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RESUMO

O trabalho apresenta uma modificacio do modelo do nimero de onda cumulativo (CW —
Cumulative Wavenumber) para atender ao balango de energia na determinagdo da transferéncia
radiante de gases participantes ndo uniformes. De um modo geral, o modelo CW fornece
resultados que se mostram precisos para o divergente do fluxo de calor radiante (ou taxa
volumétrica de gerac@o de energia) quando comparados a solu¢do benchmark (integracao linha-
por-linha). No entanto, conforme € apresentado nesta pesquisa, uma hipétese importante feita
pelo modelo o torna ndo conservativo e, ndo garantindo o balango de energia radiante quando um
meio ndo uniforme é considerado. Como conseqiiéncia, o fluxo de calor radiante pode apresentar
desvios considerdveis em relacdo a solu¢do exata. O modelo do nimero de onda cumulativo
modificado (CWM) foi desenvolvido de forma a manter o mesmo valor para a taxa volumétrica
de geracdo de energia, mas satisfazendo ao balanco de energia radiante. O modelo CWM ¢
aplicado juntamente com o método das ordenadas discretas para resolver a transferéncia de calor
radiante em sistemas unidimensionais formados por placas planas infinitas e paralelas, contendo
camadas uniformes e nao uniformes de gases tipicos da combustdo de metano ou O6leo
combustivel. As paredes sdo negras para a radiacdo térmica. A aquisi¢do de dados das linhas de
absor¢cdo espectrais € feita pela utilizacio dos bancos de dados HITRAN e HITEMP. Sao
apresentados os bancos de dados, bem como a forma em que é efetuada a extragdao destes e,
posteriormente, a elaboracdo dos espectros de absor¢do das espécies quimicas. S3o analisados
meios uniformes (isotérmicos e homogéneos) primeiramente, evidenciando que o modelo
original (CW) ndo apresenta problemas nesses casos. Posteriormente, meios ndo uniformes (ndo-
isotérmicos e homogéneos; ou nao-isotérmicos € ndo homogéneos) sdo avaliados. Os resultados
para ambos os modelos, CW e CWM, sdo comparados com a solu¢@o linha-por-linha (LBL).
Casos com diferentes perfis de temperatura e concentragdo da espécie quimica sdo considerados.
A solucdo a partir da nova metodologia se apresentou mais dispendiosa computacionalmente
devido ao acréscimo de novos passos iterativos. Os resultados mostram que o CWM leva a
resultados mais precisos para o fluxo de calor radiante, satisfazendo ao balanco de energia com

um desvio que se deve principalmente a discretizac¢do espacial da equacao de transporte radiante.

Palavras-chave: Modelos de gas participante; modelo do ndmero de onda cumulativo

modificado; transferéncia de calor radiante; bancos de dados espectrais.



ABSTRACT

This work presents a modification of the cumulative wavenumber (CW) method to determine the
radiative transfer in non-uniform participating gases to enforce the radiative energy balance to be
satisfied. In particular, the CW model leads to results for the divergent radiative heat flux (or
radiative volumetric heat source) that proved accurate in comparison to the benchmark solution (
LBL integration) for non-isothermal medium. However, as will be shown in this work, one
important assumption of the method prevents it of satisfying the radiative energy balance when a
non uniform medium is considered. As consequence, the radiative heat flux can present
considerable deviation of the correct solution. The modified cumulative wavenumber (CWM)
model was developed to keep the same value of the radiative volumetric heat source, but also to
satisfy the radiative energy balance. The CWM model is applied together with the discrete
ordinates method to solve the radiation heat transfer in a one-dimentional slab containing a
uniform/non-uniform layer of typical gases from the methane or fuel oil combustion. The walls
are black for the thermal radiation. The HITRAN and HITEMP are used to extract the spectral
lines information that is required for modeling. The database are briefly presented as well as the
procedure that is used to extract the data and the spectra drawing. Firstly, uniform media
(isothermal and homogeneous) are analyzed proving that the original model (CW) presents
accurate results in those cases. Next, non-uniform media (non-isothermal and homogeneous; or
non-isothermal and non-homogeneous) are taken into account. The results of both the CW and
the CWM modeling are compared to the benchmark line-by-line (LBL) integration. Different
temperature and concentration profiles are considered. The solution obtained from the new
model presents an increase in the computational time due to the insertion of new iterative loops.
The results show that the CWM leads to accurate estimation of both the radiative heat flux and
volumetric heat source, satisfying the radiative energy balance with an error that is mostly due to

the spatial discretization of the radiative transfer equation.

Keywords: Participating gas models, modified cumulative wavenumber model, radiative heat

transfer, spectral database.
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1 INTRODUCAO

1.1 Motivacao e Revisao Bibliografica

O mecanismo de radiacdo térmica apresenta grandes desafios para o entendimento do
fenomeno e das principais varidveis governantes do processo. Com o aumento crescente do
interesse em problemas envolvendo combustio e das exigéncias por processos de combustao
limpa, a determinagdo precisa do comportamento radiante de gases participantes ocupa uma

posicdo cada vez importante.
De um modo geral, as trocas radiantes em gases participantes sio dominantes na

transferéncia de calor em fornalhas, cAmaras de combustio, motores e turbinas a gés, sistemas
de ampla utilizacdo industrial. Nestes equipamentos, as temperaturas sao bastante elevadas,
em alguns casos ultrapassando 2500 K. Conforme postulado por Planck, a energia emitida por
um corpo relaciona-se a quarta poténcia de sua temperatura absoluta, o que ressalta a
importancia da radiagdo térmica em sistemas de combustdo. Independente do combustivel
utilizado (sélido, liquido ou gasoso), os produtos do processo de combustio formam uma
mistura gasosa que emite e absorve radiacdo térmica. O gds pode ainda conter fuligem e
particulados, os quais também absorvem, emitem e podem, também, espalhar a radiacao.

O estudo da radiacdo térmica em gases participantes impde grandes dificuldades,
dentre elas o tratamento da natureza espectral da radiacdo através dos coeficientes de
absor¢do, que apresenta uma dependéncia complexa em relacdo ao comprimento de onda, a
temperatura e a composic¢ao dos gases. A integracao espectral da energia radiante em misturas
de gases participantes pode ser calculada com considerdvel precisdo pela aplicacdo do método
linha-por-linha, porém esses calculos requerem muito esforco computacional, inviabilizando
por ora a sua aplicagdo na maioria dos problemas praticos de engenharia. Outro ponto a ser
observado diz respeito a nao-homogeneidades nas distribuicdes de temperatura e
concentracdo das espécies quimicas, as quais fortemente afetam o coeficiente de absor¢dao
espectral das misturas. Assim, varios modelos espectrais de gases reais tém sido e continuam
sendo desenvolvidos.

A modelagem do comportamento espectral dos gases, tratando-os como ‘“‘cinzas”
(modelo de gés cinza) é a mais antiga e simples. O modelo assume que o meio participante
possui coeficiente de absor¢do independente do comprimento de onda. Como conseqiiéncia, a

quantidade de energia emitida depende apenas da quarta poténcia da temperatura e do



N z

coeficiente de absor¢do. Devido a sua simplicidade, o modelo ndo é capaz de fornecer
resultados precisos, pois as propriedades dos gases, ao contrdrio da simplificagdo do modelo,
variam significativamente no espectro.

Hottel e Sarofim (1967), através da verificacdo de resultados experimentais,
apresentaram o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinzas (weighted-sum-of-gray-gases,
WSGG), juntamente com o método das zonas desenvolvido por Hottel e Cohen (1958). Nesta
modelagem, assume-se que o gés real seja composto por gases cinzas (normalmente trés), e
que cada gas ocupe uma regido espectral fixa e independente. A ponderagao (ou peso) para
cada gés cinza € determinada de acordo com a fracdo da energia radiante no intervalo
espectral onde cada gds cinza estd contido. Valores para os coeficientes de ponderagdo e
absor¢do que possibilitam determinar a emitincia de gases constituidos por vapor d’agua,
diéxido de carbono e ar foram apresentados por Smith et al. (1982).

A soma-ponderada-de-gases-cinzas € um modelo que ndo requer o conhecimento
espectral detalhado dos dados, pois se considera o total da radiacdo em todas as bandas;
devido a isso, € classificado como método global.

A proposicao das relagdes experimentais a respeito de meios participantes se deve a
dependéncia complexa das propriedades espectrais com a temperatura, pressao e concentragao
parcial das espécies quimicas que constituem o meio.

Atualmente existem bancos de dados que compilam caracteristicas relacionadas aos
comportamentos de emissdo e absorcdo de moléculas, como o HITRAN e o HITEMP, os
quais tém sido utilizados para a obtencdo das propriedades espectrais dos gases com um nivel
muito elevado de detalhamento. Com essas informagdes, a transferéncia de calor por radiagdao
térmica pode ser resolvida de maneira precisa pela integracdo linha-por-linha (line-by-line
integration, LBL), a qual considera a emissdo e a absor¢do de cada linha do espectro
individualmente. As integracdes LBL sdo, por outro lado, de dificil implementacdo e de
elevado custo computacional, como j4 mencionado. Assim, essa metodologia é aplicada
somente em casos especiais, na obtencdo de solugdes benchmark. De modo a contornar as
dificuldades relacionadas as integracdes LBL, varios modelos de banda tém sido propostos.
Uma revisao geral de tais modelos pode ser encontrada em Siegel e Howell (2002).

Quanto a modelagem de banda, sdo conhecidas duas classificacdes: banda estreita
(narrow band models) e banda larga (wide band models). A primeira considera que o
intervalo espectral seja apenas uma por¢ao de uma banda de vibragdo-rotacdo completa. Por

outro lado, os modelos de banda larga consideram toda a banda de vibracdo-rotacdo. Alguns



desses modelos foram desenvolvidos quando os bancos de dados das caracteristicas espectrais
de emissdo e absor¢do das moléculas eram inexistentes ou pouco desenvolvidos.

Para encontrar solugdes da transferéncia de energia radiante total, as equagdes de
transporte podem ser resolvidas em muitos intervalos de comprimento e uma integracio €
feita para obtencdo da energia espectral. Uma vez que o coeficiente de absor¢do varia de
modo irregular com o nimero de onda, esta integracdo requer a solucdo das equacdes de
transferéncia para muitos intervalos espectrais. O método da Distribuicdo-k ¢ um modelo que
reduz a extensdo dos cdlculos, pois assume que a intensidade espectral de corpo negro local
ndo varia significativamente ao longo de uma banda de absor¢do e pode ser tratada como
constante sobre a largura de banda. A intensidade espectral dentro da banda €, assim, somente
funcdo do coeficiente de absorc¢do espectral. Porém, para o caso em que as propriedades do
meio participante dependem da localizacdo (estado termodinamico), devido a variagdes na
temperatura e concentracdo das espécies quimicas, a aplicacdo da Distribuicao-k pode perder
a consisténcia.

Para os casos em que as propriedades variam com a posicao, Goody e Yung (1989),
Goody et al.(1989) e Liu et al (2000) propuseram o método k-Correlacionado, ou
simplesmente método CK. Este método é baseado na observagdo de que, para um intervalo
espectral estreito, a transferéncia radiativa € insensivel ao posicionamento exato das linhas
espectrais no interior do intervalo. Desta forma, o rearranjo das linhas dentro do intervalo ndo
deve afetar a transferéncia radiante. O método correlaciona os coeficientes de extingdo do
meio em diferentes temperaturas e concentracdes das espécies quimicas; desta forma, €
possivel a obtengdo de um determinado coeficiente de absor¢do com base em outro ja
conhecido. Modest e Zhang (2002) aprimoraram o método através do acoplamento com o
método da Distribuicdo-k, levando em conta todo o espectro. Deste, posteriormente, o0 modelo
chamado de Distribui¢ao Multi-Escala do k-Correlacionado para o espectro completo (Multi-
Scale Full-Spectrum Correlated-k Distribution model — MSFSCK) foi apresentado por Zhang
e Modest (2002).

Modest (1991) demonstrou que o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinzas pode
ser usado juntamente com qualquer método de solug¢do para a equacao de transporte radiante.
Isto levou ao desenvolvimento de novos modelos espectrais, tais como o modelo da soma-
ponderada-de-gases-cinzas baseado em linhas espectrais (Spectral-Line Weighted-Sum-of-
Gray-Gases, SLW), proposto por Denison e Webb (1993a). Este modelo permite a obtencao
dos pesos (de ponderacdo) dos gases cinzas a partir de dados calculados pelo método LBL,

como disponivel nos bancos de dados HITRAN e HITEMP. Em um préximo passo, uma



funcdo distribuicdo das linhas de absorcdo de corpo negro (Absorption-Line Blackbody
Distribution Function, ALBDF) foi proposta e aplicada ao método SLW. Correlagdes para
esta funcdo foram apresentadas para meios compostos de vapor d’dgua e ar (Denison e Webb,
1993b), e para didéxido de carbono e ar (Denison e Webb, 1995a). A ALBDF foi
posteriormente estendida para misturas de gases ndo-homogéneas e nao-isotérmicas de vapor
d’4gua e dioxido de carbono em ar, e também para misturas de gases multicomponentes
(Denison e Webb, 1995b e 1995c¢).

Maurente et al. (2007) apresentou o Método de Monte Carlo aplicado a fun¢ao ALB
(MC-ALBDF) utilizando meios participantes constituidos por vapor d’dgua e didxido de
carbono. As razdes estequiométricas consideraram a combustio de metano e octano.
Maurente et al. (2008) aplicou o MC-ALBDF para resolver a equagdo de transporte radiante
em uma camara cilindrica. As dimensdes, as concentracdes de espécies quimicas e 0s campos
de temperatura simularam uma representacdo realistica de uma camara de combustido. Os
resultados foram comparados com outros obtidos pelo emprego do modelo WSGG baseado
nas correlacdes disponiveis em Smith et al. (1982) e Taylor e Foster (1974). Comparagdes
relativas a meios homogéneos mostraram que o modelo WSGG apresentava resultados de
transferéncia de calor mais elevados do que o MC-ALBDF. Esta diferenca foi principalmente
atribuida as limitagdes das correlagdes fornecidas em Smith er al. (1982) e Taylor e Foster
(1974). Galarga et al. (2008) forneceram novas correlagdes para os pesos € coeficientes de
absorc¢do, obtidos a partir da solucao do método MC-ALBDF, comparando aos resultados de
Maurente et al. (2008). Verificou-se uma boa concordincia nos valores de emitincia total
através das novas correlagdes.

Aproximacdes mais recentes para correlagdes de banda tém levado a simplifica¢des
bastante uteis. A maioria desses métodos envolve transformar a distribui¢do espectral do
coeficiente de absor¢ao em uma funcao densidade de probabilidade (PDF) ou em uma func¢ao
distribuicao cumulativa (CDF). As varia¢cdes suaves da PDF ou CDF sao usadas para fornecer
a dependéncia das propriedades espectrais nas relagdes de transferéncia radiante. As PDF’s ou
CDF’s devem ser desenvolvidas a partir de dados fundamentados no comportamento espectral
das linhas de absor¢ao em todo o espectro, utilizando-se para isso de bancos de dados como
HITRAN ou HITEMP.

Mais recentemente, Solovjov e Webb (2000) apresentaram modelos para melhorar a
eficiéncia do método SLW em misturas de gases multicomponente. O modelo do nimero de
onda cumulativo (Cumulative wavenumber model, CW) foi proposto por Solovjov e Webb

(2002) para a solugdo da equacgdo de transporte radiante em meios gasosos nao uniformes em



alta temperatura. Esta aproximacdo permite a acomoda¢do de meios participantes com nao-
uniformidades intensas na temperatura e concentragdes, e fronteiras nio cinza. Solovjov e
Webb (2005) aplicaram o modelo CW para modelagem da transferéncia de energia radiante
em misturas de gases contendo fuligem, € compararam com resultados obtidos com a
aproximacao LBL. Solovjov e Webb (2008) modelaram um meio gasoso utilizando uma
aproximacao multicamada pela aplicacdo dos métodos SLW e CW; as predi¢des se mostraram
bastante precisas mesmo com a implementacio de poucas camadas. Salinas (2008)
desenvolveu uma técnica de aproximacdo rdpida para o modelo CW. Esta aproximagao
reduziu significativamente o tempo computacional em compara¢do com o método CW padrao
para a solugdo.

Em seu udltimo trabalho até o momento, Solovjov e Webb (2010) propdem a solugao
da RTE para um meio ndo-isotérmico através da utilizacio do modelo SLW, no entanto os
fatores de correcdo locais sdao obtidos com auxilio da modelagem CW. Segundo os autores,
esta solucdo se aproxima muito da solucdo exata no limite em que os gases cinza tendem ao
infinito.

O tratamento das propriedades espectrais de gases, ou mistura de gases, € uma etapa
fundamental na obten¢do de resultados precisos na determinacdo da quantidade de energia
trocada por radiacdo térmica. Apesar do progresso considerdavel dos modelos espectrais nas
ultimas décadas, hd ainda um amplo espagco para a pesquisa de métodos que permitam a
solucdo pratica e computacionalmente vidvel dos problemas envolvendo meios participantes
em radiacdo térmica, principalmente no processo de combustdo. S3o também necessarios
testes que validem de forma mais abrangente a aplicacdo dos modelos atuais, conduzindo a
novos aperfeigoamentos.

O presente trabalho é motivado pela necessidade de melhor compreensao, aplicacao
e aprimoramento dos modelos espectrais modernos. Dentre as aplicacdes em engenharia,
estudos relacionados ao comportamento térmico no interior de camaras de combustio ainda
apresentam um grande desafio, principalmente devido a intensa ndo-uniformidade no meio.
Os elevados gradientes de temperatura e concentracao de espécies quimicas podem ocasionar
que a aproximagdao do k-correlacionado, utilizada por boa parte dos modelos, ndo seja
verificada. O modelo CW proposto por Solovjov e Webb (2002) € de grande contribui¢do no
que diz respeito a solucdo do divergente do fluxo radiante de uma forma mais rdpida, com
boas predicdes e sem assumir o comportamento espectral baseado na hipétese do k-
correlacionado. No entanto, como serd demonstrado neste trabalho, a conservagao de energia

radiante ndo € verificada, gerando resultados incorretos para o fluxo de calor radiante.



Este trabalho apresenta uma discussdo a respeito dos modelos mais utilizados para o
tratamento das propriedades radiantes em gases, especialmente 0 modelo CW. Como principal
objetivo desta pesquisa, propde-se uma modificagdo na modelagem CW para que o balango
de energia radiante seja obedecido.

As andlises dos resultados s@o feitas para um sistema unidimensional formado por
duas placas planas infinitas e paralelas, separadas por uma camada de gis participante.
Considerando-se os produtos gerados pelo processo da combustao estequiométrica do metano
e 6leo combustivel, os gases analisados sdo o di6xido de carbono e vapor d’dgua juntamente
com gases inertes (nitrogénio e oxigénio). O estudo fard a comparacao de resultados gerados a
partir da modelagem CW com aqueles presentes na literatura para modelos como MC-
ALBDF e LBL. Resultados para meios uniformes serdo apresentados como forma de se fazer
uma primeira avaliacdo da estabilidade do modelo. Posteriormente, casos nao uniformes serao
apresentados e avaliados quanto ao divergente do fluxo de calor radiante, bem como do fluxo
de calor. Serdo apresentados resultados gerados a partir da aplicacio do modelo CW, que
serdo comparados aos obtidos através da formulacao modificada, proposta neste trabalho, e da
solucdo benchmark linha-por-linha (LBL).

No trabalho, também serd descrita a forma de aquisicio dos dados espectrais
fornecidos pelo banco de dados HITRAN/HITEMP, bem como o tratamento destes para a
geracdo de espectros de absorcdo. Serd apresentada uma breve discussdo a respeito das
diferencas entre os bancos de dados espectrais, bem como o cuidado em se assumir que o
comportamento espectral das moléculas apresenta um padrdo de acordo com a variagao da
temperatura e/ou concentragdo da espécie quimica.

As equacdes de transporte radiante (RTE) sdo solucionadas através da aplicacdo do

método das ordenadas discretas.

1.2 Organizacao do Trabalho

Apresenta-se nesta secdo a forma de distribuicdo dos assuntos abordados na tese e
nos capitulos seguintes.

Capitulo 1: Introducao

Capitulo 2: Radiacdo em meios participantes e modelos para solugdo — Apresenta
uma breve discuss@o da teoria de transferéncia de energia radiante. Apresenta a formulagao,

quanto a absor¢do e emissdo, utilizada na avaliacdo da energia radiante para problemas



envolvendo meios participantes, bem como a aplicacdo na equacdo de transporte radiante
(RTE — Radiative Transport Equation). Discute a avaliacdo das propriedades espectrais em
geral, abordando os conceitos de bandas de absor¢ao-emissao e as linhas espectrais de gases.
Uma breve apresentagdo dos mecanismos fisicos presentes na absorcao/emissao de energia €
feita, juntamente com a aplicacdo dos conceitos referentes ao alargamento das linhas
espectrais e como as mesmas se ddo matematicamente de acordo com perfis definidos. Sdo
apresentados os modelos de gases participantes mais conhecidos, suas caracteristicas e
formulacao.

