UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
ESCOLA DE ENGENHARIA - CURSO DE ENGENHARIA MECANICA
TRABALHO DE CONCLUSAO DE CURSO

OBTENCAO DAS CORRELACOES DO MODELO DA SOMA-PONDERADA-DE-
GASES-CINZA PARA O CO,; EM CONDICOES SUPERCRITICAS

por

Vitor Olson

Monografia apresentada ao Departamento de
Engenharia Mecéanica da Escola de
Engenharia da Universidade Federal do Rio
Grande do Sul, como parte dos requisitos
para obtencdo do diploma de Engenheiro
Mecanico.

Porto Alegre, Agosto de 2023.



DADOS INTERNACIONAIS DE CATALOGACAO

CIP - Catalogagao na Publicagéo

Olson, Vitor

OBTENCAO DAS CORRELAGCOES DO MODELO DA
SOMA-PONDERADA-DE-GASES-CINZA PARA O C0Z2 EM CONDICOES
SUPERCRITICAS / Vitor Olson. —— 2023,

15 £.

Orientador: Francis Henrigque Ramos Franca.

Trabalhe d& conclusde de cursoe (Graduacda) -—-
Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Escola de
Engenharia, Curso de Engenharia Mecinica, Porto
Alegre, BR-RS, 2023,

1. Soma-ponderada-dos-gases-cinza. 2. Radiacide
Térmica. 3. Emitdncia. 4. Hitemp. I. Ramos Franca,
Francis Henrigque, orient. II. Tituls.

Elaborada pelo Sistema de Geragdo Automdtica de Ficha Catalografica da UFRGS com os
dados fornecidos pelo(a) autor(a).



Vitor Olson

OBTENCAO DAS CORRELACOES DO MODELO DA SOMA-PONDERADA-DE-
GASES-CINZA PARA O CO,; EM CONDICOES SUPERCRITICAS

ESTA MONOGRAFIA FOI JULGADA ADEQUADA COMO PARTE DOS
REQUISITOS PARA A OBTENGCAO DO TIiTULO DE
ENGENHEIRO MECANICO
APROVADA EM SUA FORMA FINAL PELA BANCA EXAMINADORA DO
CURSO DE ENGENHARIA MECANICA

Prof. Ignacio lturrioz
Coordenador do Curso de Engenharia Mecanica

Energia e Fendmenos de Transporte

Orientador: Prof. Francis Henrique Ramos

Comissdo de Avaliagéo:
Prof. Francis Henrique Ramos (Presidente)
Prof. Felipe Roman Centeno

Prof. Fernando Marcelo Pereira

Porto Alegre, Agosto de 2023



AGRADECIMENTOS

Ao meu professor orientador Francis H. R. Franca, pela sua paciéncia, disponibilidade
e pelo conhecimento compartilhado.

Aos colegas do laboratoério de radiacdo térmica, Felipe Coelho e Roberta Collet, por
toda a ajuda fornecida no desenvolvimento desse trabalho.

A minha namorada, Danielle, pelo apoio incondicional e incentivo ao longo de todo o
curso de engenharia mecéanica.

Ao0s meus pais, por todo o apoio, encorajamento ao longo da minha vida, me
proporcionando as bases para chegar até este ponto.

E ndo posso me esquecer de agradecer ao meu companheiro de quatro patas, Flokinho,

por estar sempre ao me lado me trazendo alegria nos momentos mais desafiadores.



UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
ESCOLA DE ENGENHARIA - CURSO DE ENGENHARIA MECANICA
TRABALHO DE CONCLUSAO DE CURSO - 2023

OBTENCAO DAS CORRELACOES DO MODELO DA SOMA-PONDERADA-DE-
GASES-CINZA PARA O CO, EM CONDICOES SUPERCRITICAS

Vitor Olson
Vitor.olsonl@gmail.com

Resumo. O CO, em condi¢bes criticas é amplamente aplicado na engenharia, destacando-se
seu uso em sistemas de armazenamento de energia térmica. Entretanto, os estudos sobre
suas propriedades radiativas tém sido negligenciados, mesmo podendo ser parte
fundamental da transferéncia de calor nesse processo. Este estudo visa avaliar a viabilidade
de aplicacdo do modelo da soma-ponderada-dos-gases-cinza (WSGG) para o CO,
supercritico, comparando os resultados obtidos por meio da solucédo linha-por-linha (LBL)
com os gerados pelo modelo WSGG, e com outros estudos sobre o CO, em diferentes
condicdes de pressdo. A validacdo do WSGG envolve a comparacdo dos resultados de
emitancia total do CO; a 75 atm, 90 atm, 105 atm, 125 atm e 150 atm com os resultados do
linha-por-linha (LBL) e andlise da transferéncia de calor entre placas negras
unidimensionais em temperatura uniforme. Os resultados indicam que 0 WSGG é preciso em
alta pressdo, e o coeficiente de ajuste de temperatura tem pouca influéncia. Para a
transferéncia entre placas, os valores sdo precisos, mas uma andlise mais detalhada é
necessaria para avaliar situacGes ndo homogéneas e nao uniformes.

