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RESUMO

Neste trabalho sdo obtidos os coeficientes do matkelSoma-Ponderada-dos-gases-cinza
(WSGG) a partir do banco de dados HITEMP 2010, gerdo o uso do modelo com os
dados mais precisos disponiveis atualmente. Nestbalho tambémse faz uma
comparacao dos valores de emitancia total obtidusrar do modelo WSGG com valores
benchmark obtidos nesse trabalho, mostrando uma exceleotecoodancia. Com 0s
coeficientes obtidos, problemas unidimensionaistdensferéncia de calor radiante sdo
resolvidos de modo a comparara solucdo obtida petmelo WSGG com a solucéo
obtida pela integracdo LBL (solucdoenchmark Nas comparaces, diferentes perfis de
temperatura, comprimentos de trajeto, gradienteem@eratura e concentragdes de espécies
sdo utilizadas. Em todos o0s casos é possivel aarifuma boa concordancia entre os
resultados WSGG e LBL. Para comparacfes com plertiémperatura parabdlico, verifica-se
erros locais abaixo de 8%. Para perfis de temparaassenoidais, € possivel observar erros

de até 18% para alguns casos, porém com erros smadioores que 1,6%.

Palavras-chave: radiacdo térmica; HITEMP 2010; SPoraderada-de-Gases-Cinza,
coeficientes WSGG.



ABSTRACT

In this work the coefficients for the Weighted SofmGray-Gases model (WSGG) are
determined from HITEMP 2010 database, allowing tise of the model with the most
accurate data available nowadays. This study aklema comparison of the total emittance
values obtained from the model with benchmark \@glwbtained in this work, showing an
excellent agreement. With the obtained coefficientse-dimensional radiant heat transfer
problems are solved in order to compare the salutitained by the WSGG model with the
solution obtained by the LBL integration (benchmadkution). In the comparisons, different
temperature profiles, path lengths, temperaturdignés and species concentrations are used.
In all cases it is possible to verify the good agnent of the WSGG and LBL results. For
comparisons with parabolic temperature profile, kbeal error is below 8%. For cosine
temperature profile, the local error is about 1&¥dome cases, but with average errors less
than 1,6%.

Keywords: thermal radiation, HITEMP 2010, Weightan-of-Gray-Gases model, WSGG

coefficients
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1  INTRODUCAO

O crescente consumo de energia associado a predoupenbiental, ameacado pela
poluicdo causada pela queima de combustiveis &ss®istra a importancia de se utilizar
corretamente as fontes de energia. Com 0 uso desro@mnputacionais para o célculo de uma
gueima mais eficiente, € possivel guiar a tecnal@gira equipamentos menos poluentes e
mais eficientes.

A producédo de energia esta fortemente dependergaaima de combustiveis fosseis,
conforme a Agéncia Internacional de Energia (IEAnternational Energy Agengy No
Brasil, a utilizacdo do petréleo ocupa uma pergsrtade 39,1%; gas, 8,7%; e carvao, 5,6%.
As perspectivas sdo que esses valores aumentefoyroena publicacdo na revisworld
Energy Technology OutlooR007. Muitos produtos gerados na queima de corvieist
fésseis sdo nocivos, tais como monoxido de carbgadrasil, a preocupacdo com a emissao
de poluentes ja esta evidente, a exemplo das ig@Essido governo para reducao destas em
veiculos automotores.

Torna-se assim, necessaria a criacdo de novasldg@® para concretizar essa
reducdo. Para tal, recursos computacionais saceenfertte empregados em estudos
envolvendo a queima de combustiveis, junto comwsofis comerciais, capazes de obter
resultados quando ha reacdes de combustdo, prablim@dodinamicos e transferéncia de
calor.

Esses softwares comerciais sofrem atualizagbedardas na medida em que novos
estudos sao publicados. Essas atualizacdes podagir &anto métodos de calculos quanto
coeficientes e modelos utilizados, quando necesdadar em um determinado problema
especifico ou mesmo quando eles se tornam obsoletos

Dos fendbmenos de troca térmica, a radiacdo ocupertemte papel quando se trata de
gueima de combustiveis. Este processo envolve teltageraturas, e, conforme postulado de
Planck, a energia emitida por um corpo relacionastemperatura absoluta na quarta
poténcia. Isso envolve tanto superficies solidamtpuos gases da propria combustéo.

Devido ao enorme esforgco computacional envolvidocaftulo da troca térmica
radiante em gases, modelos sao utilizados de madstituir a solucdo LBL. A solucdo
LBL é empregada somente em solucbeschmarkpara validacdo desses modelos. Dessa
forma torna-se viavel a solugdo da equacgdo radiameproblemas envolvendo radiacdo

térmica.
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O modelo da soma-ponderada-de-gases-cwesglited-sum-of-gray-gasesWSGG
em inglés) foi proposta por Hottel e Sarofin, 1963se modelo pode ser usado em softwares
comerciais, tal como Fluent [Ansys Fluent 12.Getting Started Guide2009] e Ansys CFX
[Ansys CFXTutorials, releasel2.0, 2009]. Os coeficientes utilizados nesse hooftgam
obtidos por Smith et al., 1982, para £6,0 e mistura de ambos, que sao 0s principais gases
envolvidos na troca térmica na combustao de hidboceetos. Apesar de ultrapassados, esses
coeficientes sdo ainda utilizados em softwares cooais, 0 que pode trazer erros
consideraveis. Galarca et al., 2008, obtiveramsesssmos coeficientes utilizando banco de
dados atualizados, trazendo maior confiabilidaderasultados obtidos por meio desses.

Atualmente estéo disponiveis banco de dados, ¢ai® HITRAN, HITEMP e CDSD
que fornecem parametros relativos as moléculagipamntes na troca térmica radiante. Esses
bancos de dados sdo atualizados frequentementép spre para o HITEMP, a ultima
atualizacdo ocorreu em 2010, trazendo consigo uordiabilidade maior dos dados
fornecidos.

1.1 Revisao Bibliogréafica

O modelo WSGG foi proposto por Hotel e Sarofin, .96 WSGG considera que
todo o espectro pode ser representado atravésudagpbandas com coeficiente de absorcao
uniforme. Cada banda corresponde um gas cinzah&mél., 1982, obtiveram as funcdes de
ponderacado e os coeficiente de absorcéo para asservapor de agua e dioxido de carbono
para temperaturas de 600 K a 2400 K e pressoemigapelo trajeto de 0,001 atm-m a 10
atm-m. Os dados para obtencdo dos coeficientes) fobdidos a partir do modelo de banda
larga exponencial.

Existem varios bancos de dados espectrais tais :cBifTd(RAN (High Resolution
Transmission Molecular Absorption DatabasélITEMP (High Temperature Molecular
Spectroscopic DatabageCDSD-1000 Carbon Dioxide Spectroscopic Databank at 1000 K
e CDSD-4000 Carbon Dioxide Spectroscopic Databankat 4000. Kles trazem o
comportamento espectral de varios parametros askxxia diversas moléculas. Com ele é
possivel obter a absor¢cdo de cada linha espeR#iman et al., 1998 apresentam a verséo
1996 do banco de dados HITRAN. Rothman et al., 28pfesentam a versao 2004 do banco
de dados HITAN. Rothman et al., 2010, apresentawerado 2010 do banco de dados
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HITEMP. Tashkuna et al.,, 2003, apresentam o bamcaatios CDSD-1000 e Tashkun e
Perevalov, 2011, apresentam o banco de dados CDEQ-4

Para calculo do espectro de absorcdo, Denison ebWEEO3a, mostram uma
formulacdo para sua construcdo detalhada. Nedsdhoaele usa o banco de dados HITRAN
para HO na versédo de 1991, que segundo o préprio aytm@senta uma deficiéncia pelo fato
do banco de dados ser medido a uma temperatur6d.2sso traz, como consequéncia, a
auséncia dasot-linesquando se consideram temperaturas mais elevadas.

Rothman et al., 2010, apresentam o banco de dalldsMH#P 2010. Esse banco é a
versao mais recente, sendo obtido na temperatud®@e K, mais adequada, portanto, em
calculos envolvendo combustdo. Comparado com versdgeriores do HITEMP e do
HITRAN, ele traz ainda um maior detalhamento do portamento espectral. Entre outras
moléculas, apresenta dados para vapor de aguaidalae carbono. Apesar de obtido a uma
temperatura de 1000 K, o banco de dados é compdadma temperatura de referéncia de
296 K para padronizacdo com outros bancos de ddmsm calculos em temperaturas
diferentes de 296 K, torna-se necessaria sua csiwver temperatura de utilizacdo desejada.
Para conversdo, Gamache et al.,1990, criam umaar@m linguagem de programacao
Fortran.

Modest, 1991, mostrou que o modelo WSGG pode setousm qualquer método de
solugéo da equagéao da transferéncia radi&adiantive Transfer EquationRTE em inglés),
além do método das zonas ja entdo proposta porl Hot8arofin, 1967.Denison e
Webb,1993b, usam o modelo WSGG acoplado na equactiansferéncia radiante.

Para solugédo da RTE, Mossi, 2011, utiliza o méttaordenadas discretas, podendo
assim obter a solucdmenchmark Essa solucdo € utilizada para comparagdo contugaso
WSGG para verificagdo do método e de seus coefgsen

Yin et al., 2010, traz coeficientes para WSGG phvarsas propor¢cdes de pressdes
parciais degu20/pcoz (4, 2, 1, 0,75, 0,5 e 0,25). A emitancia totabéda a partir de modelos
de banda larga exponencial, o que nao leva em eogtande variagdo da absorgéo espectral
em relacdo ao numero de onda.

Galarca et al., 2008, mostram coeficientes parpqugdes de mistundyzo/pcozde 1 e
2, que representam os produtos da queima de gaslnaleo combustivel, respectivamente.
Os coeficientes para WSGG foram obtidos atravéwvaloses de emitancia total, calculados a
partir do banco de dados HITEMP e HITRAN, na verg2868, com o método de Monte

Carlo. Os coeficientes foram utilizados para céls@m uma faixa de temperatura de 400 K a
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2400 K, e uma faixa de produto da distancia petsg@oplL, de 0,001 atm-m a 10 atm-m.
Traz também o método para obter os coeficientes W GG, empregando o algoritmo de
Levenberg-Marquardt [Levenberg, 1944] e [Marquald®63], que serd o mesmo utilizado

nesse trabalho.

1.2  Objetivos

Com a disponibilidade de banco de dados atualizadweo o HITEMP 2010, e a
necessidade de atualizagcdo dos coeficientes dtilizano modelo da Soma-Ponderada-de-
Gases-Cinzas, propde-se a geragao de novos cosdgipara mistura de G@ HO. Os
coeficientes séo obtidos a partir de valores dedertia total, calculados a partir do HITEMP
2010. A partir desses dados, sao geradas corrslpgia utilizacdo no modelo WSGG, que
podem ser usadas paade 0,001 atm-m a 10 atm-m e faixa de temperaeud®@ K a 2500
K.

1.3 Organizacéo do Trabalho

O Capitulo 2 apresenta os fundamentos basicosoca térmica por radiacdo em
meios participantes. O Capitulo 3 traz uma breweernifgio a respeito do banco de dados
espectrais, HITEMP 2010, e os mecanismos fisicesledos no comportamento espectral
da radiacdo térmica, além de equacbes que forneatres de emitancia total a partir do
banco de dados espectrais. Uma breve descricdardegdo do comportamento espectral do
coeficiente de absor¢cdo em relacdo a temperatumapeessdo também é feita, além da
variacdo da emitancia total em relacdo a essesfakmses. O Capitulo 4 tem uma breve
descricdo dos métodos de calculo da RTE, sendmeatestodo LBL e WSGG. O Capitulo 5
mostra a metodologia utilizada para a obtencaoedpgctros de absorcdo, dos valores de
emitancia total e do método utilizado para obterdi@ocoeficientes para WSGG. O Capitulo
6 traz os resultados, mostrando os coeficientagdaxbe também uma comparacao entre 0s
valores de emitancia total com os valores de ewidéobtidos através dos coeficientes para
WSGG, além de comparacgfes de solucdes obtidas amétardo LBL e o método WSGG.
Por fim, no Capitulo 7, sdo apresentadas as cdiedudos resultados apresentados e a

proposta de continuidade para o presente trabalho.



