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 RESUMO 

 As  simulações  de  gases  reais  no  ANSYS  CFX  dependem  de  tabelas  no  formato 

 .RGP  (Real  Gas  Properties),  que  descrevem  propriedades  termodinâmicas  e  de 

 transporte  em  função  da  temperatura  e  da  pressão.  Até  então,  não  existiam 

 ferramentas  acessíveis  capazes  de  gerar  tabelas  .RGP  para  misturas  gasosas,  o 

 que  limitava  estudos  com  fluidos  relevantes  em  processos  de  recuperação  avançada 

 (EOR)  e  captura  e  armazenamento  de  carbono  (CCUS).  Este  trabalho  desenvolve 

 um  gerador  automatizado  em  Python,  baseado  na  biblioteca  CoolProp,  que  calcula 

 nove  propriedades  fundamentais  e  produz  tabelas  completas  e  compatíveis  com  o 

 CFX.  O  sistema  inclui  correção  automática  de  dados,  tratamento  de 

 descontinuidades  e  verificação  de  monotonicidade,  garantindo  suavidade  numérica  e 

 consistência  termodinâmica.  Foram  geradas  e  verificadas  tabelas  para  o  CO₂  puro  e 

 para  a  mistura  CO₂  (91%)/CH₄  (9%),  no  formato  .RGP.  As  simulações  no  CFX 

 confirmaram  o  comportamento  físico  esperado,  redução  da  razão  de  pressão, 

 potência  de  compressão  e  eficiência  isentrópica,  demonstrando  a  confiabilidade  do 

 método.  A  solução  proposta  elimina  a  dependência  de  arquivos  externos  e  viabiliza 

 o  uso  de  misturas  gasosas  em  CFD,  ampliando  significativamente  o  alcance  de 

 aplicações industriais e acadêmicas com gases reais. 

 Palavras-chave:  RGP; ANSYS CFX; CO₂ supercrítico; Mistura CO₂/CH₄. 
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 ABSTRACT 

 Real  gas  simulations  in  ANSYS  CFX  rely  on  tables  in  the  .RGP  (Real  Gas 

 Properties)  format,  which  describe  thermodynamic  and  transport  properties  as  a 

 function  of  temperature  and  pressure.  Until  now,  there  were  no  accessible  tools 

 capable  of  generating  .RGP  tables  for  gas  mixtures,  which  limited  studies  involving 

 fluids  relevant  to  Enhanced  Oil  Recovery  (EOR)  and  Carbon  Capture,  Utilization,  and 

 Storage  (CCUS)  processes.  This  work  develops  an  automated  generator  in  Python, 

 based  on  the  CoolProp  library,  which  calculates  nine  fundamental  properties  and 

 produces  complete  tables  compatible  with  CFX.  The  system  includes  automatic  data 

 correction,  discontinuity  handling,  and  monotonicity  verification,  ensuring  numerical 

 smoothness  and  thermodynamic  consistency.  Tables  were  generated  and  verified  for 

 pure  CO₂  and  for  a  CO₂  (91%)/CH₄  (9%)  mixture  in  the  .RGP  format.  Simulations  in 

 CFX  confirmed  the  expected  physical  behavior,  including  a  reduction  in  pressure 

 ratio,  compression  power,  and  isentropic  efficiency,  demonstrating  the  method's 

 reliability.  The  proposed  solution  eliminates  dependence  on  external  files  and 

 enables  the  use  of  gas  mixtures  in  CFD,  significantly  expanding  the  scope  of 

 industrial and academic applications involving real gases. 

 Keywords:  RGP; ANSYS CFX; Supercritical CO₂; CO₂/CH₄  mixture. 
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​1 INTRODUÇÃO​

​A​ ​cadeia​ ​de​ ​captura,​ ​utilização​ ​e​ ​armazenamento​ ​de​ ​carbono​ ​(CCUS​ ​-​

​Carbon​ ​Capture,​ ​Utilization​ ​and​ ​Storage​​)​ ​tem​ ​ganhado​ ​espaço​ ​como​ ​resposta​ ​ao​

​aquecimento​ ​global.​ ​Nessa​ ​cadeia,​ ​o​ ​CO₂​ ​(​​Carbon​ ​dioxide​ ​-​​Dióxido​​de​​carbono)​​é​

​capturado​ ​em​ ​fontes​ ​industriais,​ ​comprimido,​ ​transportado​ ​(muitas​ ​vezes​ ​em​

​condição​ ​supercrítica)​ ​e​ ​injetado​ ​em​ ​formações​ ​geológicas​ ​para​ ​armazenamento​

​permanente​ ​ou​ ​para​ ​recuperação​ ​aprimorada​ ​de​ ​petróleo​ ​(EOR​ ​-​ ​Enhanced​ ​Oil​

​Recovery​​).​ ​Em​ ​todas​ ​essas​ ​etapas,​ ​o​​compressor​​centrífugo​​é​​peça​​central,​​já​​que​

​ele​ ​fornece​ ​a​ ​elevação​ ​de​ ​pressão​ ​necessária,​ ​normalmente​ ​em​ ​trens​ ​de​

​compressão​​(múltiplos​​estágios​​com​​intercoolers)​​[1].​​Em​​aplicações​​que​​demandam​

​alta​​rotação,​​são​​empregados​​acionamentos​​elétricos​​de​​alta​​velocidade​​[2].​​Como​​o​

​compressor​ ​consome​ ​uma​ ​parcela​​relevante​​da​​energia​​de​​um​​projeto​​CCUS/EOR,​

​ganhos​ ​pequenos​ ​de​ ​eficiência​ ​têm​ ​impacto​ ​direto​ ​na​ ​viabilidade​ ​técnica​ ​e​

​econômica [3].​

​Figura 1 - Compressor centrífugo (partes e escoamento)​

​Fonte:​​[4]​

​A​ ​Figura​ ​1​​apresenta​​a​​configuração​​básica​​de​​um​​compressor​​centrífugo.​​O​

​escoamento​ ​de​ ​gás​ ​entra​ ​pela​ ​sucção​ ​axial​ ​e​ ​é​ ​acelerado​ ​pelas​ ​pás​ ​do​ ​rotor,​ ​que​

​transformam​​energia​​mecânica​​em​​energia​​cinética.​​Em​​seguida,​​o​​fluxo​​passa​​pelo​