Palavras-chave: Soma-ponderada-dos-gases-cinza, Radiacao térmica, Emitancia, HITEMP
2010

DERIVATION OF CORRELATIONS FOR THE WEIGHTED SUM OF GRAY GASES
MODEL FOR SUPERCRITICAL CO;,

Abstract. The CO, under critical conditions is widely applied in engineering, with it’s use
prominently featured in termal even though they could be a fundamental part of the heat
transfer in this processs. However, studies on it’s radiative properties have been overlooked,
despite being a fundamental aspect of heat transfer in this processs. This study aims to verify
the viability of applying the weighted-sum-of-gray-gases (WSGG) model to supercritical
CO,. It compares results obtained through the line-by-line (LBL) solution with those
generated by the WSGG model, as well as with other studies of CO, under diferente pressure
conditions. WSGG validation involves comparing total emissivity results for CO, at 75 atm,
90 atm, 105 atm, 125 atm and 150 atm with line-byline (LBL) results, and analyzing the heat
transfer between one-dimensional black plates at uniform temperature. The results suggest
that WSGG model demonstrates accuracy at high pressure, and the temperature correction
coeficient has minimal relevance. For heat transfer problem, values are precise, but a more
detailed analysis is needed to verify non-homogeneous and non-uniform situations.

Keywords: Weighted-sum-of-gray-gases, Thermal radiation, Emissivity, HITEMP 2010
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1. INTRODUCAO

O estado supercritico de uma substancia ocorre quando ha uma combinacdo especifica
de temperatura e pressdo, resultado na indistin¢do entre as fases liquida e gasosa. Esse estado
apresenta duas caracteristicas interessantes para as aplicagdes na engenharia: a densidade
variavel, que pode ser ajustada através de variagbes de temperatura e pressdo e a alta
difusividade em comparagdo com o estado liquido (White et al, 2021).

O CO; em estado supercritico (SCO,) destaca-se como uma substancia com diversas
aplicacOes e é extremamente promissor em diversas areas da engenharia mecanica. As suas
propriedades Unicas no estado supercritico tornam o sCO, um composto que combina
caracteristicas de liquidos e gases, além de uma alta densidade molecular combinada com
baixa viscosidade. A versatilidade dessa substancia tem motivado a busca por novas
aplicacOes, entre elas destaca-se 0 uso em sistemas de armazenamento de energia térmica
(Brun et al, 2017).

Os sistemas de armazenamento de energia térmica desempenham um papel importante
na viabilizacdo de fontes renovaveis intermitentes, permitindo a captacdo e liberacdo
controlada de energia durante periodos de demanda varidvel de energia (Dincer e Rosen,
2017). Nesse contexto, 0 sCO, surge como uma alternativa para aprimorar a eficiéncia desse
processo, pois possui algumas das principais caracteristicas desejadas em um fluido de
trabalho para essa aplicacdo: baixa viscosidade, alta densidade e alta capacidade de
transferéncia de calor (Brun et al, 2017).

Apesar do grande potencial de aplicagdo do sCO, pouca atencéo tem sido dada a sua
capacidade de absorver e emitir radiacdo térmica. A transferéncia de calor por radia¢do é um
processo crucial para a aplicabilidade deste fluido em sistemas de armazenamento de energia
térmica. No entanto, as pesquisas nesse sentido tém sido limitadas, ressaltando a necessidade
de estudos detalhados sobre o assunto.

Nesse sentido, esse estudo tem como objetivo preencher uma lacuna de conhecimento
nessa area especifica, enfatizando a caracterizacdo das propriedades radiativas do sCO, por
meio de uma andlise das linhas espectrais geradas através do banco de dados espectroscépico
HITEMP 2010. Isso permitirda uma compreensdo melhor do comportamento radiativo deste
fluido nas condicdes de aplicabilidade para sistemas de armazenamento de energia térmica.
Além disso, o estudo também avaliara a aplicabilidade do modelo WSGG (Weighted-Sum-of-
Grey-Gases) para sCO; e, adicionalmente, ser feita a resolugdo de um problema envolvendo

a equacdo de transferéncia radiativa (RTE) fazendo uma comparacédo entre o modelo WSGG e
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a solucdo linha-por-linha. Adicionalmente, sera realizada uma comparagdo dos resultados
obtidos com o estudo conduzido por Coelho e Franca, 2017, a fim de explorar eventuais

diferencas e identificar correlacdes no comportamento do CO, em pressdes mais baixas.

