficiente levam a grandes erros nos resultados de emitancia.
Sendo assim, justifica-se o esfor¢o de obter um ajuste de curva com coeficiente de correlagdo
mais elevado como o da curva Power Law, conforme pode ser observado na Tabela 5.13 e

Tabela 5.14, para o CO, e H,0O, respectivamente.

Tabela 5.13 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes x;,; para o CO,.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (atm' " m)! (atm) (-) R?
.1 2,671x10™ -2,929x10™" -7,984x10"! 0,9998
K2 6,776 -7,228x10™! -1,236 0,9972
K3 1,743x10' 4,990%10™" -5,628%10"! 0,9989
Ky 6,050x10° -2,249 -5,778x10"! 0,9960

Tabela 5.14 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes x;,; para o H>O.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (atm' " m)’! (atm) (-) R?
K./ 1,731x10" 7,488x107 -7,057x10™! 0,9990
K2 9,573x10"! 4,849x10™! -5,305%10"! 0,9971
K3 5,670 5,573x10" -3,953x10™! 0,9910
Ko 5,440x10' 5,728x10" -3,830x10"! 0,9920

Para os coeficiente b;; encontrar uma curva que se ajuste a todos os dados ¢ mais
complicado que para os &, ;, pois 0 comportamento de b, ¢ diferente para cada j e para cada
k. Para que ndo fosse necessario ter uma curva diferente para cada caso e tendo em vista
facilitar a utiliza¢do do ajuste para resolver futuros problemas com pressdes diferentes das
utilizadas neste trabalho, opta-se por ajustar todos os b;; para um mesmo tipo de curva. A
curva escolhida ¢ a polinomial de segunda ordem, ilustrada nas Figuras 5.15 e 5.16, e possui

forma

bix =c+dpr+fpr? (5.2)

Sendo ¢, d e f os coeficientes do ajuste de curva.
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Figura 5.15 — Comparagao entre o ajuste de curva dos coeficientes originais b,, do WSGG
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Figura 5.16 — Comparagdo entre o ajuste de curva dos coeficientes originais b, ; do WSGG
para H>O em fung¢do da pressao total.

Apesar de esta curva nao possuir um coeficiente de correlagao tdo bom quanto os

obtidos no ajuste dos &, como pode ser visto nas Tabelas 5.15, 5.16, 5.17, 5.18 € 5.19 para o

CO; e Tabelas 5.20, 5.21, 5.22, 5.23 e 5.24 para o H,O, foi a curva que apresentou o melhor
desempenho no geral.
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Tabela 5.15 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b;; para o CO,.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente [
WSGG (-) (atm™) (atm™) R?
b, 1,510x10™ 5,210x107 -1,392x10°  0,7357
bs, -8,539x10 2,163x107 -1,125x10%  0,9009
b3, 1,783x10™" -1,108x107 2,312x10*  0,7199
by, -4,315x10 1,080x107 -1,661x10"  0,9959

Tabela 5.16 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; , para o CO».

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (K™ (K" atm™) (K atm™) R?
b, 5,027x10™ 2,225%10™ 5,258x10° 0,8150
b, 3,171x10™ 2,806x107 -1,625x10°  0,7919
b3 -4,777x10™ 4,825%107 -6,083x107  0,9031
by> 3,099x10™ -2,554x107 4,170x107’ 0,9985

Tabela 5.17 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; 3 para o CO,.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (K?) (KZatm™) (K? atm™) R?
by s -7,506x107 2,778x1077 -6,263x10°  0,8544
b1 3 -2,305x1077 -6,825%107 2,619x10” 0,7750
b33 5,629x107 -4,808x10™® 4,449x10"  0,8965
bys -3,287x107 2,658x10™ -4,345x10""  0,9954

Tabela 5.18 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; 4 para o COs.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente [
) “atm “atm
WSGG K K> atm™ K atm™ R?
b4 3,631x107"° -1,303%x107"° 2,892x10"%  0,8688
b1y 6,964x10""! 3,680x107"" -1,315x10"  0,7721
b3 4 -2,653%x107"° 1,991x107"! -1,529x10"°  0,8869
bys 1,303x107"° -1,184x107"! 1,943x10"° 00,9949

Tabela 5.19 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; s para o CO,.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (K™ (K*atm™) (K*atm™) R?
brs -5,934x10™ 2,080x10™ -4,594x107'®  0,8744
by -7,986x107" -6,179x107" 2,155x10™°  0,7702
bss 4,271x107™" -2,984x10™" 2,104x107"7  0,8794
bys -1,805x10™" 1,860x10"° -3,073x10"7  0,9953
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Tabela 5.20 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; ; para o H,O.

Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (-) (atm™) (atm™) R?
by, 9,626x107 6,015%107 -1,305x10°  0,9212
b1, 3,474x107 -5,422x107 4,060<10*  0,9583
b3, 5,180x10™ -9,295x107 6,010x10°  0,9915
by, 2,516x10™" 1,657x10 -2,914x10"  0,9331
Tabela 5.21 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; » para o HO.
Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG K™ (K atm™) (K" atm?) R?
b, 5,365x10™ -2,241x10™ 4,613x10°  0,9465
b, 2,310x10™ 6,333x107 2,122x10° 00,9243
b3 6,812x10™ -1,351x107 5,403x107  0,8216
by -3,105x10™ 3,383x107 -4,643x107  0,9588
Tabela 5.22 — Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; 3 para o H>O.
Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (K?) (KZatm™) (K2 atm™) R?
by -5,477%107 2,438x107 -4,941x10°  0,9598
b1 3 6,611x107 -1,044x1077 2,860x10°  0,8964
b33 -7,225%107 7,389x107 -1,691x10°  0,8349
by 1,324x1077 -6,808x10° 1,143x10°  0,9473
Tabela 5.23— Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; 4 para o H,O.
Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (K?) (K atm™) (K atm™) R?
b4 2,840x107"? -1,107x107"° 2,200<10"%  0,9671
b1 4 -1,152x107"° 6,172x10™"" -1,525x10"%  0,8962
b34 2,788x107"° -4,847x107™" 1,070x10"*  0,8755
by -1,969x107"! 3,532x10™"! -6,339x10°  0,9397
Tabela 5.24— Coeficientes do ajuste de curva dos coeficientes b; 5 para o H,O.
Coeficientes do Coeficiente ¢ Coeficiente d Coeficiente f
WSGG (K™ (K*atm™) (K*atm?) R?
brs -5,240x10™" 1,772x107" -3,459x107'  0,9715
bys 2,495x107 -1,146x107 2,688x107°  0,9074
b3 -3,848x10™" 8,969x107"° -1,972x10"®  0,8885
bys 1,808x107'° -5,838x107"° 1,086x10"°  0,9315
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Como pode ser visto na Tabelas 5.15, os coeficientes b;; e b3 ; sdo exemplos de
coeficientes que apresentaram um indice de correlagdo insatisfatorio. No entanto, mesmo
possuindo algumas curvas mal ajustadas para alguns b; ;,0s resultados finais de emitancia total
do ajuste se mostraram muito mais sensiveis a erros no ajuste do x;; que aos erros no ajuste
do bjx. A provavel razdo desta diferenga de importancia de cada ajuste estd na natureza dos
coeficientes do WSGG, onde «; j representa uma propriedade fisica no modelo enquanto os b;«
sdo apenas coeficientes de ponderag@o. Sendo assim, optou-se por manter a curva polinomial
de segunda ordem para os b;y, pois mantém-se a simplicidade do ajuste sem comprometer os
resultados finais.

Utilizando os ajustes de curva dos coeficientes x;,; e b;r do CO, para as pressdes de 1,
2, 5,10, 20 e 40 atm, ¢ possivel obter novos coeficientes do WSGG, ilustrados nas Tabelas
5.25,5.26,5.27,5.28,5.29 ¢ 5.30.

Tabela 5.25 — Coeficientes do ajuste do WSGG para CO, e pressdo total de 1 atm.

I om0 bia KD (KD B KD s (K

1 0,261 2,017x10"  2,855x10*  -4,791x107  2,357x107'"  -3,900x10*

2 3,459 -6,387x107%  3.435x10*  -2961x107  1,051x10"°  -1,395x107"*

3 25721 1,675x100  -4301x10%  5,153x107  -2,455x10'°  3,975x107'*

4 306241  -3252x10%  2,848x10%  -3,026x107  1,187x10"°  -1,622x107"*
Tabela 5.26 — Coeficientes do ajuste do WSGG para CO, e pressdo total de 2 atm.

I (atmy! b baKY) b (KD bR s (K

1 0,152 2,496x10! 7,873x10°  2201x107  1,141x10"°  -1,958x10™*

2 1,964 4258x107%  3,667<10"%  -3,565x107  1,380x107'°  -1,948x107"*

3 13,871 1,571x10"  -3,836x10™*  4,685x107  -2,261x107""  3,683x107*

4 262261  -2221x107%  2,605x<10*  -2,773x107  1,074x107'°  -1,445x10™"*
Tabela 5.27 — Coeficientes do ajuste do WSGG para CO, e pressao total de 5 atm.

. K i - _ - -

I eyt B ba (K™) b3 (K?) bja (K7) bys (K™

1 0,074 3,767x107"  -4,784x10"*  4.818x107  -2,161x107"  3318x10™™

2 0,784 1,995%107 4,168x10™%  -5,063x107  2,208x1071°  -3,349x107'*

3 7477 1,287x10°"  -2,517x10"%  3.336x107  -1,696x107°  2.832x10™*

4 192,619  6,698%107 1,926x10"%  -2,067x107  7,596x10""  -9,518x10"°
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Tabela 5.28 — Coeficientes do ajuste do WSGG para CO; e pressao total de 10 atm.

. K i - _ - _

J (atmp i/n)'l bja b2 (K™ b3 (K?) bja (K?) b;s (K™

1 0,042 5328x10"  -1,197x10°  1,401x10°  -6,507x1071°  1,027x107"3
2 0361 1,197x10! 4352x10"%  -6,511x107  3,061x10"°  -4.823x10™
3 4910 9,062x102  -5,603x10°  1,266x107  -8,149x107""  1,497x10™*
4 142257  4,824x107 9,620x10°  -1,064x107  3,133x107""  -2,523x10"°

Tabela 5.29 — Coeficientes do ajuste do WSGG para CO; e pressao total de 20 atm.
. K i - _ - -
J (atmp i/n)'l bja b2 (K™ b3 (K?) bja (K?) bjs (K™
1 0,024 6,362x107"  -1,844x10°  2,300x10°  -1,086x107  1,729x10"
2 0,160 3,022x10! 2,283x10%  -5.479x107  2,796x10"°  -4,537x107"*
3 3276 4,918%10 2,440x10"%  -2207x107  7,174x10"" -8,554x107"°
4 100,766  1,064x10"  -3410x10°  2,910x10°  -2.878x10"!  6,858x107"7
Tabela 5.30 — Coeficientes do ajuste do WSGG para CO, e pressao total de 40 atm.