​difusor,​ ​onde​ ​parte​ ​dessa​ ​energia​ ​é​ ​convertida​ ​em​ ​pressão​ ​estática.​ ​Por​ ​fim,​ ​a​

​carcaça​ ​coleta​ ​e​ ​direciona​ ​o​ ​gás​ ​comprimido​ ​até​​a​​saída.​​Esse​​arranjo​​evidencia​​a​

​função​​de​​cada​​componente​​no​​processo​​de​​compressão​​e​​ajuda​​a​​compreender​​por​
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​que​ ​o​ ​rotor​​e​​o​​difusor​​são​​elementos​​críticos​​para​​o​​desempenho​​e​​a​​eficiência​​do​

​equipamento.​

​1.1 CO₂ supercrítico e consequências para compressores​

​O​​CO₂​​tem​​ponto​​crítico​​em​​304,2​​K​​e​​7,38​​MPa,​​e​​ponto​​triplo​​em​​216,6​​K​​e​

​0,52​ ​MPa​ ​(Figura​ ​2),​ ​útil​ ​para​ ​delimitar​ ​a​ ​região​ ​de​ ​saturação​ ​ao​ ​construir​ ​tabelas​

​Termodinâmicas.​ ​Acima​ ​desse​ ​ponto,​ ​ele​ ​se​ ​comporta​​como​​um​​fluido​​supercrítico:​

​não​​há​​mudança​​de​​fase​​definida,​​e​​pequenas​​variações​​de​​Temperatura​​e​​Pressão​

​podem​ ​causar​ ​grandes​ ​mudanças​ ​de​ ​propriedades​ ​(densidade,​ ​calor​ ​específico,​

​etc.).​ ​Próximo​ ​ao​ ​crítico,​ ​uma​ ​região​ ​conhecida​ ​como​ ​linha​ ​de​ ​Widom​ ​marca​

​transições​ ​de​ ​comportamento​ ​gasoso​ ​(​​gas-like​​)​ ​e​ ​líquido​ ​(​​liquid-like​​)​ ​mesmo​ ​sem​

​ocorrência da “evaporação/condensação” da região de saturação [5].​

​Figura 2 - Diagrama de fases do CO₂ (ponto crítico, ponto triplo e regiões)​

​Fonte:​​Elaboração do autor (gerado a partir de CoolProp) [6].​

​Para​​operar​​com​​segurança​​e​​estabilidade​​numérica​​em​​CFD​​(​​Computational​

​Fluid​ ​Dynamics​ ​-​ ​Dinâmica​ ​dos​ ​Fluidos​ ​Computacional),​ ​é​ ​comum​ ​adotar​ ​o​​critério​

​Gas-like​ ​Behavior​ ​Margin​ ​(GBM)​ ​[3],​ ​para​ ​manter​ ​o​ ​escoamento​ ​no​ ​lado​ ​de​

​13​



​comportamento​​gasoso​​(​​gas-like​​),​​afastado​​das​​transições​​bruscas​​de​​propriedades;​

​operacionalmente,​​isso​​se​​traduz​​em​​projetar​​trocadores​​de​​calor​​entre​​os​ ​estágios​

​de​ ​compressão​ ​para​ ​evitar​ ​trajetórias​ ​que​ ​cruzem​ ​zonas​ ​de​ ​alta​ ​curvatura​ ​de​

​propriedades​ ​durante​ ​a​ ​compressão,​ ​usando​ ​os​ ​trocadores​ ​de​ ​calor​ ​para​ ​executar​

​este processo.​

​No​ ​EOR,​ ​o​ ​CO₂​ ​é​ ​amplamente​ ​adotado​ ​porque​ ​reduz​ ​a​ ​tensão​ ​interfacial,​

​favorece​ ​a​ ​miscibilidade​ ​e​ ​mobiliza​ ​óleo​ ​residual​ ​[7].​ ​Operacionalmente,​ ​muitos​

​campos​ ​trabalham​ ​em​ ​reciclo:​ ​o​ ​gás​ ​produzido​ ​volta​ ​à​ ​superfície​ ​misturado​ ​(por​

​exemplo,​ ​com​ ​CH₄​ ​-​ ​Methane​ ​-​ ​Metano),​ ​é​ ​separado,​ ​recomprimido​ ​e​ ​reinjetado.​

​Esse​ ​ciclo​ ​torna​ ​a​ ​composição​ ​variável​ ​ao​ ​longo​ ​do​ ​tempo,​ ​o​ ​que​ ​acaba​ ​afetando​

​alguns​ ​pontos​ ​como​ ​o​ ​dimensionamento​ ​do​ ​trem​ ​de​ ​compressão,​ ​a​ ​estratégia​ ​de​

​controle​​(faixas​​de​​rotação,​​anti-surge,​​intercooling)​​e​​a​​definição​​de​​propriedades​​da​

​mistura​ ​para​ ​simulação.​ ​Em​ ​resumo,​ ​EOR​ ​com​ ​CO₂​ ​exige​​altas​​razões​​de​​pressão​

​(repartidas​ ​em​ ​vários​ ​estágios),​ ​controle​ ​de​ ​temperatura​ ​para​ ​não​ ​aproximar​ ​da​

​Widom e tolerância a variações de composição [8].​

​Na​ ​prática,​ ​o​ ​CO​ ​não​ ​vem​ ​puro.​ ​Em​ ​EOR​ ​com​ ​reutilização,​ ​é​ ​comum​ ​a​

​presença​ ​de​ ​CH₄​ ​[8,​ ​9].​ ​Em​ ​rotas​ ​de​ ​hidrogênio​ ​com​ ​captura​ ​(hidrogênio​ ​azul)​ ​e​

​cenários​ ​de​ ​co-armazenamento,​ ​podem​ ​existir​ ​frações​ ​de​ ​H₂​ ​no​ ​fluxo​ ​[10,​ ​11,​ ​12].​

​Essas​ ​misturas​ ​mudam​ ​a​ ​massa​ ​molar,​ ​a​ ​velocidade​ ​do​ ​som​ ​(a),​ ​o​ ​expoente​

​isentrópico​ ​(k​ ​=​ ​cₚ/cᵥ),​ ​a​ ​compressibilidade​ ​(Z)​ ​e​ ​as​ ​propriedades​ ​de​ ​transporte​