2. REVISAO BIBLIOGRAFICA

O modelo WSGG, desenvolvido por Hotel e Sarofin, 1967, apresenta uma abordagem
simplificada da representagéo espectral, utilizando uma soma ponderada de gases cinza. Dessa
forma, tornando célculos complexos mais acessiveis do ponto de vista computacional,
mantendo, ao mesmo tempo, resultados precisos. Um importante avango para o0 modelo foi
proposto por Smith et al., 1982, ao introduzir um ajuste polinomial dos coeficientes de
absorcdo em relagdo a temperatura para as misturas de H,O, CO, e N. Isso aumentou
consideravelmente a precisdo do modelo, especialmente em condic6es de alta temperatura.

O banco de dados HITEMP 2010 foi proposto por Rothman et al., 2010, sendo uma
extensdo do HITRAN. Esse banco de dados aprimorado fornece dados espectrograficos mais
precisos para CO,, CO, H,O e OH acima de 1000 K. Baseando-se nesse banco de dados,
Dorigon et al., 2013, propds um estudo para desenvolver correlacdes do modelo WSGG para
a mistura gasosa de H,O e CO, em diferentes proporcdes e valores de p,S (pressdo X
comprimento de trajetdria) variando de 0.001 atm m a 1 atm m, comparando os resultados
com a solucdo benchmark da integracéo linha-por-linha Os resultados demonstraram uma alta
eficacia através de resultados precisos com uma média de erro variando de 2% a 5%.

Uma nova abordagem, feita por Cassol et al, 2014, explorou a criacdo de correlagdes
individuais para cada espécie da mistura de H,O e CO, usando o método de superposicao.
Isso possibilitou a variacdo das pressfes parciais e dos gases, resultando em resultados
precisos com um custo computacional consideravelmente menor. Essa técnica abriu caminho
para a aplicacdo do métwodo em outros gases e misturas.

A validacdo do WSGG em condicdes de alta pressdo foi realizada pelo estudo de
Coelho e Francga, 2017, que propds um método para gerar coeficientes em até 40 atm para o
vapor de agua e dioxido de carbono. Além de analisar os valores de emitancia total, o estudo
comparou o fluxo de calor e termo fonte do modelo WSGG com a solugdo de integracdo
linha-por-linha. Os resultados, além de confirmarem a eficacia do método, demonstraram uma
caracteristica interessante de comportamento, apresentando uma diminui¢do nos desvios com

0 aumento da pressdo para o CO,, enquanto ocorreu o contrario para o H,O.
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3. FUNDAMENTACAO TEORICA

A radiacdo térmica é o processo de transferéncia de energia por meio de ondas
eletromagnéticas, resultante da diferenca de temperatura entre superficies. O espectro
eletromagnético € uma gama completa de todas as possiveis frequéncias de radiacdo
eletromagnética, como ilustrado na Figura 3.1. No entrando, para o contexto da radiacdo
térmica, apenas a porcdo central desse espectro é importante, variando de 0,1um a 100 pum,
incluindo toda luz visivel, infravermelho e parte da ultravioleta. (Incropera e De Witt, 2008).

Uma caracteristica fundamental da transferéncia de calor por radiacdo é que ela nédo

requer um meio material para se propagar. Portanto ela pode ocorrer até mesmo no vacuo.

—» Cosmic rays

1
1
&
-

»
>

1
]
1}
Gamma rays .
i
1

+——T X-rays

1
€  Visible. 0.4-0.7 um
1

<4—r® Near infrared, 0.7-25 um

ltraviolet -+
‘ ‘

1

1 1

\ |¢&———» Farinfrared. 25-1000 L
1 1 . . .

' 1 1
Radar, TV, radio -+ T .
. . 1

1

I

]
1
1
. . . '
Shortwave broadcasting —
- - - 1 )
] 1 . . 1
H \  Long wave broadcasting ¢—

10-% 10-¢ 10+ 10-2 10 102 104 10¢ 108 101°
Wavelength, pm

Figura 3.1 - Representacao do espectro eletromagnético [Modest, 2003].

3.1 Banco de dados HITEMP

O HITEMP é um banco de dados de informacdes detalhadas e parametros
espectroscopicos de moléculas que absorvem e emitem radiagdo. Esse banco de dados
armazena diversas informagdes sobre as linhas espectrais, tais como intensidade, largura,
coeficientes de absorc¢éo, e outras propriedades relevantes.