. K i - _ - -
J (atmp ’I’n)-l bja b2 (K™ b3 (K?) bja (K?) bjs (K™

1 0,014 7,800x10°  1,550x107 3,406x107  -2,217x107  3.762x10™
2 0,069 5998x10"  -1,161x107 1,230x10°  -5,624x1071°  8,965x107'*
32202 1,050<107  4,790x10*  -6,485x107  2,865x1071°  -4299x107*
4 69567 1231x10"  -4450x10°  3,930x10°  -3242x10""  7,182x107"°

Conforme mostram as tabelas, os coeficientes x;; obtidos através do ajuste possuem
valores mais proximos dos obtidos através do WSGG se comparados com o0s b;;, que
apresentam diferengas mais significativas. Isso ja era esperado devido ao indice de correlagao
dos ajustes ter sido superior para os coeficientes &, ;. Entretanto, como ja foi discutido
anteriormente, essa diferengas nos coeficientes b;; ajustados ndo possui um grande impacto
na qualidade dos resultados das emitancias totais, como pode ser visto nas Figuras 5.17, 5.18
e 5.19, que comparam os resultados de emitancia total do CO; utilizando os métodos LBL,
WSGG e o ajuste do WSGG. Os resultados mostram que os valores de emitancia obtidos
através do WSGG e do ajuste ficaram proximos para a maioria dos valores de pressdo

testados, exceto para a pressdo de 1 atm e para alguns valores de YS das pressoes 5 e 40 atm.
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Figura 5.17 — Comparagao entre as emitancias totais do CO, obtidas através dos métodos
LBL, WSGG e ajuste do WSGG para pressoes totais de: (a) 1 atm; (b) 2 atm.
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Figura 5.18 — Comparagao entre as emitancias totais do CO, obtidas através dos métodos
LBL, WSGG e ajuste do WSGG para pressdes totais de: (a) 5 atm; (b) 10 atm.
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Figura 5.19 — Comparagao entre as emitancias totais do CO, obtidas através dos métodos
LBL, WSGG e ajuste do WSGG para pressdes totais de: (a) 20 atm; (b) 40 atm.
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De forma analoga ao CO», utilizando os ajustes de curva dos coeficientes x;,; € b;; do

H,0 para as pressdes de 1, 2, 5, 10, 20 e 40 atm, ¢ possivel obter os coeficientes do ajuste do

WSGG, ilustrados nas Tabelas 5.31, 5.32, 5.33, 5.34, 5.35 ¢ 5.36.

Tabela 5.31 — Coeficientes do ajuste do WSGG para H,O e pressdo total de 1 atm.

I ey a (KD ba(KY) (KD hs (K

1 0,183 1,551x100  3,170x10*  -3,088x107  1,755x10'°  -3,503x10™*

2 1361 2,972x107  2,922x10*  -3,543x10°  -5,501x107""  1,376x107*

3 7,825 -8717x10°  6,682x10%  -6,503x107  2,314x101°  -2,971x107"*

4 75347  2,679x10"  -2,771x10*  6,546x10°  1,500x10'1  -5,549%x107"°
Tabela 5.32 — Coeficientes do ajuste do WSGG para H,O e pressao total de 2 atm.

Jj ( atnlip ’I’h)-l b1 bj> (K™ b3 (K?) bj4 (K?) bis (K™

1 0,109  2,113x10"  1,068x10*  -7,986x10°  7,140x10""  -1,834x10™

2 0,768  2,552x107  3,492x10*  -1,313x107  2,140x107'?  3,105x107"°

3 4905  -1,783x107%  6,563x10™*  -5815x107  1,861x107"  -2,133x107™

4 47471  2,836x10"  -2,447x10*  8,120x10"°  4.841x10""  -1,106x10
Tabela 5.33 — Coeficientes do ajuste do WSGG para H,O e pressao total de 5 atm.

I ey bip (KD b (KY) (KD by (K

1 0,056 3,644x10"  -4,687x10*%  5478x107  -2,145x107"°  2,755%x10™

2 0,430 1,778x107  4,946x10*  -3,844x107  1,553x1071°  -2,563x10

3 3,145  -4445x<107%  6272x10*  -3,953x107  6,320x1071"  1,435%x10°"°

4 30,770  3,272x10"  -1,530x10"  -1,794x107  1,411x10"°  -2,629x10™

Tabela 5.34 — Coeficientes do ajuste do WSGG para H,O e pressao total de 10 atm.

J (atr;(p r/n ! b1 bia (K b3 (K?) b4 (K) bs (K%

1 0,034 5673107 -1,243x10°  1,396x10°  -6,030x10"°  9,021x107"*
2 0290  2,112x10%  6,521x10*  -6,919x107  3,495x10"°  -6,277x10™
3 2334 -8,642x10°  6,001x10*  -1,527x107  -9,890x107'"  3,149x107*
4 23,036  3,882x107"  -1,863x10°  -4,341x107  2,701x10"°  -4,734x10™
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Tabela 5.35 — Coeficientes do ajuste do WSGG para H,O e pressao total de 20 atm.