​(viscosidade​ ​μ,​ ​condutividade​ ​λ).​ ​Pode-se​ ​ter​ ​consequências​ ​diretas​ ​para​ ​o​

​compressor​​como​​aumento​​da​​velocidade​​do​​som​​por​​conta​​do​​H₂,​ ​diminuir​​o​​Mach​

​de​ ​ponta​ ​para​ ​uma​ ​mesma​ ​rotação,​ ​impactando​ ​razão​ ​de​ ​pressão​ ​e​ ​mapa​ ​de​

​estabilidade,​​além​​de​​que​​com​​CO₂/CH₄,​​a​​densidade​​pode​​diminuir​​menos​​do​​que​​o​

​esperado​ ​e​ ​a​ ​potência​ ​específica​ ​não​ ​cresce​ ​tanto,​ ​mas​ ​a​ ​pressão​ ​mínima​ ​de​

​miscibilidade​ ​(MMP​ ​-​ ​Minimum​ ​Miscibility​​Pressure​​)​​no​​contato​​óleo-gás​​pode​​subir,​

​exigindo pressões de injeção maiores (interface reservatório-superfície) [7, 9].​

​Em​ ​CO₂/CH₄​ ​com​ ​reciclo​ ​em​ ​CO₂-EOR,​ ​estudos​ ​de​ ​campo​ ​e​ ​simulação​

​mostram​ ​que​ ​o​ ​gás​ ​reinjetado​ ​é​ ​majoritariamente​ ​CO₂​ ​com​ ​frações​ ​de​

​hidrocarbonetos​ ​leves​ ​(principalmente​ ​CH₄),​ ​afetando​ ​diretamente​ ​a​ ​MMP​ ​e​ ​a​

​performance​ ​de​ ​superfície.​ ​Resultados​ ​obtidos​ ​experimentalmente​ ​indicam​ ​que​ ​o​

​aumento​ ​da​ ​fração​ ​de​ ​CH₄​ ​eleva​ ​significativamente​ ​a​ ​MMP​ ​(de​​~1410​​psi​​para​​até​

​~4080​ ​psi),​ ​mas​ ​que​ ​correntes​ ​recicladas​ ​contendo​ ​até​ ​30​ ​mol%​ ​de​ ​CH₄​ ​ainda​
​14​



​podem​ ​manter​ ​condições​ ​de​ ​miscibilidade​ ​se​ ​o​ ​reservatório​ ​operar​ ​acima​ ​de​ ​2500​

​psi, garantindo recuperação eficiente e armazenamento associado de CO₂ [9].​

​Para​ ​CO₂/H₂​ ​em​ ​cadeias​ ​CCUS​ ​e​ ​dutos,​ ​revisões​ ​técnicas​ ​e​ ​estudos​

​termodinâmicos​ ​mostram​ ​que​ ​H₂​ ​altera​ ​VLE​ ​(Vapor-Liquid​ ​Equilibrium​ ​-​ ​Equilíbrio​

​Vapor-Líquido),​ ​densidade,​ ​viscosidade​ ​e​ ​velocidade​ ​do​ ​som,​ ​com​ ​implicações​ ​de​

​projeto/operabilidade [11, 12, 13]​

​A​ ​principal​ ​lição​ ​é​ ​que​ ​a​ ​composição​ ​do​ ​gás​ ​deve​ ​ser​ ​tratada​ ​como​ ​um​

​parâmetro​​central​​de​​projeto​​e​​operação.​​Capturar​​essa​​variabilidade​​exige​​o​​uso​​de​

​equações​ ​de​ ​estado​ ​e​ ​regras​ ​de​ ​mistura​ ​que​ ​representem​ ​com​ ​fidelidade​ ​o​

​comportamento​ ​de​ ​gases​ ​reais.​ ​Para​ ​que​ ​isso​ ​seja​ ​refletido​ ​corretamente​ ​em​

​simulações​ ​CFD,​ ​torna-se​ ​fundamental​ ​dispor​ ​de​ ​um​ ​gerador​ ​de​ ​tabelas​

​termodinâmicas​​robusto​​e​​consistente,​​capaz​​de​​fornecer​​ao​​solver​​dados​​confiáveis​

​sobre as propriedades da mistura ao longo de todo o regime de operação.​

​1.2 CFD em compressores s-CO₂ e a necessidade de arquivos .RGP​

​A​​modelagem​​CFD​​é​​amplamente​​empregada​​na​​literatura​​para​​representar​​o​

​escoamento​​em​​compressores​​centrífugos​​operando​​com​​CO₂​​supercrítico.​​Estudos​

​recentes​ ​demonstram​ ​que​ ​a​ ​análise​ ​detalhada​ ​do​ ​campo​ ​de​ ​escoamento​ ​permite​

​otimizações​ ​geométricas​ ​significativas,​ ​resultando​ ​em​ ​ganhos​ ​expressivos​ ​de​

​eficiência​ ​[14].​ ​A​ ​Figura​ ​3​​ilustra​​a​​complexidade​​de​​um​​modelo​​CFD​​utilizado​​para​

​comparar​​uma​​geometria​​original​​e​​uma​​otimizada;​​a​​captura​​precisa​​dos​​fenômenos​

​aerodinâmicos​ ​observados​ ​nessa​ ​figura​ ​depende​ ​diretamente​ ​da​ ​qualidade​ ​das​

​propriedades termofísicas fornecidas ao software.​
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​Figura 3 - Exemplo de modelo CFD (geometria original vs. Otimizada)​

​Fonte:​​[14].​

​Entretanto,​ ​o​ ​comportamento​ ​do​ ​s-CO₂​ ​e​ ​de​ ​misturas​ ​binárias​ ​(como​

​CO₂–CH₄)​​afasta-se​​do​​modelo​​de​​gás​​ideal,​​especialmente​​próximo​​ao​​ponto​​crítico.​

​Para​ ​garantir​ ​a​ ​confiabilidade​ ​numérica,​ ​o​ ​solver​ ​ANSYS​ ​CFX​ ​utiliza​ ​tabelas​ ​de​

​propriedades​ ​reais​ ​pré-calculadas,​ ​denominadas​ ​arquivos​ ​.RGP​ ​(Real​ ​Gas​