2 FUNDAMENTOS DA RADIACAO EM MEIOS PARTICIPANTES

7

O mecanismo da radiacdo térmica € compreendido aortransporte de energia
térmica através de ondas eletromagnéticas emjiglasm meio solido, liquido ou gasoso. A
temperatura e a radiacdo térmica emitida impactargrau de energia interna do meio. O
dimensionamento de sistemas térmicos como camarasnmlbustdo e geradores de vapor sdo
algumas entre as vérias aplicagbes da andlisentadi@ engenharia, devido a presenca de
gases provenientes da queima combustivel em taimpas elevadas. Meios participantes
absorvem, emitem e espalham energia radiante. Hasnmgluem: gases como o monoxido e
o dioxido de carbono, o metano e o vapor de aguar ® os gases monoatdémicos sao
transparentes a radiagcdo térmica. O esforco nalagmie espectral de gases participantes é
justificado pela grande variacdo das propriedaddgamtes para esses meios. A Figura 2.1
mostra as propriedades radiantes do tungsténiafiddese que ha uma variacdo suave da
emissividade em relagcdo ao comprimento de ond&idiaa 2.2, para um meio participante,
h& variacdes mais bruscas das propriedades raslianterelacdo ao nimero de onda. Isso
acontece porgue ha varios tipos de transicoesatgiargue ocorrem nos gases, compostos de

moléculas, atomos, ions e elétrons livres, cadboquia diferentes niveis de energia.

2]
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Figura 2.1 — Variagao da emissividade espectralidgsténio [adaptado de
Siegel e Howell, 2002].

Em problemas de engenharia, a analise da radiagdica geralmente envolve gases
gue participam com transi¢cdes nos estados de ¥@brag rotacdo, e que desse modo, tém
coeficientes de absor¢céo que variam bruscamenteoaoomprimento de onda. Neste caso, 0

foton é absorvido ou emitido por um atomo ou mde@inao se verifica recombinacdo de
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ions e elétrons, mas salto quantico de energiardestado de vibragéo, rotacédo ou eletrénico
para outro, de forma que esses saltos de absorg&ocpm variacoes descontinuas de
energia. Os coeficientes de absorcao e emissa@stEm, funcdes que variam abruptamente
com o comprimento de onda [Siegel e Howell, 2002].
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Figura 2.2 — Variacao da emitancia espectral dengio participante - dioxido de carbono
[adaptado de Siegel e Howell, 2002].

2.1  Corpo Negro

O corpo negro, uma idealizacdo, absorve toda ageneamdiante incidente,
independente da direcdo e do comprimento de onam@laApara uma dada temperatura, a
energia radiante emitida pelo corpo negro é maxiara cada comprimento de onda e direcao
[Siegel e Howell, 2002].

Considere um corpo negro, em uma dada temper&iugavolvido por um detector
hemisférico que capta radiacdo térmica com numermrtay dentro de uma faixaly
(Figura 2.3).

_~— Detectorde radiagido

n %i 7 (um)

—— Corpo negro

Figura 2.3 — Corpo negro envolvido por um deteb#misférico [Brittes, 2011].



O poder emissivo espectral hemisférico de corpaaeg(y,T), (W/mauum), cuja
dependéncia em relacdo ao comprimento de ondaaépeéal distribuicdo espectral de Planck,
€ a energia emitida por uma superficie negra, pifade de tempo, por unidade de area e por
unidade de intervalo de comprimento de otilaem torno de.

Da integragao da distribuigéo espectral de Plamdstrada na Equagéo 2.1, em todos
0s comprimentos de onda, resulta a relacdo cordecicho lei de Stefan-Boltzmann, dada

pela Equacéo 2.2.

2Cn’

b= a4
gl —q

(2.1)

ondeT (K) é a temperatura, (cm*) é o nimero de onda@ e C, séo constantes que valem,
respectivamente: 0,59552137Mpni/(m?sr) e 1,4387752xfqumK.

e =aT’ (2.2)

onde g, (W/m2?) é o poder emissivo total do corpo negre = 5,6704x18 W/(m’K*) é a

constante de Stefan-Boltzmann [Siegel e Howell2200
2.2 Intensidade da Radiacdo Térmica

Considera-se a Figura 2.4, na qual o elemento eked# esta contido em um meio
participante, a intensidade de radiaga@ definida como a energia radiante emitida poa um
area infinitesimatlA, por unidade de tempo, por unidade de angulosdlid area projetada

na dire¢do normalig e em um intervalo do espectlp, conforme a Equagéo 2.3.

, =9
7 dAcosBdwdn

(2.3)

ondei, é dado em W/(mam-sr).



Figura 2.4 — Geometria para definicdo da intengdiradiagdo em meio participante.

Uma importante consequéncia desta definicho é queatemsidade mantém-se
constante quando ndo ha atenuacdo ou emissdo mo Rwia um meio participante, a
intensidade de radiag&o varia conforme o trajeto.

Tem-se ainda que a intensidade de radiacdo do oego relaciona-se com o poder
emissivo do corpo negro, da seguinte forma:

=71E,

(2.4)

nb

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

2.3  Atenuacao da Intensidade Devido a Absorcao do Melgarticipante

A intensidade de radiagédo especiratjue incide perpendicularmente a um volume
infinitesimal, com comprimentdS absorve e espalha radiacdo, conforme a FigurdPara
guantificar a quantidade infinitesimal de radiagBeorvida e espalhada pelo elematfoum

coeficiente de proporcionalida#g € introduzido.



Cﬁr] = iq(S'f‘alS) - i;](S)
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Figura 2.5 — Absorcéo da radiacdo por um elemefituitesimal de meio participante.
Dessa forma, a radiacdo reduz-se ao longo do cansorforme a Equagéo 2.5:

di, =-K,(9jdS (2.5)

O coeficienteK, e definido como coeficiente de extin¢do. Ele &finda temperatura,
pressdo, concentracdo do meio e do niumero de andadihcdo incidente. Logo, para um
meio nao uniforme, ele torna-se funcao da posieama determinar a quantidade de radiacao
gue chega a um determinado ponto, integra-se acBqua5 ao longo do caminho percorrido

Sconforme a Equacéao 2.6.

i (S) di S
—1 = —j K,(S)dS (2.6)
0

i, © 7

A intensidade,(S) € dada conforme a Equagéo 2.7:
S
i,(S) =i, (0 exp{— | K”(S)ds} (2.7)
0

na qual,(0) € a intensidade de radia¢éo na origem do caminh

Verifica-se como consequéncia da proporcionaliddaga pela Equacdo 2.7, que a
radiacdo ao longo de um caminho € atenuada expaireeate conforme Lei de Bourger
[Siegel e Howell, 2002].
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O coeficiente de extingao dado pela soma da aliserdd espalhamento do meio. Ela

€ escrita da seguinte forma:

K,n.T,P)=3 0, T,P+0,07,T, P (2.8)

na quala, € o coeficiente de absorgée,e coeficiente de espalhamento. O primeiro mostra a
capacidade do meio em absorver a radiacéo. Elandeas propriedades termodinamicas do
fluido e do comprimento de onda da radiacdo incaleobre ele. O segundo quantifica o
espalhamento da radiacéo para fora do cam$assim como o coeficiente de absorc¢ao,
ele também depende das propriedades termodinamichs niumero de onda da radiacdo
incidente.

Para determinacdo dos coeficientes do método W3@& ¢ considerado atenuacao
devido ao espalhamento, pois tanto gDHjuanto o C@® nao espalham energia de forma
significativa. Com issd, = a,. A Equacéo 2.5 € entéo representada da seguima:fo

di, =-a (9} dS (2.9)

Considera-se ainda um meio com pressdo, temperatw@ncentragdo uniformes.
Assim o coeficiente de absorc@p torna-se independente da posi¢@oDessa forma, a

intensidade de radiacdo pode ser escrita por:

i,(S)=1i,(0)expta, S) (2.10)

na quala,S € a espessura otica. Ela & a capacidade do membsonver a radiagdo. Essa
capacidade é dada tanto pelas propriedades doquaito pela distanci& Assim, quanto
maior a espessura 6tica, maior sera atenuacaaidgaa.

O coeficiente de absorcdo tem forte dependénciaadsa especifica do meio. Quanto
maior a massa especifica, maior a atenuacao decéaddevido a absorcéo. O coeficiente de

absorcéo pode ser reescrita da seguinte formadiSdgowell, 2002] e [Modest, 1993]:

K = (2.11)
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ondep é a massa especifica das espécies participamrtgséeo coeficiente de absorgéo por
unidade de massa especifica . Essa forma de refaessse coeficiente é mais conveniente,
pois a partir de um mesmg, pode-se calcular o coeficiente de absorcdo pasaedites
massas especificas. Poréem deve-se tomar cuidagpr@senta-lo dessa forma, pois apesar de
aparentemente tornar-se independente da massdfiespessa ainda influencia na largura de
cada banda no espectro, sendo esse assunto vistadiznte nesse trabalho.

Como apresentado por Smith et al., 1982 e por Mpdé&¥3, o coeficiente de
absorcéo é escrito em funcdo da pressdo parciabgf@@cies participantes. Dessa forma,

seguindo a mesma linha de raciocinio, escreve-seglénte forma:

Kyp = el (2.12)
' p

na qualp € a presséo parcial do meio participante,gé o coeficiente de absorgéo por
unidade de pressédo. As limitagoes do uso dessgicetpntinuam as mesmas pajg Para
abreviacdo da escrita, adota#se= x,, sendo apenas esse o coeficiente utilizado nesse

trabalho.
2.4  Aumento da Intensidade Devido a Emissdo do Meio Piacipante

Na medida em que a intensidade de radiagfassa através de um meio participante,
em uma determinada direcdo, a energia € absorvalantensidade é atenuada. Porém ao
mesmo tempo em que ocorre a atenuacao, tem-seeggaeaumentada devido a emisséo do
meio.

A energia total quantificada ao longo de um camirfialepende do préprio
comprimento desse caminho e da energia contida &io. besde que 0 meio esteja em
equilibrio termodindmico, tem-se que a intensiddel@adiacdo emitida é dada pelo produto
da energia emitida por um corpo negro multiplicgebo coeficiente de absor¢éo e pelo
trajeto percorrido. Assim, obtém-se o diferencialintensidade emitida ao longo d8 da

seguinte forma:

di,. =a,(9] ,(7) dS (2.13)
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na qual o coeficiente de proporcionalidaae daqui em diante chamado de coeficiente de
absorcdo, € o mesmo, tanto para emissao e absdesite que 0 meio esteja em equilibro
termodinamico.

Da mesma forma em que foi obtida a intensidadediea¢do em funcédo do camingo
para a atenuacdo, obtém-se similarmente para ondwirda radiacdo devido a emissédo, da

seguinte forma:

,(S)=1,,(7[1-exp(-a,S)] (2.14)

Com isso pode-se obter a equacdo completa da iokelesespectral de radiagédo ao
longo de um caminhd, considerando os efeitos da atenuacdo e da emdssameio

participante. Ela € dada por:

i,(7,5)=1,(7.0)expta,S)t |, )= expt g S) (2.15)

na qual exp@,S € a parcela de energia transmitida,f¢0), ou transmitancia espectra),
Desta forma, (1-expd,S) é a parcela que é absorvida ig,0), ou seja, a absortancia

espectrab,. Assim, a Equacgéo 2.15 também pode ser escrigagidnte forma:

,(7,5)=1,7.0),7.9)+ j,, @), @7.9) (2.16)
2.5 A Equacao do Transporte Radiante

Considerando-se um meio que emite e absorve entegisse que diferencial do total
de intensidade de energia radiamig;.w, que percorre o diferencial de camind& sera a
soma da parcela absorvida com a parcela emitidaimAssomando-se a Equacdo 2.9 e
Equacéo 2.13, tem-se que:

di, o =diy o +di; =8,(5 ] ,(7)dS- g( $,i A (2.17)

Ou ainda, conforme apresentado por Modest, 19@8uacao do transporte radiante

pode ser representada da seguinte forma simplicad



13

di

n total

L =a,(i,, ~i,) (2.18)

2.6 A Emitancia Total

A emitancia totale € o quanto um meio participante € capaz de ermitargia,
comparada com a energia emitida por um corpo négemitancia espectral, € a mesma
comparacao, porém € para cada numero de onda qubem seu espectro, tendo assim uma
dependéncia no espectro na radiagcdo emitida. Aipaoiét total € a integracdo em todo o
espectro da intensidade de radiacdo emitida pomeio participante comparada ao poder

emissivo total de um corpo negro [Siegel e Hov8l)2]. E obtida pela Equacéo 2.19:

[i,00me, @, S)dn
£(S)=m?