Esse banco de dados desempenha um papel importante em pesquisas relacionadas a
radiacdo térmica, pois possui uma alta resolucao espectral, resultando em dados extremamente
precisos. A diferenca em relacdo ao HITRAN € que o HITEMP apresenta um conjunto de
dados com temperaturas mais elevadas, chegando até 1000 K para as moléculas H,O, CO,,
CO, NO e OH (Rothman et al., 2010). A Tabela 2.1 apresenta detalhes sobre o nimero de

isdtopos e linhas espectrais associadas ao CO, da edicdo HITEMP 2010.
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Tabela 2.1 — Dados espectrais CO, presentes no HITEMP 2010.

Molécula Intercalo espectral (cm™) Namero de isétopos Numero de linhas espectrais

CO, 5<n<12.758 7 11.193.608

3.2 Linhas espectrais

As linhas espectrais sdo padrdes de absorcdo e emissdo de radiacdo exibidos por
substancias ao longo do todo espectro eletromagnético. Essas linhas sdo geradas a partir do
coeficiente de absorc¢do, que cria uma identidade Unica para cada substancia. Este coeficiente
quantifica a radiacdo absorvida em relacdo a energia incidente, desempenhando um papel
fundamental entender a interacéo entre gases e radiagéo.

O coeficiente de absorcdo € o produto da densidade molar (N), expressa em
molécula/cm2m, fracdo molar (Y) e secdo transversal de absorcédo (C,), dada em cm2/molécula.

Sendo determinada pela seguinte equacao:

x,(n,T,p,Y) = N(T,p)YC,(n,T,p,Y) (3.1)

3.3 O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG)

Esse método foi proposto por Hottel em 1963. Ele consiste em substituir a complexa
integracdo das propriedades espectrais por uma soma sobre um pequeno conjunto de gases
cinza, considerando coeficientes de absorcdo constantes ao longo do espectro e janelas
transparentes (Howell e Siegel, 2016).

A Figura 3.2 mostra a representacdo de um gas modelado pelo WSGG, com coeficientes
de presséo para njgases cinza e as janelas transparentes.

A}z n A&

K i

-~
An; n

Figura 3.2 — Representacado dos coeficientes de absor¢do no modelo WSGG [Dorigon et al.,
2013].
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Os parametros do modelo WSGG sdo ajustados com base no conceito de emitancia
total, que é dado por (Howell e Siegel, 2016):

e(T) = T[J‘;o inp[1—-exp(—xyS)]dn (3.3)

oT*

na qual I,y é a intensidade espectral do corpo negro, em W/(m*m™), S é comprimento de
trajetoria em m, « 0 coeficiente de absorcdo do gas em m™ e T a temperatura do gés cinza
em Kelvin.

Ao aplicar a equacdo da emitancia total para as condi¢bes propostas pelo modelo
WSGG obtém-se

a;(T) = ¥)25 by, T (3.4)
na qual bjx séo os coeficientes de um polindmio de quarto grau e a;, 0 fator de ponderagéo de
cada gas cinza.

Outra necessidade do modelo WSGG ¢é considerar o coeficiente de absor¢do nulo para
as janelas de transparéncia. Dessa forma, aplicando as condi¢fes de conservacao de energia,
se obtém a seguinte equacdo para os coeficientes:

Ng

ap=1- ijl a; (3.5)

3.4 Equacao da transferéncia radiativa (RTE)

A equacdo da transferéncia radiativa € uma expressdo que demonstra a intensidade
radiante considerando a absorcdo, emissdo e espalhamento. Essa relacdo matematica
desempenha um papel fundamental na compreensdo da propagacao radiacdo e sua interagcdo
com o ambiente.

Os efeitos do espalhamento podem ser negligenciados quando se trata de um meio
transparente, onde a radiacdo se propaga sem sofrer interferéncias significativas em sua
direcdo ou energia (Howell e Siegel, 2016). Essas condi¢des sdo aplicadas aos gases,

simplificando a equacéo, assim sendo descrita como:

dl
=3 = —kyly + Kyl (3.6)
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4. METOLOLOGIA

4.1. Integracao linha por linha (LBL)

Partindo das equacdes (3.6) e (3.1) e considerando o alargamento do perfil de Lorentz

para as sec¢des transversais de absor¢do do sCO,, que é pela equacdo

_vk Sk Yk
Cn = D=1 % 3 o (41)

na qual Yi é a meia largura de alargamento, #x a posi¢cdo do nimero de onda no centro da
linha espectral avaliada, x o total de linha espectrais, Cyx a contribuicdo da linha espectral, e
Sk a intensidade da linha integrada. A meia largura de linha é calculada pelo HITEMP através
de

TTE nl
Vie = (ZL)" @cserrn + @ = P)Vair) (4.2)

onde Yerr € Yair S80, respectivamente, meia largura causada pelo auto alargamento e meia
largura causada pelo ar, p. a pressdo parcial do sCO, e T a temperatura referéncia do
HITEMP de 296 K. A intensidade da linha integrada Sk é calculada por

QT yep)exp(~Co oK) (1-exp(—215))

Sk(T) = SK(Tref) (43)

c
Q(T)exp(~Cor & f)(l—exp<—sz’;)>

onde Ey é a energia do estado inferior, 7 denota a posi¢do do nimero de onda da linhak e Q é
a soma total de participagdes internas. Todos esses parametros sdo obtidos através do banco
de dados HITEMP.