​Properties​ ​-​ ​Propriedades​ ​Reais​ ​do​ ​Gás).​ ​Esses​ ​arquivos​ ​contêm​ ​matrizes​ ​de​

​entalpia,​ ​entropia,​ ​velocidade​ ​do​ ​som​​e​​propriedades​​de​​transporte,​​evitando​​que​​o​

​solver recalcule equações de estado complexas a cada iteração [6].​

​1.3​​Backend​​Termofísico: A Biblioteca CoolProp​

​A​ ​geração​ ​precisa​ ​dessas​ ​tabelas​ ​.RGP​ ​requer​ ​uma​ ​base​ ​de​ ​dados​

​termodinâmica​ ​robusta.​ ​Historicamente,​ ​grupos​ ​de​ ​pesquisa​ ​têm​ ​utilizado​ ​códigos​

​proprietários​ ​ou​ ​acadêmicos​ ​baseados​ ​no​ ​REFPROP​ ​(​​Reference​ ​Fluid​​Properties​​-​

​Propriedades​ ​de​ ​Fluidos​ ​de​ ​Referência)​ ​para​ ​gerar​ ​essas​ ​propriedades,​ ​uma​

​abordagem​ ​eficaz,​ ​mas​ ​que​ ​muitas​ ​vezes​ ​atua​ ​como​ ​uma​ ​"caixa​ ​preta"​ ​de​ ​difícil​

​integração ou automação em novos fluxos de trabalho.​

​Como​ ​alternativa​ ​moderna​ ​e​ ​transparente,​ ​destaca-se​ ​a​ ​biblioteca​ ​CoolProp​

​[6].​​Desenvolvida​​originalmente​​na​​Universidade​​de​​Liège,​​trata-se​​de​​uma​​biblioteca​

​open-source​ ​(código​ ​aberto)​ ​escrita​ ​em​ ​C++,​ ​cuja​ ​confiabilidade​ ​é​ ​amplamente​

​16​



​reconhecida​ ​devido​ ​à​ ​validação​ ​cruzada​ ​com​ ​o​ ​banco​ ​de​ ​dados​​do​​NIST​​(​​National​

​Institute of Standards and Technology​​- Instituto Nacional de Padrões e Tecnologia).​

​Para​ ​o​ ​cálculo​ ​das​ ​propriedades​ ​termodinâmicas,​ ​o​ ​CoolProp​ ​implementa​

​equações​ ​de​ ​estado​​baseadas​​na​​energia​​livre​​de​​Helmholtz.​​Especificamente​​para​

​misturas​ ​de​ ​gases​ ​naturais​ ​e​ ​similares​ ​(como​ ​o​ ​caso​ ​CO₂–CH₄​ ​abordado​ ​neste​

​trabalho),​ ​a​ ​biblioteca​ ​utiliza​ ​o​ ​modelo​ ​de​ ​mistura​ ​GERG-2008​ ​[15].​ ​Este​​modelo​​é​

​referência​​na​​literatura​​para​​cobrir​​amplas​​faixas​​de​​temperatura​​e​​pressão​​com​​alta​

​precisão.​ ​Ao​ ​adotar​ ​essa​ ​formulação,​ ​o​ ​trabalho​ ​assume​ ​a​ ​premissa​ ​de​ ​que​ ​a​

​mistura​ ​é​ ​homogênea​ ​e​ ​não​ ​reativa​ ​(inerte),​ ​o​ ​que​ ​é​ ​consistente​ ​com​ ​a​ ​física​ ​do​

​escoamento em compressores centrífugos onde não ocorrem reações químicas.​

​Portanto,​ ​ao​ ​utilizar​ ​o​ ​CoolProp,​ ​este​ ​trabalho​ ​se​ ​apropria​ ​de​ ​equações​ ​de​

​estado​​e​​modelos​​de​​mistura​​previamente​​validados​​experimentalmente.​​O​​foco​​não​

​reside​ ​na​ ​validação​ ​matemática​ ​das​ ​equações​ ​termodinâmicas​ ​em​ ​si,​ ​mas​ ​na​

​implementação​​computacional​​correta​​dessas​​equações​​para​​o​​formato​​exigido​​pelo​

​CFD.​

​1.4 Objetivo​

​Diante​ ​da​ ​necessidade​​de​​simulações​​robustas​​para​​compressores​​de​​s-CO₂​

​operando​ ​com​ ​impurezas,​ ​e​ ​visando​ ​superar​ ​as​ ​limitações​ ​de​ ​acessibilidade​ ​de​

​ferramentas​ ​antigas,​ ​este​ ​trabalho​ ​tem​ ​como​ ​objetivo​ ​principal​ ​implementar,​ ​em​

​linguagem​ ​Python,​ ​um​ ​gerador​ ​automático​ ​de​ ​tabelas​ ​.RGP.​ ​A​ ​ferramenta​

​desenvolvida​ ​foca​ ​em​ ​fluidos​ ​puros​ ​e​ ​misturas​ ​binárias​ ​(com​ ​ênfase​ ​no​ ​caso​

​CO₂–CH₄),​ ​utilizando​ ​exclusivamente​ ​a​ ​biblioteca​ ​CoolProp​ ​como​ ​backend​

​termofísico,​​garantindo​​assim​​a​​fidelidade​​dos​​dados​​de​​entrada​​para​​as​​simulações​

​no ANSYS CFX.​
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​2 METODOLOGIA​

​A​ ​metodologia​ ​adotada​ ​neste​ ​trabalho​ ​foi​ ​elaborada​ ​para​ ​garantir​ ​precisão,​

​confiabilidade​ ​e​ ​aplicabilidade​ ​prática​ ​no​ ​desenvolvimento​ ​de​ ​arquivos​ ​.RGP​

​voltados​​para​​simulações​​CFD​​no​​ANSYS​​CFX.​​O​​foco​​está​​em​​representar​​com​​alta​

​fidelidade​​as​​propriedades​​termodinâmicas​​de​​fluidos​​puros,​​como​​CO₂,​​e​​viabilizar​​o​

​uso​ ​de​ ​misturas​ ​binárias​ ​como​ ​CO₂–CH₄,​ ​elementos​ ​fundamentais​ ​em​ ​cenários​