(2.19)

0

[i5(mydn

Utilizando a Lei de Kirchhoffg, = a,, e substituindo a absortancia espectral por

(1-expta, 9), e aindas, = p.x,, obtém-se a seguinte equacéo para a emitancia tota

[i,5(N~expex, pS)ldy

£(S) = 2 (2.20)

oT?

na qualpSeé o produto da pressao parcial pelo caminho, dadatmm.
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3 O BANCO DE DADOS ESPECTRAL

O banco de dados HITEMP, junto com o banco de deldibBRAN, apresenta varios
parametros relativos a moléculas, em funcdo do rmime onda. A partir deles é possivel
gerar 0s espectros de absor¢cdo de um meio panteipa

O programa para obtencdo do banco de dados fealmiente financiado pela Forca
Aérea dos EUA, e culminou com a primeira edicdolipap chamado deAtmospheric
Absorption Line Parameters CompilatiehAFCRL. A primeira edicdo foi lancada em fita
magnética, e foi disponibilizada gratuitamente.

O banco de dados HITRAN foi obtido através de niEicna temperatura ambiente
(296 K), de forma que para a obtencédo dos dad@stparperaturas mais elevadas os dados
sdo interpolados matematicamente. J& o banco as ¢#HI#EMP, apresenta dados obtidos na
temperatura de 1000 K, sendo o uso deste mais regmoppara célculos que envolvam
combustédo, pois a temperatura envolvida nesseggsos pode passar seguramente de 2000
K [Galarc¢a, 2010].

O HITEMP e o HITRAN s&o constantemente atualizadesforma a aumentar a sua
confiabilidade [Rothman et al., 2010]. A versdoeaot ao HITEMP 2010 foi lancada em
2008. Nessa versdo, os parametros eram obtidosapareléculas de @, CGQ, e CO. Ja o
HITEMP 2010 apresenta parametros para as molédal&O, CO,, CO, NO e OH e inclui
uma quantidade maior de linhas se comparado coensdw anterior. Para a molécula ¢g®©H
o numero de linhas do banco de dados é de maid4lenilhdes, referente a 6 isétopos da
molécula e cobrindo uma faixa de espectro de 0,@061 a 30000 cril. Para o C@ o
namero de linhas é de mais de 11 milhdes, refegeiitesotopos e uma faixa espectral de 5 a
12785 crit- Se comparado com a versdo anterior, HITEMP 2008uroero de linhas do
banco de dados para,® e CQ sdo um pouco mais de 1,2 milhdo e 1 milhdo,
respectivamente.

O banco de dados esta em formato ASCII, com extetisarquivo digital “.par”. O
tamanho dos arquivos é de 17,2 Gigabytes patadde 1,68 Gigabytes para £®endo que
na versao anterior, esses valores eram, respeemtaml24 Megabytes e 100 Megabytes.
Esse aumento no tamanho dos arquivos traz por go@seia um aumento do tempo de
processamento computacional para a geracao depeutesde absorcéo, podendo ser de 14
vezes maior, se comparado ao tempo necessarantlh o banco de dados HITEMP 2008.
Na Tabela 3.1 verifica-se o significado de cadamatro contido no banco de dados.
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Tabela 3.1- Nomenclatura utilizada no banco de sliasdi6EMP [Mossi, 2011].

Parametrq Descricao

Mol Numero da molécula.

Iso Numero do isétopo.

Ui NUmero de onda no vacuo, emtm

S Intensidade, enem™ /(molec< cnf .

A Coeficiente de Einstein;'s

Y, Alargamento da meia largura pelo ar, ¢aim .
Vi Alargamento da meia largura, ¢fatm.

E” Energia do estado mais baixo, tm

n Coeficiente de dependéncia da temperatura.

o) Deslocamento da linha por presséo do ar/atm.

v indice quantico global do estado superior.

V' indice quantico global do estado inferior.

Q' NUmeros quanticos do estado superior.

Q" NUmeros quanticos do estado inferior.

ierr indices de precisdo para frequéncia, inteasidgaalargamento pelo ar.
iref indices para tabelas de referéncia correspurde frequéncia,

intensidade e meia largura.

* Marcacéo para as linhas calculadas com um afgorde acoplamento.
g Peso estatistico do estado superior.

9" Peso estatistico do estado inferior.

3.1 Mecanismos Fisicos Envolvidos na Emissédo e Absorcda Radiacao

Quando comparado aos solidos opacos, o comportamesgectral dos gases é

consideravelmente mais complexo. A variacdo dagprgdades dos soélidos opacos em

relacdo ao numero de onda é relativamente suave.ghiges, porém, h4 grandes variacfes

conforme o numero de onda, como pode ser vistoguad3.1.
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Um gas participante é composto por moléculas, aoroms ou elétrons livres, que
podem assumir diferentes niveis de energia. Em nnoiécula, seus atomos formam um
sistema dindmico com modos de vibracdo e rotacaaieais especificos de energia, vistos
na Figura 3.2.

Torna-se conveniente utilizar o féton como formaesplicar a absorcdo e a emissao
de energia. O féton € a unidade basica de enexdiante. A emissao de energia € a liberacéo
de fotons, de forma que na absorcdo de radiacdae, daptura de fétons pela molécula ou
atomo. Na emissdo tem-se a energia da moléculandiids; na absorcdo, a energia é

aumentada. Esse aumento ou diminuicdo envolvesniN&iretos de energia.
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Figura 3.1 — Espectro do coeficiente de absorcée @& para T = 1000 K @coz = 1latm.
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Graus de liberdade rotacional
o> E!;

Graus de liberdade vibracional
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Figura 3.2 — Graus de liberdade rotacional e vibred para moléculas (a) diatbmica (b)
triatdbmico linear e (c) triatbmico n&o linear [Matd 993].

A magnitude com que ocorre a transicao de enesfigarelacionada a frequéncia com
gue ocorre a emissao ou a absor¢cdo. A energia ditom € dada pohv, na qualh é a
constante de Planckiweé a frequéncia da energia do féton. Como a muddeagastado de

energia de um atomo ou molécula envolve niveigeliss, tem-se que a energia € dada por:

E -E. =hv. (3.1)

na qualE; e Ej sédo os niveis de energia que o atomo ou moléadanp assumir e; € a
frequéncia em que ocorre a transicdo do nivel degen dei paraj. Para as condicdes
normalmente encontradas em problemas de radiag@c#éem engenharia, esses niveis de
energia séo fixos entre as transi¢cdes. Dessa fapesmas frequéncias especificas de radiacéo
estardo associadas ao aumento ou reducéo da edargialécula ou atomo, o que significa
dizer que havera emissao ou absorcéao da radiag@i@asmpm determinados numeros de onda.
Como consequéncia, tem-se um espectro de absoecéalidcdo com centenas de milhares
de picos. Esses picos, que deveriam teoricamentegeesentadas por linhas de espessura
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infinitesimal, possuem uma espessura finita ocasianpelo alargamento da banda. Esse
assunto sera abordado mais adiante.

Os niveis de energia quanticos sado dados pela mpaddan estado da molécula ou
atomo. Esses estados podem ser rotacional, vimaaceletronico.

Os estados de rotacdo e vibragdo estdo sempreadospk eles sdo os mais
importantes para calculos de troca térmica nasdemtyras encontradas em problemas tipicos
de engenharia, pois se situam no infravermelh@a Pada modo de vibracdo, existem varios
modos de rotagdo. A Figura 3.3 mostra o diagramaneegia potencial para uma molécula
diatdbmica, indicando os diferentes niveis de eaeggie a molécula pode assumir. Transi¢cdes
entre niveis de rotacdo no mesmo estado de vibeapamvem pouca energia, o que significa
gue baixas frequéncias de radiacdo sao envolvalasgeasionar a mudanca de estado, sendo
importantes nas faixas abaixo do infravermelhoaReansi¢cdes de niveis de rotagdo em
diferentes niveis de vibracdo abrange uma quan@@rmde energia, 0 que envolve
frequéncias maiores de radiacdo. Essas frequésstids situadas proximas ao infravermelho.
Para transicdo vibracional-rotacional de um deteswhd nivel eletrbnico para outro nivel
eletrénico, quantidades maiores de energia estédolatas, e consequentemente maiores
frequéncias de radiacdo, envolvendo regides visidei espectro e ultravioleta [Siegel e
Howell, 2002].

£
1 Estado
excitado
Estado Estado Estado
eletronico vibracional rotacional
w Vo
F ~00o01ev
{ ~01ev §
Estado padrao

Figura 3.3 — Niveis de energia para uma molécutstrando os estados eletronicos,

vibracional e rotacional [adaptado de Lindecrad@4,0].
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3.2  Alargamento Espectral

Verificando-se a equagadh - E = hy;, apenas frequéncias especificas estariam
associadas & emissdo ou absor¢do de radiacadspeaire deveria ser representado por linhas
verticais nos pontos onde ocorreria a emissédo ergls Essas linhas, chamadas de linhas
absorcdo, deveriam emitir e absorver uma pequeaatigade de energia. Outros efeitos,
porém, causam um alargamento dessa linha, podesda dorma emitir e absorver energia
em regides em torno da frequéncia de transigadlguns desses mecanismos de alargamento
séo o natural, Doppler, por colisdo e Stark.

Para uma determinada linha de absorcédo, o mecarmsnatargamento estabelece a
forma da linha conforme pode ser mostrado na Figura Bma caracteristica importante é a
meia largurgy. Ela define a metade da largura da banda na md®dea altura. Ela serve

para melhor descrever a forma da linha e € calaudadforme o mecanismo de alargamento.

(n-ny
Figura 3.4 — Formas de linha para diversos tipcaalgamento [Modest, 1993].
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A intensidade da linh&;, obtida pelo banco de dados HITEMP 2010, é dada pe
integral da segdo transversal de absor¢dg, em relacdo ao numero de onda, sendo

calculada pela seguinte equacéo:
S = _[Cq,ij (mdn = J.Cn,ij (I7)d(/7 -1, ) (3.2)
0 .

As magnitudes d&; e deC, () dependem do numero de moléculas que estéo em
transicdo do nivel de energiapara o nivel de energija e da massa especifica do gas.
Fazendo-se a raz@) j(n)/S;, tende-se a cancelar o efeito da massa espegc#ioaagnitude
deC, j(7). Dessa forma é possivel observar o efeito daaressecifica na mudanca da forma
da linha, na qual ser& visto nos fendbmenos respeisspelo alargamento da linha [Siegel e
Howell, 2002].

Alargamento Natural
O célculo do alargamento natural é dado pela Equa¢a

Cll __ yv/m (3.3)
S i+ 1} )?

na qualy, € a meia largura para o alargamento nat®aé a intensidade de linhaseé o
namero de onda.

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

pegueno se comparado aos outros mecanismos damatartp.

Alargamento Doppler

O célculo do alargamento Doppler é dado pela segenuacao:

C/],ij (ﬂ)_i In_2 (. 2|n_2
Tj_ Vo \/:GXF{ (’7 ’7ij) v } (3.4)



21

na qualp € a meia largura para o alargamento Doppler. &lasgamento ganha importancia
em altas temperaturas [Siegel e Howell, 2002].

Alargamento Stark
Esse tipo de alargamento acontece na presencatde éampos elétricos, na qual as
moléculas de gases sao fortemente perturbadas.