J (atr;cp r/n ! b1 bia (K b3 (K?) bia (K) bs (K%

1 0,021  7,774x10"  -2,100x10°  2,352x10°  -1,050x10°  1,636x10™"
2 0,198  8870x10°  6,488x10"*  -8,779x107  5,092x107"°  -9,673x10™*
3 1,754 -1,613x10"  6,271x10"  7,890x10®  -2,626x10"°  6,202x10™*
4 17,464  4,664x107  1,804x10*  -7,720x107  4,332x10"°  -7,314x10™

Tabela 5.36 — Coeficientes do ajuste do WSGG para H,O e pressao total de 40 atm.

I ey oKD ba(KY ba KD s KD
1 0,013  4,149x10"  -1,047x10°  1,299x10°  -6,240x10""  1,030x107"
2 0,136 4,675x10"  -6,310x10*  4,661x107  -8,640x10""  -3,370x10™"°
3 1,326 -2,751x10"  1,005x10°  -4,725x107  5,200x107""  4,760x107"°
4 13,317  4,482x10"  2,998x10*  -7,620x107  -3,789x107"  -5958x107"*

Novamente, observa-se que para o H,O os coeficientes x,; ajustados ficaram mais

proximos dos originais que os b;; ajustados. A comparagdo entre os resultados de emitincia
total do H,O obtidos pelos métodos LBL, WSGG e o ajuste do WSGG pode ser visualizada
nas Figuras 5.20, 5.21 e 5.22.

1 T T T

TS=00Im >

« LBL ¢ LBL
0019 wscG rS=001m 0013 —— WsGG
500 1000 1500 2000 2500 500 1000 1500 2000 2500
LS) LS)
(b)

Figura 5.20 — Comparagao entre as emitancias totais do H,O obtidas através dos métodos

LBL, WSGG e ajuste do WSGG para pressoes totais de: (a) 1 atm; (b) 2 atm.
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Figura 5.21 — Comparagao entre as emitancias totais do H,O obtidas através dos métodos
LBL, WSGG e ajuste do WSGG para pressdes totais de: (a) 5 atm; (b) 10 atm.

1 1 1 1
500 1000 1500 2000 2500

rS<10m7 14 YS=10m-

« LBL FS=00Im
— WSGG

« LBL

01 —— WsSGG

500 1000 1500 2000 2500 500 1000 1500 2000 2500
S (K
(a) (b)

Figura 5.22 — Comparagao entre as emitancias totais do H,O obtidas através dos métodos
LBL, WSGG e ajuste do WSGG para pressdes totais de: (a) 20atm; (b) 40 atm.

Os resultados de emitancia total para o H,O também mostram que os valores obtidos
através do WSGG e do ajuste ficaram proximos para a maioria valores de pressao testados,
com excec¢do da pressdo de 1 atm e de alguns valores de YS para as pressdes de 5 e 10 atm.
Apesar de o ajuste ndo apresentar grandes desvios na emitancia total para a maioria dos casos
e para ambos CO, e H,O, ¢ possivel que estes desvios no ajuste das emitancias aumentem de
forma significativa os desvios na solugdo da RTE, tendo em vista que até mesmo a aplicagao
do WSGG pode gerar desvios significativos para alguns casos, mesmo possuindo desvios

muito pequenos no ajuste da emitancia.
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6 RESULTADOS DE FLUXO DE CALOR E TERMO FONTE
RADIATIVO

6.1 Efeito da pressao total nos resultados do método LBL

Primeiramente, analisa-se o efeito da pressao total nos resultados de fluxo de calor e
termo fonte radiativo obtidos através do método LBL para ambos CO, e H,O e para todos os
perfis de temperatura estudados. As Figuras 6.1, 6.2 ¢ 6.3 ilustram os efeitos da pressdo na

solucao LBL do CO; para os Perfis 1, 2 e 3, respectivamente.
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Figura 6.1 — Efeito da pressao total nos resultados do método LBL utilizando o Perfil 1 para
CO;: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.2 — Efeito da pressao total nos resultados do método LBL utilizando o Perfil 2 para
CO;: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.3 — Efeito da pressao total nos resultados do método LBL utilizando o Perfil 3 para
CO;: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

De acordo com as figuras apresentadas, o efeito da pressao total € mais acentuado nos
resultados do termo fonte radiativo, ilustrados nas Figuras 6.1(b), 6.2(b) e 6.3(b). Além disso,
dentre estes, destaca-se o Perfil 2, que possui efeito mais significativo proximo de x = 0,25 m
ex=0,75m.

A mesma andlise ¢ feita para os efeitos da pressdo na solucdo LBL do H,O para os
Perfis 1, 2 e 3, conforme as Figuras 6.4, 6.5 ¢ 6.6, respectivamente. Analisando os resultados,
nota-se que o efeito da pressao no H,O ¢ ainda mais significativo que no CO, para ambos
fluxo de calor e termo fonte radiativo e para todos os perfis analisados. Para o H,O o efeito

também parece ser mais acentuado nos resultados de termo fonte, principalmente no Perfil 2.
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Figura 6.4 — Efeito da pressao total nos resultados do método LBL utilizando o Perfil 1 para
H,0: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.6 — Efeito da pressao total nos resultados do método LBL utilizando o Perfil 3 para
H,0: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

O efeito da pressao no fluxo de calor e no termo fonte radiativo se comporta de forma

proporcional ao valor dos mesmos, sendo maior nos valores de pico e vale. Além disso, o

efeito da pressdo parece reduzir conforme a pressdo aumenta, principalmente para o H,O,

sendo que o efeito de 1 a 10 atm € maior que o de 10 a 40 atm.