​industriais como CCUS e EOR.​

​A​ ​Figura​ ​4​​ilustra,​​em​​formato​​de​​fluxograma,​​todo​​o​​processo​​metodológico.​

​O​ ​fluxo​ ​de​ ​trabalho​ ​não​ ​foi​ ​linear,​ ​mas​ ​sim​ ​iterativo,​ ​consistindo​ ​em​ ​quatro​ ​etapas​

​principais:​​(1)​​Engenharia​​Reversa,​​para​​compreender​​a​​estrutura​​rígida​​de​​leitura​​do​

​arquivo​ ​RGP;​ ​(2)​ ​Mapeamento​ ​de​ ​Bibliotecas,​ ​definindo​ ​as​ ​funções​ ​do​ ​CoolProp​

​necessárias;​ ​(3)​ ​Desenvolvimento​​e​​Testes,​​onde​​o​​código​​foi​​escrito​​e​​depurado;​​e​

​(4)​ ​Verificação​ ​Iterativa,​ ​onde​ ​as​ ​tabelas​ ​geradas​ ​eram​ ​comparadas​ ​com​ ​dados​

​experimentais​ ​e​ ​testadas​ ​no​ ​CFX,​ ​retornando​ ​ao​ ​código​ ​para​ ​ajustes​​finos​​sempre​

​que inconsistências numéricas eram detectadas.​

​Figura 4 - Fluxograma metodológico​

​Fonte:​​Elaboração do autor​
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​2.1 Estudo aprofundado da estrutura do arquivo RGP​

​A​​primeira​​fase​​consistiu​​na​​análise​​completa​​da​​estrutura​​dos​​arquivos​​RGP,​

​que​ ​servem​ ​como​ ​fonte​​primária​​de​​dados​​para​​cálculos​​de​​gases​​reais​​no​​ANSYS​

​CFX.​ ​Essa​ ​análise​ ​envolveu​ ​a​ ​revisão​ ​detalhada​ ​de​ ​cada​ ​parâmetro​ ​presente​ ​no​

​cabeçalho,​ ​que​ ​deve​ ​seguir​ ​uma​ ​formatação​ ​específica​ ​para​ ​ser​ ​lido​​pelo​​software​

​[16].​

​Conforme​ ​ilustrado​ ​no​ ​diagrama​ ​de​ ​blocos​ ​da​ ​Figura​ ​5,​ ​o​ ​arquivo​ ​é​

​estruturado​ ​sequencialmente.​ ​Ele​ ​inicia​ ​com​ ​a​ ​definição​ ​do​ ​componente​ ​e​

​metadados​​("Primeira​​e​​Segunda​​Página"),​​seguidos​​pela​​declaração​​dos​​vetores​​de​

​temperatura​ ​e​ ​pressão,​ ​e​ ​finalmente​ ​pelos​ ​blocos​ ​de​ ​dados​ ​das​ ​nove​ ​tabelas​ ​de​

​propriedades essenciais ("Demais Páginas").​

​Figura 5 – Estrutura interna do arquivo RGP desenvolvido, com destaque para as​

​nove tabelas de propriedades​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Uma​ ​particularidade​ ​crítica​ ​descoberta​ ​durante​ ​a​ ​engenharia​ ​reversa​ ​é​ ​a​

​redundância​ ​na​ ​inicialização​ ​do​ ​arquivo.​ ​Como​ ​detalhado​ ​na​ ​Figura​ ​6​​,​ ​o​ ​arquivo​

​RGP​ ​exige​ ​dois​ ​blocos​ ​de​ ​identificação​ ​inicial:​ ​o​ ​bloco​ ​$$$$HEADER​ ​e​ ​o​ ​bloco​

​$$$$DATA.​​Ambos​​contêm​​informações​​praticamente​​idênticas​​sobre​​o​​componente​

​(incluindo​ ​constantes​ ​críticas​ ​T_CRIT,​ ​P_CRIT​ ​e​ ​faixas​ ​de​ ​operação),​ ​diferindo​

​apenas​ ​na​ ​tag​ ​de​ ​abertura.​ ​A​ ​ausência​ ​ou​ ​formatação​ ​incorreta​ ​de​ ​qualquer​ ​um​

​desses blocos impede a leitura pelo CFX.​
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​Figura 6 – Exemplo de formatação para o começo da tabela .rgp​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Após​​os​​cabeçalhos,​​seguem-se​​as​​nove​​tabelas​​de​​propriedades​​essenciais:​

​entalpia​ ​específica,​​velocidade​​do​​som,​​volume​​específico,​​calores​​específicos​​(c​​p​ ​e​

​c​​v​​),​ ​fator​ ​de​ ​compressibilidade​ ​(Z),​ ​derivada​ ​isotérmica​ ​da​ ​pressão,​ ​entropia​

​específica, viscosidade dinâmica (μ) e condutividade térmica (λ).​

​A​ ​Figura​ ​7​ ​apresenta​ ​um​ ​recorte​ ​real​ ​de​ ​uma​ ​tabela​ ​gerada​ ​(exemplo​ ​da​

​Tabela 1 - Entalpia), onde é possível visualizar a formatação matricial exigida:​

​1.​ ​Vetores de Entrada (Caixas Vermelha e Azul): As primeiras linhas definem os​

​valores discretos de Temperatura e Pressão que compõem a malha.​

​2.​ ​Matriz de Dados (Caixa Preta): O corpo central contém os valores da​

​propriedade calculada para cada par T-P. Para uma malha típica de CO₂​

​configurada neste trabalho (800 pontos de temperatura e 1000 de pressão),​

​este bloco contém 800.000 entradas calculadas.​

​3.​ ​Linhas de Saturação (Caixa Roxa): Ao final de cada tabela, existem duas​

​linhas cruciais. A primeira lista a Temperatura de Saturação T​​sat​ ​para cada​

​pressão, e a segunda lista o valor da propriedade naquela condição. Esses​
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​dados garantem que o solver calcule a transição entre vapor e líquido de​

​forma suave, sem instabilidades numéricas.​

​Figura 7 — Exemplo real de formatação de uma tabela .rgp gerada​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​2.2 Desenvolvimento do gerador de tabelas em Python​

​Após​ ​compreender​ ​a​ ​estrutura,​ ​desenvolveu-se​ ​o​ ​gerador​ ​automatizado​