Capitulo 3: Modelagem das propriedades espectrais dos gases — E discutido, de
forma detalhada, o modelo do niimero de onda cumulativo (CW), o qual é entendido como o
mais moderno no tratamento das propriedades espectrais dos gases. Toda a formulagcdao do
modelo é discutida, bem como a sua aplicagdo 2 RTE. E apresentado brevemente o método
das ordenadas discretas (DOM — Discrete Ordinates Method), o qual foi utilizado para a
solucio da equacdo de transporte. E identificado o problema da consisténcia fisica quanto a
conservacao se energia do modelo CW sendo, entdo, apresentada uma proposta para
modificacdo e correcao do modelo.

Capitulo 4: Bancos de dados moleculares — Os bancos de dados moleculares
HITRAN e HITEMP sao apresentados. Discute-se a forma como os dados sdo fornecidos por
estes bancos de dados bem como o procedimento para se construir espectros de absorcdo a
partir dos mesmos. A validag¢do para a construcio espectral € apresentada.

Capitulo 5: Resultados - Sao apresentados os resultados para meios uniformes e
validados a partir de trabalhos presentes na literatura. Os resultados para meios ndo
uniformes, ou seja, homogéneos/ndo-isotérmicos e ndo-homogéneos/ndo-isotérmicos sao
apresentados para meios compostos por di6xido de carbono, para os modelos CW original e
modificado, e comparados a solucdo linha-por-linha. A geometria para todos os casos
corresponde a um sistema unidimensional formado por duas placas planas paralelas contendo
o meio participante. Detalhes de simulacdo e caracteristicas de computador sdo apresentados
no final deste capitulo.

Capitulo 6: Conclusdes — Traz as conclusdes finais com base nos casos simulados.
Apresenta as vantagens e desvantagens principais. Sugestdes de continuidade da pesquisa sdo

propostas no final do capitulo.



2 RADIACAO EM MEIOS PARTICIPANTES E MODELOS
ESPECTRAIS PARA SOLUCAO

Neste capitulo é tratada a transferéncia de calor radiante em meios participantes,
sendo também apresentados os principios fisicos da radiacdo térmica quanto ao seu
tratamento espectral. As modelagens de gases participantes e o método de solu¢do empregado
no problema radiante sdo também abordados. Os resultados apresentados aqui serao
diretamente empregados no Capitulo 3, onde é desenvolvida a formulacdo matemética do

modelo aplicado ao problema em questao.

2.1 Fundamentacao Teérica para Meios Participantes

O mecanismo da radia¢do térmica, de uma forma geral, é compreendido como o
transporte de energia térmica através de ondas eletromagnéticas emitidas por um meio, seja
este solido, liquido ou gasoso. A temperatura e a radiacdo térmica emitida refletem o grau de
energia interna do meio. Entre suas varias aplicagdes em engenharia, quanto a andlise
radiante, cita-se o dimensionamento de sistemas térmicos como camaras de combustio e
geradores de vapor, devido a presenca de gases provenientes da queima combustivel que
ocorre em temperaturas elevadas. Negligenciar o mecanismo de radiacdo térmica em meios
participantes resulta em analises incorretas desses sistemas.

Meios participantes absorvem, emitem e espalham energia radiante. Exemplos
incluem: gases como o mondxido e o diéxido de carbono, o metano e o vapor de dgua. O ar e
0s gases monoatdomicos sdo transparentes a radiacao térmica.

O esforco na modelagem espectral de gases participantes € justificado pela grande
varia¢do das propriedades radiantes para esses meios. Como pode ser visto nas Figura 1(a) e
(b) as propriedades radiantes de sélidos opacos variam mais suavemente com o comprimento
de onda do que as dos gases. As Figura 1(a) e (b) mostram essa tendéncia para a emitancia
espectral hemisférica do tungsténio e o coeficiente de absorc¢ao do di6xido de carbono.

H4 vaérios tipos de transicdes de energia que ocorrem nos gases, compostos de
moléculas, atomos, fons e elétrons livres, cada qual com niveis diferentes de energia.
Atomicamente, o processo de radiacdo pode ser entendido através do conceito de féton, a
unidade bdsica de radiacdo. Emissdo e absorcdo ocorrem quando fétons sdo liberados e

capturados, respectivamente, provocando transi¢des de energia.



Em problemas de engenharia, a anélise da radiacdo térmica geralmente envolve gases
que participam com transi¢cdes nos estados de vibra¢do ou rotacdo (bound-bound absorption)
e que, desse modo, tém coeficientes de absorcao que variam bruscamente com o comprimento
de onda. Neste caso, o féton € absorvido ou emitido por um 4tomo ou molécula e ndo se
verifica recombina¢do de fons e elétrons, mas salto quantico de energia de um estado de
vibragdo, rotacdo ou eletronico para outro. De forma que esses saltos de absor¢do provocam
variagdes de energia, os coeficientes de absor¢do e emissdao sdo, entdo, funcdes que variam

abruptamente com o comprimento de onda.
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Figura 1 - Comparagao entre as propriedades radiantes do tungsténio e di6xido de carbono:
efeito do comprimento de onda na (a) emitancia espectral hemisférica do tungsténio; (b)

absortancia espectral direcional do diéxido de carbono (Siegel e Howell, 2002).

2.1.1 Absorc¢iao da Radiacido Térmica

Da 4rea diferencial dA da Figura 2, contida em gas participante, sai a taxa de energia
radiante espectral d°Q , dentro do Angulo sélido d@. A intensidade de radiacdo I, é a energia

radiante incidente nessa drea por unidade de tempo, angulo sélido e drea projetada na dire¢ao

normal a [

d’Q

_ _ 2.1
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onde B é o angulo entre a normal da drea e a direcdo do angulo sélido. Uma importante
conseqiiéncia desta definicdo é que a intensidade mantém-se constante quando ndo ha

atenuacdo ou emissao no meio.

Figura 2 - Geometria para defini¢cdo da intensidade de radiagdo em meio participante.

Quando um feixe radiante passa através de uma camada do meio participante, este
atenua a energia. Conforme apresentado na Figura 3, a reducdo na intensidade de radiacdo
atravessando uma camada de meio participante de espessura dS € proporcional ao produto de

I, por dS, sendo a constante de proporcionalidade dada pelo coeficiente de extin¢ao &j:

dl,=1,(S+dS)=1,(S)

1,(S+ds)

Figura 3 - Absorcao de radiagdo em uma camada de meio participante com espessura

infinitesimal dS.

dl, =—k,1,dS (2.2)

k, depende do comprimento de onda A e das temperatura, pressdo e composicao do gis ou

mistura de gases.
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O coeficiente de extingdo x, € composto pelos coeficientes de absor¢do, a, , € de
espalhamento, o, . Ele € caracteristico do meio e relaciona-se diretamente ao comprimento de

onda da radiacdo que passa através do mesmo, ou seja, um mesmo meio pode se comportar de
maneira diferente em relacdo a comprimentos de onda distintos. O coeficiente de extin¢ao é

definido como:

K,=a,+0, (2.3)

onde a, € o coeficiente de absor¢do espectral e 0 é o coeficiente de espalhamento espectral.
Embora o meio também possa espalhar radiacdo de outras dire¢des, alguns meios
como misturas compostas por vapor d’dgua, didéxido de carbono e ar ndo espalham energia
radiante de forma significativa. O coeficiente de absor¢do depende da temperatura e pressao
do gés e apresenta forte variacdo com o comprimento de onda. Neste trabalho, ndo €

considerado o espalhamento, de modo que ¥, = a,. Quando a intensidade atravessa uma

camada finita, a Eq.(2.2) deve ser integrada ao longo da trajetoria percorrida, resultando em:

I1,(S) =1, (0)exp[-&,(S)] (2.4)

onde 7,(0) e I,(S) sdo as intensidades nas extremidades inicial e final da trajetéria, &, a
espessura Optica ou opacidade. A Eq.(2.4), Lei de Beer-Lambert-Bouguer, mostra que a
intensidade de radiacdo € atenuada exponencialmente ao longo do caminho considerado.

Uma vez que o coeficiente de absor¢do, a,, depende da temperatura, pressdo e
composi¢do do meio, a espessura Optica &, também. Esta é uma medida da capacidade do
meio de atenuar energia radiante no comprimento de onda A. Quanto maior a espessura
Optica, maior serd a atenuacdo. Nos casos em que se considera o coeficiente de absor¢ao a,

constante ao longo da trajetdria de integragdo, a espessura Optica se reduz a:

& (S)=aS (2.5)

Como gases participantes também emitem radiacdo, a intensidade de radiagdo
emitida na dire¢do S por um elemento infinitesimal de meio participante com temperatura 7" €

dada por:
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dl, =a,l,ds (2.6)

onde /,, € a intensidade de radiagdo do corpo negro na temperatura 7.

Uma vez que neste trabalho o coeficiente de extincdo ndo € considerado composto
pela parcela do espalhamento, o, o coeficiente de extingdo, k;, passa a ser tratado como

coeficiente de absor¢do.

2.1.2 Emissao de um Volume do Meio Participante

Para a emiss@o da energia no interior do meio considera-se um elemento de volume
dV do meio como mostra a Figura 4, com coeficiente de absor¢ao &(A,T,P). Assume-se dV no
centro de uma grande esfera negra oca de raio R a temperatura uniforme, 7. O espago entre dV
e a fronteira da esfera € preenchido com meio ndo-participante. A intensidade espectral
incidente a dA,, em dV, advinda do elemento dA na superficie da esfera, é I;(S,0)=I1(4,T). A
mudanca desta intensidade em dV como resultado da absor¢do é, a partir da Eq.(2.6), -1;(0)x;
dS =-Li)(A,T)k; dS. A energia absorvida pelo volume infinitesimal dSdA; é I1,(A,T)k;
dSdAdAd @, onde o angulo sélido é dw = dA/R? e dA, é uma drea projetada normal a 1;(0). A
energia emitida por dA e absorvida por todo o volume dV € encontrada pela integracdo sobre
dV (sobre todos os elementos dAdS) para obter & 1;,(A,7)dVdAd@ em que dw é o angulo
sOlido subentendido por dA quando visto a partir de dV. Para considerar toda energia incidente
em dV emitida de todas as superficies infinitesimais da esfera, integra-se todos os angulos
solidos e o resultado é dado por 47k 11,(A,T)dVdA.

Para que seja mantido o equilibrio na cavidade esférica, dV deve emitir energia igual
aquela absorvida, 47k I35(A,T)dVdA. Assim, toda a emissdo espectral por um elemento de

volume isotérmico €

47K, (AT, P)1, (A, T)dVd A = 4K,(A,T, P)e,, (A, T)dVd A 2.7)

onde ey € o poder emissivo espectral do corpo negro. A validade da Eq.(2.7) estad
condicionada na consideracdo de que dV € pequeno o suficiente para que toda energia emitida

no seu interior escape antes da reabsor¢ao no interior do volume.
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Figura 4 — Geometria para dedugdo da emissdao de um volume de meio participante.

Em todas as condicdes desta andlise, a emissdo térmica € considerada uniforme em
todas as direcOes (isotrOpica), assim a intensidade espectral emitida por um elemento de
volume em qualquer direcéo, dI; é obtida a partir da divisdo por 4dA e da drea da sec@o-

transversal.

dl,(A,T,P)=k,(A,T,P)I ,(A,T)dS (2.8)

2.1.3 Equacao do Transporte Radiante — RTE

Considera-se a intensidade de radiacao 1;(S) ao longo de um caminho S no interior de
um meio emissor-absorvedor. Como a radiacdo que passa através do comprimento de
caminho dS ao longo de § sua intensidade € reduzida pela absor¢do, Egs.(2.2) e (2.3),

dl (S, ) =—Kk,(S)I (S, w)dS (2.9)

A,absorvida

onde @ representa a dependéncia do angulo sélido. A contribui¢do a intensidade na dire¢do S

pela emissdo ao longo de dS é dada pela Eq.(2.8), é reescrita na forma

dll,emitida (S’ w) = Kl (S)I/?,b (S)dS (2 10)
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Desta forma, a variacio na intensidade de radiagdo com S, no angulo sélido dw na direcdo S,

sem a consideracdo de espalhamento €

dl
d_;: =k, (S),(S) + K, (S, (S) (2.11)

reducio pela absor¢io  aumento pela emissiao

A Eq.(2.11) é conhecida como equacdo da transferéncia radiante — ETR (RTE —
Radiative Transfer Equation) para meios que absorvem e emitem, mas ndo espalham, a

radiacao.

2.2 Bandas de Absorc¢ao-Emissao e Linhas Espectrais de Gases

2.2.1 Mecanismos Fisicos

De acordo com Siegel e Howell (2002), gases que atuam como meios participantes
em radiacdo térmica sdo considerados o ponto mais importante em problemas de engenharia
que consideram o fendmeno da transferéncia de calor radiante.. A absor¢cao ou emissao por
gases € significante somente em certas regides de numero de onda, especialmente quando a
temperatura do gés se encontra pouco abaixo dos 2600 K, que € uma temperatura comum em
camaras de combustao.

Um gés radiante pode ser composto de moléculas, dtomos, ions e elétrons livres que
podem estar em diferentes niveis de energia. Em uma molécula, os dtomos formam um
sistema dindmico com modos de vibragdo e rotacdo que possuem niveis especificos de
energia. Um maior detalhamento a respeito dessas variacdes em niveis de energia ¢é
apresentado por Siegel e Howell (2002).

A consideracdo de meios participantes nos calculos para a obtencdo dos fluxos
radiantes tem como principal dificuldade o tratamento das propriedades espectrais do meio.
Como ja discutido anteriormente, o coeficiente de absor¢do, k;, depende significativamente
da temperatura, pressao e concentragdo das espécies quimicas que constituem o meio. A
variacdo de uma dessas varidveis, ou delas em conjunto, faz com que o coeficiente de
absor¢do sofra alteracdes bastante irregulares, tornando dificil sua determinagdo. Uma outra

dificuldade quando se levam em conta meios participantes € que em cada intervalo espectral o
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coeficiente de absorcdo se comporta de maneira diferente, tornando os calculos dos fluxos
radiantes significativamente extensos.

Conforme Ribeiro (2006) os niveis rotacionais-vibracionais de uma determinada
molécula estdo diretamente relacionados com a freqiiéncia em que as transi¢des serao
observadas, porém, para a obtencio da temperatura e da fragdo molar da espécie no meio, €
necessario, também, o conhecimento de informagdes a respeito da intensidade e da forma das
linhas de absor¢do. A determinacdo experimental de intensidades de transicdes moleculares
envolve um procedimento complexo e que em muitas vezes nao fornece resultados confidveis.
Apesar disso, sdo parametros muito importantes na obten¢cdo de concentragdo e temperatura
de espécies gasosas por meio espectroscopico. Uma boa compreensdo dos dados de
intensidade de linhas espectrais passa por um entendimento de como os cdlculos sdo
realizados e da conversdo entre as mais diversas unidades encontradas em trabalhos de
literatura.

A maioria das intensidades de linhas é derivada de medi¢Oes de espectros de
absor¢do das moléculas. Em maior detalhe, sdo discutidos os cdlculos para avaliacdo espectral
de gases moleculares em Ribeiro (2006).

Atualmente pode-se contar com alguns bancos de dados, como HITRAN e HITEMP,
que permitem, de forma bastante detalhada, a determinacdo de propriedades radiantes de
algumas espécies quimicas, através de procedimentos de integracdo linha-por-linha. Como ja
discutido anteriormente, esses procedimentos tornam os calculos de troca radiante ainda mais
dispendiosos computacionalmente.

Contornar as dificuldades na avaliacdo das propriedades radiantes de gases tem
motivado a elaboracdo de modelos e métodos de solucdo, tornando vidvel a inclusdo da

radiagdo térmicas em problemas de engenharia em que meios participantes estdo envolvidos.

2.2.2  Alargamento de Linha Espectral

As linhas de absor¢c@o ou emissdo de radiacdo exibem uma largura finita, resultante
de varios mecanismos de alargamento. Para a espectroscopia de absorcdo, os principais
alargamentos s@o o Doppler, o natural, o por pressdo (ou colisdes), o Stark, e o alargamento
devido a resoluc¢do instrumental (Rao, 1985; Siegel e Howell, 2002). Cada processo de
alargamento contribui com um diferente perfil de linha e o espectro final serd o resultante da

convolu¢do dos processos de alargamento individuais. Em aplicacdes de engenharia, tais
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como camaras de combustio, o tipo de alargamento de linha mais importante é o por colisdo
ou pressado (Siegel e Howell, 2002).

Alargamento por Pressdo: com o aumento da pressdo de um gés, a taxa de colis@o
por um 4tomo ou molécula €, também, aumentada. As colisdes podem perturbar os estados de
energia dos dtomos (ou moléculas), resultando no alargamento das linhas espectrais. Quanto
maior a densidade de moléculas presentes, maior serd este alargamento. O alargamento por
pressdo depende da espécie que estd colidindo com a molécula absorvedora e os dados sdo,
normalmente, obtidos experimentalmente. Linhas de absor¢do originadas de diferentes
transi¢Oes rotacionais-vibracionais podem apresentar diferentes comportamentos quanto ao
alargamento por pressdo. O alargamento por pressao € um alargamento homogéneo e a linha

apresenta um perfil de Lorentz, o qual tem a mesma forma do alargamento natural.

M _ ym
Si 71'2+(77_77i)2

(2.12)

onde 77 é o nimero de onda, 1/4; S é a intensidade da linha espectral; ¥ ¢é a meia-largura de
colisdao (ou pressdao) e o sub-indice i relaciona a propriedade em questdo a cada linha
espectral.

O coeficiente de alargamento por pressdo depende da temperatura, sendo esta

dependéncia dada por:

7:(T)=y.(T,)Y, (%} +(1=Y)7.,.; (2.13)

onde T é alguma temperatura padrao (normalmente, 296 K, 298 K ou 300 K, dependendo da
versdo banco de dados); Y, € a concentragdo da espécie quimica; %(Ty) € referente a meia-
largura da molécula na temperatura padrdao. O coeficiente n tem o valor 0,5, teoricamente,
mas experimentalmente, verifica-se que ele pode ter valores diferentes dependendo do gas
absorvedor, da molécula responsavel pela interacdo e dos nimeros quanticos rotacionais e
vibracionais envolvidos na transic@o. Trata-se de um valor também fornecido pelos bancos de

dados disponiveis.
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2.3 Modelos de Gases Participantes

Para a avaliagdo das propriedades de gases participantes existem diversos modelos
que podem ser seguidos. Estes foram desenvolvidos de modo a levarem em consideragdo a
estrutura espectral da radiacio gasosa. Dois tipos de modelos sdo aplicados para as bandas de
absor¢do e emissao, sendo os seguintes: os modelos de banda-estreita (Narrow-band models)
e modelos de banda-larga (Wide-band models). O primeiro utiliza-se das caracteristicas
individuais do formato das linhas, larguras e espacamentos para derivar as caracteristicas de
banda dentro de um intervalo especifico de nimero de onda. O segundo fornece correlacdes
das caracteristicas da banda sobre toda a regido de nimero de onda que cobre esta banda, e
considera a crescente importincia das linhas de absorcdo fracas enquanto o comprimento de
caminho da radiacdo se torna longo. Neste trabalho a abordagem € feita dentro do conceito do
primeiro tipo de modelo, para o qual existem varios trabalhos na literatura os quais trazem
diferentes métodos para se efetuar este tipo de modelagem.

A seguir, sdo apresentados os principais modelos elaborados para o tratamento das

propriedades espectrais dos gases.

2.3.1 Soma-Ponderada-de-Gases-Cinzas (WSGG)

A modelagem inicial para meios participantes partiu da hipétese de gas cinza, que
segue a mesma teoria da superficie cinza, ou seja, apresenta coeficiente de extincdo
independente do comprimento de onda da radiacao.

Supondo-se um gds participante com temperatura uniforme e estabelecida uma
trajetéria S, sua emitincia direcional espectral, €, ¢ dependente desta trajetéria, da
temperatura e da pressdo do gas. A modelagem prevé a divisdo do espectro em J gases cinzas.
A fracdo de energia correspondente a cada gés cinza € equivalente a fracdo da energia emitida

por um corpo negro na temperatura do gis que estd na regido espectral ocupada pelo gas

cinza. A emitincia de um gés isotérmico € expressa por (Hottel e Sarofim, 1967).

g, icﬂj (T)[1-exp(—k,$) | (2.14)

onde C,; representa o fator de ponderacgao, ou peso, do j-€simo gas cinza.
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Embora o coeficiente de absorcdo apresente comportamento descontinuo no espectro
de radiacdo é possivel dividir esse espectro em J regides onde o coeficiente de absor¢cdo pode
ser considerado constante. Essas regides podem ser continuas ou ndo no espectro.

Assim, a emitancia do gds real pode ser entendida como a soma ponderada das
emitancias dos gases cinzas "contidos" no seu espectro de radiacdo, sendo o fator de
ponderacdo fun¢do apenas da temperatura. C,; sdo os termos de ponderacdo, fun¢do apenas da
temperatura.