Alargamento por Coliséo
O alargamento por colisdo tem sua expressao baseagelo perfil de Lorentz. Seu

calculo é dado pela seguinte equacéo:

CoaD - ylm
S1J' yc2 + (’7 _,7ij )2

(3.5)

na qualyc é a meia largura para o alargamento por coliséma Expressdo aproximada para

yc € dada por:

_ 1 4/nD%p

2/ (MKT)2 59

Ye

na qualD é o diametro dos &tomos ou moléculg@séea pressao do gas.
Conforme Siegel e Howell, 200@0s alargamentos apresentados, 0 mais importante é
o alargamento por colisdo, pois ele tem grandeénttia na regiéo infravermelha, importante

em fendbmenos de transferéncia de calor.
3.3 Geracgao dos Espectros de Secao Transversal de Abgiw Espectral

Para um determinado nimero de onda, gera-se otespc secdo transversal de
absorgdo somando-se3p;i(r7) de todas as transicog§simportantes em torno dg, (). Para
0 banco de dados HITEMP 2010, as transicOes impedaestdo a uma faixa anterior e
posterior de linhas em torno ge Para saber a faixa necessaria para convergé&lesia;se
fazer um estudo de independéncia em relacéo amkenua faixa usada.

Dessa forma, calcula-se o coeficiente de absorgl@ospguinte equacéo:
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RS Vi
S y+n-n)

(3.7)

na qualC, é a secdo transversal de absoréhe, a intensidade da linha para cada linha do
banco de dados em um determinado niumero de gnd&C é a faixa de dados em tornosde
que é lida no banco de dados para calculG,dey; € a meia largura para cada transi¢éo, que

é calculada da seguinte forma:

Tref "
yi = T psyself,i + (1_ ps)yar,i (38)

na qualyseri € a meia largura devido ao alargamento da propoigécula em questag,,; € o
alargamento devido ao gis € a pressao parcial do meio participant& o coeficiente de
dependéncia da temperatural,g& € a temperatura de referéncia em que esta comapilad
banco de dados. Os dad@ss yar S@o fornecidos pelo banco de dados. O valor dss@oe
parcial da substancia deve ser menor ou igualten lcem pressao total de 1 atm.

Assim, é possivel gerar um espectro para os vattre®cao transversal de absorcao,
variando-se; para as regides de interesse, normalmente enteesale 1x10 cm* a 1x10
cm’, regidio importante para a radiacéo térmica.

O espectro da secao transversal de absorcdo deseaiar uma resolucdo de dezenas
de milhares de pontos no eixo das abscissas paraegpossam representar os diversos picos
de absor¢cdo mais importantes de determinada sciztdPara determinar o numero de
pontos, é feito um estudo de independéncia emaelag numero escolhido.

As Figura 3.5 e 3.6 apresentam 0s espectros da seg@versal de absorcao para as
moléculas de COe HO, respectivamente. Ambos o0s espectros foram ealosl na

temperatura de 1000 K e na pressao parcial da.1 a
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Figura 3.5 — Espectro da secao transversal degitussdo CQ na temperatura de 1000 K e
pressao parcial de 0,1 atm.
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Figura 3.6 — Espectro da secao transversal degitzsdo HO na temperatura de 1000 K e

presséao parcial de 0,1 atm.
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Com valores de sec¢édo transversal de absorcao, @géntoeficiente de absorcao por
unidade de pressdo, em unidades d&/atm, da seguinte forma:

k. =NC (3.9)

na qualN € o numero déoschmidt dependente da temperatura, dado pela seguindgamu
[Killinger e Plutov, 2009].

N = 2,479x1019(2796j (3.10)

na qualN tem unidades de moléculas/cm3-ath&@a temperatura em Kelvin. Assim, pode-se
obter o coeficiente de absorcéo pela relagdopx,, na qualp € a pressdo em que foi obtido
K”.

O coeficiente de absorc¢é@y € obtido para cada gas em separado. No caso de uma
mistura, para quantificar o efeito de mais de usmajaando simultaneamente, tal comg €0
H.,O, o coeficiente de absorcdo total é dado pela sdo® coeficientes de absorcéo

individuais, ou seja:

a?],total = pCOZK”,CQ + szd(”' H,0 (3.11)

ondea, 1oral € O COeficiente de absorc¢éo total da mistura, émm
3.4 O Efeito da Pressédo Sobre o Coeficiente de Absorckspectral e na Emitancia

A presséo parcial da substancia tem influénciaotaats valores do coeficiente de
absorcdo espectral quanto nos valores de emitdotéh Esse ultimo, por sua vez,
influenciado pelo primeiro. Verificando a Equaca@® reescrita abaixo, nota-se que quanto
maior o produtgS maior o valor da emitancia. O aumentopdeu S para esse caso tem o
mesmo efeito, pois se aumenta o nimero de molépaldipantes em um determinado

caminhoS



25

[i,5(DIL-expCx, pS)ldy

oT?

£(S) =71 (3.12)

A mudanca de;, também influencia o valor de emiténcia. A influ@nda variagéo da
presséo parcial sobkg pode ser vista verificando a dependéncia dess€ par esse ultimo
influenciado pela largura de bangaconforme pode ser visto na Equacao 3.8. A muddaca
y € devido ao aumento no namero de colisdes entmaadédculas devido ao aumento da
pressdo. ComdC, depende do alargamento, tem-se o espectro da d$egé&versal de
absorcdo modificado. A Figura 3.7 mostra a com@arap espectro da secéo transversal de
absorcao de ¥0 gerado a uma temperatura de 1000 K, com prepsieisis de 0,1 atm e 1,0
atm, evidenciando a influéncia da pressao sobeg@osransversal de absorcdo. A Figura 3.8

mostra a mesma comparacao, porém para CO

p=0,1atm

T T U
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Figura 3.7 — Espectro da secao transversal degitzsdo HO na temperatura de 1000 K, na

pressodes parciais de 0,1 atm e 1,0 atm.
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Figura 3.8 — Espectro da secao transversal degitusdo CQ na temperatura de 1000 K, na
pressoes parciais de 0,1 atm e 1,0 atm.

Verifica-se entdo que a emitancia total sofre der®menos distintos quando ha a
mudanca na presséao parcial: 0 aumento do nUmemmbizulas no caminho a ser percorrido
pela radiacdo e o alargamento da banda devidoraerdaa das colisdes entre as moléculas.

Pode-se quantificar também a influéncia da presséce o coeficiente de absor¢ao.
Pela Equacao 2.12 e Equacédo 3.9 obtém-se o coediaie absorcdo espectral a partir da

secao transversal de absorcéo, escrita confornag@&g@baixo:

@7 = pNC% (3.13)

Assim, obtém-se o grafico do coeficiente de absordado pela Figura 3.9,
comparando os espectros gerados paf@ & uma temperatura de 1000 K, com pressoes
parciais de 0,1 atm e 1,0 atm. Verifica-se que @end@éncia do espectro de absor¢gdo com
relacdo a pressao é acentuada. Esse € um compaidagsperado devido novamente as duas
influéncias da presséo sobre o coeficiente de eigpo aumento do niumero de moléculas
em um determinado caminho e o aumento na largurbadda devido ao aumento das

colisBes entre as moléculas. Na Figura 3.10 é deiteesma comparagdo paraL,O
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Figura 3.9 — Espectro do coeficiente de absorcad,@ona temperatura de 1000 K, na

pressodes parciais de 0,1 atm e 1,0 atm.

| E 1 E I g
——CO, - T=1000K, p=0, 1atm|:
——CO, - T=1000K, p=1,0atm|®

0,1 4

0,01 4

1E-3 o

-1

1E-4 4
1E-51:
1E—6-;
1E-7~;
1E-81:

1E-9 -

Coeficiente de absor¢@o, cm

1E-10 -

1E-11 4

0 2000 4000 6000 8000 10000
namero de onda, cm’

Figura 3.10 — Espectro do coeficiente de absorgdo@ na temperatura de 1000 K, na

pressoes parciais de 0,1 atm e 1,0 atm.
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Dessa forma, devem-se utilizar pressfes para gagedns espectros de acordo com a
pressdo real no meio em que se deseja calcularca térmica radiante. Para verificar os

limites de pressao, um estudo sera apresentadotredsalho.

3.4.1 O efeito da pressao sobre a emitancia total

A fim de mostrar a dependéncia da emitancia totatedacdo a pressao parcial em que
se calcula o espectro de absorcdo, geraram-seagdfara emitancia total de €®HO em
relacdo a temperatura. Utilizaram-se diversas pessparciais, poréem mantendo-se sempre
um mesmo valor dpL. Aumentando-se o valor g¢e deve-se diminuir o valor da distantia
na mesma proporcgéo, a fim de se comparar todossofiados para um mesmo prodpto
No presente estudo, adotoupde= 0,1 atm.m.

Na Figura 3.11 comparam-se o0s valores obtidos G&apara diferentes pressdes
parciais. Verifica-se que para pressdo parcial deOa2 atm, pouco variam os valores,
mostrando que o GQAem pouca dependéncia no valorpde, desde que se mantenha um
mesmo valor deL. Verifica-se, por outro lado, uma variagdo impotggpargpco.= 1,0 atm,
porém pressfOes parciais nesse patamar ndo sao emteuencontrados em processos de

combustao.

[ ! [ T I T [ ! ]
[ pcoz = 1'0 atm

0,120 — P =0.2atm
i ol e Po, =015 atm

— Py, = 0,1atm

- o= 0,05 atm
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0,075 +

Emitancia total

0,060 —

0,045 —

0,030

T T T
500 1000 1500

Temperatura, K

Figura 3.11 — Valores de emitancia total para €&culadas para uplL = 0,1 atm-m e

diferentes pressodes parciais de,CO
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Repetindo-se o mesmo para® verifica-se na Figura 3.12 a grande variacaohgue
na comparacgao dos valores ppiigo = 0,1 atm €20 = 0,2 atm. Dessa forma, conclui-se a
forte dependéncia da emitancia total dgDHem relacdo a presséo parcial, mesmo para um
valor fixo depL.

O mesmo estudo é feito para mistura d® Hom CQ. A Figura 3.13 mostra a
comparacao da influéncia das pressdes parciais sobalor da emitancia total, mantendo-se
a propor¢cao deu20/pco2 = 1 e na Figura 3.14 mantendo-se propongae/pcoz = 2. Em
ambas verifica-se a dependéncia em relacdo a prgssd&ial, devido a influéncia do

comportamento de 4 sobre a mistura.
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Figura 3.12 — Valores de emitancia total pag®ldalculadas para upL. = 0,1 atm-m e

diferentes pressodes parciais d€H
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Figura 3.13 — Valores de emitancia total para mastie HO e CQ na proporcéo de

Pr2o/Pcoz = 1, calculadas para urpa = 0,1 atm- m e diferentes valores de presséesamrci

para CQ e H0.
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Figura 3.14 — Valores de emitancia total para mastie HO e CQ na proporcéo de
Pu20/Pco2 = 2, calculadas para urpa = 0,1 atm-m e diferentes valores de pressdesaparci
para CQ e H0.
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3.5 O Efeito da Temperatura Sobre o Coeficiente de Absgéo

Assim como o espectro de absorcdo depende da @rdeséneio participante, ele
depende também da temperatura, como se pode &erffcEquacdo 3.8 e Equacdo 3.10. A
Figura 3.15 mostra a comparacao de dois espeairogaficiente de absorcdo de® ambas
a uma pressao parcial de 0,1 atm e temperaturb80afeK e 2000 K. A Figura 3.16 mostra a
comparacao do espectro do coeficiente de absox&Od nas mesmas condigdes descritas
para HO.

No célculo deC,, a partir da Equacéo 3.7 e Equagdo 3.8, a inttsida linhe§
também depende da temperatura em que se encontraico Dessa forma, ao utilizar
temperaturas diferentes da temperatura em quecestpilado o banco de dados, deve-se
fazer a correcdo da intensidade da linha. Essag@wré descrita a seguir.