Para este trabalho, foram consideradas temperaturas relativamente baixas, com
intervalos de 4 K entre elas, variando entre 308 K a 356 K, juntamente com pressfes de 75
atm, 90 atm, 105 atm e 150 atm. Essas escolhas visam adaptar a resolucdo para a aplicacao
em sistemas de armazenamento de energia térmica. O range espectral para 0 SCO, é de 0 a
25000 cm™ e os intervalos espectrais de 5cm™, 6cm™, 6,67cm™, 8,83cm™ e 10cm™.

Por fim, o LBL é calculado aplicando as seguintes equagdes para emiténcia, fluxo

radiante e termo fonte, respectivamente:
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= f;olbn(l—exp(—kns))dn

—7 (4.4)
Gry () = T2 @rpe, (1,0 — L, () (45)
Srn () = T2 @rkye; (1, () = I, () = 4y Ly, (4.6)

4.2 Geragéo dos coeficientes do WSGG

Para a obtengdo dos coeficientes polinomiais byx € 0s de absor¢éo de pressdo Ky, 0S
valores de emitancia total sdo inicialmente utilizados, conforme calculados pela equacéo
(3.4), que séo gerados a partir do banco de dado HITEMP, seguindo o método proposto por
Cassol et al., 2014.

A partir da equacao (3.3), aplicada as condi¢cdes do modelo WSGG, obtém-se:
e(s) = XJo0 4;(T)(1 — exp(—k,, p,.S)) (4.7

sendo a; 0 resultado obtido atraves da equagdo (3.4), em que p, é a pressdo parcial em atme S
trajetéria em metros. Em seguida, é empregada a regressdo nao linear de Lavenberg-Marquard
utilizando valores iniciais arbitrarios para os parametros. Ap6s uma analise dos desvios-
padrdes obtidos para validar os valores estipulados, os resultados dos coeficientes de absor¢édo
de presdo sé@o utilizados em uma nova regressao ndo linear para determinar os valores de
aj(T). Esses valores representam a contribui¢do de cada gas cinza no modelo WSGG, e os
desvios-padrdes sdo mais uma vez avaliados para validacdo dos valores utilizados.

O termo ay, referente as condicOes de conservagdo de energia é calculado pela equagéo
(2.5).

Uma vez que os coeficientes a;-4 tenham sido calculados, é possivel realizar o ajuste dos

coeficientes polinomiais bj realizando uma regressao linear para a seguinte equagéo:
— V'k
a; = k=0 bj,ka (4.8)

Novamente, os desvios-padrdes sdo verificados para os termos bo4, a fim de validar os

ajustes finais. Por fim, com todos os termos necessarios calculados, pode-se calcular os
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valores finais de emitancia antes e depois do ajuste bjx para o modelo WSGG através da
equacéo (4.7).

Para validacdo do modelo WSGG, é feita uma comparacgédo dos valores totais de emitancia
do método LBL com os valores encontrados pelo WSGG. Adicionalmente serd feita uma
comparacédo dos resultados obtidos para 0 SCO, com 0 CO, em 40 atm proposto por Coelho e
Franca, 2017.

Esse método é repetido para os valores de 75 atm, 90 atm, 105 atm, 125 atm e 150 atm,
considerando uma fracdo molar Y igual a 1, uma vez que se trata de uma substancia pura.
Além disso, utilizam-se valores de S de 0,1 a 0,001, divididos em 19 valores de comprimentos
de trajetdria. Esses valores proporcionam uma melhor visualizacdo da variacdo da emitancia

total e facilita a comparacao dos valores obtidos.

4.3 Apresentacdo do problema de fluxo de calor e termo fonte radiativo

Para realizar uma segunda verificagdo dos resultados obtidos, os coeficientes do modelo
WSGG serdo submetidos a um teste envolvendo um problema de fluxo de calor e termo fonte.
Este teste simula um sistema de armazenamento de energia térmica, no qual o calor esta sendo
transferido para fora por meio de paredes consideradas negras. O problema consiste em uma
placa unidimensional preenchida exclusivamente com CO,, com uma fragdo molar Y.=1.