Smith et al. (1982) apresentaram coeficientes de absorcdo para gases cinzas e
correlagdes para a obtengdo dos termos de ponderacdo. Galarga et al. (2008) obtiveram novos
valores para esses coeficientes de absor¢do, bem como novos termos de ponderacdo através
de resultados ajustados a partir da funcdo ALBDF. A incorporacdo do modelo da soma-
ponderada-de-gases-cinzas na equagdo de transporte radiante foi feita por Modest (1991).

Assim,

dl, oT*(S)
— =k , —1I. .
=K, (CM p /(S)j (2.15)

A Eq.(2.15) pode ser utilizada com qualquer técnica de solu¢do da ETR.

2.3.2 A Soma-Ponderada-de-Gases-Cinzas Baseada em Linhas Espectrais (SLW)

Denison e Webb (1993a) desenvolveram uma aproximagao que se baseia no modelo
WSGG. A diferenca fica por conta da forma de obtengao dos coeficientes de absor¢do e dos
pesos. Em sua aproximacao, estes sdo calculados a partir de dados linha-por-linha ponderados
pela distribuicdo espectral de corpo negro e integrados sobre as bandas estreitas. Esta
aproximacdo € conhecida como Soma-Ponderada-de-Gases-Cinzas Baseada em Linhas
Espectrais (Spectral-Line-Weighted Sum-of-Gray-Gases, SLW).

Os pesos e coeficientes de absor¢do sdo obtidos pela aplicacio do método SLW
(Denison e Webb, 1995b). Uma funcio distribui¢ao de corpo negro € definida como sendo a
fracdo da energia de corpo negro nas porcdes do espectro onde o coeficiente de absor¢do
espectral molar, Cgp, € menor do que um valor prescrito Cu,. Esta € conhecida como
ALBDF (Absorption-Line Blackbody Distribution Function), conforme apresentado na Figura

5. A fungdo, para uma substancia arbitraria, é expressa por
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V4
FCoup T T PY)=— 30 oy IO T (2.16)
b j Jj\“absstg ot oty

O sub-indice j € referente ao j-€simo segmento espectral e o somatodrio € feito sobre todos os
segmentos que cobrem o espectro inteiro. A funcdo é dependente do valor da secdo-
transversal de absorcdo (ou coeficiente de absor¢do molar), C,; da temperatura da fonte
negra Tj; da temperatura do gés T,; da pressdo total P; e da fragdo molar das espécies Y,

O comportamento da fungdo distribuicdo ALB, Eq.(2.16), por exemplo, para um
meio composto por 100% de vapor d’adgua a temperatura 7, de 1000 K e 7}, de 500 K €
mostrado na Figura 6. Foram comparados resultados obtidos a partir do banco de dados
HITRAN de 1992 com o atual banco de dados, HITRAN 2006. Como pode ser observada, a
diferenca entre as duas fun¢des ndo € significativa para este caso, no entanto a diferenca entre

os bancos de dados nao deve ser desconsiderada, conforme sera discutido mais adiante.

an,

Eh n (Tsuulm')

Z i
5 n

Figura 5 — Fragmentacao da funcdo distribui¢do de Planck para célculo da fungdo ALBDF.
(Solovjov e Webb, 2000)
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Figura 6 - Funcdo ALB gerada por Denison e Webb (1993a) e gerada no presente trabalho.
Meio: 100% de H,O, T, = 1000 K, T, = 500 K.

Com base nessa funcdo distribui¢cdo, Denison e Webb (1993b) propuseram uma
correlacdo para gases usuais como meios absorvedores/emissores para simplificar a aplicagao

do método SLW.

2.3.3 Integracio Linha-por-Linha (LBL)

O método de integracao linha-por-linha envolve o uso de dados espectrais das linhas
de bandas-frias na geragcdo de dados para as linhas de bandas-quentes. Os parametros de um
modelo aleatério-estatistico sdo calculados a partir das linhas de banda conhecidas pela
espectroscopia.

Atualmente os dados espectrais sdo apresentados em bancos de dados, como
HITRAN, HITEMP e CDSD-1000, sendo possivel reproduzir o comportamento espectral de
algumas espécies (como H,O e CO,) sob diversas condigdes. A partir desses dados, o
coeficiente de extincdo espectral molar, k3,, pode ser obtido. Esse coeficiente equivale ao
coeficiente de extincdo apresentado anteriormente, Eq.(2.3), porém ¢ relativo ao
comportamento espectral (emissdo/absor¢do) de uma molécula da espécie e ndo de uma
camada de meio participante. Sua unidade é dada em m*/mol. Os cdlculos linha-por-linha sao
baseados em uma série de correlagdes (Hartmann, 1984), e o coeficiente espectral de absor¢ao

para determinado ndmero de onda é:
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K= D, Ko= D F(S,(T.P.Y,,.Y) (2.17)
todas as todas as
linhas linhas

onde K € o coeficiente de absor¢do de uma linha isolada; 7, P, szo , Y; s@o, respectivamente,

a temperatura, a pressao total, a fracdo molar de H,O, e a fracdo molar das espécies i; F(7)) € a

forma da linha normalizada e S,y € a intensidade de uma linha central em 7.

2.34 Meétodo da Distribuicio-k

Com o propésito de encontrar solucdes para a transferéncia de energia radiante total,
as equagOes de transporte radiante podem ser resolvidas em vdrios intervalos espectrais e,
entdo, feita a integragdo para a energia espectral. Uma vez que & varia de forma significativa
com 7, esta integracdo requer a solucao das equacgdes de transferéncia para vérios intervalos
espectrais.

O método da Distribuicdo-k é uma transformacdo para reduzir a extensdo dos
calculos. O método utiliza a hipdtese de que a intensidade espectral de corpo negro local ndo
varia consideravelmente sobre uma banda de absor¢do e pode ser tratada como constante
sobre a largura da banda. A intensidade espectral dentro da banda depende, assim, somente da
fun¢do distribuicdo de & (por isso o nome do método), ndo sendo mais dependente da
intensidade espectral de corpo negro.

A integracdo de uma fun¢do arbitraria H[x;(77)] sobre o nimero de onda pode ser

substituida por uma integracao sobre o coeficiente de absor¢do, assim:

1
Anl An, =

— [ Hix,anldn = | H(x)f(x)dx, (2.18)

onde f(x;)dk; € a fungdo densidade de probabilidade do coeficiente de absorcdo espectral
dentro da banda (ou distribuicao-k), o sub-indice [ se refere a [-ésima banda de absor¢ao.

A funcdo densidade de probabilidade (ou simplesmente, funcdo distribuicdo) deve
ser gerada para uma dada banda-estreita, o que é normalmente feito pela utilizacdo de um
modelo qualquer de banda-estreita. Pelo modelo de Malkmus (Siegel e Howell, 2002) essa

funcdo pode ser:
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onde S, 7 e & sdo a intensidade média de linha, a meia largura média, e o espagamento
médio, respectivamente.

O método da Distribuicdao-k se apresenta ineficiente quando as propriedades ou as
temperaturas sdo ndo-homogéneas através do volume, pois uma nova fung¢ao distribui¢do deve

ser computada para cada né computacional no interior de um meio ndo-homogéneo.

2.3.5 O Método do k-Correlacionado

Quando as propriedades das espécies variam com a posicdo, o modelo (ou
distribuicdo) do k-Correlacionado (CK) pode ser empregado. Este método assume que sobre
uma faixa espectral estreita, as oscilagdes abruptas do coeficiente de absorg¢do, &3, ficam em
torno de um mesmo valor se observadas para pequenas variacdes do nimero de onda. Quando
o coeficiente de absor¢do apresenta valores muito proximos, a intensidade de radiac@o I
(conseqiientemente, o fluxo radiante) ndo se altera. Assim, para um determinado estado
termodindmico, assume-se que aquela pequena faixa de nimeros de onda apresenta um
coeficiente de absor¢do k; que pode servir como pardmetro para um outro estado

termodindmico (na mesma regido do espectro), e correlacionar um coeficiente de absor¢do

K; . A Figura 7 descreve a idéia do modelo.

O método pode ser aplicado tanto aos modelos de banda-estreita quanto aos de
banda-larga se a func¢do distribuicio de Planck ndo variar significativamente através da banda,
e com espalhamento, se o coeficiente de espalhamento e fun¢do fase ndo variarem ao longo da
largura espectral da banda (Goody et. al, 1989).

A fungdo distribuicdo do coeficiente de absor¢do, f(xy)dk;, pode ser usada para
computar a fungdo distribui¢do cumulativa (CDF), g( k), pela seguinte relagao:

Ky

gk = [ fU)dx; (2.20)

K, =0
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Com esta funcdo distribuicdo cumulativa, CDF, pode-se calcular a transmitancia

média sobre um comprimento de caminho S dentro de uma banda de absorcao por:

1

L,(5)= [ expl-x,(8)Sdg (2.21)

g=0

onde T, é a transmitancia média numa banda de absor¢do, &;(g) € o coeficiente de absor¢io

espectral avaliado no valor g da CDF.

A
A‘l’.,’] l"‘.
"‘ " ."I I:‘ ‘\‘: | /\ T '~ Kf,;;+1(ng+1~Pn+1~Y)
ViSRS |4 ﬂ\ K1, (T 1)
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Figura 7 — Esquema representativo da hipétese do modelo k-Correlacionado.

No caso das propriedades de absor¢do variarem com a posicdo, a Eq. (2.21) pode ser reescrita

na forma:

1 N

T,($)= [ expl-[x,(g,5)dS" 1dg (2.22)

g=0 0
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Relagdes para f(k;) sdo apresentadas por Marin e Buckius (1996) para bandas-

estreitas e fornecem parametros de espacamento de linha e alargamento por pressao.

2.3.6 A Funcao Distribuicao Multi-Escala do k-Correlacionado para o Espectro

Completo

Modest e Zhang (2002) desenvolveram um modelo chamado de k-Correlacionado
para o Espectro Completo (FSCK — Full-Spectrum Correlated-k Distribution model), o qual é
uma extensdo do k-Correlacionado para todo o espectro pela definicdo de uma fracdo da
funcdo de Planck. Desta forma, combinaram-se todas as vantagens do modelo CK com as
vantagens apresentadas pelos modelos globais. O modelo se mostrou mais preciso, mas como
qualquer método que correlaciona os coeficientes de absorcdo, a perda de precisdo aparece
para problemas que envolvam mudangas extremas de temperaturas. Outro ponto observado é
que as fortes taxas de mudancga da fracdo molar aparecem como obstdculo nas hipéteses da
aproximacao de escala, que € a chave dos métodos CK.

Mais recentemente, Zhang e Modest (2002) desenvolveram o modelo da Funcdo
Distribui¢ao Multi-Escala do k-Correlacionado para o Espectro Completo (MSFSCK — Multi-
Scale Full-Spectrum Correlated-k Distribution model). Neste, o gds (ou mistura de gases) €
dividido em diferentes grupos de acordo com os diferentes perfis de fracdo molar (para
diferentes espécies absorvedoras) e/ou agrupados de acordo com o nivel mais baixo de
energia de suas linhas de absorcdo (para cada espécie absorvedora), gerando M equagdes de
transporte independentes (RTE) independentes para cada um dos M grupos. A sobreposi¢ao
entre os diferentes grupos € tratada de uma forma aproximada para limitar o custo

computacional.

2.3.7 O Modelo do Numero de Onda Cumulativo

Desenvolvido por Solovjov e Webb (2002), o modelo do Numero de Onda
Cumulativo (CW- Cumulative Wavenumber model) é um dos tratamentos mais modernos em
termos de propriedades espectrais de gases. Nele, o nimero de onda cumulativo é dependente
direto de valores especificos do coeficiente de extingdo molar e do nimero de onda, assim, w
= w(Caps, 7). O modelo foi selecionado para os estudos neste trabalho por se apresentar como

um dos mais precisos quando comparado ao benchmark, LBL. Além disso, conforme os
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autores, o custo computacional € consideravelmente baixo. Outra vantagem relacionada pela
literatura diz respeito a forma de integracdo empregada pelo método, a qual ndo produz
termos de Leibnitz (negligenciados em métodos que usam a fungdo ALB). Para contornar este
problema esses modelos utilizam a hipétese do k-correlacionado, que é uma aproximagao
limitada e ndo descreve o comportamento espectral real de gases participantes. A ndo
utilizacdo desta simplificacdo € significativa para a implementacdo do método, pois em casos
de extremas variagdes no campo de temperatura a necessidade de uma predi¢cao mais precisa
do mecanismo radiante € essencial para andlises precisas. O Capitulo 3 deste trabalho aborda

em maior detalhe a modelagem CW, central nesta tese.
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3 MODELAGEM DAS PROPRIEDADES ESPECTRAIS DOS GASES
ATRAVES DO METODO CW

Este capitulo trata da modelagem espectral para gases e misturas de gases como meios
participantes. E descrito o método do Niimero de Onda Cumulativo (CW), bem como é feita a
andlise da aplicacdo da equacdo de transporte radiante (RTE) e de suas respectivas condi¢des de
contorno a partir da modelagem CW. O modelo apresenta o tratamento para gases reais. Os
resultados obtidos sdo aplicados juntamente com o método de solu¢do da equacdo radiante

utilizado neste trabalho, ordenadas discretas (DOM).
3.1 O Método do Niimero de Onda Cumulativo (CW)

3.1.1 Definicao

As fungoes distribui¢do sdo normalmente definidas com base nas secOes transversais da
distribuicao espectral de alta resolucdo do coeficiente de absor¢do molar. Espectros moleculares
de gases contém centenas de milhares de linhas de absor¢c@o, que ndo podem ser diretamente
empregadas, de modo eficiente, nos cdlculos de transferéncia radiante. Fungdes de distribuicio,
por outro lado, permitem organizar as informagdes espectrais para a integracdo da equacdo da
transferéncia radiante no comprimento de onda. Nesta secdo, apresenta-se uma dessas fungdes,
denominada nimero de onda cumulativo.

Considera-se uma secdo-transversal de absor¢do de um gas molecular, C, (cm?
molecula™), a qual é uma funcio do nimero de onda 7. Para qualquer valor fixo de secdo-
transversal, C, e nimero de onda, 77, é definido o niimero de onda cumulativo pela seguinte

relacdo:

Y (B-a)y+(n-n) para C, <C
w(C,m=1" (3.1)

L

D (B -a) para C, >C
i=1

onde os intervalos de numeros de onda, & e [, sdo obtidos pela interseccdo das secgdes-

. . * . . ~
transversais, C;, com a linha em que C;; = C, ¢ 77 € 0 maior numero de onda da intersec¢do para
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o caso quando, para o nimero de onda varidvel 77, a se¢do-transversal de absor¢do C;, € menor do
que um valor C. Isto pode ser visto na Figura 8. E facilmente observado, a partir de sua

definicdo, que o nimero de onda cumulativo € uma fun¢do crescentemente continua de 7.

Figura 8 — Ndmero de onda cumulativo da se¢do-transversal de absor¢ao

(Solovjov e Webb, 2002)

Mais formalmente, o nimero de onda cumulativo pode ser descrito conforme Eq.(3.2)

(Salinas, 2008).

n
wC,m) = [H(C~C,)dn (3.2)
0
onde H(C-C;) é definido como fun¢@o-escada de Heaviside.

3.1.2 Integracao e Derivacao

Conforme sua defini¢do, o nimero de onda cumulativo w(C, 1) cresce linearmente com

7 para aqueles valores de nimero de onda 77 onde C; € menor do que o valor C, e permanece
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constante para qualquer outro. O caso extremo do nimero de onda cumulativo € o que descreve
uma linha tnica e retilinea, quando o valor C é maior do que todo o espectro de absor¢do; neste

caso, C, € igual a 7. Portanto, a derivada da Eq.(3.2) com respeito ao numero de onda, 77, produz:

1 paraC>C,
0 paraC=<C,

ow(C,n)

3.3
a7 (3.3)

:H(C—Cﬂ)z{

N

A equacdo acima permite a substituicdo pela integracdo com respeito a varidvel
independente 77 sobre a regido espectral definida pelo espectro de absor¢do molecular.

Integrando com respeito ao nimero de onda cumulativo, tem-se:

ow(C,n)

o dn= [ dw(C,n) (3.4)

n=0

j dn = T H(C~C,)dn = T
n=0

{U:C>C,,} n=0

O dominio de integracdo do termo do lado esquerdo da Eq.(3.4) é uma unido dos
intervalos de nimero de onda definidos pela intersec¢do da linha C;, = C com o espectro de
absorcdo do gas. O dominio de integracdo é um conjunto bastante complicado que pode conter
centenas de milhares de intervalos. O termo ao lado direito da Eq.(3.4) € simplesmente um
conjunto de todos os numeros de onda, o que na pritica sdo alguns intervalos finitos. Esta
propriedade é a principal ferramenta para a integracdo espectral das equacdes de transporte

radiante (RTE).

3.1.3 O Namero de Onda Cumulativo e a Dependéncia da Fracao Molar

Segundo Solovjov e Webb (2002), a dependéncia do modelo CW com relacdo a fracdo
molar das espécies quimicas segue da mesma forma como utilizado para a modelagem ALBDF.

Desta forma, negligenciando-se o efeito de auto-alargamento e tendo-se w,. e w,. como sendo
n n

valores de numeros de onda cumulativo de secOes-transversais de absorcdo C, e YC,
respectivamente, os valores da fungdo CW ndo variam com mudanca da fracdo molar, Y. Isto
pode ser visto na Figura 9, onde as intersec¢des da segdo-transversal C com o espectro YCj
produzem os mesmos intervalos de nimero de onda do que as intersec¢des da secdo-transversal
C/Y com o espectro. Assim, a funcdo CW do espectro YC; para C € igual a fungdo CW do

espectro C;, para C/Y, conforme a relagdo
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we, (C)=w, (C/Y.7) (35)

A Eq.(3.5) estabelece que, para os casos em que a fracdo molar das espécies que
compdem uma mistura de gas varia no meio, o nimero de onda cumulativo — fungdo CW — ndo

precisa ser recalculado a partir do espectro molecular.

Figura 9 — Dependéncia da funcdo CW com respeito a fracdo molar. (Solovjov e Webb, 2002)

3.1.4 Mistura de Gases

Para misturas de gases constituidas por m espécies quimicas, assumindo-se que ndo haja
sobreposi¢ao de linhas espectrais para as se¢Oes-transversais de absor¢do, C, = Y;C; + Y>Co + ...

+ Y,,C,, o nimero de onda cumulativo para a mistura pode ser representado como

C C C
we, C.m=w, (7,7]j+w2 [?,7]]+...+Wm (Y—m,nJ—(m—l)f] 3.6)

1 2

onde w; sdo os nimeros de onda cumulativos de cada espécie que compde a mistura.
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3.2 Modelo Espectral

Definida a forma de tratamento dos valores de se¢des-transversais de absorgdo, Cy, 0
proximo passo € estender esta teoria para toda a faixa de valores de C;. Assim, considera-se uma
subdivisdo de toda a faixa espectral em “gases cinzas” através das secOes-transversais de
absorcdo suplementares, C;, paraj = 1, 2, ..., n, onde n € o nimero de gases cinzas considerados.
Assumem-se o conjunto H; como a unido de todos os subintervalos espectrais para os quais o

valor atual de Cj, esteja entre C; e Cj.1, ou seja:
H, ={n:C, <C,<C, j=12,..n] 3.7)

A, :[ni—l’ﬂi]’izl’z"“’p (3.8)

A Eq.(3.8) representa uma subdivisdo da regido de nimeros de onda em subintervalos
destes.
O modelo CW utiliza a interseccao dessas subdivisdes espectrais para definir os gases

cinzas fracionais, Djj, conforme Eq.(3.9), representado na Figura 10.

D,=A,NH, (3.9

A unido de todos os gases cinza fracionais representa toda a regido espectral. Embora A;
permaneca fixo para qualquer localizacdo no meio participante considerado, H; e D; podem
“flutuar” com a localiza¢ao, dependendo do estado termodinamico local do gas.

Esta modelagem € aplicada para subdividir a integracdo espectral sobre o nimero de
onda em uma integracdo sobre o gds cinza fracional, D;. A subdivisdo em gases cinzas H; €
usada para simplificagdo das linhas moleculares. Cada gis cinza € representado por um udnico
valor de coeficiente de absor¢do, &. A subdivisdo em intervalos A; € utilizada para incorporagao
da continuidade do espectro e fronteiras ndo-cinzas, por exemplo, quando o meio contém

particulas de fuligem.
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Gas cinza
fracional

| (i) | l ’ 'l |

T A M

Figura 10 — Modelagem espectral dos gases cinza fracionais.

33 Correlacao Espectral-Local

O modelo permite a suposi¢cdo de uma correlagdo espectral local, a qual € descrita a
seguir. A fungdo CW, w(C,n), € definida a partir do coeficiente de absor¢@o espectral, Cy, a qual
¢ uma funcdo do estado termodindmico local dos gases (temperatura, pressdo parcial,
concentragdes de espécies). Em um meio ndo-isotérmico e ndo-homogéneo, cada localizacio ao
longo de um comprimento de caminho, s, é caracterizada por proprio estado termodinamico;
portanto, o nimero de onda cumulativo é também uma fungao local, w(C,s, 7).