Analisando-se o comportamento do fluxo de calor e do termo fonte radiativo nas

Figuras 6.1, 6.2, 6.3, 6.4, 6.5 ¢ 6.6, observa-se que o fluxo comporta-se da forma esperada,

sendo proporcional ao negativo do gradiente de temperatura e resultando nos fluxos nulos nas

posi¢des de maximos e minimos de temperatura, conforme pode ser observado nos Perfis 1, 2

e 3 na Figuras 4.4. Sendo assim, o fluxo de calor apresenta maximos ¢ minimos onde ocorrem

os maiores grandientes de temperatura dos perfis. Um comportamento semelhante a este
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também ¢ observado no termo fonte radiativo, sendo que de acordo com as Equagdes (3.3) e
(3.4) o termo fonte equivale ao negativo do gradiente do fluxo ao longo do gés participante,
resultando no termo fonte possuir maximos € minimos nas regides onde ocorrem 0s maiores

gradientes do fluxo e no termo fonte ser nulo para os casos em que o fluxo assume valores

mAaximos ou minimos.
6.2  Resultados do WSGG e do ajuste do WSGG para o CO;,

Os resultados de fluxo de calor e termo fonte radiativo obtidos através do ajuste do
WSGG apresentam desvios com relagdo ao WSGG e ao LBL que variam com o aumento da
pressao, sendo que o comportamento destes desvios varia em funcdo da espécie quimica
analisada e do perfil de temperaturas. As Figuras 6.7, 6.8 e 6.9 mostram uma comparagao
entre os resultados de fluxo de calor radiativo e termo fonte radiativo do CO, para o Perfil 1

de temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm, respectivamente.
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Figura 6.7 — Comparagao entre os resultados do Perfil 1, para CO;a 1 atm, obtidos através do
LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.



55

50 : . ; ; 200 ; . .
40} 1 1 ]
SELT S B = il
30+ & Ty P 100 - j Rﬂ?gg:}: E?tg ?3\%5
—~20} 4 oy, pd= b gl ~-201
NE /B’ L= . O [ \3 / i
£ 10} P 1 T o y
Z of 7 1 3 -or K 7 |
=10 F 1 = . o
z J: — LBL =, L 7
S+-20 :j oy ,E’ o WSGG . 3 =200 - - \R ;’ 4
T 2 i o Ajuste o~ \y o |
a0 Leg,, «aflﬁf = = WSGG S
40F e ] -300 - g K 5 f‘;”z/ 4
%0 02 04 06 08 1,0 -400 - ' ' . ‘
| ’ ’ ’ ’ ’ 0,0 0,2 0.4 0.6 0.8 1,0
x (m) (i)
(a) (b)
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60 ¥ T L} T T % T ' 200 L) T ¥ T % T
[ D)—’ﬂ_"“lu\ [ pnBo ,B0g
40 L d/:/ vooy ‘J\h\ﬁ\ ] 100 _j/(u :5«—7‘0.:\4 :;1 /-_7%?{2‘2‘&“_
AN N o % 7 “
o 20t %000 or 5 7 |
= " o~ i \, d 1
= B = -100} g S _
= ot ¢ 1 = s 3 4 ]
o 3/
= f < 200+ v, od T
< 58 ) 7 ~ L 5 o ]
20200, aff 1 3 Y% o p
feg, S8y o4 LBL gaF =300 - LBL 3 Tooe [/ 1
< e | Tl o] F

apl 2 "Cceeo® f > WSGG I ° WSGG L ]
S A o Ajuste -400 - o A oo ]

_60 " L N 1 " L L L " _500 1 1 1 I

0,0 0,2 0.4 0,6 0.8 L0 0,0 0,2 0.4 0,6 0,8 1,0
x (m) x (m)
(a) (b)

Figura 6.9 — Comparacao entre os resultados do Perfil 1, para CO; a 40atm, obtidos através do
LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

As Figuras 6.7(a) e 6.8(a) mostram que o fluxo de calor radiativo para as pressoes de 1
e 10 atm obtidos através do WSGG apresentam desvios maiores proximos da parede, que
tendem a diminuir com o aumento da pressdo. As figuras também mostram que os desvios do
ajuste com relacao ao LBL variam em fung¢do da pressao, sendo menores para a pressao de 10
atm e maiores para pressoes de 1 e 40 atm. Os valores dos desvios maximo e médio do fluxo
de calor e termo fonte radiativo obtidos através do WSGG e do ajuste do WSGG para as

pressoes de 1, 10 e 40 atm estdo apresentados na Tabela 6.1.
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Tabela 6.1 — Desvios percentuais do fluxo de calor e termo fonte radiativo para CO,com o

Perfil 1 de temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.

Pressio WSGG Ajuste do WSGG
total q; Sk q; Sk
(atm) 5max(%) 5med(%) é,max(%) gmed(%) 5max(%) 5med(%) é/max(%) gmed(%)
1 14,83 5,08 12,11 6,34 25,21 12,81 24,73 15,93
10 21,36 8,23 11,39 7,33 21,18 8,65 7,29 5,13
40 3,59 1,69 5,10 1,73 23,56 19,90 23,17 7,52

Os valores presentes na tabela mostram que os desvios médios para o WSGG sdo

maiores na pressao de 10 atm e menores na pressao de 40 atm. Para o ajuste os desvios

médios sao menores na pressao de 10 atm e maiores na pressao de 40 atm, conforme mostram

as Figuras 6.8 ¢ 6.9.