A temperatura ao longo do meio participante é constante, sendo 356 K, a distancia entre
placas de um metro e 0 meio participante encontra-se confinado entre duas paredes
consideradas negras a 308 K. O fluxo de calor e termo fonte radiativo sdo calculados por meio
das equacoes (4.5) e (4.6).

Para verificar a qualidade dos resultados obtidos em relacdo a solugdo calculada pelo

LBL, os desvios serdo analisados para cada caso através das seguintes equagdes:

lag, —aR il
5q/r = ) T (49)
max |qp p,l
[SrRwsgg—SRbll
o5 = ——reag S0 (4.10)
max |Sg pil

onde J,,, € 0 desvio do fluxo de calor, 55 0 desvio do termo fonte, q"'zsgg € qr b1 SAO O
fluxo de calor obtidos pelo modelo WGSS e pelo LBL, € Sgysgg € Sk 0S temos fonte

obtidos pelo modelo WSGG e pelo LBL.
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5. RESULTADOS
5.1 Emitancia total

Neste subcapitulo, serdo analisados resultados referentes aos valores totais de emitancia
gerados a partir do método LBL. A Figura 5.1 mostra os resultados para 0 sCO; nas condigdes
de 75 atm, 90 atm, 105 atm, 125 atm e 150 atm, com temperaturas variando de 308 K a 356 K
e comprimento de trajetoria variando de 0.1m a 0.001m. Valores de comprimento de trajetdria
maiores do que 0.1m, dentro desse faixa de temperatura, tendem a se aproximar muito de um
para o valor de emitancia total, e por esse motivo, ndo serdo analisados nesse trabalho.

Resultados semelhantes foram observados por Coelho e Franga, 2017, para o CO, em
40 atm. Mostrando um comportamento crescente da emitancia em relacdo ao aumento da
pressdo e do comprimento de trajetéria S, com um comportamento inversamente proporcional
ao aumento da temperatura. No entanto, a medida que a pressdo aumenta, a variacdo de

temperatura exerce menor influéncia, devido ao aumento da densidade do sCOx.

1 - ‘ T s—oim A R ' T s=olm
_ .
T ————— §=00lm §=0.01m
w w
_ T T 5=000Im
8§ =0.001 m
p=75 atm p =90 atm
0.1 | . " . " 3 0.1 £ ) ! . ]
310 330 350 370 310 330 350 370
T(K) T (K)
T T T T T
1 | S=0.1m 1 1 | S=0.1m ]
T ———————— §=00lm 5=0.01m
w ! - © |  ————— 5=0001m
§=0.001 m
p =105 atm p =125 atm
0.1 b . L . L = 0.1 £ ! ! . ]
310 330 350 370 310 330 350 370
T (K) T (K)
1 | S=D.‘1m —
§=001m

—_—
§=0.001 m

p =150 atm

0.1 | L L . . 1
310 330 350 370
T(K)

Figura 5.1 - Valores de emitacia total para 75 atm, 90 atm, 105 atm, 125 atm e 150atm.
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Os gréficos anteriores exibem comportamentos similares aos observados por Coelho e
Franca, 2017, para o CO, em condicOes de 1 atm e 40 atm. Esses resultados demonstram um
comportamento crescente da emitancia em relacdo ao aumento da pressdo, para menores
comprimentos de S, com um comportamento inversamente proporcional ao aumento da
temperatura. No entanto, nota-se que a medida que a pressdao aumenta, a variacdo de
temperatura exerce uma influéncia cada vez menor, sugerindo que o efeito da presséo é
predominante nesse processo.

Os resultados de emitancia excepcionalmente altos, mesmo para valores baixos de S,
demonstram a propriedade de alta espessura Optica do sCO,, causada pelo aumento da
densidade da substancia em alta pressao e temperaturas relativamente baixas, que faz com que
se emita e absorva radiacdo de maneira mais eficiente, assim precisando de um comprimento
de trajetoria menor para atingir a emitancia maxima. Os resultados apresentados acima, além
de mostrar o comportamento da emitancia do sCO,, s@&o o0 ponto de partida para o
desenvolvimento das correlagbes do WSGG, servindo de validacdo para os resultados desse

método.

5.2 Coeficientes WSGG

Com os valores de emitancia calculados pelo método LBL, é possivel dar inicio a
obtencéo dos coeficientes WSGG. Esses dados sdo incialmente aplicados na equagéo (4.7)
para obtencéo dos coeficientes xp;, através da regressao nédo linear de Lavenberg-Marquard.
Posteriormente, é feita a regressdo linear aplicada a equacdo (4.8) para estimar os coeficientes
b;. Os resultados apresentados nas tabelas 5.1, 5.2, 5.3, 5.4 e 5.5 foram calculados pelo
software Statgraphics (STATGRAPHICS Centurion XVI, 2009).

Tabela 5.1 — Relagdo dos coeficientes WSGG para 75 atm.