A hipdtese de correlacdo entre espetro e a localizacdo € de que a diferenca entre o
nimero de onda cumulativo de duas secOes-transversais de absor¢do para cada gas cinza
fracional seja representada pelo produto de duas fun¢des, uma dependente da localizacdo, s, e

outra do nimero de onda, 7. Assim,

W(Cj,s,ﬂ)—w(Cj_l,s,ﬂ)=uij(s)vl.j (17) para ne A, (3.10)

Desta maneira, o comportamento do incremento do nimero de onda cumulativo na
secdo-transversal de absor¢do € assumido independente do nimero de onda e do espaco.
Ressalta-se que esta é uma correlacdo valida dentro de um intervalo espectral A;, nio se
aplicando a cobertura completa do espetro. A relacdo apresentada na Eq.(3.10) € mais de visdo
matemadtica do que fisica, e € feita apenas com o objetivo de separar as varidveis espectrais e

espaciais na funcdo, levando a uma diferenca dos nimeros de onda cumulativos entre duas
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secOes-transversais de absor¢do adjacentes, ou seja, w(Cj,s,7)) — w(Cj.1,s,77). Esta suposi¢do €
baseada na observacdo de que o nimero de onda cumulativo ndo € uma funcdo de crescimento
rapido, ou, tdo rapido quanto uma funcdo linear identidade. As curvas das fun¢des CW para dois
valores de segdes-transversais C; e Cj.; sdo muito semelhantes, como pode ser visto na Figura 11,

que apresenta funcdes CW para o CO, para HO em varios valores de se¢des-transversais.

10000 —
8000 I 8000
6000 ! 6000

4000

w, cm™’

4000

2000 2000

PR 1 1 1

s pr—— = — 2 0 PR
0 2000 4000 6000 8000 10000 0 2000 4000 6000 8000 10000

n, cm!

Figura 11 — Numero de onda cumulativo para: (a) H,O e (b) CO, a 1000 K (Solovjov e Webb,
2002).

Como pode ser percebido na Figura 11, a diferenca nas fungdes CW € praticamente uma
constante com respeito a 77 se o intervalo espectral considerado, A;, ndo for muito extenso.
Nessas condi¢des, a hipétese € valida como sendo uma boa aproximacao. Desta forma, quanto
mais refinada for a malha espectral, ou seja, quanto menor for A; e mais proximas as secoes-
transversais suplementares, C;e Cj., tanto melhor serd a aproximagao espectro-local.

A correlagdo espectro-local apresenta restricdes bem menores do que as comumente
utilizadas correlagdes para o espectro inteiro, idealizando o comportamento espectral como na
modelagem SLW e k-Correlacionado.

E preciso, ainda, definir as fungoes u;i(s) e v;(7)). Para definir a func¢ao v;i(7), seleciona-
se um ponto de referéncia s , para o qual tem-se valores de referéncia para temperatura T(s ') e
concentracdes de espécies Y(s"), incluindo particulas. Para a condicdo de referéncia o valor da

funcado u,'j(s*) = 1. Logo,

v, (M) =w(C,,s" . m)—w(C_,s 1) (3.11)

Para um ponto qualquer s, a fung@o u;i(s) pode ser calculada por
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w(Cj,s,ﬂ)—w(Cj_l,s,ﬂ)

(3.12)
W(C_/’S ’ﬂ)_W(C.f—l’s ’77)

u, (s)=

Similarmente, para uma mistura de gases m de densidade molar N, a funcdo é definida como

> (e m)-m(c/m)]

u; ()= (3.13)

Zm[wm (Cj/Ym)_Wm (C,-_l/Ym)}

5

. . . ~ . ~ A M *
onde o denominador diz respeito a localizacdo de referéncia, s .
A integrac@o da intensidade espectral de radiagdo, I;, sobre o gés cinza fracional, Dy,

aplicando o conceito do numero de onda cumulativo descrito pela Eq.(3.4), produz:

jlﬂdn = j 1dn

D;; {7]:CH<C,7<C,»}0A,»
= j 1,dn— j 1,dn
{ﬂ:C”<Cj}mA,- {n:Cﬂ>Cj_l}mA,-

- (e, m)= [ (e, )

[
Ai Ai

= Iﬂd[w(Cj,S’ﬂ)_W(Cj—l’s’n)}

=u, (s)jlﬂd[vl.j ()] (3.14)

onde J;; € definido como a intensidade de radiacdo do gas cinza fracional, e u;(s) pode ser visto
como sendo um fator de correcao local para esta intensidade. A intensidade total de radiacdo é
determinada pelo somatdrio de todas as intensidades dos gases cinzas fracionais ponderadas pelo

fator de correcao u;(s):
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oo

I(s)zj-ln(s)dﬂzz%(s)./ij(s) (3.15)

n=0

onde o fator de correcdo u;i(s) ja foi definido pelas Eqs.(3.12) ou (3.13).

34 A RTE no Modelo CW

Para chegarmos a forma da RTE, como apresentada na Eq.(2.11), consideremos um
meio que emite-absorve energia com espalhamento isotropico pode ser escrita como (Siegel e

Howell, 2002),

A
Q

(Q,V)z(r,g):-(K+a)1(r,g)+ijz(r,g')dg'+,d,,(r) (3.16)

onde I(r,Q2) é a intensidade de radiacdo em r, na direcao Q; I,(r) € a intensidade de radiacdo do
corpo negro na posi¢do r e na temperatura do meio; k'€ o coeficiente de absor¢ao do meio cinza;
o ¢ o coeficiente de espalhamento do meio; e a integracdo € feita na dire¢ao incidente €’. Para

superficies difusas a condi¢do de contorno para a Eq.(3.16) é

1(r.Q)=el, (r)+£ j Q|1 (r,Q)dQ (3.17)
T

n.Q>0

onde r fica sobre a superficie de contorno, e a Eq.(3.17) € valida para n. Q’>0; I(r, Q) é a
intensidade de radiacdo que deixa a superficie, € é a emissividade hemisférica da parede; p é a
refletividade hemisférica e n € o vetor normal a superficie.

Para um meio que absorve e emite radiacdo térmica (ndo espalha) ao longo de uma

trajetéria S na direcdo 2, a ETR é dada por (Siegel e Howell, 2002):

o,
gZ—K‘”I”'FK‘”Ib” (3.18)
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De maneira similar a apresentada na Eq.(3.14), a integracao espectral da Eq.(3.18) de
acordo com o modelo CW, Eq.(3.4), o conjunto de equacdes para as intensidades dos gases
cinzas fracionais pode ser obtido. A integracdo neste caso, diferentemente daquela feita na
modelagem SLW, ndo produz os termos de Leibnitz (Denison e Webb, 1993a) pois os cédlculos
sdo feitos ndo sobre D;; (que pode variar de acordo com a localiza¢do espacial em meios ndo

uniformes), mas sobre todos os intervalos espectrais fixos, A,.

J,
s" =—KJ; +KJ,; (3.19)

onde & € o coeficiente de absor¢do do gés cinza, determinado nesta modelagem a partir das

secdes-transversais de absorc¢ao,

(3.20)

onde T € a temperatura local e N é a densidade molar da espécie, em molec/cm3. Definido como:

21
N(T)= 7,3392;15><10 (3.21)

s

0 termo /CJ.C_]._l ¢ dado em cm?/molec; e J,; € a fonte fracional de energia radiante de corpo

negro, definida como:

I (s)= 1, (T(S)an)dl:vij (77)]

L 4
Al

(3.22)

= Ihr] (T(S)J?)d[w(cj,S*,ﬂ)—W(Cj_l,s*,n)]

L
Ai

A funcdo distribuicdo radiante de Planck nas Eqgs.(3.19) e (3.22) é avaliada na
temperatura local, e a fun¢do v;(7)) € avaliada no estado termodinamico escolhido como condi¢do
de referéncia, s*, de acordo com a Eq.(3.11). O somatdrio de J,;(s) sobre todos os gases cinzas

fracionais resulta na emissao total:
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07‘4
Ib:zjbif :7 (323)

i.j

onde o é a constante de Stefan-Boltzmann, em W/(m2 K4).
Para paredes ndo-cinzas, difusas e refletoras a condi¢do de contorno € escrita como

(Ozisik, 1973):

n.Q’

2 , ,
Iﬂ(sw,ﬂ):gnwlhn(TW)+#W j 1, (s, Q) dQ
n.Q<0 (324)

onde Q ¢é o vetor direcdo ao longo de um caminho s, sy define o ponto sobre a superficie de
contorno, ¢ o indice W se refere as quantidades avaliadas no contorno; &y € a emissividade
espectral da fronteira, ¢ p,w € a reflectividade espectral da fronteira. A integragdo da Eq.(3.24)

sobre os gases cinzas fracionais, D;, fornece as condi¢des de contorno em termos das

intensidades dos gases cinzas fracionais. Assim,

n.Q'|dQ (3.25)

‘]ij(SW’Q):gnWJbij(TW)-i_p% j Iﬂ(SW,Q,)

n.Q<0

Quando a ETR esta na forma para gés cinza fracional, Eq.(3.19), com as condi¢des de
contorno, Eq.(3.25), esta € resolvida para todos os gases cinza fracionais J;; € a intensidade total
de radiagcdo é dada pela Eq.(3.15). Para um meio isotérmico e homogéneo o fator de corre¢ao

torna-se u;(s) = 1.

3.5 O Método das Ordenadas Discretas (Aproximacao S,)

A RTE € uma equacdo integro-diferencial, o que torna a sua solucdo muito dificil.
Dentre as técnicas de solu¢do da mesma existem as analiticas e as numéricas. As primeiras, no
entanto, sdo geralmente solucdes aproximadas e fazem uso de simplificacdes as quais tornam
dificil a sua transposicao para casos diferentes. J4, uma técnica numérica bastante aplicada para a
solucdo desta equagdo € o Método das Ordenadas Discretas. O método das ordenadas discretas €
uma extensao do método dos dois fluxos (S,) proposto por Schuster (1905) e Schwarzschild

(1906) e estendido por Chandrasekhar (1960). No método S, a transferéncia de energia €
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unidimensional, e a intensidade de radiacdo € isotrépica em cada hemisfério com diferentes
valores nas direcdes positiva e negativa da direcao coordenada, Figura 12.

O método consiste na subdivisao do espagco em um ndmero de dire¢des discretas
fazendo, desta maneira, que a RTE se transforme em um sistema de equagdes lineares de 1?
ordem, sendo assim possivel de ser resolvido analitica ou numericamente. E baseado numa
representacdo discreta da variacdo direcional da intensidade radiante. A solu¢do para o problema
de transporte € encontrada resolvendo-se a equagdo de transferéncia de calor por radia¢do para
um conjunto de direcdes discretas, [ (dita a ordem da solugdo), que cobrem a totalidade da
amplitude do angulo sélido de ® = 477 (Modest,1993). O valor de [ indica o nimero de diferentes
cossenos diretores usados para cada dire¢do principal. Em problemas tridimensionais, cada
octante de uma esfera de angulos sélidos em torno de um ponto da malha contém [([+2)/8
ordenadas. Para cobrir todo o dominio de angulos sélidos, deve ser resolvido /(/4+2) equagdes
simultaneas em cada ponto da malha. Um esquema das dire¢des usadas no primeiro octante para
uma solugdo S-6 é mostrado na Figura 13.

Assim, a equacdo de transporte radiante € resolvida para um conjunto de / direcoes s;, i

=1, 2, ..., [, e as integracdes nos angulos sdlidos sdo aproximadas por quadraturas numéricas.

[ f@do=Ywi@) (3.26)

onde w; sdo os pesos das quadraturas associadas as direcoes s;. A equagdo do transporte radiante

€ reescrita levando-se em conta as quantidades emitidas de todas as diregdes, assim:

ar, o,
COS@gzﬂgz—Kﬂlﬂ‘Fl{'ﬂI}m (3.27)

em que U = cos@ representa cada direcao.
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O=r

Figura 12 — Intensidade isotrépica nas dire¢des positiva e negativa. (Modest, 1993)
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Figura 13 - Nuimero de pontos para a solu¢do S-6 no primeiro octante (Fiveland, 1991).

Com a hipétese da intensidade de radiacdo isotropica a intensidade média pode ser

escrita como:

T(S):M (3.28)

A equacdo da transferéncia € entdo multiplicada pelo dngulo sélido e integrada sobre

cada hemisfério (com 0<O<7x/2 e n/2<0<0e u=cosh).

A condi¢ao de contorno, Eq.(3.24), € reescrita na forma:
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n.QdQY (3.29)

p?]W ’
In(SW’Q):gnWIhn(TW)+7 WiI”(SW,Q)

n.Q<0
A escolha do esquema de quadratura € arbitrdria, embora possam existir restricdes as
direcdes s e aos pesos de quadratura w; de modo a preservar a simetria do problema e satisfazer
certas condi¢cdes de momento. Normalmente, escolhem-se conjuntos de dire¢des e pesos que sdo

completamente simétricos e que satisfazem os momentos de intensidade zero, primeiro e

segundo, ou seja:

!
[ do=4z= ;Wi (a)
!
[ Qdw=0 :Z‘ wQ, (b) (3.30)
4r

[ eodo= - :i wQQ (o)
i=1

onde & é o tensor unitdrio. Diferentes conjuntos de dire¢des e pesos que satisfazem a esses
critérios foram tabelados e podem ser encontrados na literatura (Modest, 1993), embora alguns
autores tivessem observado, posteriormente, que através da utilizacdo de diferentes conjuntos de
ordenadas poderiam surgir resultados dispares. Este fato ocorre por duas razoes: (i) a intensidade
pode ter descontinuidade direcional na parede e (ii) os fluxos radiantes nas paredes sao avaliados
segundo o primeiro momento de intensidade ao longo de um angulo sélido de 2. A conclusao é
que o conjunto de ordenadas deve satisfazer mais uma condi¢do, a qual refere-se ao primeiro

momento de intensidade sobre 2. Assim,

h-Qdo= [ h-Qdo=r= wi-Q (3.31)
| a-0do= | 3

A8<0 AB>0 Al8>0

Esta condi¢do pode, entdo, ser satisfeita para as dire¢Oes principais ﬁ:f,j, ouk .
Conjuntos de ordenadas que satisfazem a (i) simetria, as (ii) equagdes de momento, Eqs.(3.30) e
(iii) ao primeiro momento da intensidade, Eq.(3.31); foram tabelados por Lathrop e Carlson
(1965). Esta tabela reproduz os primeiros quatro conjuntos Sz, S4, S¢ € Ss.

Para problemas multidimensionais, o método das ordenadas discretas resulta num

conjunto de equagdes diferenciais parciais de primeira ordem que geralmente t€m que ser
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resolvidas numericamente. Para os casos bi e tridimensional, a discretizacdo da equacdo de
transferéncia de calor por radiacdo para uma dada dire¢do conduz, para cada volume de controle
da malha, a uma equagdo algébrica que relaciona a intensidade da radiacdo num né com a
intensidade de radiagdo nos nds vizinhos, sendo essa condi¢do uma das principais caracteristicas
do método.

Neste trabalho, a RTE € resolvida numericamente através do método das ordenadas
discretas aplicado a um volume de controle. Detalhes a respeito dessa forma de solu¢ao podem
ser encontrados na literatura (Moura et al. 1998). Para os casos unidimensionais uma
simplificagdo do método € feita, nesta as direcdes podem ser obtidas através das raizes de
qualquer polindmio ortogonal (Legendre, Jacobi, Chebyshev, etc) e os pesos w; sdo obtidos por
uma funcao caracteristica. Nos casos resolvidos neste trabalho, as dire¢des foram obtidas através
das raizes pela expansdo dos polindmios de Legendre e os pesos através da fun¢do desenvolvida

por Abramowitz e Stegun (1972), Egs. (3.32) e (3.33) juntamente com o método de ordenadas

discretas.
1 d" n
P (x)= [xz—l } 3.32
2 )
w, = i=12,...n (3.33)

onde P, € o polindmio de Legendre de grau n, u; sdo as raizes desse polindmio e w; S0 0s pesos

de cada dire¢do.

3.6 Inconsisténcia do Modelo CW em Relacio ao Balanco de Energia Radiante

Conhecendo-se o equacionamento da modelagem para meios participantes adotada
(modelo CW), juntamente com o método de solucdo da equagcdo do transporte radiante
(ordenadas discretas) torna-se mais clara a apresentacdo da inconsisténcia existente no modelo,
bem como a apresenta¢do das modificacdes propostas para uma nova formulacao para o modelo
de gés.

O modelo CW prevé a equagdo do transporte radiante (RTE) para a intensidade de

radiagdo dos gases cinza fracionais, Jj;, a partir da intensidade de radiagdo, I,, conforme Eqgs.

(3.19) e (3.18), respectivamente. As intensidades espectrais direcionais, I;Z(s)e 1,(s), sdo
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determinadas a partir das solu¢des das equacdes de transferéncia radiante pelo método de

ordenadas discretas. Assim:

81,;', (s) .
a) i, o ——Kﬂlﬂl(s)+l(,,1,,b(s)

o (3.34)
b) —,Ul 7 (S)

= —K”I,;l (s)+ K‘nlnh (s)

Nas Eqs.(3.34) (a) e (b), s representa uma condicao termodinamica determinada pela posicao.
Ap0s resolvidas as Eqgs. (3.34) (a) e (b), o fluxo de calor radiante e o divergente do mesmo (ou

taxa de gerac@o de energia), g, € O, , respectivamente, considerando somente a contribui¢do

da direcdo ordenada /, podem ser determinados, segundo Modest (2003), por:

Gy () = 2734w, | 1 () = T (s) | (3.35)

Quy(5) =272, w, | I, () + 1, (s) | — a7k, w1, (s) (3.36)

Sabendo que a derivada do fluxo de calor radiante produz o préprio termo de geracdo de
calor, ou divergente do fluxo, de acordo com a primeira Lei da termodinamica, o balango de

energia € prontamente satisfeito para qualquer dire¢ao e comprimento de onda por:

9G g ()
ds

Opp () =— (3.37)

O fluxo de calor e a taxa de geracdo de energia radiante totais sio, entdo, obtidos pelo somatdrio

de g, ¢ O, em todas as direcdes ordenadas / e pela integragdo sobre todos os comprimentos

de onda #:
()= 2 [ Gy ()dn) (3.38)
Iy
0u(5)= 2 [ Qu () (3.39)
Loy

A conservagdo global da energia radiante, Q, =—dg,/ds, torna-se uma conseqiiéncia da solug¢io

exata das Eqgs.(3.34) (a) e (b) para todas as dire¢des e nimeros de onda.
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De modo a verificar a conservagdo de energia, aplicam-se as relacdes apresentadas pelo

modelo CW, e as Eqs.(3.35) e (3.36) sdo integradas sobre os gases cinzas fracionais, D;;. Assim,

j qR;,[(S)dn: j {ZﬂZ[ﬂIW,(I;I(S)—I”,(S))J}dﬂ

l

D,-’-(s) D,-’-(s)
(3.40)
—ary || [ 16,000
[ D (s) D;
j Quy(s)dy = j {mk,,Z{w, [1;,<s>+1,,,<s>]}—47rk,,1,,b<s>}dn
Dy (s) Dy (s) !
(3.41)
:MZ W, j kI (s)d + j kI (s)dy |- 47 j k1, (s)dn
! D; (s) D;(s) D; (s)

Conforme apresentado pela Eq.(3.15), integrando as intensidades espectrais direcionais sobre o

gés cinza fracional, Dj;, utilizando-se do conceito do niimero de onda cumulativo, tem-se:

a) | I(s)dn=u(s)7;,(5)

D;(s)

by [ I(s)dn=uy(5)J;(s) (3.42)

D;(s)

O | 1, ()dn=uy(s)],,(5)

Dy (s)

Uma vez que a modelagem originalmente proposta assume a relacao apresentada na Eq.

(3.15), com as Eqs.(3.42) (a), (b) e (c) as Eqs.(3.40) e (3.41) sao reescritas na forma:

TOE uii(s)Zﬂ'Z[ IAVMOENMO)] (3.43)
O () =0, (5) {mz [k, (5, () + T3 (5)) |4k, (s)} (3.44)

Finalmente, o fluxo de calor radiante e a taxa de gerag¢do da energia sd@o dados por:
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HOEDII MO (3.45)

Op ()= 2> O (5) (3.46)

Conforme apresentado até aqui, a aplicagdo dos conceitos do nimero de onda
acumulado fornece uma maneira efetiva para a integracdo do fluxo de calor radiante e do

divergente deste sobre todo o espectro. No entanto, para a solu¢do das Eqgs.(3.43) e (3.44), é

necessdrio determinar as intensidades dos gases cinza fracionais, J;, e J . Isto pode ser feito

pela integracdo das Eqs.(3.34) (a) e (b) sobre os niimeros de onda dos gases cinza fracionais, Dj;.