T T T T !
_ H20 - T=1000K, p=0,1atm

0,01
o Hzo - T=2000K, p=0,1atm

-1

1E-3

1E-4

1E-5

1E-6

Coeficiente de absor¢do, cm

1E-7

1E-8

S "
6000 8000 10000

T I T
0 2000 4000
numero de onda, cm’”
Figura 3.15 — Espectro do coeficiente de absorgdd,® na pressao parcial de 0,1 atm, e

temperaturas de 1000 K e 2000 K.
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— : : :
—— CO, - T=1000K, p=0,1atm
1E-3 ] — CO, - T=2000K, p=0,1atm

0,01

1E-4
1E-5 -

1E-6 -

1E-7 4

1E-8 -

Coeficiente de absor¢do, cm

1E-9 4

1E-10 -

1E-11 4

0 2000 4000 6000 8000 10000

ntimero de onda, cm’
Figura 3.16 — Espectro do coeficiente de absorod0@ na pressao parcial de 0,1 atm, e
temperaturas de 1000 K e 2000 K.

3.6 Correcao da Intensidade da Linha

Apesar do banco de dados do HITEMP 2010 ser obidtemperatura de 1000 K, a
intensidade da linh§ é convertida para temperatura de referéigiax 296 K de modo que
o banco de dados fiqgue padronizado com outros Batealados, tais como HITRAN. Dessa
forma, para calculos envolvendo temperaturas difeseda temperatura de referéncia, deve-

se aplicar uma conversao, dada pela seguinte EnGab&

\QTe) exd-C.E,/1T) [i-exd-c,5/T)
“1Q(T) exd-C,E, /T,) L-exd-C,a /T

ref

sm=s(r, (3.14)

na qualg, é a energia da molécula no estado inferior)cew; é a diferenca de energia entre
o estado inicial e final [Rothman et al., 201Q[T) é a soma total de parti¢cbes internas e ela
depende exclusivamente da molécula em questa@®uws&topo e de sua temperatura. Ela é
dada pela soma de todos os estados de energialdaivibracional, rotacional, torsional,
elétrico [Fisher et al., 2003].



33

A soma total das particdes internas pode ser olgeda rotina na linguagem de
programacao Fortran, disponibilizada por Gamached.e1990, em seu endereco eletrénico
de internehttp://faculty.uml.edu/robert_gamach& rotina possui valores d@ ja calculados
para diversas moléculas em seus diferentes isGtgpasambém leva em conta a abundancia
de cada is6topo na composicao da substancia. OesaleQ estdo calculados em intervalos
de temperatura de 25 K. Necessitando desse valannemtemperatura diferente daquelas
obtidas por Gamache, uma interpolacdo Lagrangianardem quatro € feita com os valores
ja obtidos. A unica limitacdo das rotinas dispdizbdas é que elas devem ser usadas para
temperaturas maiores de 70 K e menores de 3008ix§ $uficiente para o desenvolvimento

desse trabalho.
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4 METODOS PARA INTEGRAQAO ESPECTRAL DA RTE
4.1 O Método Linha-Por-Linha

O método LBL resolve a equacao do transporte régli@ansiderando toda a variacao
espectral do coeficiente de absorcao para difeseéateperaturas e concentracdes encontradas
nas misturas de gases resultantes da combustda esa, a equacao a ser resolvida para

cada direca®, considerando um meio que nao espalha, tem argedarma:

oi .
a—; ==K, + Kl (4.1)

na quali,, € a emisséo do corpo negro que € obtida por:

_xcn

| =
b
n eC2’7/T -1

(4.2)

Com a solucao do transporte radiante é possivel abtlivergente do fluxo radiante,

pela seguinte equacéao:

47T

0 = [ [(-,i, + K, )dn doo (4.3)

00

Este método é o que fornece os resultados maisspsee que sdo usados como

solucadbenchmarkna validacdo de modelos de gases, como por exempiodelo WSGG.
4.2 O Método da Soma-Ponderada-de-Gases-Cinzas

O modelo WSGG vem a substituir a integracdo daprigdades no espectro pelo
somatorio de um pequeno numero de gases cinza defisimular as propriedades de gases
reais. Dessa forma, divide-se o espectro em regidds o coeficiente de absor¢cédo pode ser
considerado constante. A representacdo do meio ttém gases cinza e com janelas

transparentes, onde o coeficiente de absorcadogmydmnsiderado zero para aquelas regides,
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€ mostrado na Figura 4.1. Esse método foi intrafupior Hottel e Sarofin, 1967. A partir
deste modelo, pode-se demonstrar que a integracémiiancia espectral conduz ao seguinte

resultado para a emitancia total ao longo de umntans.
|
e(pS) =& (M1-exp- kpS] (4.4)
i=1

na qualk; é o coeficiente de absorcde;& o correspondente coeficiente de ponderacéoopara
i-ésimo gas cinza. Esse ultimo é dependente apenas d&raoma do gas. Fisicamente, o
fator de ponderacae, corresponde a fracdo de energia de um corpo negnegidao do
espectro correspondente ao coeficiente de absdo;§és cinz;.

Smith et al., 1983, propds que os coeficientesatel@raca@; fossem representados

por um polindmio, da seguinte forma:
2 j-1
a(M)=>0h T (4.5)
=L

na qualb;; corresponde aos coeficientes polinomiais. Pgeses cinza e ordem de polindmio

J-1, tem-sd(J+1) coeficientes para serem determinados.

K

K,

|
],

S

, A

B Tl e ———

A, Ad, Ady y)

Figura 4.1 — Grafico representando um meio paditip composto por trés gases cinza para o
modelo WSGG [Galarca et al., 2008].
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Smith et al., 1983, obteve coeficientes polinompasa ajustar valores de emitancia
total de mistura gasosa de vapor de agua e di@eadearbono para temperatura de 600 K a
temperatura de 2400 K e produto de pressao pgrelal caminho de 0.001 atm até 10
atmm. Denison e Webb, 1993b mostraram que o método @Vdale ser usado na equacao

da transferéncia radiante como mostrado na Equagao

di _ aT’(s) _.
d_S_K{ai P k (5)j (4.6)

Com sua solucéo, € possivel obter a o divergentdugo de calor com o método
WSGG similarmente como se obtém através do mét&do L
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5 METODOLOGIA

Para a obtencédo dos coeficientes WSGG, primeirarsiitd gerados 0s espectros de
secdo transversal de absorcdo. Para geracdo desfibzada a linguagem de programacao
Fortran, com a formulac&o descrita nos fundamemtsse texto. Sao gerados espectros para
22 temperaturas e para diferentes pressdes pamaistal 3, totalizando 66 espectros que
darédo origem aos valores de emitancia total, agitesd mistura dos componentes conforme o
produto de combustdo desejado. Para célculo da@mgriattotal, € feita a integracdo em todo
esse espectro, para diversos produtos de componpio trajeto, também utilizando a
linguagem de programacdo Fortran. Apos esse pass@alores de emitancia total séo
informados a um software comercial, na qual seuafitting com a equacdo WSGG,
gerando os coeficientes da Soma-Ponderada-de-Gasass. Com esses coeficientes sao
obtidas diversas solu¢bes, que sdo comparadas cwiughioBenchmarkLBL. Os passos

descritos nessa sec¢ao estdo melhores detalhadssgi®s subsequentes.

5.1 Convergéncia nos Valores de Secao Transversal de &ncao

Um passo necessario na solucdo é a verificacdoodeergéncia nos valores de
emitancia total calculados a partir da integracase khhas de absorcdo. As variaveis que
podem afetar o resultado sdo a faixa de linhas liabanco de dadoNL, e o nimero de
pontos usados na abscissa dos espectros de sagdeetsal de absorcadP. Esse Ultimo
define a resolucédo do espectro gerado, na quattersua abcissa o niumero de ond&ara
o calculo do valor da secéo transversal de absagdom determinado nimero de onda
para um determinado valor 8, s&o lidas todas as linhas do banco de dados eengidas
no intervaloy — NLen + NL.

O estudo de convergéncia é feito para cada sulistadovidualmente, no caso, G@
H.O. Sé&o utilizados também valores intermediarios qaas serdo utilizados nesse trabalho
quanto as temperaturas e pressdes. Dessa formiheessel = 1500 K eps = 0,5 atm. Para
calculo da emitancia a partir da se¢do transveesalbsorcao, utilizou-se um valor ple =
3.0 atm-m.

Para convergéncia em relacadh, utiliza-se um valor sabidamente elevadoNdfe

igual a 500.000, ja que nesse ponto ainda naokbeecsaalor necessario para a convergéncia
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em relacdo a&NP. Como critério de convergéncia, adota-se um eemgntual menor que
0,2%, comparado ao valor de emitancia total okdidovalor deNL anterior.

Para CQ, utilizaram-se valores dé¥L que variam de 50 cfa 1400 crit. Os valores
de emitancia obtidos sdo mostrados na Figura 5.darfir dela, verifica-se que os valores
convergem com valor ddL igual a 800 ci. Comparando com o valor obtido paia =
1400 cn¥, obtém-se um erro percentual de 0,13%.

Para HO, utilizaram-se valores déL que variam de 10 cfa 100 crit. Os valores
de emitancia obtidos sd&o mostrados na Figura Sefifida-se que conNL = 40 cm' j& é
possivel obter bons valores de emitancia total, @ percentual de 0,06%, quando
comparado ao valor de emitancia calculado péra 100 cn-

A explicacdo deNL ser maior para a molécula de £Quando comparado a&®, é
devido a maior quantidade de numero de linhas alesigdo existentes no banco de dados
para a molécula de @, impactando uma maior resolucdo. Dessa formaa pen
determinado valor dBIL, uma maior quantidade de linhas é lida no bancdades do KD,

guando comparado a quantidade de linhas que skdiasmo banco de dados do £0

01226 ! I ! I I
0,224 -
E
Q
= 0222 -
5
=
e
g
0,220 -
0,218 i
!

L) I T I T I T I T
0 300 600 900 1200 1500
intervalo lido no banco de dados, cm’
Figura 5.1 — Gréafico de convergéncia do valor da&mia total para COem relacadiL,

para temperaturé = 1500 K,p = 0,5 atmpL = 3 atm.m NP = 500.000.
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0,5690 T T T T T T T T T T T

0,5685 -

0,5680 -

0,5675 -

Emitancia total

0,5670 -

0,5665 -

0,5660 —
20 40 60 80 100 120

intervalo lido no banco de dados, cm’”
Figura 5.2 — Gréfico de convergéncia do valor dd&mruia total para fO em relacadiL,
para temperaturéd = 1500 K,p = 0,5 atmpL = 3 atm.m eNP = 500.000.

Para verificacdo da convergéncia em relacdtPageraram-se 0s espectros com 0s
valores obtidos dBIL na etapa anterior. Os valores de emitancia obpdos CQ e HO séo
mostrados na Figura 5.3 e Figura 5.4, respectivean@omo critério de convergéncia, adota-
se um erro percentual menor que 0,2%, comparadalao de emitancia total obtido a o
valor deNP anterior.

Para CQ, verifica-se que um valor d¢P = 150.000 esta satisfatorio. Comparando o
valor da emitancia nesse ponto com o obtido pdiPa= 400.000, verifica-se um erro
percentual de apenas 0,05%. Pap® Hcalcula-se o erro para os mesmos valoredlide
usados para COVerifica-se assim um erro de 0,09% pa®Hgue pode ser considerado um
erro pequeno. Com isso, para uniformizacdo doscesgeque serdo obtidos para a obtencao
das correlagdes, utilizam-88> = 150.000, tanto para GQuanto para pD.
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Figura 5.3 — Gréfico de convergéncia do valor dd&muia total para COem relacéo &lP,
para temperaturé = 1500 K,pL = 3 atmm eNL = 800 cnt.
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Figura 5.4 — Grafico de convergéncia do valor da&mia total para O em relacéao AP,

para temperaturi= 1500 K,pL = 3 atmm eNL = 40 cn".