J Kpj (atm.m)™ by (K™) by (K?) bys (K™) by (K™)

1 0,53195 2,204E-02 -2,041E-04 6,494E-07 -6,713E-10
2 1,421869 -2,828E-02 2,879E-04 -9,092E-07 9,241E-10
3 5,639863 1,432E-02 -1,137E-04 3,106E-07 -2,853E-10
4 37,751801 1,432E-03 -1,667E-06 -9,160E-09 1,592E-11

Tabela 5.2 — Relacgdo dos coeficientes WSGG para 90 atm.

] Kpj (atm.m)™ by (KY) by (K) bys (K?) by (K™)

1 0,575757 -5,349E-02 4,747E-04 -1,392E-06 1,376E-09
2 1,36053 3,288E-02 -2,675E-04 7,732E-07 -7,720E-10
3 5,055666 2,032E-02 -1,638E-04 4,536E-07 -4,234E-10
4 32,276689 1,269E-02 -1,010E-04 2,848E-07 -2,743E-10

Tabela 5.3 — Relacao dos coeficientes WSGG para 105 atm.
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J Kpj (atm.m)” b (K™ b2 (K?) bys (K™) ba (K™
1 0,618228 7,696E-02 -6,989E-04 2,116E-06 -2,115E-09
2 1,376378 -5,453E-02 5,143E-04 -1,553E-06 1,535E-09
3 4,873947 -8,194E-03 9,609E-05 -3,317E-07 3,642E-10
4 28,838615 -2,423E-03 3,611E-05 -1,276E-07 1,379E-10
Tabela 5.4 — Relacao dos coeficientes WSGG para 125 atm.
] Kpj (atm.m)™ by (KY) b2 (K?) bis (K®) b (K™)
1 0,631042 -5,854E-03 4,698E-05 -1,287E-07 1,349E-10
2 1,315123 -8,956E-04 2,209E-05 -5,192E-08 1,670E-11
3 4,337426 1,360E-02 -9,377E-05 2,257E-07 -1,848E-10
4 24,747956 5,296E-03 -3,075E-05 6,765E-08 -5,284E-11
Tabela 5.5 — Relacdo dos coeficientes WSGG para 150 atm.
J Kpj (atm.m)™ bys (K™ biz (K?) bys (K) bia (K
1 0,70412 7,760E-03 -7,590E-05 2,395E-07 -2,343E-10
2 1,470571 -6,417E-03 7,046E-05 -1,965E-07 1,652E-10
3 4,456784 9,282E-03 -5,551E-05 1,148E-07 -7,936E-11
4 22,095568 1,435E-03 6,395E-06 -4,797E-08 6,563E-11

Os coeficientes de absorcdo por pressdo exibem o comportamento semelhante ao

demonstrado por Coelho e Franca, 2018, com uma reducdo da parcela de contribuicdo do
quarto gas cinza a medida que a pressdo € aumentada. A partir desses coeficientes, é possivel
calcular os valores de emitancia para cada valor de pressdo. A Figura 5.2 ilustra a comparagéo
entre os valores de emitancia obtidos pela solugdo LBL e do modelo WSGG.

1L seeseseee e e e s_01im I seeeeserees e e s—01m
R e S
Tttt et e ettt et §5=00lm —+ §=0.01m
w W
e
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Tttt et v e e e 5= 0001 m "
=75 atm P =90 atm
0.1 b . . . = 01 B . 1 . ]
310 330 350 370 310 330 350 370
T (K) T(K)
T T T T T
1 + —rr—————++ S=0.1m - 1 -t et bt et e s e+t S=—0|m -1
R e N T TEAE e e s s e _00Im
R e e e Y .
@ . w 4+ §=0.00l m
Tttt e e e 0001 m
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Figura 5.2 - Comparacéo entre o modelo WSGG e a solucéo LBL.
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Os graficos ilustram a grande precisdo do modelo WSGG para o célculo do valor de
emitancia, demonstrando uma alta proximidade em relagéo aos resultados obtidos na solucgéo
linha-por-linha. Esses resultados corroboram com os estudos propostos por Coelho e Franga,
2017, que estabeleceram uma correlacdo direta entre o aumento da pressdo e a melhoria da
precisdo do modelo WSGG aplicado ao CO, para o valor total de emitancia. Adicionalmente,
apos o ajuste dos coeficientes bj, os resultados permaneceram consistentes, sem apresentar

diferencas relevantes.