Assim, conforme apresentado por Solovjov e Webb (2002), analogamente tem-se:

8];1 (s)

@ H ds ==Ky () + K7, (5)

(3.47)
A () ]
by —u, és =—K,J () +K,J,,(s)

ijl

A anélise das equagdes acima revela uma aproximacdo na derivacdo dos termos do lado direito.
Isto € mostrado em detalhe para a Eq.(3.47) (a), pois ocorre de maneira andloga para a (b). A

integrag@o do primeiro termo da Eq. (3.34) (a) sobre D;; é dada por:

or, I (s+ds/2) =1}, (s—ds/2)
—dn = 7 i d
j s 7 j ds 7

DU(S) D,I(S)
[ Ii(s+ds/ndn— [ I;(s—ds/2)dn
:Dij(s) D,’j(S)

ds

(3.48)

Nos integrais acima, os pontos de avaliagdo de D;; e das duas intensidades, I,;, (as quais s@o s, s +

ds/2 e s — ds/2) ndo sao os mesmos, desta forma nao € possivel a aplicagdo da relacdo
apresentada pela Eq.(3.42) (a) de forma exata. Na realidade, para a derivagcao da Eq.(3.47) (a) é

necessario considerar as seguintes aproximagoes:
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a) [ Iy(s+ds/2)dn=u,(s)];(s+ds/2)

e (3.49)
by [ I(s—ds/2)dn =u(s)];(s—ds/2)

D,',’(S)

Uma importante conseqiiéncia surge a partir das aproximacoes nas Eqs.(3.49) (a) e (b).

Isto pode ser visto a partir da integracdo da Eq. (3.34) (a) sobre todo o espectro #:

a) j Liodn=Y | = 2, (9

i Dy(s)

b) j Ly()dn=3" [ 1,(s)dn= Zul](s).lb”(s) (3.50)
7 Dy(s)

) jaf © i Iﬂl(s+ds/2)d77—£ I',(s—ds/2)dn

ds

Uma vez que a integracdo da Eq.(3.50) (c¢) € feita para o espectro inteiro, cada gis cinza
fracional, D;;, pode ser escolhido de forma a corresponder a0 mesmo ponto onde a intensidade
espectral estd sendo avaliada (ou seja, s + ds/2 e s — ds/2). Isto evita as aproximacgdes nas

Egs.(3.49) (a) e (b). Logo,

a) J.I,ﬂ (s+ds/2)dn=> J. s (s+ds/2)dn = Z“z/ s+ds/2)J; (s+ds/2)

i D, (5+d5/2)

(3.51)
b) J.I,ﬂ s—ds/2)dn=>_ J. I (s—ds/2)dn =" u;(s—ds/2)J; (s—ds/2)
§ Dy(s—ds/2) ij
Combinando as Egs.(3.50) (¢), (3.51) (a) e (b) chega-se em:
A, (5) 3 u, ()7, ()] J5(s) A (s)
M dn = v 3.52
I =5 dn; o ;{,,u () — (3.52)

Assim, a integracdo da Eq.(3.34) (a) sobre todo o espectro torna-se:

S| () ’f’(s) T+ U5 (s aug(s):l:—ZI(jui,.(s)J;.Z(s)+2Kjui].(s)Jbii(s) (3.53)
5 () — YKty ()5 (5) + 2ty (5)

ij
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Por outro lado, multiplicando-se a Eq.(3.47) (a) por u,(s) e considerando todos os gases cinza

fracionais, ij, encontra-se:

1 Zuij(s)@ == i ()J5() + D Ky ()T, (s) (3.54)

Finalmente, subtraindo a Eq.(3.54) da Eq.(3.53) chega-se a:

Z{J i (S)—augs(s)} =0 (3.55)

i

Analogamente, com 0 mesmo procedimento aplicado para a dire¢do negativa, tem-se:

Z{J;I (s)?} =0 (3.56)

i

Desta forma, a consisténcia do modelo requer que as Egs.(3.55) e (3.56) sejam

satisfeitas, mas isto ndo se verifica. A razdo disto fica por conta das aproximagdes nas Eqgs.(3.49)

+ -
j € Jy; nas

(a) e (b) para a obtencdo das equagdes para as intensidades do gés cinza fracional, J
Eqgs.(3.47) (a) e (b). Aplicando-se o mesmo raciocinio para todas as dire¢des, pode ser verificado

que o balango de energia, Q, =—dgq,/ds, é respeitado somente se as Egs. (3.55) e (3.56) forem

vdlidas para todas as direcdes, o que novamente nao € verdade.

Independentemente do que foi apresentado até aqui, 0 modelo CW é consistentemente
preciso para a determinacdo do divergente do fluxo de calor radiante, Qg, conforme ¢é
apresentado por Solovjov e Webb (2002, 2005, 2008 e 2010), e também no presente trabalho. No
entanto, testes efetuados neste estudo mostram que o fluxo de calor radiante, gg, pode apresentar
considerdveis desvios com relagdo a soluc@o correta, o que é uma conseqiiéncia esperada uma
vez que o balanco de energia radiante ndo € satisfeito pela modelagem CW. A seguir €
apresentada a proposta de modificagdo do CW para que o balango de energia seja observado em
cada ponto do dominio, sem que o divergente do fluxo de calor radiante seja modificado,

conforme fornecido pelo modelo original.
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3.7 Proposta de Modificacdo do Modelo do Niimero de Onda Acumulado

A aplicacao das Eqs.(3.47) (a) e (b) leva a um erro no calculo dos gases cinza fracionais
definidos pelas Eqs.(3.42) (a) e (b). E proposta, aqui, uma modificacao das Eqgs. (3.47) (a) e (b).

As intensidades dos gases cinza fracionais modificadas sdo indicadas por J;* e J*, onde o

super indice (M) distingue as intensidades modificadas daquelas originalmente existentes na

e Jo

modelagem, J; ;> s quais continuardo sendo usadas na corre¢@o proposta. As intensidades

modificadas sdo definidas da mesma forma que as originais, como:

a) [ L(s)dn=u,(s)7;" (s)

D,'j(s)

by | Li()dn=u, ()" (s)

D,’j(s)

(3.57)

A integracdo espectral do fluxo e a taxa de geracdo de energia radiante sobre o gis cinza

fracional, Dj;, fornece:

Gy (5) = uij(s)Zﬂ'Z L, (1507 ()= T3 (5) | (3.58)

1

QO ($) =1, (s){ZfrZ[wlkj (750 (5)+ 7,40 (5)) —47[ijbiJ(s)} (3.59)

l

E conveniente manter o simbolo J,, para representar a integracdo de /,, sobre Dj;, uma vez que

este parametro permanece inalterado na correcao. Por fim, o fluxo e a taxa de geracdo de energia,
qr € Oy, podem ser determinados pela aplicagdo das Eqs.(3.45) e (3.46).
Na modelagem proposta, as integracdes das Eqs.(3.34) (a) e (b) sobre D; sao

representadas pelas seguintes relacdes:

o/ ;M (s) : :
a) 4, ﬂa— =i, J M () + K, J () + £ (5)
® o (3.60)
o5 (s) ~(M) -
b) —py—L" =k I () Ky () + [ (5)

os
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onde os termos f; e f;; sdo acrescentados as equagdes para corrigir as aproximagdes que estdo

envolvidas na integragdo dos termos diferenciais sobre D;. A priori, estes termos sio
dependentes da posicdo s, da dire¢do ordenada [, e do gas cinza gracional Dj;.

Para resolver as Eqs.(3.60) (a) e (b), uma informacdo adicional € necessaria para a

determinacdo dos termos de corregdo f; e Mantendo-se no objetivo de garantir o balango

lﬂ

de energia, de forma andloga, a Eq.(3.53) modificada se apresenta na forma a seguir:

J M) (g du..(s
(s ) ”’ (8) + SS( ) Z’(“u(S)J;z(M)+Z’?i”U(S)Jbii(s) (3.61)
ij

ij

Multiplicando a Eq.(3.60) (a) por u,(s) e assumindo todos ij, segue que:

J+(M)(s)

1 Zu”( )——— ”Z = —z Kty ()T 5 () + 2Kty ()15 (8)+ D () f5 () (3.62)

Subtraindo a Eq.(3.61) de (3.62) resulta em:

ulZ{ T (s) ”()} 2[4 5] (3.63)

y

Aplicando o mesmo procedimento para a direcao negativa tem-se:

IUZZ|: U—I(M)( ) 11( ):|:_Z[uy(s)f;j;(s)} (3.64)

E possivel observar que o modelo CW se baseia na validacio das Eqs.(3.55) e (3.56), o que

geralmente ndo é correto. Uma conseqiiéncia é que a conservacdo da energia, Q, =—dq,/ds,
nao € obedecida. No modelo modificado, os termos de corre¢dao f,.; e f; sdo necessdrios para

tornar as Eqgs.(3.63) e (3.64) corretas e, assim, assegurando o balanco de energia radiante.

A préxima etapa € impor que o divergente do fluxo de calor radiante, calculado a partir
das Egs.(3.44) e (3.59), seja o mesmo. Conforme discutido anteriormente, esta imposi¢ao &
baseada em observagdes de que o modelo CW leva a precisos valores para o divergente do fluxo
de calor radiante. Isto pode ser observado no Apéndice A. Assim, considerando a igualdade dos

divergentes do fluxo de calor, segue que a seguinte relacdo também € verdadeira.
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T () + () =T () + T (s) (3.65)

ijl ijl

A combinacao das Eqgs.(3.43) e (3.44) e das Eqgs.(3.58) e (3.59) resulta em:

" 4 l:BJ,»ﬂ(s) _dJ5(9) -, [J;(S)+JU;(S)]+2KijU (s)

ds os |
aJ M AT M () |
b)ﬂl[ lﬂas ©_ lﬂas (s) =—zcj[J;M’(s)+J;,<M>(s)]+2zcj1,,,.j(s) (3.66)
+|:ﬁy;(s)+ﬁy;(s)}

Subtraindo a Eq.(3.66) (a) da (3.66) (b), aplicando a relacdo apresentada na Eq.(3.65), obtém-se:

(3.67)

+ - aJlf(M)(s) aJij(M)(S) an (s) aJ; (s)
() + [ ()= 7 i — 4, i\ Py
ds Os os s

As Eqgs.(3.63), (3.64) e (3.67) forcam o balance de energia radiante a ser satisfeito

enquanto mantém o mesmo valor para o divergente do fluxo de calor radiante fornecido pelo

modelo CW. No entanto, existe um infinito nimero de solu¢des para os termos fl.; e que

il
podem satisfazer as Eqs.(3.63), (3.64) e (3.67), e assim, mais relacdes sdo necessdrias. O
segundo termo do lado direito da Eq.(3.67) é conhecido, pois é determinado originalmente pelo
modelo. Essa equacdo impde uma relacao adicional para os termos fl.fj,, e f, ;> as demais podem

ser feitas com base na conservacdo de energia. Desta forma, fazendo uso da relacdo assumida
pelo modelo CW através da Eq.(3.15), as relagdes para os termos de correcdo podem ser

apresentadas como:

Z[u,j (115 =F ) =5 {5 =, (s ds/2) ] 5 (s-+dsf2)

i (3.68)
—[uij(s)—uij (s—ds/Z)} Ji (s—ds/Z)}
Z[uﬁ () f; ()] =F ()= %Z{[u} ()=, (s+ds/2) |7, (s +ds/2) e

—[uij(s)—uij (s—ds/Z)] I (s—ds/Z)}
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Logo,

D [ 650]=E®)
! (3.70)

D [u,60f]=F 6

i

Um novo conjunto de relacdes baseado nos termos de correcdo, a partir da proposta de
modificacio do modelo CW, surge. E assumido que estes sio obtidos pela soma de duas
, sdo:

varidveis ainda desconhecidas. As relagdes para os termos f; e f;;

{f,ﬂ (5)= gy () + £ () 3.71)

Ju($) =g () + [ (s)

As relacdes apresentadas na Eq.(3.71) ndo sdo baseadas em nenhum conceito fisico. Sao

propostas para permitir a determinagdo dos termos de corregdo f; e f; . A priori, outras

[}
relacdes podem ser testadas, embora estas apresentadas aqui tenham se mostrado mais estdveis

dentre as testadas durante o estudo. Inserindo a Eq.(3.71) na Eq.(3.70), tem-se:

F 6= [,
D (O e+ @ =F 0 f7 0= Z (3.72)
ulj(s)

i

6= [1,608,05]
Z{ui,(s)[g,;,, )+ O F=F (9 (9= Zj: (3.73)
U (5)

i

i

Assumimos o termo do lado direito da Eq.(3.67) como sendo uma funcdo, e chamamos esta de

Gji(s). Assim, a equagdo € reescrita na forma:

Inserindo a Eq.(3.71) na Eq.(3.74) resulta em:
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zgi,j,l O+ +f = Gi,j,l (s)

(3.75)
() :%{Gl,j,,(s)_[ @+

3.8 Procedimento Numérico

O procedimento numérico para a solugdo a partir do modelo CW modificado é dado

pelos seguintes passos:

Resolver o modelo CW original para a obtengdo de J;, (s) e J,,(s) pelas
Eqgs.(3.47) (a) e (b);

Assumir as igualdades: J;.J.(M)(s) = J;, (s) e JU}(M)(S) =Ju (s), de acordo com a
Eq.(3.65);

Considerar o valor inicial para g, (s)=0;

Determinar as fungdes F,"(s) e F, (s) pelas Eqs.(3.72) e (3.73);

Determinar os coeficientes fi; (s) e f;(s) pelaEq.(3.71);

Resolver as equacdes modificadas, Eqs.(3.60) (a) e (b);

Retornar ao passo (iv) e repetir até a convergéncia de fi; (s) e f;(s);

Determinar g;;(s) pela Eq.(3.75);

Retornar ao passo (v) e repetir até a estabilizacdo dos resultados.

Neste procedimento numérico duas observacdes sao importantes:

A convergéncia dos coeficientes f,; (s) e f,_,z (s) pode ser feita pela adogdo de

um critério de parada, o qual pode ser baseado em um nidmero de loops iterativos
pré-estabelecidos ou em um ‘“erro” aceitdvel. Para os casos apresentados neste
trabalho o “erro” foi calculado a partir da diferenga entre os valores da iteragdo
“atual” e “anterior”, sendo que o ponto de parada é fixado em 107, pois 0s
valores dos coeficientes sdo baixos e jd iniciam na ordem de 10°. Se o critério de
loops 1iterativos for adotado, para os casos deste trabalho a convergéncia é
observada em 10 (dez) iteragdes.

A expressdo estabilizacdo dos resultados usada no passo (ix) do procedimento
numérico € devida ao fato de que os valores de g;i(s) se mostram flutuantes e sem

z

uma tendéncia que aponte uma convergéncia. No entanto, ¢ observado que a
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partir de 10 (dez) iteragdes os resultados ndo apresentam significativas mudancgas.
Alguns casos apresentados no Capitulo 5 apresentam estabilidade dos resultados
com até 3 (tr€s) passos iterativos, porém a maior parte exigiu mais passos. O
critério de parada em 10 loops satisfaz a estabilidade necessdria para resultados

conclusivos.
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4 BANCOS DE DADOS MOLECULARES

Este capitulo discute os bancos de dados moleculares, HITRAN e HITEMP, os quais
podem ser usados para obtencdo do comportamento espectral das espécies quimicas consideradas
neste estudo. Além da descricdo dos bancos de dados, € apresentada também sua forma de

utilizacdo para a geracdo dos espectros de absor¢ao.

4.1 Introducio ao HITRAN/HITEMP

A primeira edi¢do publica do banco de dados espectroscopicos foi distribuida através de
fitas magnéticas, em 1973, pelo Laboratério de Pesquisas da For¢a Aérea de Cambridge (EUA).
Na ocasidao, o banco de dados era denominado Atmospheric Absorption Line Parameters
Compilation — AFCRL (McClatchey et al., 1973).

Nas ultimas décadas, o banco de dados HITRAN (High Resolution Transmission) tem
sido substancialmente expandido, em termos de cobertura espectral, espécies moleculares,
parametros, nimeros de bandas além de uma melhora significativa na confiabilidade dos dados
(Rothman et al, 2005 e 2008). A ultima atualiza¢do ocorreu em 2008, sob direcao de Laurence S.
Rothman, e nesta apenas foram feitas corre¢des para moléculas de SO,, O,, C,Hg, OCS e H,0,
sendo que para o vapor d’dgua as mudangas se limitaram a corrigir intensidades de linhas acima
do nimero de onda 11500 cm™. A base de dados surgiu com a finalidade de facilitar a obtencdo
de dados para simulacdes e andlises de observacdes na atmosfera terrestre. Os estudos de
combustdo envolvem transi¢des que sdo significativas somente em altas temperaturas. Para isto
existe um banco de dados, andlogo ao HITRAN, chamado de HITEMP, este fornece as
informacdes para condi¢des de temperatura mais elevadas. O banco de dados HITRAN foi
obtido através de medicdes na temperatura ambiente (296K), de forma que para a obtencdo dos
dados para temperaturas mais elevadas os dados sdo interpolados matematicamente. J4, o banco
de dados HITEMP, apresenta dados obtidos na temperatura de 1000K, sendo o uso deste mais
apropriado para cdlculos que envolvam combustdo, pois a temperatura envolvida nesses
processos pode passar seguramente de 2000K.

A edicdo atual do HITRAN contém 42 diferentes espécies (moléculas), seus istopos e
sua abundancia (Rothman et al., 2008), enquanto o HITEMP conta com as moléculas de CO,,
H,0 e CO. A faixa espectral inclui desde ondas de radio até o ultravioleta (0 — 60000 cm'l). A

enumeracao associada as moléculas faz referéncia ao surgimento “cronoldgico” das mesmas na
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base de dados. A compilacdo dos dados é feita a partir do software JavaHAWKS, que
corresponde a uma interface para auxiliar o usuario na manipulacdo das informagdes oferecidas

pelo banco de dados. O software € fornecido gratuitamente por (HITRAN database).

4.2 Organizacao dos Parametros Fornecidos pelo HITRAN/HITEMP

O banco de dados trabalha com arquivos em formato ASCII, e a extensdo destes €
“.par”. As bibliotecas podem ser obtidas e atualizadas pela internet (HITRAN database). Os
arquivos sdo organizados, de forma a apresentar os varios parametros relativos a molécula, em
colunas. A
Tabela 1 representa uma parte do arquivo relativo a molécula de dgua (Ribeiro, 2006). Os

significados das siglas (parametros) sdo apresentados na  Tabela 2.

Tabela 1 — Dados contidos nos arquivos HITRAN (Ribeiro, 2006)

‘f;f’ Vo 5 [Bom A | e | o ET n & [Y[Y] o o | IER |IReF
11| .400700 | 2.330E—28 | 6.370E—02 |.0813 | 0000 | 1907.6170 | .64 | 000000 | 2| 2| 423| 330 000 | 000
11| 401200 | 1.010E—-32 | 7.354E 03 |.0335 | 0000 | 3623.7620 | .64 | 000000 | 1] 1| 1579 | 16412 | 000 | 000
14| .613436 | 1.080E—31 | 8.898E_02 |.0575 | 0000 | 21755643 | 64 | 000000 | 1] 1| 146&| 1469 | 000 | 000
14| 682472 | 6.260E =28 | T.338E 02 | 0955 | 0000 1563823 | &4 | 000000 (1)1 321 414 000 | 0600
i4| 692995 | 2.930E-32 | 5.188E 04 | 0738 | .0000 | 14051257 | .64 | 000000 | 11| 13 112] 1239 | 000 | 00O
11| 741682 | 4.390E 25 | L.E3TE_02 |.0906 | .0000 | 4465110 | 64| 000000 |1|1| &1&| 523 000| 000
14| 744104 | 5.530E—-28 | 1.283E 01 |.0833 | .0000 | 373.6659 | 64| 000000 | 1|1| 532| 533|000| 000

Tabela 2 — Significado dos parametros dos arquivos HITRAN. (Ribeiro, 2006).

Parametro Descrigiio

Mol Namero da molécula.

Iso? Numero do [sétopo.

Vs Niimero de onda no vécuo, em cni™",

S Intensidade, em cm™'.molécula™'em? a 206 K.

IR 2 Probabilidade da transigiio ao quadrado, em Debye?.

A Coeficiente de Einstein, em s~

Yor Alargamento da MLMA pelo ar , em cm™'/atm, 296 K.

Yoo Auto alargamento da MLMA, em cm™/atm, 206 K.

E” Energia do estado mais baixo, em ecm™.

n Coeficiente de dependéncia de temperatura de %, adimensional
) Deslocamento de linha por pressio do ar, em cm™'/atm.

v Indice quintico global do estado superior.

v [ndice quantico global do estado inferior.

Q' Numeros quanticos do estado superior.

or Nimeros quénticos do estado inferior.

IER Indices de precisio para fregiiéncia, intensidade e alargamento pelo ar.
IREF Indices para tabelas de referéncia correspondentes a freqiiéncia,

intensidade e meia largura.
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Segundo Ribeiro (2006), como a base de dados foi criada para estudos atmosféricos,
alguns pontos devem ser observados: (i) a intensidade integrada da linha de absor¢@o inclui a
abundancia isotdpica natural do isotopdmero; (ii) o coeficiente n fornecido contempla somente a
parcela da variacdo com a temperatura do alargamento por pressdo do ar, a parcela referente a
esta variacdo por pressdo da propria molécula ndo aparece na base de dados; e (iii)) o
deslocamento da linha, §, se refere apenas a pressdo exercida pelo ar. Neste caso, dados de
deslocamento por pressdo da propria molécula podem ser obtidos na literatura, quando
necessarios. Mais detalhes a respeito do tratamento espectroscopico de espécies moleculares e

informacdes especificas do banco de dados HITRAN podem ser encontradas em Ribeiro (2006),

Rothman et al. (2008).