41

5.2  Obtencéo dos Espectros de Absortancia

Dada a verificacdo da convergéncia nos valoresridtimecia tanto em relacdoNP
quanto aNL, para cada presséo parcial de interesse, sdmshigl espectros das linhas de
absorgcéo nas temperaturas de 400 K a 2500 K, ctervatos de temperatura de 100 K,
totalizando 22 espectros. Para{_§80 gerados espectros pa¢a, = 0,1 atm. Para #, pu2o
= 0,1 atm ep20 = 0,2 atm. Para cada temperatura, faz-se a midausbstancia: para uma
proporcao depu20/pcoz= 1, utilizam-se os espectros obtidopsa= 0,1 atm tanto para GO
quanto para kO e uma pressao parcial de 0,8 atm de duie é transparente a radiacdo
térmica, e para uma propor¢ao meo/pcoz= 2 utilizam-se os espectros obtidos payz =
0,2 atm epco2 = 0,1 atm e uma pressao parcial de 0,7 atm ddBbksa forma, as misturas
possuem uma pressao total de 1 atm, pressdes coneuansadas em camaras de combustao
de caldeiras e fornos.

Para fins de avaliacdo das correlagbes do modetd pasterior uso em pressoes
distintas das apresentadas acima, geram-se tansp&ti®s com outras pressdes parciais em
torno das pressdes em que as correlacdes ser@lageeessa forma, geraram-se 0s espectros
para se obter uma proporgao plec/pcoz = 1, com mistura de # e CQ nas pressoes
parciais degpy2o = 0,05 atm @co2= 0,05 atm, e também para a misturaglgo = 2,0 atm e
Pcoz= 2,0 atm. Para uma proporc¢éo eo/pcoz = 2, consideram-se as misturas d®H
CO; com pressdes parciais fdgo = 0,1 atm gco2= 0,05 atm, e também para a mistura de

PH2o = 0,3 atm @co2= 0,15 atm.

5.3 Determinacédo dos Coeficientes da Soma-Ponderada-Gases-Cinzas

Para geracdo dos coeficientes, calcula-se primeit®na emitancia para uma
determinada mistura, para cada temperatura e galdeeplL. Dessa forma, para uma
determinada mistura, calcularam-se os 24 valoresyd&ncia parpL de 0,0001 atm-m a 10
atm-m, com 22 valores intermediarios de temperatotalizando, para cada mistura, 528
valores de emitancia.

Para obter os coeficientes de absorcdo e os fatgsonderacdo dependente da
temperatura, Smith et al., 1982, empregara a téamhéc Flectcher-Powell para ajusta-los, a
partir do modelo de banda larga exponencial. Ng#adalho é usado o método de regresséo

multipla ndo linear de Levenberg-Marquardt paraenbio dos fatores de ponderacdo e
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coeficiente de absorcéo a partir de dados ja @ogl de emitancia através da Equacao 3.12
[Levenberg, 1944] e [Marquardt, 1963].

O método de Levenberg-Marquardt € usado primeirganara ajustar os coeficientes
de absorcao. Para usa-lo, é necessario manipatpraggdo do método WSGG, que € reescrita

abaixo:
£(pD) =3 a (M- expl- k pL) 51)

Smith et al., 1982, consideraram trés gases cjpaasrepresentar o espectro ao longo
do numero de onda. O motivo pelo qual poucos gasea foram utilizados se explica devido
ao fato da simplicidade de célculo, uma vez quesrgases cinzas deixaria 0 calculo mais
trabalhoso. Nesse trabalho considera-se quatrosgaseas, uma vez que, com a
disponibilidade de recursos computacionais, egeefido torna-se preocupante.

Aplicando-se o somatoério nos dois lados da equag#orelacdo aos valores de
temperaturas em que foram obtidos os valores dd¢aecm total, e manipulando os

somatorios no lado direito da equacgéo, tem-se:

S e(pl) = 2{ Sa (T)}[l— exe- k pL)]} 52)

T=400K i=1 T=400K

Assume-se nesse caso que o coeficiente de abspotaanidade de pressak, €
independente da temperatura, que € uma das prerfussimentais do modelo WSGG:

Desta forma, no lado esquerdo da equacao, paraaion aonstante dpL, soma-se
todos os valores de emitancia total em todas ageaeaturas. No lado direito da equagéo ter-
se-a como incognita os valoreslge os valores do somatorio, em todas as tempesatiga

a(T). Reescrevendo a equacao abaixo para exemplifeza-se:

T=400K i=1 T=400K

S £(pL) :i{ Za,.(T)}[l—e“‘pL]} (5.3)
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2%K‘s(m_) = { Z%aicr)}[l— e‘klpL] +... { Z%am)}[l— e‘k“’L] (5.4)

T=400K T=400K T=400K

Aplica-se esse somatorio para diversos valorestaoies depl, obtendo-se assim
diversas equacdes para serem ajustadas pelo o andtod_evenberg-Marquardt. Nesse
trabalho foram utilizados 24 valores constantepld@btendo-se assim, 24 equacoes.

Para facilitar a obtencédo das correlacdes, foizatb um software comercial com a
ferramenta de relacdo de fatores multiplos atradeésegressao néo linear. No software deve-
se entrar com os valores da soma das emitancisvaares deL em que as mesmas foram
obtidas, além de informar ao programa a equacaquense queira ajustar os valoreskge
representado pelo lado direito da Equacao 5.3seniéeabaixo na seguinte forma:

A(L-expek pL) .+ A (£ exptk, pL) (5.5)

na qualA; aA, sdo os valores do somatorioa@@), em todas as temperaturas, para 0s quatro
gases cinzas, l¢ o valor do coeficiente de absorcéo desejado. @sesmdeA; a A4 ndo terdo
utilidade nesse trabalho.

Apébs determinados os coeficientes de absorcéo,-seams valores de obtidos para
a determinacdo dos valores de ponderag@i do modelo WSGG. Para isso, devem ser
informados ao software, para uma determinada teatyper os valores de emitancia total e
seu respectivo valor da&l. Deve-se informar também a equacao a ser ajudtagacao 5.3.

Reescrevendo o lado direito dela tem-se:

a,(1-exptk pL))+ ..+ g (& exptk pL) (5.6)

sendo gue os valores Bga foram determinados no passo anterior. Dessaafopbtém-se os
valores dey(T), para cada temperatura e para daghs cinza.

Com os valores da(T) obtidos, faz-se um ajuste polinomial de ordeen#relacéo a
temperatura, para cadagas cinza. Dessa forma, sado determinados cincticieotes

polinomiais para cada gas cinza.
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6 RESULTADOS E DISCUSSAO

A partir da metodologia mostrada, obtiveram-se atores dos coeficientes de
absor¢éo por unidade de presdéoe os coeficientes polinomials,;. A Tabela 6.1 — mostra
os valores dos coeficientes para soma-ponderad@asks-cinza para a proporgcédo de pressao
parcialpu2o/pco2 = 1. A Tabela 6.2 mostra os coeficientes paraop@tao de pressao parcial
PH20/Pco2 = 2.

Tabela 6.1 — Coeficientes para WSGG para mistupy@#pcoz = 1.

i [k (atmm)® [l b2 (KY)  |ba(K?) [ba(K?) |bis(KY)

1 0,187 7,197E-02| 8,724E-04 -9,690E+0%4,651E-10 | -7,917E-14
2 1,723 1,107E-01| 3,397E-04 -2,467E{0#,647E-11| -1,039E-15
3 12,484 2,091E-01] -6,423E-053,200E-08| 1,718E-11 | -2,105E-15
4 144,938 7,092E-02 6,586E-0b -1,278E{&577E-11| -7,709E-15

Tabela 6.2 — Coeficientes para WSGG para mistupy@#pcoz = 2.

[ ki (atmm)” | bis b (K™ bis (K?) bi.a (K™) bis (K™

1 0,192 5,617E-02| 7,844E-04 -8,563E-04,246E-10| -7,440E-14
2 1,719 1,426E-01| 1,795E-04 -1,077E{0®,971E-11| 1,774E-14
3 11,370 1,362E-01 2,574E-04 -3,711E-4Q,575E-10| -2,267E-14
4 111,016 1,222E-01] -2,327E-057,492E-08| 4,275E-11 | -6,608E-15

Para comparacao dos valores de emitancia que si@lopelo método WSGG com
os valoresbenchmarkde emitancia total, obtidos nesse trabalho, faa-gg@otagem dos
resultados. A Figura 6.1 mostra a comparacao pasmisturgon2o/pcoz = 1. A Figura 6.2
mostra essa mesma comparagao paiépco2= 2.

Para valores abaixo de 10 atm verifica-se uma Otima concordancia entre osrealo
de emiténcia total obtidos através do método WSG® as valorebenchmarkPara valores
de pL igual a 10 atnm verifica-se uma divergéncia visivel nos valorgstados com os
valores exatos, tanto para o0 casgo/pcoz = 1, quanto para 0 cagpo/pcoz= 2 . Porém,
considerando-se uma pressao parcial de misturge@eeHCQ de 0,2 atm e 0,3 atm, para o
primeiro e segundo caso, respectivamente, ter-sazi@omprimentd. de 50 m e 33,33 m,
respectivamente. Como essas dimensfes dificiimeate alcancadas em camaras de
combustdo, o desvio significativo de ajuste veadiz no gréfico tera pouca influéncia nas
resolucdes de problemas de engenharia utilizamdétodo WSGG.
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Figura 6.1 — Comparacao dos valores de emitancappay/pcoz = 1.
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Figura 6.2 — Comparacao dos valores de emitanceppay/pcoz = 2.

Com o intuito de testar os coeficientes obtidosglkeem-se problemas com funcdes de

temperaturas conhecidas, tornando viavel a compardgs resultados obtidos pelo método
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WSGG com o resultado obtido através do método L&#ndo esse ultimo, a solucéo

benchmark

6.1 Comparacédo da Solucdo LBL com a Solugdo WSGG

Para comparacao das solucdes obtidas pelo do m@&&feG com a solucdo LBL,
consideram-se duas placas planas infinitas pasat@en meio participante entre elas. As
superficies das placas planas sdo consideradassne@r resultado de interesse para
comparacdo das solucdes é o divergente do fluxcatte, em unidades de Wimpois o
mesmo € usado como termo fonte na equacdo da &nargigura 6.3 mostra a configuracao

do problema a ser resolvido.

Meio
Participante

L

Figura 6.3 — Configuracdo geométrica de duas plaleass infinitas.

As variaveis levadas em conta para comparacdoaiagdes obtidas séo: a distancia
entre as placas, a diferenca entre as temperah&gisna e minima no meio participante e a
variagdo na pressdo parcial na mistura. E usadbémnperfis de temperatura distintos,
descritos a seguir.

Denison e Webb, 1993b, Denison e Webb, 1995 e Mgt al., 2007, utilizaram
perfis de temperatura cossenoidais para testarnfiabidade dos métodos de solucdo
obtidos por eles. Por outro lado, Solovjov et2008, e Galarca et al., 2011, utilizaram perfis
de temperatura parabdlicos. Neste trabalho, sépadglibs os dois perfis, porém alterando-se
os coeficientes das funcdes de modo a se obtereiacd@s de temperatura diversa. Na
Equacdo 6.1, tem-se a funcdo parabdlica com temoparenaxima de 2000 K e minima de
400 K, com variagdo daT = 1600 K. Na Equacéo 6.2 a fungcdo tem temperabdema de
1600 K e minima de 800 K, resultando = 800 K. Para a Equacéo 6.3, maxima de 1400
K, minima de 1000 K e umT = 400 K.
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T(x) = 2000~ 160((% - 1) (6.1)
T(x) =1600- soc{Z—LX - 1j (6.2)
T(x) =1400- 4oc(2—LX - 1) (6.3)

Para a funcéo cossenoidal, sdo respeitados os mesit@ios quanto a temperatura
maxima e temperatura minima da funcéo. A Equagéoepresenta a funcdo de temperatura
cossenoidal com umT = 1600 K, a Equacéo 6.5 possui wh = 800 K, e a Equacéo 6.6
possui umMAT = 400 K.

T(x) =1200+ 800co{%j (6.4)
T(x) =1200+ 40000{%) (6.5)
T(x) =1200+ 200co{%j (6.6)

O teste foi realizado para as correlagbes obtidan cazdespuzo/pcoz = 1 e
PH20/Pco2 = 2.