5.3 Analise do problema de fluxo de calor e termo fonte

As Figuras 5.3 e 5.4 proporcionam uma comparacdo do problema apresentado na sec¢ao
3.4 para o0 sCO; nas diversas condi¢cdes de estudo. Ao analisar as imagens e os resultados
gerados para o fluxo de calor, percebe-se uma precisdo adequada do modelo WSGG para as
regibes intermediarias no meio participante. A medida que se aproxima das paredes, a
imprecisdo do modelo aumenta, confirmando o comportamento esperado do modelo em
regibes de descontinuidade de temperatura. No entanto, a precisdo ndo parece ndo parece
seguir um padrdo comportamental consistente com o aumento da pressdo, tornando dificil

estabelecer qualquer relagéo entre essas propriedades.
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Figura 5.3 — Comparagéo dos resultados do fluxo de calor.
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Figura 5.4 — Comparacdo dos resultados do termo fonte.

Ao analisar as imagens e os resultados gerados para o fluxo de calor, percebe-se uma
precisdo adequada do modelo WSGG para as regides intermediarias no meio participante. A
medida que se aproxima das paredes, a imprecisdo do modelo aumenta, confirmando o
comportamento esperado do modelo em regiGes de descontinuidade de temperatura. No
entanto, a precisdo ndo parece ndo parece seguir um padrdo comportamental consistente com
0 aumento da pressdo, tornando dificil estabelecer qualquer relagdo entre essas propriedades.

Em relacdo aos resultados do termo fonte, eles exibem uma preciséo ligeiramente maior
em comparagdo com os observados para o fluxo de calor, apresentando também maior
imprecisao nas regides com variagao abrupta de temperatura. Entretanto, para o termo fonte, o
modelo demonstra uma melhor qualidade de resultados & medida que se aumenta a pressao,
indicando uma relacdo favoravel entre o aumento da presséo e a precisdo do modelo WSGG.
Essa correlagdo também foi observada em estudos anteriores de Coelho e Franca, 2017, e
Coelho e Franca, 2018, analisando o CO, em valores de até 40 atm e em uma mistura de H,O
e CO, em alta pressdo. A tabela 5.5 mostra os desvios médios e maximos para o fluxo de

calor e termo fonte radiativo nos diferentes valores de presséao.
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Os valores nulos nas posi¢des intermediérias do fluxo de calor indicam que h& um
equilibro de energia na regido de simetria do problema em analise. J& os valores negativos e
positivos nas extremidades do meio participante indicam o sentido do fluxo de calor.

Em relacdo ao termo fonte, os valores negativos demonstram o comportamento do gas,
neste caso, predominantemente emissivo devido a maior temperatura no meio participante em
relagdo as paredes. Os valores intermediérios nulos indicam a temperatura que a temperatura

do meio participante é constante.

Tabela 5.5 — Valores de desvios médios e maximos para o termo fonte e fluxo de calor.

Pressdo total qr S,
(atm) Smic Smeato S Smeaio
75 11,49% 0,85% 13,14% 0,28%
90 11,25% 0,69% 10,68% 0,21%
105 12,19% 0,61% 9,13% 0,18%
125 15,72% 0,62% 8,63% 0,17%
150 17,96% 0,54% 7,29% 0,15%

A analise dos desvios contribui para validar numericamente a precisdo dos resultados
obtidos em grande parte da extensdo do meio participante, evidenciada pelo baixo desvio
médio. Os desvios maximos, por sua vez, destacam a dificuldade de alcancar valores
préximos da solucéo ideal nas regibes de transi¢do. Resultados semelhantes foram observados

em Cassol et al., 2014, em um problema de temperatura constante.

6. CONCLUSAO

Este estudo realizou uma andlise espectral das condicGes supercriticas do CO, e avaliou
a aplicabilidade do modelo WSGG para esse cendrio. O calculo da emitancia total permitiu
estabelecer uma relacdo direta entre 0 aumento da presséo e o aumento da emitancia, devido a
espessura optica do gas, indicando que o sCO, pode ser um fluido de trabalho extremamente
util para aplicagdes de alta presséo.

Os coeficientes do WSGG apresentam resultados promissores para o sCO,, gerando
resultados altamente precisos para os valores de emitancia total. Além disso, os resultados
revelam uma correlagéo positiva significativa entre a precisdo dos resultados e o aumento da

pressao.
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No que diz respeito ao fluxo de calor e ao termo fonte radiativo, 0 modelo produziu
resultados consistentes, com baixos desvios medios em grande parte do meio participante. No
entrando, o estudo identificou certa imprecisdo nas regides de transicdo para o problema de
temperatura uniforme, o que estd em concordancia com estudos anteriores.

De maneira geral, 0 modelo WSGG demonstra uma aplicabilidade favoravel para o
sCO,. No entanto, a continuidade desse estudo para questdes mais complexas envolvendo
cenarios ndo homogéneos, nao uniformes e diferentes perfis de temperatura pode aumentar a

aplicabilidade do modelo.
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