4.3 Geracao de Espectros e Procedimento de Calculo

A aplicacdo do modelo CW exige a constru¢do dos espectros de absor¢do das espécies
quimicas envolvidas. A partir das informacdes apresentadas até aqui € possivel descrever alguns
passos que devem ser seguidos, como segue:

Passo 1. obter os dados a partir do HITRAN/HITEMP, utilizando a interface
JavaHAWKS. A faixa de temperaturas de aplicacdo do banco de dados é de 70 a 3000 K. Os
parametros dependentes da temperatura, tais como a intensidade da linha, §;; as meias-larguras
do ar, %, e o coeficiente de dependéncia da temperatura, n, os quais estdo presentes nas
Egs.(2.12) e (2.13), sdo dados na temperatura desejada, enquanto que as meias-largura proprias,
Yeir, s30 dadas na temperatura padrao de referéncia, 296 K. A Eq.(2.12) descreve o perfil de

Lorentz. Para a constru¢@o do espectro esta pode ser reescrita da seguinte forma:

S, ¥,
kK =C =22 fi (4.1)
L Zﬂ(ﬁ—ﬂi)2+%2

Passo 2: a seguir, depois da aquisicdo dos dados, € preciso corrigir as meias-larguras
proprias, e.g., meia-largura da dgua ;... Isto € feito pela aplicagdo da Eq.(2.13).

Passo 3: uma vez que todos os dados estdo ajustados, o espectro pode ser construido
pela aplicacdo da Eq.(4.1). Esta equacdo avalia os efeitos do alargamento por colisdes, os quais
sd0 os mais importantes em condi¢des envolvendo a radiacao infravermelha na engenharia.

Passo 4: calculam-se as func¢des w(C,7) para cada gas cinza fracional, conforme

apresentado no Cap. 3.
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Uma observagdo importante € que, para um unico gas, a fun¢do w(C,7) é avaliada pela

Eq.(3.2). No entanto, para uma mistura de gases, a funcdo w(C, 7)) € obtida pela Eq.(3.6).

4.4 Validacao da Construciao Espectral

Segundo Ribeiro (2006), o espectro de determinada espécie molecular € obtido a partir
de uma simulacao do perfil de Voigt através da convolucdo da largura Doppler (dependente da
temperatura) da linha com o alargamento por pressdo/colisdes (alargamento por ar e auto-
alargamento, que produzem um perfil de linha de Lorentz), na pressdo de trabalho, a partir dos
dados moleculares. De acordo com Siegel e Howell (2002), em aplicagdes de engenharia nas
quais as temperaturas de interesse sdo mais elevadas e para faixas de nimero de onda
especificas, o tipo de alargamento mais importante € o por colisdes, descrito por Lorentz.

De modo a demonstrar que € possivel negligenciar os demais alargamentos (que nao
sejam por pressao/colisdes) € usado o software READHi (Recognition of Experimental
Absorption Data for Hitran species), apresentado por Ribeiro (2006), o qual simula o perfil de
Voigt e, apds, esses resultados sdo comparados com o procedimento de construcido espectral
descrito na secdo anterior.

Os resultados s@o para 100% de vapor d’dgua na temperatura de 1000 K, e pressao de 1
atm. Como pode ser observado na Figura 14, a qual apresenta apenas uma por¢ao do espectro de
alta-relsolucdo, as linhas geradas pelos cadlculos efetuados utilizando-se o READHi e as linhas
geradas a partir da Eq.(4.1), que considera somente o alargamento por colisdes, sao
perfeitamente coincidentes. Este resultado concorda com a afirmacao de Siegel e Howell (2002).
Como o procedimento de cdlculo feito pelo software € extremamente demorado, devido a
convolugdo dos perfis, a possibilidade de obtencdo do espectro apenas pelo perfil de Lorentz

gera um ganho de tempo de processamento significativo, de horas para segundos.
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14 —————— T T T T T T T T T T ]
_ Perfil de Lorentz (Eq.3.31)
t ---- READHi
12 4
10 ]

n

Absorcéao Molecular
C [(cm2/ molec.)xlO20
o
T

3660 3670 3680 3690 3700

Numero de Onda [1/cm]

Figura 14 — Comparacdo entre o programa ReadHi e somente o perfil de Lorentz para espectros

de alta-resolugdo, para 100% de H,O a 1000 K.
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S RESULTADOS

Neste capitulo sdo apresentados resultados obtidos através da aplicacdo do modelo CW
juntamente com os resultados fornecidos pela correcdo proposta ao modelo CWM, conforme
descrito no Cap. 3. Os resultados sdo comparados com aqueles obtidos pela integracdo linha-por-
linha (LBL) para problemas unidimensionais. Sao avaliados meios participantes uniformes e nao

uniformes. A equacdo de transporte é resolvida pelo método das ordenadas discretas.

51 Avaliacao do banco de dados utilizado

Seja qual for o banco de dados moleculares utilizado, ao modelo CW ¢ indiferente, pois
a metodologia de modelagem serd aplicada independentemente das informagdes terem sido
obtidas através do HITRAN ou HITEMP. As variacdes que podem ocorrer nos resultados
dependem somente da fonte de dados usada para gerar os espectros de absorc¢ao.

Segundo Solovjov e Webb (2002), a diferenca entre os bancos de dados HITRAN e
HITEMP para temperaturas inferiores a 1000 K € muito pouca, com excecdo para alguns
intervalos espectrais, pois o banco de dados HITEMP ¢ significativamente mais completo na
faixa de 0 — 10000 cm'. Assim, nessas regides a diferenca é grande, como é apresentado na

Figura 15.

100 3 . , . , . , . ,

HITEMP 3

10 4 3
E — HITRAN ]

0.1 4
0.01 4
163
\

WK

! v‘ ”J | |
1E-10 : : : : : : : , :
0 2000 4000 6000 8000 10000

1E-4 4

1E-5 4 |

1E-6 4 ‘
1E-7 s: | J
1E-8 4 \

sovd o

Coeficiente de absorcéo, cm’

|

1E-9 4

sovd o

numero de onda, cm”

Figura 15 - Espectro obtido para 100% CO, (Temperatura 750 K)
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Para temperaturas mais elevadas essa diferenca fica mais evidente, e diferencas
significativas nos resultados para o coeficiente de absor¢do sdo observadas. Isso pode ser
assumido como sendo uma extrapolacdo de correlacdes mateméticas de interpolacdo, as quais
perdem a validade para valores de temperaturas que se encontram muito afastados daqueles
utilizados como referéncia para a obtencao dos dados. Desta forma, a utilizacdo do banco de
dados HITEMP se torna mais interessante para os a obtencdo de resultados mais realistas aos
casos de combustdo, uma vez que este banco de dados utiliza resultados empiricos para
temperatura de referéncia em 1000 K. A Figura 16 apresenta os espectros obtidos por ambos 0s

bancos de dados, considerando diéxido de carbono a 2000 K.

100 . ; . ; . ; . ;

HITEMP
— HITRAN
b

AL

0 2000 4000 6000 8000 10000

10 4

14
0.1
0.01
1E-3
1E-4 \
1E5
166
167 4

Coeficiente de absorgéo, cm’

168
1E-9 4

numero de onda, cm”

Figura 16 - Espectro obtido para 100% de CO, (Temperatura 2000 K)

Podemos observar que existem diferencas entre os dados do HITRAN e HITEMP. Para
temperaturas abaixo de 1000 K, embora Solovjov e Webb (2002) tenham relatado que as
diferencas ndo eram significativas, fica evidente que certas regides do espectro acabam sendo
consideradas “‘janelas” transparentes e, consequentemente, ndo levadas em conta nos célculos da
energia radiante.

Outra verificacdo que se faz necessdria € avaliar o comportamento molecular quanto a
varia¢do da concentracdo. Modelos para a avaliacdo das propriedades radiantes de gases, como o
CW, fazem uso da hipétese de que o espectro de absor¢ao apenas se modifica na amplitude com
a variagdo da concentracdo. Isto significa negligenciar a parcela de alargamento gerada pelas
proprias moléculas. As Figura 17 e Figura 18 apresentam uma comparacao, para avaliacdo desta
hipétese, entre o diéxido de carbono e o vapor d’4gua, que sdo os principais gases resultantes da

queima de hidrocarbonetos. Primeiramente calcula-se o espectro de um gds considerando uma
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concentracdo, Y, a partir das Egs. (2.12) e (2.13). Em seguida, calcula-se o espectro do gas
considerando a substancia pura, ou seja, 100%. Desta forma, segundo a hipdtese descrita
anteriormente, multiplicando-se o resultado obtido para a substincia pura pela concentragdo

desejada (utilizada no primeiro espectro), Y resultaria no resultado idéntico ao mesmo.

100 . , . , . ,

T T
10% CO,

104
3 ~—100% CO,x 0,1

13
0.1 4
0.01 4
1E3
1E-4
1E-5
1E-6 4

1E-7
1E-8 4
19
e NI L

0 2000 4000 6000 8000 10000

Coeficiente de absorgdo, cm”

namero de onda, cm’

Figura 17 - Dependéncia do coeficiente de absor¢ido das moléculas de CO, em relagdo a

concentracdo a temperatura de 1000 K.
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o
=

1E-3

1E-4
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1E-6

coeficiente de absorgao, cm’

1E-7

1E-8 ] . ; . ; . ; . ; . ]
0 2000 4000 6000 8000 10000

ntimero de onda, cm’'
Figura 18 - Dependéncia do coeficiente de absor¢ao das moléculas de H;O em relacdo a

concentracdo a temperatura de 1000 K.

A parcela de auto-alargamento para o diéxido de carbono, como pode ser visto na
Figura 17, € insignificante, portanto, a hipétese pode ser aplicada sem restricdes para

concentracdes menores que 100%, bastando multiplicar o coeficiente de absor¢do molecular pela
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concentracdo desejada do gés. Por outro lado, como pode ser observado no espectro apresentado
na Figura 18, para o vapor d’4gua, a hipdtese de que o auto-alargamento pode ser negligenciado
para a variagdo da concentracdo ndao € verificada. Os resultados, neste caso, ndo seriam
confidveis, apresentando uma significativa alteracdo dos coeficientes de absorcdao moleculares.
Assim, para o caso de aplicacdo de qualquer que seja o modelo usado para o meio
participante, a molécula de H,O ndo assegura a compatibilidade dos resultados para campos
radiantes proximos do “real”, porém em nivel de aproximacao e funcionalidade dos modelos os
dados moleculares podem ser usados. Casos em que as concentracdes ndao variam também
podem ser modelados sem problemas, uma vez que o espectro gerado seria aquele referente a
concentracdo de interesse. Na presenga de H,O, para casos gerais, € aconselhada a aplicacao do

espectro em diferentes concentragdes.

5.2 Validacao

Pelo fato de o CW ser um modelo recente, havendo ainda poucos resultados disponiveis
na literatura, a validagdo foi efetuada com auxilio de resultados apresentados para outros
modelos, dentre eles a integracdo LBL (considerada benchmark). Tendo em vista que boa parte
dos trabalhos existentes na literatura fizeram uso do banco de dados HITRANO4 (versdo de

2004), o mesmo foi aplicado num primeiro momento.

5.2.1 Placa participante unidimensional

Tendo em vista que o foco do presente trabalho € de fundamentagdo tedrica, ou seja, as
andlises sdo feitas com bases nas proposi¢oes fisicas originalmente apresentadas por Solovjov e
Webb (2002) e naquelas propostas para corre¢do descritas no Cap.3 desta tese, o problema serd
tratado unidimensionalmente considerando duas placas planas, paralelas e infinitas com
propriedades radiantes de corpo negro.

Para um problema unidimensional, aplicando ordenadas discretas, a Eq.(3.19) pode ser
resolvida pelas seguintes relacdes apresentadas nas Eqs.(3.47) (a) e (b), considerando o modelo
CW originalmente proposto, e nas Eqs.(3.60) (a) e (b) para os célculos efetuados a partir da
modificacdo apresentada neste trabalho. Para meios uniformes, independe a formulagdo, por

razOes explicadas mais a frente.
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Tendo em vista que o foco principal desta tese é o estudo detalhado do efeito da
dependéncia espectral das propriedades do meio participante na transferéncia de calor radiante,
serd considerada uma geometria unidimensional constituida por duas placas planas paralelas
delimitando o meio. Elimina-se, assim, a complexidade geométrica do problema para facilitar o
entendimento das diferencas entre o modelo CW e o método CWM, proposto nesta pesquisa para
atender ao balanco de energia radiante no meio. Os resultados dos dois métodos serdo
comparados com a integracdo linha-por-linha (LBL) para diferentes perfis de temperatura e de
concentracdo das espécies participantes.

Para tanto, as condi¢des de contorno para este caso tem a forma:

J;(O’lul):‘]bij(o) (5.1
Ty (L) =7, (L) (5:2)

Utilizando as intensidades dos gases cinzas fracionais, o fluxo radiante, gg(x), e a taxa

volumétrica de geracao de calor radiante, Qg(x), podem ser calculados por:

G (X) = Zj‘, Gy (X) (5.3)
onde:

Gy () =27 o [17 (x, 1) = J ;M (x, )] (5.4)

0y (x) = Z]‘, Oy (X) (5.5)
onde:

Oy (0 = 2705, (0) S w T (2, 1) + T (x, )] — 470k (), (%) (5.6)

5.2.2  Caracteristicas de maquina e simulaciao

Para todos os casos analisados foram utilizados 20 gases cinzas, o 4; = 100 (nimero de

divisdes de banda cobrindo o espectro), a malha entre as paredes paralelas foi divida em 100
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elementos para L= 1 m, L =2 m e L = 0,02 m (camara cilindrica). O nimero de dire¢des para o

método de ordenadas discretas foi de 30, obtidas através da expansdao dos polindmios de
Legendre. O numero de iteracdes para as fungdes de corregdo gii(s), f;(s) e fi; (s), para os
casos nao uniformes, descritas no Cap.3 foi 10 (dez), juntamente com o critério de parada para

: 3 . 3 : - + : -14
diferenga entre os valores “anteriores” e “atuais” de fw (s) e fw (s) sendo igual a 107" . Os

desvios percentuais quanto ao balanco de energia global, desvios médio e maximo encontrados
para a solucdo LBL, embora nido sejam altos, se devem ao fato da limitacdo quanto ao
refinamento da malha e dos espectros utilizados. Por ser uma forma de solu¢do bastante
exaustiva computacionalmente um maior refinamento numérico nao foi possivel.

As caracteristicas de hardware para as simulacoes sdo: CPU Intel® Pentium® dual-core
2GHz, DDR2 RAM 4GB. O compilador utilizado foi o Compaq Visual FORTRAN v6.6.

Observou-se que para o modelo CWM o tempo de simulagdo aumentou
consideravelmente em relagao ao modelo CW, cerca de 70 (setenta) vezes mais (de em torno de
3 segundos para o CW para 3,5 minutos para 0 CWM), a integracdo LBL leva aproximadamente
1,5 minutos. No entanto esse tempo, em casos bidimensionais aumenta significativamente de
acordo com a literatura, o que ndo € esperado para o CWM, uma vez que os loops iterativos
serdo os mesmos. E importante lembrar que este tempo ndo contabiliza a extracio de dados
espectrais, os célculos para a constru¢do dos espectros e a montagem dos bancos de dados, é
apenas o tempo de processamento da solu¢do da equacdo de transporte pelo modelo. Por
exemplo, o tempo para cdlculo de um Ttnico espectro (para dada temperatura e dada
concentracdo) é em torno de oito horas.

O modelo CW, proposto por Solovjov e Webb (2002), ndo utiliza da hipdtese do k-
correlacionado e esta é considerada a principal vantagem na predi¢do dos resultados. Uma
providéncia para facilitar o trabalho com este modelo é a criagdo de um banco de dados das
funcdes w(C, 7). Assim, sdo construidos os espectros de absor¢cdo das espécies quimicas de
interesse para substancia pura, i.e., 100% de CO,, e para um determinado nimero de coeficientes
de absor¢do molar, distribuidos logaritmicamente, C; — de 1077 até 10° cm2/molec.. No banco
de dados sdo gerados os espectros para uma faixa de temperatura que varia de 300 a 2600 K,
com AT = 50 K. Com o banco de dados e fazendo uso de fun¢des de interpolagdo, tem-se
liberdade para trabalhar com quaisquer valores de coeficientes de absorcdo molar e de
temperatura.

O desvio global do balanco de energia € calculado a partir da relacdo apresentada na

Eq.(5.7).
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_lats=0-q(s=D)]-E,
¢ E

G

x100% (5.7)

onde Eg € a energia gerada em W/m3 e dada por:

N-1
E, :Qi_ox%+Z(QixAs)+Qi_N x% (5.8)

i=1

e As = L/N, sendo N o nimero de elementos de discretizacdo e L a dimensao total entre as placas.

5.2.3 Meio homogéneo, Isotérmico

Para todos os casos desta secdo, o meio participante preenche o espaco entre duas
paredes negras paralelas infinitas, mantidas a 0 K. Este € constituido de 100% de vapor d’dgua a
temperatura de 1000 K, e a distancia entre as paredes € de 1.0 m. A Figura 19 mostra o
divergente do fluxo (taxa volumétrica de geragcdo de calor radiante) obtido através da modelagem
CW comparado aos resultados de integracdo linha-por-linha apresentados por Denison e Webb
(1993a).

Como podem ser observados, os resultados apresentam uma concordancia bastante boa
em relacdo a solugcdo benchmark. Da mesma forma, o fluxo de calor nas paredes também teve
uma boa predicdo, com um desvio relativo de 1,03%.

Outra comparagdo entre CW e LBL é apresentada na Figura 20. Neste caso as paredes
sao espacadas em 2 m e mantidas a 0 K. O meio é constituido de 20% de vapor d’4dgua e 80% de
ar a temperatura de 1500 K. Nota-se que o divergente do fluxo radiante obtido utilizando-se o
modelo CW, para este caso, também apresenta uma excelente concordancia com os resultados de
Denison e Webb (1993b). O desvio relativo dos fluxos nas paredes ficou em 1,5%.

Os combustiveis mais comuns sdo constituidos principalmente por hidrogénio e
carbono, e s@o chamados combustiveis hidrocarbonetos. A combustdo completa de combustiveis
hidrocarbonetos produz gés constituido por vapor d’dgua e didéxido de carbono. Sua
concentracdo depende do tipo de combustivel e da razdo ar/combustivel na reacdo quimica. Para
os trés casos seguintes, os produtos da combustdo estequiométrica do metano sao considerados
como a mistura de gis. Os resultados para as trocas radiantes sdo comparados com aqueles
obtidos por Maurente et al.(2006), através do MC-ALBDF (Monte Carlo applied to the

Absorption-Line Blackbody Distribution Function) para razdes de excesso de ar de 50 e 100%.
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Figura 19 — Divergente do fluxo de calor radiante para um meio de 100% de H,O a 1000 K.

Trés casos sdo comparados. Caso 1: reacdo com 50% de excesso de ar, com 13,1% de
vapor d’dgua e 6,55% de CO,. Caso 2: reagdao com 100% de excesso de ar, com10% de vapor
d’4gua e 5% de CO,. Caso 3: combustdo de octano, resultando em uma mistura com 14% de
H,0 e 12,5% de CO,, além de outras espécies ndo participantes. As temperaturas adiabaticas de
chama consideradas para cada caso sdo de 1780 K, 1476 K e 2304 K, para o Caso 1, Caso 2 e
Caso 3 respectivamente. As paredes sdo assumidas negras e mantidas a 300 K, afastadas a 1 m.

A Figura 21 apresenta os resultados para o divergente do fluxo radiante e o fluxo de calor nas

paredes.
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Figura 20 — Divergente do fluxo de calor radiante para um meio de 20% de H,O, 1500K.
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Os resultados mostram uma aceitdvel concordancia entre os valores encontrados pela
aplicacdo do modelo CW e aqueles obtidos pelo método MC-ALBDF. Embora as curvas
apresentem comportamentos semelhantes e estejam razoavelmente préximas umas das outras, os
valores de fluxo de calor nas paredes apresentaram desvios significativos em todos os casos
(7,3%, 27,2%, 18,2% para os casos 1, 2 e 3 respectivamente). Comparacdes com o LBL para
estes resultados nao sdo apresentadas devido ao fato de que para casos uniformes o modelo CW
apresenta excelente concordancia com a solu¢do benchmark, como apresentado nos resultados
anteriores, ¢ também devido ao foco (neste caso) em comparar o CW com um modelo
antecessor, considerado, da mesma forma, moderno na solucao de meios participantes. Uma vez
que o modelo CW € o que mais se aproxima das solucdes LBL quando comparado com modelos
ALB e SLW, de acordo com Solovjov e Webb (2002), a diferenca entre os resultados para os
modelos testados pode ser explicada por erros nas correlagdes para a funcdo ALB que foram

utilizadas na solugdo pelo MC-ALBDF.
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Figura 21 — Comparacdo de resultados obtidos com modelos CW e MC-ALBDF.