​utilizando​ ​Python​ ​como​ ​linguagem​ ​principal.​ ​A​ ​biblioteca​ ​CoolProp​ ​[6]​​foi​​escolhida​

​como​ ​backend​ ​termofísico,​ ​utilizando​ ​a​ ​função​ ​de​ ​baixo​ ​nível​ ​PropSI​ ​para​

​implementar​ ​as​​equações​​de​​estado​​Helmholtz​​e​​os​​modelos​​de​​mistura​​explicados​

​na introdução.​

​Visando​ ​melhorar​ ​a​ ​experiência​ ​do​ ​usuário​ ​e​ ​a​ ​usabilidade​ ​da​ ​ferramenta,​

​foram​ ​integradas​ ​as​ ​bibliotecas​ ​Colorama​ ​e​ ​Tqdm.​ ​Embora​ ​não​ ​contribuam​ ​para​​o​

​cálculo​ ​termodinâmico,​ ​elas​ ​proporcionam​ ​uma​ ​visualização​ ​clara​ ​do​ ​processo:​ ​a​

​primeira​ ​traz​ ​destaque​ ​visual​ ​(cores)​ ​para​ ​avisos​ ​e​ ​erros​ ​no​ ​terminal,​ ​e​​a​​segunda​
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​implementa​ ​uma​ ​barra​ ​de​ ​progresso​ ​dinâmica,​ ​contendo​ ​informações​ ​como​ ​tempo​

​total gasto, tempo estimado e média de processamento por tabela.​

​O​​código​​foi​​projetado​​para​​construir​​malhas​​tridimensionais​​T-P-x​​adaptadas​

​ao​​fluido​​ou​​mistura​​de​​interesse,​​apresentando​​diversas​​funcionalidades​​acessíveis​

​via terminal:​

​●​ ​Menu Interativo: Permite selecionar entre fluido puro ou mistura, definir limites​

​automáticos ou manuais de temperatura e pressão, e personalizar o tamanho​

​da malha.​

​●​ ​Feedback em Tempo Real: Barra de progresso da geração e resumo dos​

​dados processados, conforme ilustrado na Figura 8.​

​●​ ​Estrutura Adaptada: Formatação automática de nomes (limite de 8 caracteres)​

​e vetores (múltiplos de 5 colunas) para compatibilidade nativa com o CFX.​

​Figura 8 – Execução do gerador de tabelas RGP em Python​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​O​ ​código​ ​completo,​ ​incluindo​ ​o​ ​README​ ​com​ ​exemplos​ ​de​ ​execução​ ​e​

​parâmetros,​ ​está​ ​disponível​ ​no​ ​repositório​ ​público:​

​https://github.com/mr-starfish/rgp-table-generator​​.​
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​2.3 Tratamento de Falhas e Pós-Processamento (Passo 2)​

​A​ ​geração​ ​resulta​ ​em​ ​dois​ ​arquivos:​ ​o​ ​arquivo​ ​bruto​ ​(​​<NOME>.rgp​​)​ ​e​ ​o​

​arquivo​​pós-processado​​(​​<NOME>_CORRIGIDO.rgp​​).​​O​​segundo​​arquivo​​passa​​por​

​uma​​etapa​​crítica​​de​​verificação​​de​​inconsistências​​numéricas.​​Ao​​lidar​​com​​regiões​

​muito​ ​próximas​ ​ao​ ​ponto​ ​crítico​ ​ou​ ​nos​ ​limites​ ​da​ ​equação​ ​de​ ​estado,​ ​o​ ​CoolProp​

​pode​ ​retornar​ ​valores​ ​NaN​ ​(​​Not​ ​a​ ​Number​​).​ ​Para​ ​corrigir​ ​essas​ ​lacunas​ ​sem​

​comprometer​ ​a​ ​estabilidade​ ​da​ ​simulação,​ ​implementou-se​ ​um​ ​algoritmo​ ​de​

​reconstrução​ ​linear​ ​com​ ​preservação​ ​de​ ​monotonicidade​ ​(Figura​ ​9).​ ​O​ ​código​

​identifica​​sequências​​de​​valores​​inválidos​​e​​realiza​​uma​​interpolação​​linear​​baseada​

​nos​​vizinhos​​válidos​​imediatos,​​aplicando​​uma​​restrição​​(​​clamping​​)​​para​​garantir​​que​

​a​ ​curva​ ​mantenha​ ​a​ ​tendência​ ​física​ ​da​ ​propriedade,​ ​evitando​ ​oscilações​ ​artificiais​

​que causariam divergência no solver.​

​Figura 9 – Pós-processamento e correção automática das tabelas RGP​

​Fonte:​​Elaboração do autor​
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​2.4 Verificação das tabelas no CFX​

​A​​verificação​​da​​metodologia​​ocorreu​​em​​duas​​frentes:​​comparação​​numérica​

​direta e validação via simulação CFD.​

​2.4.1 Comparação Numérica e Delta Máximo​

​Para​ ​validar​ ​a​ ​precisão​ ​dos​ ​dados​ ​gerados,​ ​comparou-se​ ​a​ ​nova​ ​tabela​

​gerada​​via​​CoolProp​​(denominada​​"CO₂​​Novo")​​com​​uma​​tabela​​de​​referência​​("CO₂​

​Antigo").​ ​É​​importante​​explicitar​​a​​origem​​desta​​referência:​​a​​tabela​​"CO₂​​Antigo"​​foi​

​gerada​ ​utilizando​ ​o​ ​software​ ​REFPROP​ ​através​ ​de​ ​um​ ​código​ ​acadêmico​

​desenvolvido​​por​​uma​​universidade​​australiana,​​metodologia​​previamente​​utilizada​​e​

​consolidada em trabalhos anteriores do grupo de pesquisa.​

​A​ ​métrica​ ​utilizada​ ​para​​quantificar​​a​​divergência,​​denominada​​Delta​​Máximo​

​Médio​ ​(Δ​​máx(médias)​​),​ ​foi​ ​calculada​ ​através​ ​de​ ​um​ ​algoritmo​ ​que​ ​seleciona​ ​um​

​subconjunto​​representativo​​de​​isobáricas​​e​​calcula​​a​​curva​​média​​da​​propriedade​​em​