Para a resolucao da RTE foi utilizado o métodoalldenadas discretas. Esse método
€ baseado em uma representacdo discreta da vadasadirecbes de intensidade radiante,
sendo uma extensdo do método de dois fluxos, apdeydo o angulo sdlido da direcdo é
dividido em mais do que dois hemisférios, passaracsamado de ordenadas discretas. As
solucdes obtidas nesse trabalho séo independentedagdo a malha espacial.

Para calcular o erro no ponto em que ele € maximespaco, seleciona-se 0 modulo

da maior diferenca, para um mesmo poqtentre os valores de divergente do fluxo radiante
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das solu¢cdes WSGG e LBL. Esse valor é dividido pe#gor valor obtido na solucéo LBL.

Esse erro é denominado erro local ou erro maxidmeaculado conforme a Equagéo 6.7.

Erro,_ = ‘(dq (x)/ dX)LBL - (dq (X)/dX)WSGG‘maX 6.7)

‘(dq (X) / dX)maxLBL‘

6.1.1 Comparacao considerando a variacao da distance@&nplacas

Para verificacdo da influéncia da distancia ensrgplacas sobre o resultado obtido
com o método WSGG, sao gerados resultadoslpar@,5 m eL = 2,0 m. Os dados de erros
sao organizados na Tabela 6.3 e melhores desedtdscorrer do texto.

A Figura 6.4 mostra a comparacédo entre os doisdustpara a fungcéo de temperatura
parabolica mostrada na Equacgdo 6.2, utilizando ymugporcdo de pressdo parcial de
PH20/Pcoz = 1. Para essa funcao, foi observado um erro nége2,84% em/L = 0,025 para
um comprimentoL = 0,5 m e um erro maximo de 4,75% e#th = 0,502 para um
comprimentoL = 2,0 m. A mesma comparacao é feita para a prapate misturguo/pPcoz
= 2. A solucgéo obtida é mostrada na Figura 6.5e@fsse um erro maximo de 5,07% ein
=0 ex/L =1, pard =0,5m, e um erro maximo de 2,95% ®in= 0,005 ex/L = 0,994, para
L=2,0m.

A Figura 6.6 — mostra a solucéo obtida com a farug&senoidal, dada pela Equacao
6.5. Para a propor¢dmio/pcoz = 1, foi observado um erro maximo de 2,4%xm= 0 para
L = 0,5 m e um erro maximo de 13,06% efn = 0 paraL = 2,0 m. A Figura 6.7 mostra a
solucéo para a propor¢c@g.o/pcoz= 2. Observa-se um erro maximo de 8,02%xém= 0,
paraL = 0,5 m, e um erro maximo de 18,61% ¥in= 0,045, pard = 2,0 m.

Observa-se que para a funcdo parabdlica, todogros maximos ficaram abaixo
5,07%, considerado razoavel para um método queitgenma consideravel simplificacdo na
solucédo. Porém, que para a funcdo cossenoidal,ssmme&o pode ser dito, alcancando-se
erros maximos acima de 18%. Analisando a Figura-@&#6-igura 6.7, observa-se, porém, que
h& divergéncias consideraveis em poucos pontos. &me caso calcula-se o erro médio
através da Equacéo 6.8.



49

_|(da 09/ dx) o, = (06 09/ IXhused e

Erro, ., = (6.8)
’ ‘(dq (X) / dX)mediaLBL‘

Deve-se avaliar a aplicabilidade dos coeficientésG& quando se tem erros locais
elevados, porém, erros médios insignificantes. Isso que existem modelamentos de
combustdo onde reac¢des quimicas sdo sensiveisuanasqvariacdes de valores locais do
divergente do fluxo de calor, 0 que poderia afstgnificativamente os resultados. Logo,
antes da utilizagdo dos coeficientes, o usuarie @ealisar se o modelamento de combustéo
que esta sendo utilizado é sensivel a variagcdasslde divergente do fluxo de calor.

Verifica-se dessa forma um erro médio para a furg@senoidal, na proporcéo
PH20/Pcoz2=1 eL = 2,0 m, de 1,23%, e paka= 0,5 m, de 0,06%. Na propor¢ca®o/pcoz= 2
observou-se um erro de 1,58% e 0,12%, par&®,0 m e 0,5 m, respectivamente.

Dessa forma, apesar da funcdo cossenoidal apreggatades erros maximos, na
meédia, esses erros acabam sendo nao significativostrando a confiabilidade dos

coeficientes na resolucao de problemas.

Tabela 6.3 — Erros maximos e médios em funcéo dagzm da distancia entre as

placas.
Funcao parabdlica Funcéo cossenoidal
Przo/Pcoz = 1 Przo/Pcor = 1
L (m) | Erro maximo (%) x/L L (m) | Erro maximo (%)| x/L | Erro médio (%)
0,5 2,84 0,025 0,5 2,4 0 0,06
2,0 4,75 0,502 2,0 13,06 0 1,23
Pr20/Pcoz = 2 Pr20/Pcoz = 2
L (m) | Erro maximo (%) x/L L (m) | Erro maximo (%)| x/L | Erro médio (%)
0,5 5,07 0el0 0,5 8,02 0 0,12
2,0 2,95 0,005e 0,994 2, 18,61 0,045 1,58
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Figura 6.4 — Comparacao dos resultados do divegenfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, copy20/pcoz = 1, perfil de temperatura parabdlico e diferentes

¥
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distancias entre placas.
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Figura 6.5 — Comparacao dos resultados do diveginfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, copy20/pcoz = 2, perfil de temperatura parabdlico e diferentes

distancias entre placas.
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Figura 6.6 — Comparacao dos resultados do diveegenfluxo de calor obtidos com o
método LBL e 0 WSGG, comy20/pcoz = 1, perfil de temperatura cossenoidal e difeente

distancias entre placas.
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Figura 6.7 — Comparacao dos resultados do divezgenfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, comy20/pcoz = 2, perfil de temperatura cossenoidal e difeente

distancias entre placas.
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6.1.2 Comparacao considerando a variacao diferenca deetatara

Uma importante questdo relacionada ao modelo WSG& hepdtese de que o
coeficiente de absorc¢éo por unidade de predgéseja independente da temperatura, o que
claramente € uma simplificacdde fato, toda a dependéncia do modelo WSGG emaelac
temperatura se insere nos coeficientes polinomagis, representam a fragcao de energia do
corpo negro nas regides do espectro correspondasgda gas cinza. Deve-se ainda observar
que os coeficientes do modelo foram determinaduartar da emitancia do meio ao longo de
um caminho isotérmico. Dessa forma, é necessaalkisancomo o modelo se compara com a
solugaobenchmarl.BL em meios néo isotérmicos, um estudo que né&staade forma clara
na literatura.

Verifica-se aqui a influéncia dos gradientes depemratura no erro do modelo WSGG.
Os perfis de temperatura usados para a funcdo@mebao as Equacdes (6.1), (6.2) e (6.3),
que possuem diferencas de temperatura entre a ma@&sminima de 1600 K, 800 K e 400
K, respectivamente. Os erros estao organizadosahald 6.4, tanto para o perfil parabdlico

quanto para o perfil cossenoidal, e os mesmos ewéwres descritos ao decorrer do texto.

Tabela 6.4 — Erros maximos e médios em funcaofdeedica entre a maxima e
minima temperatura.

Funcao parabdlica Funcéo cossenoidal
Przo/Pcoz = 1 Przo/Pcoz = 1
AT (K) | Erro méximo (%) X (m) AT (K) | Erro maximo (%)| x (m) | Erro médio (%)
400 2,67 0el0 400 6,03 0,261 0,05
800 3,04 0,206 € 0,798  80C 7,35 D 0,27
1600 7,85 0,115e 0,884 1600 4,48 0 0,77
Preo/Pco: = 2 Przo/Pcoz = 2
AT (K) | Erro maximo (%) X (m) AT (K) | Erro maximo (%) | x (m) | Erro médio (%)
400 2,67 0el,0 400 9,38 G 0,04
800 3,04 0,206 e 0,798  80C 13,43 D 0,40
1600 7,48 0,115e 0,884 1600 10,26 0 1,34

Na Figura 6.8, sdo mostrados os resultados paradist@ncia entre placas tde= 1,0
m e uma razao de pressaopieo/pco2= 1. ParaAT = 1600 K, tem-se um erro maximo de
7,85% enmx = 0,115 m e = 0,884 m. ParaT = 800 K tem-se um erro maximo de 3,04% em
x=0,206 m ex= 0,793 m. ParaT = 400 K, tem-se um erro maximo de 2,67%»»m0 m e

Xx=1,0m.
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Figura 6.8 — Comparacao dos resultados do diveegenfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, comy20/pco2 = 1, perfil de temperatura parabdlica e variaglies
temperatura de 1600 K, 800 K e 400 K.

Na Figura 6.9 é feita a mesma comparagcdo, poréra pama proporcao de

PH20/Pcoz =2. ParaAT = 1600 K, tem-se um erro maximo de 7,48%>m 0,115 m ex =
0,884 m. ParaAT = 800 K tem-se um erro maximo de 3,04%>m0,206 m e = 0,793m.
ParaAT = 400 K tem-se um erro maximo de 2,67%»em0 m ex = 1,0 m.

Em ambas as comparacoes gara/pcoz = 1 e 2, verifica-se uma tendéncia de o erro

aumentar na medida em que se aumenta a diferenctendgeratura, verificando a

sensibilidade do método em relagédo ao gradienterdperatura.
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Figura 6.9 — Comparacao dos resultados do divegenfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, copw2o/pco2 = 2, perfil de temperatura parabdlica e variaglies

temperatura de 1600 K, 800 K e 400 K.

Para comparacao dos resultados com a funcéo cadslesao utilizadas as Equacoes

(6.4), (6.5) e (6.6). Elas possuem uma diferenci@iiperatura entre a maxima e a minima de

1600 K, 800 K e 400 K, respectivamente. Na Figuf® 4o mostrados os resultados para

uma distancia entre placaslde 1,0 m e uma proporcéo de pressapde/pco2= 1. ParaAT

= 1600 K, tem-se um erro maximo de 6,03%>m0,261 m. ParaT = 800 K tem-se um

erro maximo de 7,35% er= 0 m. Para\T = 400 K, tem-se um erro maximo de 4,48%>>em

=0m.

A mesma comparacao € feita para a propogae/pcoz = 2. Essa comparacdo é

mostrada na Figura 6.11. Pa@ = 1600 K, tem-se um erro maximo de 10,26%xem0 m.
ParaAT = 800 K tem-se um erro maximo de 13,43%em0 m. Para\T = 400 K tem-se um

erro maximo de 9,38% er= 0 m.
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Figura 6.10 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
meétodo LBL e 0 WSGG, copy20/pcoz = 1, perfil de temperatura cossenoidal e variadées
temperatura de 1600 K, 800 K e 400 K.

Verifica-se que para a funcédo cossenoidal, a reldgderro maximo com a variacao
de temperatura nado € verificada, alcancando seor welor emAT = 800 K.

Quando se compara as funcdes parabdlicas e codasknmdvamente verifica-se o
maior erro associado com a fungdo cossenoidalngdoao erros maximos em quase 14%,
enguanto que para a funcéo parabodlica, 0 maiomedsomo encontrado manteve-se em torno
de 7%.

Calculando o erro médio para a funcdo cossenaidahdo a Equacéo 6.8, verifica-se,
para a propor¢apy20/pcoz = 1, erros de 0,05%, 0,27% e 0,77%, psfa= 400 K,AT = 800
K e AT = 1600 K, respectivamente. Paigo/pcoz = 2 verifica-se erros médios de 0,04%,
0,40% e 1,34%, paral = 400 K,AT = 800 K eAT = 1600 K, respectivamente. Assim como
verificado com a funcédo parabdlica, é possivelficari 0 aumento no erro médio em relagcéo
ao aumento na diferenga de temperatura.

Aqui é possivel também observar que os erros médexsciados a funcao cosseno sao
pequenos, podendo os coeficientes determinados trabslho seguramente ser utilizados na

resolucao de problemas de engenharia.
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Figura 6.11 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
meétodo LBL e 0 WSGG, copy20/pcoz =2, perfil de temperatura cossenoidal e variad@es
temperatura de 1600 K, 800 K e 400 K.