A Figura 22 mostra o efeito da concentraciao da espécie quimica para o caso quando as
paredes sdo espacadas em 1 m e mantidas a temperatura de 500 K. O meio é constituido por
vapor d’4dgua e ar (para os casos que consideram excesso de ar). A temperatura do meio €
assumida como 1000 K. As concentracdes de H,O variam de 10% até 100%. Como pode ser
visto, nas regides proximas ao centro (entre as duas paredes), i. e., em torno de 0,5 m, o efeito da
concentracdo do gas é muito pequeno. Isto ocorre devido ao fato do meio ser isotérmico, e desta

forma os efeitos das paredes ndo contribuem significativamente no cdlculo do divergente do
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fluxo. Quanto mais préximo as paredes, maior € o efeito das paredes, conseqiientemente, maior €
a energia trocada. O aumento da concentracdo do vapor d’dgua de 10% para 100% leva ao
aumento do fluxo de calor nas paredes em mais de duas vezes, passando de -12,7 para -
26,6kW/m?2.

A partir desses resultados, conforme ja era esperado de acordo com as observacdes
feitas no Cap.3, para meios isotérmicos e com concentragdes constantes, 0 modelo CW descreve

bem os processos de transferéncia de energia radiante em gases participantes.

o

14 q,, [KW/m’]

1/l —=—10% H,0, -12.7
—5—30% H,0,-19.2

-dq/dx [KW/m’]

-200 -
; —4—50% H,0, -22.4 :
: —A—70% H,0, -24.4 i

207 —*—90% H,0, -26.0 g
; —<—100% H,0, -26.6 :

-300 . N
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Figura 22 — Efeito da concentracdo de H,O na taxa volumétrica de geracao de calor radiante.

O meio homogéneo e isotérmico € bem resolvido por boa parte dos modelos existentes
na literatura, sendo o balango de energia verificado e com excelente resposta. Para todos os casos

uniformes os desvios nao alcangaram o valor de 1%.

5.2.4 Meios nao uniformes

A formulagdo proposta neste trabalho, desenvolvida no Cap.3, procura resolver a
inconsisténcia fisica da integracdo espectral e que € percebida através dos termos de corre¢ao
espaciais, u;(s). Os resultados para meios isotérmicos e homogéneos apresentaram boa
concordancia com a literatura devido ao fato de que nenhuma correcdo espacial é necessdria,
pois o estado termodindmico do meio € todo ele idéntico. Assim, o problema do ndo atendimento

ao balanco de energia fica evidenciado para casos em que o gas participante nao € uniforme.
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Uma vez que meios ndao uniformes, seja pela variagdo de temperatura e/ou
concentracdo, representam melhor a realidade em problemas de engenharia envolvendo
processos de combustdo, um modelo que possa descrever o comportamento térmico de tais
sistemas torna-se bastante ttil.

Antes da solucao de alguns casos, algumas verificagdes sdao analisadas. Solovjov e
Webb (2002) afirmam que as diferencas entre as bases de dados HITRAN de diferentes edi¢des e
a base de dados HITEMP ndo resultam em diferencas significativas. Ainda assim, essa
verificacdo ¢é feita e apresentada na Figura 23. Conforme jia foi mencionado, os modelos
espectrais sdo aplicaveis independentemente dos dados utilizados, pois a formulacio é de caréter
fenomenoldgico e apenas recebe os valores espectrais (vindos dos bancos de dados) para efetuar
a modelagem.

O problema considerou um meio homogéneo e nao-isotérmico, sendo que o gas entre as
duas placas paralelas (distantes 1 m) € o didxido de carbono na concentragdo de 10%. O perfil de
temperatura do meio € assumido parabdlico e simétrico, variando de 500K nas paredes até
1000K no centro.

De acordo com o apresentado na Figura 17, para o CO,, eram esperados resultados com
muito pouca diferenga com relacdo ao banco de dados aplicado. Os resultados apresentados na
Figura 23 mostram o divergente do fluxo radiante para o problema unidimensional supra
descrito.

Devido ao fato de que nao foram encontrados, na literatura, resultados obtidos com o
modelo CW para o banco de dados HITRAN96, foram utilizados aqueles obtidos através da
integracao linha-por-linha apresentados por Modest et al. (2000). Estes dados ja ndo estdo mais
disponiveis (pois foram atualizados), e a comparacao foi feita com os bancos de dados HITRAN
(2004) e HITEMP através do CW. A partir desta comparagdo fica evidente, mais uma vez, que
mesmo para o didéxido de carbono as diferencas dos dados espectrais entre as duas bases nao
podem ser ignoradas.

A partir deste ponto, devido a falta de resultados na literatura, duas decisdes foram
tomadas:

e Fixar uma base de dados HITRAN ou HITEMP para tratar dos problemas nao
uniformes;

e O desenvolvimento de um cédigo que gerasse resultados a partir da integragdo
LBL com banco de dados atual para que as comparacdes possam ser todas na

mesma base.
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Figura 23 — Comparacdo de resultados para diferentes bancos de dados.

Assim, a escolha se deu pelo banco de dados HITEMP. Embora o modelo CW possa ser
utilizado com qualquer que seja o banco de dados, o HITEMP ¢ obtido a partir de temperaturas
mais elevadas, considerando as “linhas-quentes” de absor¢do e, desta forma, representando um
comportamento mais proximo ao real, uma vez que os proximos casos avaliam problemas nao
uniformes. Além disso, o banco de dados HITEMP € dividido em trés partes, uma para cada gas
— CO,, H,0 e CO, de maneira que a utilizacdo é direta e os dados de interesse (substancias
resultantes da combustdo de metano ou 6leo combustivel) ndo necessitam ser extraidos de um
arquivo maior (contendo todas as mais de 40 substincias). As andlises, a partir daqui,
contemplam somente casos envolvendo o CO,, pois, conforme apresentado na Secdo 5.1, a
molécula de vapor d’4dgua ndo apresenta comportamento padrdao e previsivel de acordo com a
variacdo na concentracdo. Também, por ser este trabalho uma abordagem de fundamentos
fisicos, e € assumido que, uma vez utilizados os dados moleculares corretamente, o modelo serd

igualmente eficiente independendo da molécula em questao.

5.2.4.1 Meio homogéneo, nao-isotérmico

Apresentam-se aqui os resultados para meios ndo-isotérmicos. Os casos avaliam o
divergente do fluxo de calor radiante, bem como o préprio comportamento do fluxo de calor
radiante. As equacdes fundamentais resolvidas sdo as mesmas que para os casos uniformes e

isotérmicos. Sdo comparados os resultados obtidos a partir da aplicagdo do modelo CW
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apresentado por Solovjov e Webb (2002) e aqueles obtidos pelo modelo CW modificado,
identificado agora como CWM.

Os casos analisados consideram uma camada de um meio composto por 10% de CO,
com espessura de 1m entre duas placas planas infinitas e paralelas entre si. As propriedades
radiantes das placas sdo assumidas como corpo negro. Os perfis de temperatura variam de um
caso para outro e os resultados sdo comparados com resultados obtidos a partir da solugdo
benchmark LBL. As propriedades radiantes do gds variam de acordo com o comportamento
espectral da molécula envolvida, tendo como estado termodinamico de referéncia padrio a
temperatura média do meio.

O primeiro problema considera um perfil de temperatura parabélico e simétrico descrito

pela Eq.(5.9).

T(x) :IOOO—SOO(z—g—IJ (5.9)

Este resultado € o tnico apresentado por Solovjov e Webb (2002) a partir da aplicacdo
do modelo CW. Posteriormente em Solovjov e Webb (2008), o resultado € reproduzido com uma
metodologia multicamada, a qual fez uso do modelo CW também. A Figura 24 mostra as curvas
para o divergente do fluxo de calor radiante e o comportamento do fluxo de calor radiante
obtidos pelas aplicagdes da modelagem CW original, CWM e LBL.

Os resultados na Figura 24 mostram que o divergente do fluxo de calor radiante, tanto
para o modelo CW quanto para o CWM, apresentam boa concordancia com a solucdo LBL.
Diferencas pouco significativas sdo observadas entre estas curvas. Uma suave melhoria, a
medida que se avanca das paredes para o centro da camada participante, é observada para o
CWM, enquanto que, aparentemente nas regides proximas as paredes o CW original apresenta
pontos um pouco mais proximos aos da curva benchmark, também de forma quase
imperceptivel. Assim, esperam-se curvas de fluxo de calor radiante com o0 mesmo
comportamento e relativamente proximas a curva gerada pela solu¢cdo LBL. Como pode ser visto
na Figura 24b, o resultado apresentado pelo modelo CW original se afasta de maneira
significante da integracdo linha-por-linha nas regides mais proximas as paredes, e assim o

balanco de energia para o modelo nédo € atendido, apresentando um desvio global de 43,4%.
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Figura 24 — (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de

temperatura parabdlico.

Uma vez que a integracdo do divergente do fluxo de calor radiante € o proprio fluxo de
calor acrescido de uma constante, o comportamento da curva para o fluxo de calor deve ser o
semelhante dos resultados benchmark. Esta semelhanca € aferida tanto para o CW quanto para o
CWM, mesmo com as diferengas apontadas. Porém, a derivada do fluxo de calor deve reproduzir
o divergente, o que ndo se confirma para o0 modelo CW justamente pelo afastamento dos
resultados nas regides proximas as paredes (Apéndice A). Assim, além da verificacio
matematica com relagdo ao ndo respeito a conservacao de energia radiante apresentada no Cap.3,
na simula¢do numérica isto é confirmado.

O préximo caso simula um perfil linear de temperatura ao longo da camada de CO,,
sendo o perfil de temperatura descrito pela Eq.(5.10). Os resultados para este sdo apresentados na

Figura 25.

T(x) = 500+ 500 (%) (5.10)

Novamente pode ser notada a boa concordancia dos modelos CW e CWM com o LBL
em relagdo ao divergente do fluxo. Como no caso anterior, poucas diferengas entre CW e CWM
sao evidenciadas no que diz respeito a este campo, o0 que era esperado, pois 0 exige-se que o
divergente do fluxo radiante no CWM seja igual ao do CW; e o comportamento geral das curvas

se aproxima aos resultados benchmark.
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Figura 25 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de

temperatura linear.

No entanto uma acentuada mudanga de comportamento é observada para o resultado do fluxo de
calor radiante com relacdo ao modelo CW. O correto seria, a0 menos, que o formato da curva se
mantivesse semelhante aos outros modelos, porém um desvio bastante abrupto € identificado na
regido proxima a parede da esquerda, onde x = 0 m, para o modelo CW, conseqiiéncia do ndo
atendimento ao balango de energia. Também pode ser visto que, embora a partir de x = 0,4 m os
resultados aparentemente apresentem uma tendéncia proxima ao esperado, e em seguida os
valores rapidamente se afastam das outras duas solucdes. Desta forma, o balanco de energia ndo
se faz presente para a modelagem CW originalmente proposta, apresentando um desvio global de
256,02%, contra apenas 3,45% do CWM. Para a simulacdo que considera o CWM, uma boa
concordancia em termos de tendéncia de curva e de resultados € observada. A partir de x = 0,5 m
um pequeno desvio com relacdo a integracdo linha-por-linha se apresenta, o que coincide com
aqueles também aparentes na curva do divergente para a mesma regiao.

Como pode ser observada, a simples variacdo do perfil de temperatura no meio
ocasionou em um comportamento bastante inesperado para a solu¢ao que faz uso da modelagem
original do CW. Assim, torna-se interessante a andlise de outros perfis para se ter a idéia da
extensdo das divergéncias entre os modelos.

A préxima solugdo faz uso de um perfil senoidal para a variacdo da temperatura do
meio, o qual € descrito pela Eq.(5.11). A Figura 26 mostra os resultados comparativos entre os

modelos.
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X7

T(x) :1000—500{sen(7ﬂ (5.11)

Para o perfil de temperatura senoidal, conforme pode ser observado nos resultados, a
concordancia entre o0 modelo CWM e a solucdo LBL apresentaram-se de forma excelente. O
modelo CW embora tenha fornecido resultados muito bons para o divergente de calor do fluxo
radiante, com uma diferenca, aparentemente pouco significativa para os valores em torno do
centro, x = 0,5 m, apresentou divergé€ncias significativas para o fluxo de calor a medida que o
estado termodinamico varia com a proximidade das paredes. Este resultado leva a crer,
juntamente com o resultado anterior para o perfil linear, que o modelo CW ¢ bastante sensivel ao
problema nao-isotérmico, o que se deve seguramente as hipdteses equivocadas na integracao
incorreta da RTE em cada gds cinza fracional, D;. Aparentemente ndo existe um padrdo, ou
alguma tendéncia a ser esperada para o erro no cdlculo do fluxo radiante no método CW com
relacdo a mudanga do perfil de temperatura. O desvio global para o balanco de energia deste caso

apresentou 44,56% e 3,11% para os modelos CW e CWM, respectivamente.
Os perfis de temperaturas propostos até aqui eram relativamente suaves € sem variacoes

abruptas de uma posicdo no meio a outra. No entanto, alguns processos térmicos em engenharia,
como combustdo, apresentam fortes gradientes de temperatura. De modo a analisar o
desempenho dos modelos CW e CWM para uma variacdo mais brusca na temperatura no meio,

considera-se em seguida o perfil exponencial apresentado abaixo:

— 5002 L
T (x) =500 0<x<
' ’ ’ A (5.12)

T(x)=11570¢ " Ly<x<L

Os valores de temperatura variam entre 500K, nas proximidades das paredes, e atingem
o valor mdximo em torno de 2400K. Os resultados sdo mostrados na Figura 27.

Conforme podem ser observados, os resultados para esta situacdo nao apresentaram tao
boa concordancia com aqueles obtidos pela solu¢do LBL. O divergente do fluxo de calor
radiante a partir dos modelos CW e CWM se manteve concordante entre ambos, porém os
modelos mostram resultados afastados do benchmark na regido mais proxima ao centro da
camada de gés participante. Tendo em vista que a proposta do CWM € de corrigir o fechamento
fisico para o balanco de energia radiante, ja era esperado que se o CW nido apresentasse boa

concordancia com o LBL, o CWM também nao poderia.



73

10 r 5 T T T T T T T
5 i CW - Solovjov e Webb, 2002
3ko0o, N 0 TT--- CWM - Presente trabalho 4
0k LBL
b CW - Solovjov e Webb, 2002 1
ME < [ CWM - Presente trabalho ] 1L
> f LBL ~
2 £
= L =
x> -10 ~ 1L
2| =
IS
T 15
-3+
220 ¢ e
25 . L 1 )\ 1 R I R I R ] -5 L L + L 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
X, m X, m
(a) (b)

Figura 26 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de

temperatura senoidal.

Embora em alguns dos resultados anteriores o divergente do fluxo de calor tenha sofrido
algumas pequenas variagdes, quando se comparam os modelos original e modificado, estas nao
foram significativas e podem ter explicacdo em questdes puramente numéricas, pois devido a
questdes de memoria de maquina e limitagdes do compilador, maiores refinamentos nao foram
possiveis (malha, espectro, etc.).

Os resultados para o fluxo de calor radiante, conseqiientemente, mesmo para o CWM
ndo apresentaram a mesma proximidade a curva da integragdo LBL vista nos casos anteriores.
Ainda assim, o balango de energia foi assegurado (2,74% de desvio global para 0 CWM e
83,80% para o CW).

Um ultimo caso, para avaliacdo da resposta dos modelos CW e CWM quanto a campos
ndo isotérmicos, ¢ simulado. Neste, um problema real de combustao, Figura 28, € considerado
através de resultados para uma cadmara de combustdo cilindrica obtidos por Barve e Ezekoye
(2006). O perfil de temperatura € assumido de forma unidimensional para a sec@o transversal
localizada na coordenada azimutal x = 12mm, secdo AA. As paredes da camara cilindrica sao
assumidas como negras. Os resultados siao apresentados na Figura 29 para o divergente do fluxo
de calor radiante, bem como para o fluxo de calor radiante. S3o comparados os modelos CW e
CWM com aquele considerado o benchmark, LBL. A concentracdo de gés no interior da cimara

¢é fixada em 10% de CO,.
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Figura 27 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de

temperatura exponencial.

Conforme pode ser visto nos resultados da Figura 29, as curvas para o divergente do fluxo de

calor radiante apresentaram concordancia muito boa com os valores obtidos através da solucdo

LBL. Este resultado € bastante positivo, pois retrata uma varia¢do mais coerente com a realidade

para problemas de engenharia em casos de combustdo. A faixa de temperatura para este caso nao

diferiu muito daquelas aplicadas nos casos anteriores, porém os gradientes de temperatura, nesta

camara, sao bem mais intensos tendo em vista que a camada de meio participante € somente 20

mm e, nesta pequena dimensao a temperatura varia de 450 K até 1950K.
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Figura 28 — Esquema representativo da camara de combustao cilindrica e campo de temperatura

obtido por Barve e Ezekoye (2006).
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O fluxo de calor radiante respondeu de forma mais concordante para 0 CWM do que
para o CW, como era esperado, e o balango de energia é encontrado com desvio global menor

para o modelo modificado (1,6%) em relacao ao original (73,41%).
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Figura 29 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de

temperatura de acordo com Barve e Ezekoye (2006).

Uma vez que a proposta de modificacdo do modelo CW para o CWM ¢€ corrigir o
comportamento do fluxo de calor, garantindo o atendimento da conservagao de energia, e manter
o resultado para o divergente do fluxo de calor radiante, para os casos homogéneos e nao-
isotérmicos isto € assegurado. De forma a dar uma visdo geral dos casos nao-isotérmicos
simulados até aqui, a Tabela 3 traz os valores para os desvios global, médio local e maximo local
do balango de energia encontrados em cada situacdo e para cada um dos modelos, calculados a
partir das Eqgs.(5.7) e (5.13). A Eq. (5.13) representa o desvio local para o balango de energia,
assim os valores médios apresentados na Tabela 3 sdo obtidos através da média de todos os
desvios locais de cada caso, sendo o valor de desvio maximo o maior valor encontrado na

amostragem de dados. A comparagdo das diferencas locais quanto ao balanco de energia sao

apresentadas no Apéndice A.

_laGs=29)—q(s+A9)] - 0()x 245

7(s) 0., X2As

100 (5.13)
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Tabela 3 — Comparagdo entre os desvios globais para o balanco de energia entre os modelos CW

e CWM para casos ndo-isotérmicos.

cw CWM LBL

Temperatura Desvio (%) Desvio (%) Desvio (%)
Médio  Mdximo Global Médio  Maximo Global Médio  Maximo Global
Parabélico 10,63 17,23 43,40 1,42 3,50 1,81 2,61 4,41 0,73
Linear 19,91 50,20 256,02 0,24 3,44 3,45 1,29 2,79 2,60
Senoidal 10,45 31,42 44,56 1,50 4,40 3,11 1,57 3,22 0,23
Exponencial 4,70 20,48 83,80 0,08 7,34 2,74 0,28 3,81 0,24
Camara Cilindrica 6,44 40,11 73,41 1,95 4,46 1,60 0,46 3,19 0,68

5.2.4.2 Meio nao-homogéneo, nao-isotérmico

Para os casos nao-isotérmicos observou-se que a corre¢cdo proposta apresentou
resultados de boa concordancia em relacdo aqueles obtidos pela solu¢ao benchmark. No entanto,
a solucdo da RTE também € afetada por variacdes na concentragdo do gés participante. Desta
forma, € adicionada mais uma dificuldade na solu¢do do problema. Para o mesmo sistema
unidimensional alguns casos sao simulados aplicando-se perfis para variacdo de concentragdao do
gds juntamente com perfis de temperatura para a camada de meio participante. O gds é mantido
como diéxido de carbono. A variagdo do estado termodindmico no meio participante faz uso das
Egs. (5.9), (5.10), (5.11) e (5.12) para descrever o comportamento da temperatura, e das
Egs.(5.14), (5.15), (5.16) e (5.17) para a avaliagdo das variagdes na concentracdo do CO, em
parabdlica, linear, senoidal e exponencial, respectivamente. Algumas combinagdes sao testadas e

avaliadas quanto ao desempenho dos modelos CW e CWM.
X 2
Ycoz(x):0,2—0,15£2z—lj (5.14)
Yoo, (X) = 0,15(9 +0,05 (5.15)

Y, (X)=0, 05+0,15[sen(%ﬂ (5.16)



77

Y, (0=0,05¢7)  g<xck

2
L

(5.17)
Y0, () 1,157 S <x<L

Resultados para todas as combinagdes foram analisados, porém apenas alguns serdao
apresentados em virtude de que certos casos sdo “redundantes”, ou seja, o fato de se levar em
conta a varia¢ao da concentracdo ndo representou mudancas significativas. A primeira situacao

considera a combinagdo de perfis parabdlicos, tanto para a temperatura quanto para a

concentracdo de gas ao longo do meio. Os resultados sdo apresentados na Figura 30.
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Figura 30 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — parabdlico; concentragao - parabdlico.