​função​ ​da​ ​temperatura.​ ​O​ ​erro​ ​é​ ​definido​ ​como​ ​a​ ​maior​ ​diferença​ ​absoluta​

​encontrada​​entre​​a​​curva​​média​​gerada​​e​​a​​curva​​média​​de​​referência,​​conforme​​as​

​Equações 1 e 2:​

​(1)​

​(2)​

​Onde as variáveis representam:​

​●​ ​K​​:​​Número de isobáricas (linhas de pressão constante) selecionadas para a​

​amostragem (K = 16 neste trabalho).​

​●​ ​Φ(T​​i​​, P​​j​​)​​:​​Valor pontual da propriedade termodinâmica na temperatura T​​i​ ​e​

​pressão P​​j​​.​

​●​ ​Φ​​méd​​(T​​i​​)​​:​​Valor médio da propriedade para uma dada temperatura, calculado​

​sobre todas as isobáricas. Esta média suaviza ruídos locais e representa a​

​tendência global da curva.​
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​●​ ​Δ​​máx(médias)​​:​​O indicador final de erro, que corresponde à maior discrepância​

​absoluta encontrada entre a tendência média gerada e a de referência em​

​todo o domínio de temperatura.​

​É​ ​fundamental​ ​ressaltar​ ​que​ ​este​ ​valor​ ​não​ ​representa​ ​um​ ​erro​ ​percentual,​

​mas​ ​sim​ ​uma​ ​diferença​ ​absoluta​ ​expressa​ ​na​ ​mesma​ ​unidade​ ​da​ ​propriedade​

​analisada​​(por​​exemplo,​​J/kg​​para​​entalpia​​ou​​Pa·s​​para​​viscosidade).​​A​​escolha​​por​

​uma​​métrica​​absoluta​​evita​​distorções​​matemáticas​​que​​poderiam​​ocorrer​​ao​​calcular​

​erros​ ​relativos​ ​em​ ​propriedades​ ​cujos​ ​valores​​numéricos​​tendem​​a​​zero​​ou​​mudam​

​de sinal.​

​2.4.2 Teste em Simulação CFD (Caso Compressor)​

​Para​ ​atestar​ ​a​ ​robustez​ ​e​ ​aplicabilidade​ ​prática​ ​das​ ​tabelas​ ​.RGP​

​desenvolvidas,​ ​elas​ ​foram​ ​aplicadas​ ​em​ ​uma​ ​simulação​ ​CFD​ ​de​ ​um​ ​impulsor​ ​de​

​compressor​ ​centrífugo​ ​operando​ ​com​ ​s-CO₂.​ ​A​ ​geometria​ ​do​ ​rotor​ ​e​ ​a​ ​malha​

​computacional​​utilizada​​podem​​ser​​vistas​​na​​Figura​​10,​​e​​foi​​utilizada​​para​​investigar​

​a​​sensibilidade​​geométrica​​para​​aplicações​​de​​Recuperação​​Aprimorada​​de​​Petróleo​

​(EOR).​

​As​ ​simulações​ ​foram​ ​realizadas​ ​no​ ​software​ ​ANSYS​ ​CFX,​ ​utilizando​ ​a​

​geometria​ ​discretizada​ ​com​ ​uma​ ​malha​ ​estruturada​ ​adequada​ ​para​ ​capturar​ ​os​

​fenômenos​ ​de​ ​camada​ ​limite.​ ​O​ ​objetivo​ ​principal​ ​desta​ ​etapa​ ​foi​ ​verificar​ ​a​

​capacidade​ ​do​ ​arquivo​ ​.RGP​ ​de​ ​fornecer​ ​propriedades​ ​estáveis​ ​ao​ ​solver,​

​substituindo o modelo de gás ideal pela equação de estado real tabulada.​
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​Figura 10 — Geometria do rotor do compressor centrífugo e malha​

​computacional utilizada na simulação​

​Fonte:​​[17]​

​O​ ​modelo​ ​operou​ ​em​ ​regime​ ​permanente​ ​sob​ ​condições​ ​próximas​ ​ao​ ​ponto​

​crítico​ ​do​ ​CO₂​ ​uma​ ​região​ ​de​ ​alta​ ​não​ ​linearidade​ ​termodinâmica.​ ​A​ ​convergência​

​bem-sucedida​ ​da​ ​simulação​ ​demonstrou​ ​que​ ​as​ ​tabelas​ ​geradas​ ​possuem​ ​a​

​consistência​ ​e​ ​continuidade​​necessárias​​para​​suportar​​cálculos​​CFD​​complexos​​em​

​regimes supercríticos [17].​
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​3 RESULTADOS​

​Essa​ ​parte​ ​final​ ​iterativa​ ​de​ ​gerar​ ​tabelas,​ ​verificar​ ​com​ ​software​ ​e​​ajustar​​o​

​código​ ​(como​ ​visto​ ​na​ ​Figura​ ​4)​ ​é​ ​necessária​ ​porque​ ​a​ ​formatação​ ​não​ ​pode​

​atrapalhar​ ​a​ ​leitura​ ​pelo​ ​software,​ ​isso​ ​inclui​ ​tabulações​ ​corretas,​ ​quantidade​ ​de​

​caracteres​ ​limite,​ ​ordem​ ​do​ ​cabeçalho,​ ​indicação​ ​explícita​ ​de​ ​parâmetros,​ ​valores​

​calculados​ ​para​ ​as​ ​tabelas​ ​que​​façam​​sentido,​​evitando​​zeros​​ou​​propriedades​​fora​

​de limites possíveis etc, caso contrário os dados não convergiriam.​

​A​ ​cada​ ​erro​ ​uma​ ​nova​ ​função​ ​foi​​criada​​ou​​ajustada​​para​​que​​a​​similaridade​

​com​​a​​tabela​​RGP​​já​​verificada​​fosse​​de​​100%,​​e​​depois​​do​​último​​ajuste​​no​​código,​

​os​​dados​​convergiram​​e​​o​​resultado​​ficou​​praticamente​​idêntico,​​exceto​​para​​a​​tabela​

​9​ ​responsável​ ​pela​ ​condutividade​ ​térmica,​ ​mas​ ​ainda​ ​assim​ ​muito​ ​próximo.​ ​Na​