Para o Perfil 2, a comparagao entre os resultados de fluxo de calor radiativo e termo

fonte radiativo do CO; de temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm esta presente nas

Figuras 6.10, 6.11 e 6.12, respectivamente.
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Figura 6.10 — Comparagao entre os resultados do Perfil 2, para CO; a 1 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.11 — Comparagao entre os resultados do Perfil 2, para CO; a 10 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

60 T T T T . T T T T 400 T T T T T T T T
g
d/ N \G‘ !-LS 3 o 1£\
40t ForS il 200 | 553, [0 7382 A8y
fo S - . 4 8
L 4 R voo8 Fﬁ é\ f B
£ f ° 4 {
~ 20} Jj R I g 0F i a | i
NE /F‘ :;\H f g‘\ | E}‘ | ﬁ‘ /f“
Pt : &F\‘ f g \ / \ {
= or / % [ . = -200F \ s | 4 i
X d o 7 I 4 f j P
- X / }%\Q J e_‘t 4 / | !
™ 20 d B ol . 3 -400 - L\ 4 —LBL | Z‘ -
o ——BL 3 @ L f ° WSGG |
kel <o 8
40 }\:\bo%cf o WSGG i 600 L Vo / °  Ajuste \ ' df ]
N e o Ajuste L }{ 7 Aol
&:1-): g hi=y
-60 1 ! 1 ! -800 1 I 1 I
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 6.12 — Comparagao entre os resultados do Perfil 2, para CO; a 40 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

Novamente, de acordo com as Figuras 6.10, 6.11 e 6.12, os desvios do fluxo e do
termo fonte radiativo obtidos pelo WSGG parece reduzir conforme a pressdo aumenta
enquanto o ajuste apresenta desvios elevados para as pressoes de 1 e 40 atm, apresentando
melhores resultados para a pressdo intermedidria de 10 atm. Esse comportamento se

comprova na Tabela 6.2, que mostra os desvios para o fluxo de calor e termo fonte radiativo

para o Perfil 2.
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Tabela 6.2 — Desvios percentuais do fluxo de calor e termo fonte radiativo para CO, com o
Perfil 2 de temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.

Pressio WSGG Ajuste do WSGG
total q; Sk q; Sk
(atm) 5max(%) 5med(%) é,max(%) gmed(%) 5max(%) 5med(%) é/max(%) gmed(%)
1 13,92 6,07 15,31 7,98 25,49 11,48 23,63 16,28
10 16,74 8,94 14,53 7,84 16,28 8,97 11,62 3,90
40 7,51 2,20 8,29 3,59 19,42 9,02 19,39 5,43

A tabela mostra que o desvio médio do WSGG ¢ minimo para a maior pressao de 40
atm enquanto o do ajuste ¢ minimo para a pressdao de 10 atm, sendo que este efeito também
estd presente nos resultados do Perfil 3, conforme mostram as Figuras 6.13, 6.14 e 6.15, para

as pressoes de 1, 10 e 40 atm, respectivamente.
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Figura 6.13 — Comparagao entre os resultados do Perfil 3, para CO; a 1 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

Para este perfil, no entanto, os desvios parecem ser mais reduzidos para o WSGG,
sendo que o maior desvio médio ¢ da ordem de 5%, conforme mostra a Tabela 6.3, que ilustra
os resultados dos desvios do Perfil 3 para todas as pressoes analisadas. A tabela mostra que os
menores desvios sdo para 40 atm para o WSGG e 10 atm para o ajuste, de forma semelhante

aos outros perfis.
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Figura 6.15 — Comparagao entre os resultados do Perfil 3, para CO; a 40 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

Tabela 6.3 — Desvios do fluxo de calor e termo fonte radiativo para CO, com o Perfil 3 de
temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.

Pressio WSGG Ajuste do WSGG
total qx Sk qr Sk
(atm) 5max(%) 5med(%) é,max(%) gmed(%) 5maX(%) 5med(%) gmw(%) gmed(%)
1 2,21 10,25 4,71 11,02 5,69 21,94 11,58
10 12,11 5,11 10,04 471 11,20 5,11 5,34 2,88
40 1,24 5,81 1,89 21,30 11,93 23,29 5,59
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As Figuras 6.7, 6.10 e 6.13, mostram os resultados de fluxo e de termo fonte radiativo
para o CO;, a latm, com Y = 0,1 e para os Perfis 1, 2 e 3, respectivamente. Esses resultados

concordam com os obtidos por Ziemniczak, 2014, para as mesmas condigoes.

6.3  Resultados do WSGG e do ajuste do WSGG para o H,O

As Figuras 6.16, 6.17 e 6.18 mostram uma comparagao entre os resultados de fluxo de

calor e termo fonte radiativo do H,O para o Perfil 1 e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm,

respectivamente.
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Figura 6.16 — Comparagao entre os resultados do Perfil 1, para H,O a 1 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.17 — Comparagao entre os resultados do Perfil 1, para H,O a 10 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.18 — Comparagao entre os resultados do Perfil 1, para H,O a 40 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

Para a pressao total de latm, o fluxo de calor e o termo fonte radiativo obtidos através

do WSGG apresentam pequenos desvios ao longo de todo o dominio, sendo que estes os

desvios aumentam com o aumento da pressdo. No entanto, o ajuste apresenta um

comportamento diferente, sendo que os menores desvios sdo observados na pressao

intermediaria de 10 atm, de forma semelhante ao observado no CO,. Os valores de todos os

desvios maximos e médios para H,O com o Perfil 1 estdo apresentados na Tabela 6.4.