A concordancia dos resultados do CW e CWM para o divergente do fluxo radiante, em
relac@o a solu¢do LBL, ndo foram tdo boa se comparada ao caso em que somente a temperatura
varia. Em particular, os resultados encontrados para a regido central encontram-se mais
afastados. No entanto, a questdo do balanco de energia radiante (desvio global de 2,25% para o
CWM e 55,91% para o CW) € novamente observada e, assim, o comportamento do fluxo de
calor radiante apresentou um comportamento mais coerente para o modelo CWM.

Ainda com o perfil de temperatura parabdlico, uma combina¢do com um perfil linear
para a concentracao foi simulada. A Figura 31 traz os resultados comparativos.

Como pode ser observado na Figura 31, o resultado para o divergente do fluxo de calor

radiante obtido a partir do modelo CWM permanece seguindo o comportamento esperado e
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muito préximo a curva de resultados do modelo CW. Notam-se valores um pouco mais elevados
para o divergente do fluxo de calor para localiza¢des proximas a parede do lado direito. Uma vez
que o perfil linear € adotado para a variagdo da concentragdo este comportamento € esperado,
pois a concentracao aumenta no sentido de x = Im. Assim, com uma maior concentracdo de CO,,
mais energia € absorvida pelos elementos de gas e, conseqilientemente, maior é o gradiente de
temperatura com relacdo a parede direita; uma vez que a temperatura € a mesma para ambas as

paredes (perfil de temperatura € parabélico).

10 T T T T T T T T T 4

3L CW - Solovjov e Webb, 2002 i
"""""" CWM - Presente trabalho 0900,
2 LBL TN

CW - Solovjov e Webb, 2002
"""""" CWM - Presente trabalho
LBL

mé ) [
2 s . E o0
3
el
5 s 1
g -o0f § i
2
S5 b TH56 © i F o o
3o ° o _
0000
_20 " 1 " 1 " 1 " 1 " _4 " 1 " 1 " 1 " 1 "
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
X, m X, m
(a) (b)

Figura 31 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — parabdlico; concentragdo - linear.

Os resultados do fluxo de calor radiante para o modelo CWM também para este caso se
mostraram melhores em relagdo ao CW. Entretanto € notdvel que a proximidade da curva do
fluxo para o modelo modificado ndo se manteve tdo boa quanto os casos anteriores, porém a
conservacao de energia € garantida, apresentando um desvio global de 3,1% (45,20% para o
CW).

Claramente, a inclusdo de mais uma variacdo de propriedade (concentracdo), além da
temperatura tornou o problema mais complexo de ser compreendido. Sdo muitos os termos de
correcdo u;i(s), bem como sdo muitas as varidveis envolvidas nos cdlculos. Conforme Solovjov e
Webb (2002) afirmam, estes termos locais sao artificios matematicos sem uma explicagao fisica,
o que dificulta ainda mais o tratamento dos mesmos. Desta forma, a concordancia ndo tao boa do
modelo modificado se deve as préprias limitagdes do modelo original.

O préximo caso considera perfis lineares para a temperatura e concentracdo de diéxido

de carbono. E sugerida a simulacio deste devido ao fato de que, aparentemente, o perfil linear da



concentracdo foi responsavel pelos maiores desvios no caso anterior. Os resultados sdo
mostrados na Figura 32.
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Figura 32 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — linear; concentragao - linear.

Conforme pode ser visto nos resultados, a aplicagdo de ambos os perfis como lineares
apresenta resultados para o modelo CWM em boa concordancia com a solu¢do benchmark.
Mesmo podendo assumir que os resultados para o divergente do fluxo de calor radiante obtidos
pelo modelo CW sdo aceitdveis (dentro das limitacdes da modelagem), € sugerido que o modelo
modificado levou os resultados para mais préximos da curva dada pela solugdao LBL. Quanto ao
comportamento do fluxo de calor radiante, fica evidente a melhoria em relacdo o CW. O balanco
de energia apresentou um baixo desvio para o CWM (2,5%), enquanto o modelo original gera
um valor significativamente alto, 616,24 %.

De maneira a verificar o comportamento dos resultados a partir de uma concentragao
que varia linearmente, uma nova simulacdo é feita a partir de um perfil de temperatura
exponencial. As curvas destes resultados sdo apresentadas na Figura 33.

Assim como no caso homogéneo e ndo-isotérmico para o perfil de temperatura
exponencial (Figura 27), os resultados da Figura 33 apresentaram boa concordancia entre os
modelos CW e CWM para o divergente do fluxo de calor. Pelos mesmos motivos de limitagao da
modelagem inerentes ao CW, a curva obtida pela integracio linha-por-linha apresentou valores
para o divergente um pouco maiores em direcdo ao centro da camada de CO,. As curvas que
comparam o comportamento do fluxo de calor também apontam uma maior proximidade dos

resultados gerados a partir da modelagem CWM com relag¢do a solucdo LBL. Da mesma forma,
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o balanco de energia € mantido pela modificacdo proposta no presente trabalho, com desvio

global de 2,2% contra 85,42% para o CW.

200 T T T T 100 T T T T T T T T
0 80 - CW - Solovjov e Webb, 2002 ]
-200 60F CWM - Presente trabalho o 4
L o 1BL 007°0%9000644
-400 o
"’E -600 o
2 800 £
4
> =
- -1000 + < —‘{
S ° &
© -1200 + E
1400 |- CW - Solovjov e Webb, 2002 ]
"""""" CWM - Presente trabalho 1 3 E
-1600 o LBL 4 -80 | i
_1800 n 1 n 1 n 1 " 1 " i ,100 L n 1 n 1 n 1 " 1 " ]
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
X, m X, m
(a) (b)

Figura 33 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — exponencial; concentracao - linear.

Uma possivel explicacdo para que o perfil de concentragdo linear ndo tenha influenciado
significativamente os resultados em relacao ao caso homogéneo, pode ser o fato de que com um
perfil de temperatura exponencial os gradientes sdo influenciados em sua maior parte devido a
variacdo de temperatura ser mais pronunciada, e assim o dominio dos fendmenos fisicos de
transferéncia de energia fica por conta do campo de temperatura. Com o propoésito de verificar
isto, simulacdes que consideram os outros perfis de concentragdo combinados com o perfil de
temperatura exponencial foram feitas. Os resultados mostraram-se com pouca variacio em
relac@o a esse apresentado na Figura 33, e ndo serdo todos apresentados aqui. No entanto o caso
mais extremo dentre esses, o qual considera ambos os perfis exponenciais € mostrado na Figura
34. Todas as outras combinacdes de perfis apresentaram variacdes que se encaixam entre estes
dois conjuntos de curvas (Figura 33 e Figura 34).

Para este caso, combinando ambos os perfis exponenciais, € possivel notar um maior
afastamento das curvas CWM e CW para o divergente do fluxo de calor em relagdo a curva
LBL. Este maior afastamento, como conseqii€éncia, acabou aparecendo também nas curvas que
descrevem o fluxo de calor radiante. No entanto, com a modelagem CWM, a conservagao de
energia radiante foi observada, atendendo ao propdsito da correcio ao modelo deste trabalho

(3,01% de desvio).
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Figura 34 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — exponencial; concentragdo - exponencial.

De forma a avaliar outras possibilidades de variacdes para a concentracdo do gas, casos
que consideram perfis senoidais para a mesma também sdo simulados. O préximo caso faz uso
de um comportamento parabdlico para a temperatura enquanto a concentracdo varia de forma
senoidal. A Figura 35 apresenta esses resultados.

Como podem ser notados, os resultados praticamente se repetiram com relacdo aqueles
apresentados na Figura 30, ou seja, a consideracdo de um perfil para concentracdo menos
“comportado” ndo apresentou grandes influéncias. Novamente é sugerido que as oscilagdes na
concentracdo sdo muito pouco percebidas pelo meio em termos de troca térmica para valores
baixos, € normalmente encontrados nas misturas geradas por processos de combustao (queima de
metano ou 6leo combustivel). Assim, novamente € possivel observar a melhor concordancia do
modelo CWM com relacdo ao LBL. Os resultados ndo se sobrepuseram, mas isto fica a cargo
das limitagdes e aproximacdes impostas pelo modelo CW original. A partir das corre¢cdes
apresentadas aqui, o balanco de energia é verificado para os casos apresentados até o momento e,

um comparativo destes € apresentado na Tabela 4 no final desta secao.

1,0
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Figura 35 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — parabolica; concentracio - senoidal.

De um modo geral, os resultados tem se mostrado dentro dos padrdes encontrados para
as solucdes LBL. Os desvios entre os modelos sdo inerentes as hipoteses assumidas como
simplificagcdes. Porém, nem todas as possibilidades de combinagdes analisadas apresentaram-se
de maneira esperada, como é o caso dos dois proximos conjuntos de resultados, Figura 36 e
Figura 37. Estes casos, devido impossibilidade de um melhor refinamento numérico, ndo estao
completamente convergidos. No entanto, apresentam uma tendéncia em atender bem a
modifica¢do, como pode ser visto, também, nos resultados da Tabela 4.

Conforme mostrado, os resultados da simulagdo que considera variacao de temperatura
linear em conjunto a uma variacdo senoidal da concentragdo, para o divergente do fluxo de calor
radiante apresentaram algumas instabilidades para o modelo CWM. Instabilidades semelhantes
também sdo encontradas no caso quando a temperatura apresenta um perfil linear em conjunto a
uma concentracao exponencial, Figura 37. Por outro lado, mesmo com estas instabilidades, os
resultados mostram uma aparente tendéncia em ‘““seguir” a curva da solucao LBL. A modelagem
de meios participantes por si sO ja € bastante complexa, somado a isto, as modificacdes propostas
neste trabalho adicionam novas variaveis a esta, aumentando o nimero de calculos a serem

efetuados e, conseqiientemente, exigindo maior desempenho computacional.
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Figura 36 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — linear; concentragdo - senoidal.
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Figura 37 - (a) Divergente do fluxo de calor radiante; (b) Fluxo de calor radiante. Perfil de:

temperatura — linear; concentragdo - exponencial.

Com base na maioria dos resultados apresentados, os quais demonstram boa

concordancia entre si, é possivel que estas instabilidades sejam oriundas da necessidade de

maiores refinamentos de malha espectral e/ou do sistema unidimensional. Estes refinamentos

ndo foram possiveis devido as limitacdes de utilizacdo de memoria do compilador utilizado. No

entanto, lembr

ando que as

modificacdes neste trabalho propostas

visam corrigir o

comportamento do fluxo de calor radiante, podendo-se assumir que o modelo CW gera
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resultados aceitaveis para o divergente do fluxo de calor radiante, pode ser visto que neste

sentido houve uma melhora significativa para todos os casos.

Tabela 4 - Comparagdo entre os desvios globais para o balanco de energia entre os modelos CW

e CWM para casos ndo-homogéneos e nao-isotérmicos.

Temperatura/ cw cwM LBL
P - Desvio (%) Desvio (%) Desvio (%)
Concentragdo . L. L e . . . e L.
Médio  Mdximo Global Médio  Madximo Global Médio  Mdximo Global
Parabslico / 19,90 3574 5591 | 2,30 5,86 2,25 2,70 4,05 0,38
Parabdlico
Parabélico / Linear| 16,71 29,57 45,20 1,80 4,60 3,10 2,80 4,41 0,43
Linear / Linear 118,19 178,45 616,24 0,49 5,50 2,50 0,76 4,32 0,36
Expo?enCIcl / 5,14 21,70 85,42 0,15 6,20 2,20 0,37 3,23 0,46
Linear
Exponencial / 519 2583 8850 | 0,14 7,52 3,01 0,29 2,55 0,58
Exponencial
Parabélico /
20,50 33,62 56,01 2,20 5,40 4,40 2,90 4,38 0,51
Senoidal
Linear / Senoidal | 116,56 474,74 192,34 1,30 15,20 2,92 1,79 3,61 0,38
Linear /
. 137,43 358,23 161,12 2,80 14,30 4,79 1,21 3,87 0,39
Exponencial

A melhor concordancia das curvas, para o fluxo de calor,

geradas pelo modelo CWM

pode ser vista no formato geral das mesmas em relacdo ao LBL, além disto, o modelo

modificado proposto aqui garante a conservagdo de energia. Um panorama geral dos desvios

quanto ao balanco de energia global, médio local e maximo local sdo apresentados na Tabela 4,

calculados a partir das Egs. (5.7) e (5.13).
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6 CONCLUSOES E PROPOSTAS DE TRABALHOS FUTUROS

O trabalho tratou de modelos avangados para o tratamento das propriedades radiantes
em gases e, em maior detalhe apresentou o modelo do numero de onda cumulativo, CW, suas
hipéteses simplificadoras e suas limitacOes. Foi identificada uma inconsisténcia fisica na
formulacao proposta por Solovjov e Webb (2002), a qual ndo garante que o balango de energia
radiante no meio seja satisfeito. Uma formulagdo modificada foi proposta com o intuito de
garantir o fechamento fisico do problema, tornando a modelagem conservativa. Devido as
grandes mudancas no equacionamento, considerou-se justificavel dar um novo nome ao método
proposto para distincdo do método original, passando a ser identificado como CWM, sendo
acrescido o M de Modificado.

Foram analisados os resultados para um sistema unidimensional formado por duas
placas planas perfeitamente negras e paralelas. Os gases participantes considerados foram o
di6éxido de carbono e o vapor d’dgua, escolhidos por serem produtos tipicos da combustio de
gases e Oleos combustiveis. Uma primeira validacdo bem sucedida do modelo CW foi feita
considerando-se meios isotérmicos € homogéneos, comparando-se os resultados gerados com os
modelos MC-ALBDF e LBL. Casos ndo uniformes foram posteriormente avaliados e a falha da
modelagem CW se evidenciou para meios nao isotérmicos € homogéneos, se estendendo aos
meios nao isotérmicos € nao homogéneos. Os resultados avaliaram os comportamentos do
divergente do fluxo de calor radiante, bem como do fluxo de calor radiante, € a comparacao foi
feita entre o modelo originalmente proposto, CW, juntamente com aqueles obtidos pelo modelo
CWM e LBL. O géas considerado para as simulacdes em meios nao uniformes foi o CO, devido
ao comportamento irregular do espectro de vapor d’dgua, que € intrinseco a espécie quimica.
Com relagdo aos bancos de dados espectrais, foi observado que a hipétese adotada pela maioria
dos modelos de gases participantes, a qual descreve uma variagdo por interpolacdo para
espectros de uma mesma espécie quimica com relacdo a temperatura e concentra¢do, nao se faz
valer para moléculas de H,O. Devido a esse comportamento, a utilizacdo do vapor d’dgua nao foi
utilizada no estudo pois seria imposto um esforco computacional muito maior. O banco de dados
utilizado para a obtencdo das propriedades espectrais de absor¢do/emissdo foi o HITEMP. Foi
apresentada no trabalho a forma de obtencdo e geracdo dos bancos de dados espectrais para a

aplicac@o nos modelos CW e CWM.
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As equagoes de transporte radiante (RTE) foram resolvidas pela utilizacdo do método
das ordenadas discretas (DOM), por este ser um método de simples implementacdo para casos
unidimensionais, além de apresentar uma rapida e boa solugao.

Os resultados apresentados mostraram que a modelagem original, CW, apresenta
valores para o divergente do fluxo de calor radiante em boa concordincia com aqueles gerados a
partir da integracdo linha-por-linha para todos os casos estudados em meios ndo uniformes. A
falha do modelo original se dd na integracdo da RTE nos gases cinzas fracionais, a qual, para
meios uniformes ndo apresenta variagdo devido ao estado termodindmico ser idéntico em
qualquer localizacao no sistema. Com isso, os resultados para o fluxo de calor radiante calculado
pelo modelo CW ndo seguem a mesma tendéncia daqueles apresentados pela solu¢do LBL, nio
atendendo a conservacdo de energia. A modelagem CWM mostrou, para todos os casos
analisados, significativa melhora no comportamento do fluxo de calor radiante, bem como no
desvio relativo ao balango de energia (global e local). Ficou evidenciado, também, que ao incluir
a variagdo da concentracdo da espécie quimica ao problema a complexidade da solucio
aumentou, pois como sdo muitas as varidveis envolvidas nos cdlculos, os erros associados a
solucdo foram mais percebidos para os casos em que se considerou a variacdo de temperatura e
concentracio combinadas. E preciso reforcar como o modelo CW ainda serve de base para o
modelo CWM, parte dos erros ainda permanecem no método proposto devido as limitagcoes
existentes na formulacao original.

Por outro lado, 0 método CWM imp06s um custo computacional muito maior do que o
método CW. Este aumento foi causado pela inser¢ao de dois grandes “loops” ao modelo original,

o que fez com que o CW fosse resolvido com 100 (cem) vezes mais equacdes (dependendo do
nimero de passos iterativos para as fungdes gi(s), f;(s) e fi;(s)). Pelo fato de que a

proposicao garante o balango de energia fazendo uso de artificios matemadticos na sua

formulacao, esta forma de solucdo € apenas uma dentre as infinitas possiveis fun¢des que podem
ser propostas para as fungdes f;; (s) e f,; (s).

De uma forma geral, o modelo CWM garantiu o atendimento da conservagdo de energia
radiante, corrigindo os resultados para o fluxo de calor radiante e mostrando uma melhor
concordancia como a solucao LBL, quando comparado ao modelo CW.

Algumas propostas de continuidade da pesquisa sdo apresentadas a seguir. Estas visam
reduzir as dificuldades até aqui encontradas pra os futuros trabalhos em modelagem de gases
participantes em radiacao térmica. Sdo elas:

e FElaboracdo de um algoritmo amigdvel que possa fazer a extracdo dos dados dos

bancos de dados (HITRAN, HITEMP, CDSD-1000, etc.), de forma direta a partir
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do arquivo completo do banco de dados. Neste trabalho, os dados foram extraidos
por partes, com auxilio do JavaHAWKS, o qual ndo estard mais disponivel, pois
estd em fase de extincdo. O mesmo algoritmo pode ser responsdvel pela
constru¢do dos espectros de acordo com as temperaturas de interesse do usudrio.
Esta etapa foi feita de forma separada, apds a extragdo dos dados pelo
JavaHAWKS. Um algoritmo com esta caracteristica certamente reduziria o tempo
de constru¢ao do banco de dados espectrais para utilizacio nos modelos CW e
CWM;

Testar o desempenho do modelo para outras condi¢des de simulagdo. Incluindo
novos perfis de temperatura e concentracdo; outras espécies quimicas; misturas;
mudanca das condi¢des de contorno, aplicando paredes cinza, por exemplo. Sdo
esperadas respostas igualmente boas para o CWM com estas condi¢des, no
entanto novas condi¢cdes podem auxiliar no aparecimento de novas alternativas
para solugdo do erro existente no modelo CW;

Avaliar novas funcdes de corre¢do para serem inseridas no CWM, visando,
principalmente reduzir o tempo computacional elevado, que atualmente € a maior
desvantagem do novo modelo. Uma possivel alternativa € a busca de funcdes as
quais tragam uma abordagem mais fisica do que apenas matematica aos termos de
correcgao;

Verificar o desempenho dos modelos, tanto CW quanto CWM em problemas
bidimensionais;

Analisar a possibilidade de combinar modelos anteriores (SLW, FSCK, MC-
ALBDF, etc.) com a nova formulagdo do CWM, buscando mais simplicidade de

implementacdo e agilidade computacional.
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APENCICE A - BALANCO DE ENERGIA LOCAL PARA OS CASOS NAO
UNIFORMES

O balango de energia local € calculado a partir dos resultados para os valores de fluxo

de calor radiante. Assim, a partir da derivada do fluxo é obtido o divergente deste conforme
Eq.(A.1)

Q(mt qin ~_ @
Ax dx (A.1)

Q(x) =

Desta forma, quanto menor for o desvio no balanco de energia local, mais proximas as curvas
para o divergente do fluxo de calor radiante serdo. Sao apresentadas as verificagdes para os casos
ndo uniformes, primeiramente para os homogéneos e nao isotérmicos e, posteriormente, para os
nao homogéneos e ndo isotérmicos. Os perfis de temperatura e concentracdo sdo apresentados no
Cap.5. As comparagdes sao feitas com relagdo aos modelos CW original e modificado (CWM).
A expressdo “solugdo direta” encontrada nas figuras diz respeito aos resultados obtidos através

da solu¢do da RTE pelo algoritmo de forma direta.
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Figura A.1 — Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura parabdlico. (a) CW

original; (b) CWM.
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Figura A.2 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura linear. (a) CW

original; (b) CWM.
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Figura A.3 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura senoidal. (a) CW

original; (b) CWM.
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Figura A.4 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura exponencial.

(a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.5 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperaturas da camara

cilindrica simulada por Barve e Ezekoye (2006). (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.7 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura parabdlico e

concentracdo linear. (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.8 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura linear e

concentracdo linear. (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.9 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura exponencial e

concentracdo linear. (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.10 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura exponencial e
concentracdo exponencial. (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.11 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura parabdlico e

concentracao senoidal. (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.12 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura linear e

concentracao senoidal. (a) CW original; (b) CWM.
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Figura A.13 - Divergente do fluxo de calor radiante para perfil de temperatura linear e

concentracdo exponencial. (a) CW original; (b) CWM.
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