6.1.3 Comparacao considerando a variacao na pressaalparci

Comparam-se nesta secéo os resultados do modeldVeSta integracdo LBL para
diferentes pressdes parciais, considerando-sez@es20/pco2= 1 €pPu20/Pco2= 2 € uma
distancia entre placas dle= 1,0 m. O perfil de temperatura usado para a fupgdiabdlica é
definido pela Equacdo 6.2, e para o perfil cosslhoiEquacdo 6.5. Os erros foram
organizados na Tabela &%s mesmos estdo melhores descritos no decortextdo

A Figura 6.12 mostra a comparagdo dos resultaddslosbpara uma razdao de
PH20/Pcoz = 1, compyzo = 0,05 atm, com a funcdo parabdlica. O erro maxitacsolucdo
WSGG, comparado com a solucédo LBL € de 2,93% en®,974 m. A Figura 6.13 — mostra
a comparacao na mesma proporcao, porem@Eesr 0,2 atm. Observa-se um erro maximo
de 6,56% enx = 0,502 m.
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Tabela 6.5 — Erros maximos e médios em fun¢éo dac@ da pressao parcial de

H.O e CQ.
Funcao parabolica Funcéo cossenoidal
Ph2o/Pco: = 1 Preo/Pcoz = 1
Pr2o (@tm) | Erro maximo (%) X (M) | pu2o (@tm)| Erro maximo (%)| x (m) | Erro médio (%)
0,05 2,93 0,974 0,05 4,14 0 0,11
0,2 6,56 0,502 0,2 10,26 0 0,45
Pr2o/Pco: = 2 Preo/Peo: = 2
Prz2o (@tm) | Erro méximo (%) x (M) | puzo (@tm)| Erro méximo (%)| x (m) | Erro médio (%)
0,1 5,45 0,854 0,1 11,28 0 0,37
0,3 3,70 0,502 0,3 14,56 0 0,50
I | !
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T 604
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Figura 6.12 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, comn20/pco2= 1, perfil de temperatura parabdlicpago = 0,05

atm epco2 = 0,05 atm.
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0,00 0,25 0,50 0,75 1,00

Figura 6.13 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
método LBL e 0 WSGG, compy20/pcoz = 1, perfil de temperatura parabdlicpgo = 0,2 atm
€ Pcoz = 0,2 atm.

A Figura 6.14 mostra a comparacao para uma razoedsdo dey.o/pcoz= 2, com
pu2o= 0,1 atm e funcao parabdlica. O erro maximo €,48% enx = 0,854 m. A Figura 6.15
mostra a comparagéo para a mesma propor¢éo,pges+ 0,3 atm. O erro maximo € de
3,70% emx = 0,502 m.

Verifica-se que para ambas as propor¢es/pco. € ambas as concentragdes, 0s
erros associados a fungéo parabdlica estdo balams)cando valores maximos em torno de

6,0% em alguns pontos.
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Figura 6.14 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
método LBL e 0 WSGG, copy20/pcoz = 2, perfil de temperatura parabdlicpgo = 0,1 atm
€ pcoz = 0,05 atm.
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Figura 6.15 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
meétodo LBL e 0 WSGG, copy20/pcoz = 2, perfil de temperatura parabdlicpgo = 0,3 atm

€ pcoz= 0,15 atm.
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A Figura 6.16 mostra a comparacdo dos resultaddslosbpara uma razdo de
PH20/Pcoz2= 1, compu2o = 0,05 atm, com a func¢do cossenoidal. O erro mdvée 4,14% em
x =0 m. A Figura 6.17 mostra a comparacao parasumagropor¢cao, corpyzo = 0,2 atm. O
erro maximo é de 10,26% eax 0 m.

Na Figura 6.18, € mostrada a comparacao dos rdssltzbtidos para uma proporcao
de pr2o/Pcoz= 2, compuzo = 0,1 atm. O erro maximo é de 11,28% em 0 m. Na Figura
6.19 é apresentada a comparagdo na mesma propeacap,o= 0,3 atm. O erro maximo €
de 14,56% enx = 0 m. Verifica-se que em quase todas as compasafgitas, 0os erros
maximos ficam acima de 10%, para a funcao cossanoid

Calculando valores médios para a funcdo cossenaiddfica-se, para a proporcao
PH20/Pcoz = 1, erros de 0,11% e 0,45%, ppkao= 0,05 atm e 0,2 atm, respectivamente. Para
a proporca@uo/pcoz = 2, verifica-se erros médios de 0,37% e 0,50% patb = 0,1 atm e
pu2o = 0,3 atm, respectivamente. Novamente é possivetrer o baixo erro, quando
calculado em sua média, do divergente do fluxoarddi para uma funcdo de temperatura

cossenoidal.

604 @ ° U LBL

-dgq /dx, kW/m?

0,00 ' 0,25 ' o,?so ' o,'75 ' 1,00
X, m

Figura 6.16 — Comparacao dos resultados do divergnfluxo de calor obtidos com o

método LBL e 0 WSGG, compy20/pco2 = 1, perfil de temperatura cossenoidalig, = 0,05

atm epco2 = 0,05 atm.
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Figura 6.17 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
método LBL e 0 WSGG, comn20/pcoz = 1, perfil de temperatura cossenoidaligs, = 0,2

atm epco2 = 0,2 atm.
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Figura 6.18 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
meétodo LBL e 0 WSGG, commy20/pco2 = 2, perfil de temperatura cossenoidalig, = 0,1

atm epco2 = 0,05 atm.
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Figura 6.19 — Comparacao dos resultados do divergnfluxo de calor obtidos com o
método LBL e 0 WSGG, comn20/pcoz = 2, perfil de temperatura cossenoidalg, = 0,3

atm epco2 = 0,15 atm.
6.1.4 Comparacédo dos coeficientes apresentados com ieoedis classicos

De modo a tornar justificada a proposicado dos ncwesicientes apresentados, é feita
uma comparacao dos resultados obtidos através thmon®&/SGG utilizando os coeficientes
obtidos por Smith et al., 1982, e 0s novos coefteig propostos nesse trabalho. Na Figura
6.20 estd a comparacédo solucdo do divergente do fluxxakbe para ambos os coeficientes,
para a proporca@uzo/pcoz = 1. Na Figura 6.21 estd a comparacdo para a [@apo
PH20/Pcoz2 = 2.

E possivel verificar a grande divergéncia dos tadob apresentados. As curvas
obtidas com o0s coeficientes propostos nesse tm@bapresenta uma suavidade maior
comparada as curvas obtidas utilizando os coefesethe Smith et al., 1982. Uma vez que os
novos coeficientes propostos derivam do banco desdanais atual disponivel, justifica a

utilizacdo desses coeficientes.
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Figura 6.20 — Comparacao dos resultados do divergnfluxo de calor obtidos com o
método WSGG, utilizando os coeficientes de Smithl.et1982, e os coeficientes propostos

nesse trabalho, para uma relapags/pcoz = 1 e perfil de temperatura parabdlico.
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Figura 6.21 — Comparacao dos resultados do diveggknfluxo de calor obtidos com o
método WSGG, utilizando os coeficientes de Smithl.etl982, e os coeficientes propostos

nesse trabalho, para uma relapagy/pco2 = 2 e perfil de temperatura parabdlica.
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7 CONCLUSOES

A forte dependéncia dos combustiveis fésseis naianabergética, aliada com o
aumento da demanda de energia, traz a necessidadavekstimentos de pesquisa de
tecnologia para tornar eficiente o consumo dessssryas de disponibilidade, ao mesmo
tempo em que a preocupacdo com a emissao do produjaoeima desses combustiveis se
torna importante. Softwares comerciais ganham itapte papel no desenvolvimento de
novos equipamentos de tecnologia. Por sua vezadizeticdo de métodos de calculos, assim
como novos coeficientes, tem igual importancia aabter uma boa confiabilidade nos
resultados.

A troca de calor por radiacdo ndo pode ser negligda em processos de combustao
devido as altas temperaturas envolvidas. Existems/énétodos para a integracdo espectral
da equacado da transferéncia radiante. O método {Bé&,considera a integracdo de todo o
espectro, exige um grande esforco computacionalamolo-se inviavel para problemas de
engenharia. O modelo da Soma-Ponderada-de-GaseasCiconsidera que 0 espectro pode
ser representado por poucos gases cinza.

O banco de dados HITEMP 2010 trouxe uma atualizdgdeerséo de 2008 e, neste
momento, € o banco de dados mais atual do compamtanespectral de gases participantes.
O HITEMP 2010 trouxe também uma maior confiabileladm seus dados. Obter os
coeficientes para o uso no método da Soma-Ponddm@ases-Cinzas através dele traz uma
melhora nesses coeficientes, aliado a um método ndioe necessita de forte demanda
computacional, comparado a outros métodos, tal camintegracdo LBL. Esse método
inicialmente foi proposto para problemas em quercentracdo e a temperatura do meio
fossem uniformes. Essas restricdes impediriamliaagfio desse método em na maioria dos
problemas envolvendo combustédo. O trabalho mositeuo método se adéqua muito bem
em campos de temperaturas ndo uniformes, comooodeafungcao parabdlica, onde mesmo
com o aumento da variacdo de temperatura, o ewofsade grande importancia. Para
variagbes no campo de concentracbes, 0 estudo resisira que grandes variacoes na
concentracdo podem levar a erros maximos consieistadependendo do perfil de
temperatura utilizado, como foi o caso do perfésgnoidal. Para esse mesmo caso, porém,
verificou-se que mesmo nessas condi¢cdes de coacéafros erros medios obtidos sdo muito

pequenos. Para a fungéo parabdlica, até mesmoossne@iximos sao baixos.
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Na comparacgdo dos resultados alterando-se a desténire placas, ndo se verificou
uma tendéncia do erro relacionada a ela, levandmmeluir que esse fator ndo tem
importancia significativa sobre o erro.

Dessa forma, os coeficientes obtidos nesse tralpgliem ser usados para a solucéo
de problemas de engenharia, desde que respeitadisites verificados nesse trabalho,
COmMO a Propor¢cd@u2o/pcoz 0S valores maximos e minimos das pressfes pardas
substancias, aléem do gradiente de temperatura gist nesse trabalho ndo verificou-se o

comportamento da solugdo com o método WSGG padiegtas muito elevados.

7.1 Proposta de Continuidade

Obtiveram-se no trabalho os coeficientes para aaS@omderada-de-Gases-Cinzas,
utilizando-se quatro gases cinza mais as janelasgarentes. A interpolagao dos coeficientes
obtidos foi feito através de um polinémio de quar@dem.

Fez-se no trabalho uma comparacédo dos resultadis®®ipelo método LBL e pelo
meétodo da Soma-Ponderada-de-Gases-Cinzas . Veifiese erros associados a esse ultimo
método, sendo 0s mais significativos os erros mésiabtidos com a fun¢do cosseno.

Os desafios para o proximo trabalho é verificarl gualependéncia nos resultados
obtidos em relacdo ao numero de gases cinza dbizavisto que em alguns casos 0S erros
maximos sdo consideraveis. Um estudo em relacédeénodo polinbmio empregado também
deve ser avaliado.

Um desafio importante também é verificar o motivar gue com determinadas
funcBes de temperatura o0 erro maximo é maior, capresentado com a funcdo cosseno,
verificando se é o numero de gases cinza utilizaaasdem do polinbmio ou outro fator.
Testar essas correlagcdes com perfis reais de tatnpeiem situagdes de combustdo tambéem
se torna importante, pois nesses processos podameasolvidos gradientes de temperatura
elevados, ja que ndo foi verificada a viabilidades® modelo nesses casos.

Os coeficientes obtidos sdo para razbepdgpco. de 1 e 2, que correspondem aos
produtos da queima de Oleo combustivel e gas hakica também como proposta para um
futuro trabalho a obtencéo de coeficientes paranguele outros produtos, que envolvem
proporcdes diferentes das obtidas nesse trabalbo) da atualizacdo constante desses

coeficientes assim que uma nova atualizacdo dotdendados HITEMP estiver disponivel.
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