Tabela 6.4— Desvios do fluxo de calor e termo fonte radiativo para H;O com o Perfil 1 de
temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.

Pressio WSGG Ajuste do WSGG
total q; Sk q;; Sk
(atm) 5max 5med é/max é/med 5max 5med é,max é/med
1 7,56 3,85 9,26 4,44 22,13 16,69 21,91 8,92
10 10,18 4,52 8,54 5,23 9,86 2,09 7,27 3,17
40 20,07 7,60 10,40 6,49 22,92 9,93 8,28 5,10

Para o Perfil 2, os resultados de fluxo de calor e termo fonte radiativo do H,O podem

ser visualizados nas Figuras 6.19, 6.20 e 6.21, para as pressdes totais de 1, 10 e 40 atm.
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Figura 6.19 — Comparagao entre os resultados do Perfil 2, para H,O a 1 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.20 — Comparagao entre os resultados do Perfil 2, para H,O a 10 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.21 — Comparagao entre os resultados do Perfil 2, para H,O a 40 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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De maneira semelhante ao Perfil 1, os desvios de ambas as grandezas tendem a

aumentar com a pressao para o método WSG enquanto os desvios do ajuste parecem ser

menores para a pressao de 10 atm. Esse comportamento concorda com o observado na Tabela

6.5, que apresenta os valores dos desvios maximos ¢ médios para o fluxo e termo fonte

radiativo.

Tabela 6.5 — Desvios do fluxo de calor e termo fonte radiativo para H,O com o Perfil 2 de
temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.

Pressio WSGG Ajuste do WSGG
total qr Sk dp Sk
(atm) 5max 5med é,max é,med 5max 5med gmm é,med
1 6,23 2,98 11,16 5,17 22,27 11,64 21,61 10,03
10 14,29 5,98 17,09 6,59 9,44 4,01 13,72 5,60
40 19,74 14,67 14,67 7,79 20,88 10,16 12,02 7,56

Os resultados do Perfil 3 para o H,O podem ser visualizados nas Figuras 6.22, 6.23 ¢

6.24, para as pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.
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Figura 6.22 — Comparagao entre os resultados do Perfil 3, para H,O a 1 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.23 — Comparagao entre os resultados do Perfil 3, para H,O a 10 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.
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Figura 6.24 — Comparagao entre os resultados do Perfil 3, para H,O a 40 atm, obtidos através
do LBL, WSGG e ajuste do WSGG: (a) fluxo de calor radiativo; (b) termo fonte radiativo.

A Figura 6.22 mostra que os desvios do fluxo de calor e termo fonte radiativo para o
Perfil 3 foram pequenos para a pressdao de 1 atm, de forma semelhante aos Perfis 1 e 2, e
aumentam conforme a pressdo aumenta, de acordo com as Figuras 6.23 e 6.24. Por fim, os
valores dos desvios maximos e médios para o Perfil 3 podem ser visualizados na Tabela 6.6,

para todos os valores de pressao total analisados.
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Tabela 6.6 — Desvios do fluxo de calor e termo fonte radiativo para H,O com o Perfil 3 de
temperaturas e pressoes totais de 1, 10 e 40 atm.

Pressio WSGG Ajuste do WSGG
total q; Sk q;; Sk
(atm) 5max 5med é/max é/med 5max 5med é,max é/med
1 7,31 2,26 9,42 3,74 17,07 10,30 23,11 8,05
10 12,54 5,80 7,76 3,73 3,62 3,62 6,74 2,61
40 17,87 7,11 9,80 3,99 8,52 8,52 9,38 3,54

Analisando as Tabelas 6.4, 6.5 ¢ 6.6, nota-se que os desvios dos resultados do WSGG
para o H,O aumentam conforme a pressdo aumenta para todos os perfis analisados. Esse
efeito ¢ justamente o contrario do observado para o CO; indicando que o WSGG ¢ mais
adequado para aplicagdes com CO, em alta pressdo. No entanto, mesmo para os casos de 40
atm, onde os desvios sdo maiores, a magnitude dos desvios méximos ¢ médios ndo ¢ muito
diferente dos desvios para CO, em pressao atmosférica, conforme mostram as Tabelas 6.1, 6.2
e 6.3, e por isso, o modelo ¢ aplicavel para ambas as espécies.

As Figuras 6.16, 6.19 e 6.22, mostram os resultados de fluxo e de termo fonte
radiativo para o H,O a latm, com Y = 0,2 e para os Perfis 1, 2 e 3, respectivamente. Esses

resultados concordam com os obtidos por Ziemniczak, 2014, para as mesmas condigdes.
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7 CONCLUSOES

O presente trabalho apresentou uma metodologia de obtengdo dos coeficientes do
WSGG aplicavel para altas pressoes e foi capaz de obter novos coeficientes para CO, e H,O
que apresentam bons resultados de emitincia total para temperaturas entre 400 e 2500 K e
pressoes totais de 1, 2, 5, 10, 20 e 40 atm. Além disso, os coeficientes do WSGG foram
ajustados em funcao da pressdo para generalizar o método para todo o intervalo de 1 a 40 atm.
A partir dos coeficientes originais e dos coeficientes ajustados, os resultados de fluxo de calor
e termo fonte radiativo foram comparados com a solugdo LBL, e os desvios entre as solugdes
foram calculados. Por fim, o efeito da pressdo total foi analisado em todos os resultados
citados, colaborando para o entendimento de como a pressao total atua na radiagao térmica de
gases participantes em alta pressao.

A obtencao dos espectros de absor¢do, necessaria para a determinagao dos coeficientes
do WSGG, demonstrou o efeito da pressao total na secao transversal de absor¢ao para ambos
CO; e H,O. O aumento da pressdo total fez com que a amplitude da variacao do valor da
secdo transversal ao longo do espectro reduzisse, concordando com os resultados obtidos por
Pearson et al., 2014. Esse comportamento mostra que a alteragdo da pressdo total deve alterar
os valores de emitancia total, do fluxo de calor radiativo e do termo fonte radiativo, pois todos
sdao fungdo da se¢do transversal de absor¢ao. Além disso, nota-se que o efeito da pressao ¢
maior de 1 a 10 atm que de 10 a 40 atm, concluindo-se que o efeito da pressao total reduz
conforme a pressdo aumenta e deve estabilizar para pressdes maiores que 40 atm.

Isso também foi observado no estudo do efeito da pressdao na solucao LBL, pois os
valores de fluxo de calor e termo fonte radiativo variam mais de 1 a 10 atm que de 10 a 40
atm. Além disso, o efeito da pressdo se mostrou maior no H;O que no CO,, o que ¢
justificavel, pois a molécula do H,O apresenta um maior nimero de linhas espectrais. Apesar
disso, o efeito da pressdao verificado no fluxo de calor e no termo fonte radiativo das duas
espécies foi bastante significativo.

Ao ajustar-se o os coeficientes do WSGG em fungdo da pressdo observaram-se alguns
efeitos interessantes. O primeiro deles ¢ que, mesmo para curvas com indices de correlagao
em torno de R*= 0,98 para o ajuste de x;,, os resultados de emitincia total obtidos a partir dos
coeficientes ajustados apresentou desvios significativos. Os desvios entre os resultados de

emitancia do WSGG e do ajuste somente foram aceitaveis para curvas extremamente bem
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ajustadas. No entanto, o mesmo ndo foi verificado para o ajuste dos coeficientes b;; que
mesmo tendo casos em que as curvas apresentam R? < 0,8 , os resultados de emitancia ndo
foram significativamente afetados. Isso mostra que a emitancia total calculada pelo método do
WSGG ¢ muito mais sensivel aos coeficientes x,; que os coeficientes b;x. Uma possivel
explicagdo para esse fendmeno ¢ o fato de os coeficientes x;,; representarem uma propriedade
radiativa enquanto os coeficientes b;; representam apenas o ajuste polinomial dos fatores de
pondera¢do do WSGG. Além disso, o simples fato de o ajuste dos coeficientes x;,; € b;; ter
sido bem sucedido, ja ¢ um grande avanco no estudo do desenvolvimento de novos
coeficientes do WSGG para altas pressoes.

Outro resultado interessante foi o efeito da pressdo nos desvios das solugdes de fluxo
de calor e termo fonte radiativo do WSGG em rela¢do aos do LBL. Para o CO,, os desvios
para todos os perfis de temperatura reduziram conforme a pressao foi aumentada, mostrando
que o modelo desenvolvido neste trabalho ¢ adequado para aplicagdes de CO, em alta pressao.
No entanto, para o H,O o efeito foi oposto, pois o desvio aumentou em fun¢ao do aumento da
pressdo para todos os perfis. Um argumento vélido ¢ que o H,O tenha um pior desempenho
em altas pressdes devido ao maior nimero de linhas espectrais em seu espectro de absorg¢ao.
Esse resultado também pode ser relacionado com o fato de o H,O ter se mostrado mais
sensivel ao efeito da pressdo na solu¢ao do LBL.

Ainda assim, os desvios para H,O, mesmo para o pior caso de 40 atm, ndo sdo muito
diferentes dos que outros autores ja encontraram para outros coeficientes do WSGG. Sendo
assim, conclui-se que o WSGG desenvolvido neste trabalho ¢ aplicavel para ambos CO, e
H,0 em condigdes de alta pressdo, para as fracdes molares de respectivamente, ¥ = 0,1 e Y=

0,2 e temperaturas variando de 400 a 2500 K.

7.1 Proposta de continuidade

Uma boa alternativa de continuidade desse estudo ¢ avaliar outros perfis de
alargamento, utilizando os estudos mais recentes em modelagem das linhas espectrais do CO,
e H,O, tendo em vista melhorar os resultados do LBL e investigar se hd alguma mudanga no
efeito da pressdo. Ainda na modelagem espectral, seria interessante testar outros modelos
espectrais mais avancados que o WSGG, como o SLW, por exemplo, para avaliar se este
comportamento dos desvios se verifica apenas para 0 WSGG e avaliar o desempenho relativo

entre os métodos.
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Aumentar a aplicabilidade dos resultados desenvolvidos neste trabalho para outros
valores de fracdo molar, permitindo a utilizagdo de uma metodologia de solugcdo de meios
participantes com perfis de concentragdo ndo homogéneos. Outras maneiras de aumentar a
aplicabilidade seria testar novos perfis de temperatura, que sejam mais representativos das
condi¢des reais de combustdo em alta pressdo, e testar o desempenho do modelo para

problemas bidimensionais e tridimensionais.
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