​próxima​ ​seção​ ​será​ ​mostrada​ ​uma​ ​tabela​ ​contendo​ ​o​ ​Δ​​máx(médias)​ ​para​ ​todas​ ​as​ ​9​

​tabelas​​de​​propriedades,​​e​​um​​gráfico​​da​​tabela​​1,​​na​​Figura​​11,​​em​​que​​se​​compara​

​a tabela RGP de referência e a gerada pelo programa em python.​

​3.1 Comparação entre a tabela gerada e a tabela de referência para CO₂ puro​

​Antes​ ​de​ ​discutir​ ​cada​ ​propriedade,​ ​esclareço​ ​os​ ​elementos​ ​presentes​ ​nos​

​gráficos:​ ​as​ ​curvas​ ​em​ ​vermelho​ ​correspondem​ ​aos​ ​valores​ ​“Originais”​ ​da​ ​tabela​

​RGP​​de​​referência​​e​​as​​curvas​​em​​azul​​representam​​os​​valores​​“Gerados”​​pelo​​novo​

​código​​Python,​​ambos​​calculados​​sobre​​a​​mesma​​malha​​de​​temperatura​​e​​pressão.​

​As​​linhas​​lilases​​são​​isobáricas​​mostradas​​como​​contexto.​​Para​​não​​poluir​​as​​figuras,​

​foi​ ​exibido​ ​apenas​ ​um​ ​subconjunto​ ​(por​ ​exemplo,​ ​“subset=16/1000”​ ​indica​ ​que​ ​16​

​isobáricas​ ​de​ ​um​ ​universo​ ​de​ ​aproximadamente​ ​mil​ ​foram​ ​desenhadas).​ ​A​

​comparação​ ​entre​ ​Original​ ​e​ ​Gerado,​ ​entretanto,​ ​é​ ​sempre​ ​realizada​ ​sobre​ ​o​

​conjunto​ ​completo.​ ​No​ ​título​ ​de​ ​cada​ ​figura,​ ​o​ ​termo​ ​Δ​​máx(médias)​ ​resume,​ ​para​ ​o​

​subconjunto​ ​plotado,​ ​o​ ​maior​ ​valor​ ​absoluto​ ​do​ ​viés​ ​médio​ ​por​ ​isobárica​ ​entre​ ​as​

​duas tabelas; valores próximos de zero indicam viés desprezível.​

​Quando​ ​a​ ​propriedade​ ​apresentada​ ​é​ ​o​ ​volume​ ​específico​ ​v,​ ​a​ ​análise​

​solicitada​ ​de​ ​massa​ ​específica​ ​é​ ​feita​ ​via​ ​a​ ​relação​ ​ρ=1/v.​ ​A​ ​região​​crítica​​do​​CO₂,​

​ponto​ ​central​ ​desta​ ​seção,​ ​está​ ​em​ ​torno​​de​​T​​c​​≈304​​K​​e​​p​​c​​≈7,38​​MPa;​​portanto,​​os​

​comentários​ ​destacam​ ​o​ ​comportamento​ ​na​ ​janela​ ​de​ ​290–330​ ​K​ ​e​ ​em​ ​isobáricas​

​abaixo, próximas e acima de p​​c​​.​
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​De​ ​forma​ ​geral,​ ​as​ ​nove​ ​propriedades​ ​apresentam​ ​concordância​ ​entre​ ​os​

​dados​ ​Originais​ ​e​ ​os​ ​Gerados.​ ​Na​ ​Figura​ ​11,​ ​a​ ​entalpia​ ​mostra​ ​sobreposição​

​praticamente​​exata​​em​​toda​​a​​faixa​​de​​temperatura,​​com​​evolução​​quase​​linear​​nas​

​isobáricas.​

​Figura 11 - Gráfico comparativo da tabela 1 que contém a propriedade de entalpia​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Abaixo,​ ​na​ ​Tabela​ ​1,​ ​pode-se​ ​comparar​ ​o​ ​Δ​​máx(médias)​ ​de​ ​cada​ ​uma​ ​das​ ​9​

​tabelas de propriedades.​
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​Tabela 1 -​​Δ​​máx(médias)​ ​de cada tabela de propriedade​

​Tabela​ ​Propriedade​ ​Δ​​máx(médias)​

​1​ ​Entalpia​ ​0​

​2​ ​Velocidade do Som​ ​0​

​3​ ​Volume Específico​ ​0​

​4​ ​C​​V​ ​0​

​5​ ​C​​P​ ​0​

​6​ ​ꝺ​​P​​/ꝺ​​V​ ​0​

​7​ ​Entropia​ ​0​

​8​ ​Viscosidade Dinâmica​ ​2,6 • 10​​-6​

​9​ ​Condutividade Térmica​ ​4,7 • 10​​-3​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Concluída​ ​a​ ​análise​ ​do​ ​dióxido​ ​de​ ​carbono​ ​puro,​ ​observou-se​ ​que​ ​todas​ ​as​

​nove​ ​propriedades​ ​apresentaram​ ​comportamento​ ​coerente​ ​entre​ ​a​ ​tabela​ ​de​

​referência​ ​e​ ​a​ ​tabela​ ​gerada,​ ​com​ ​ênfase​ ​para​ ​o​ ​volume​ ​específico​ ​e​ ​o​ ​calor​

​específico​ ​a​ ​pressão​ ​constante,​ ​cujas​ ​respostas​ ​confirmaram​ ​a​ ​consistência​ ​do​

​algoritmo​​na​​vizinhança​​do​​ponto​​crítico.​​Essa​​verificação​​inicial​​forneceu​​segurança​

​para​ ​a​ ​etapa​ ​seguinte,​ ​voltada​ ​à​​avaliação​​de​​misturas,​​que​​representa​​um​​avanço​

​relevante dentro do escopo deste trabalho.​

​3.2​ ​Comparação​ ​entre​ ​a​ ​tabela​ ​gerada​ ​e​ ​a​ ​tabela​​de​​referência​​para​​a​​mistura​
​CO₂/CH₄ (9%)​

​Uma​​das​​principais​​motivações​​deste​​estudo​​foi​​expandir​​o​​gerador​​RGP​​para​

​abranger​​não​​apenas​​fluidos​​puros,​​mas​​também​​misturas​​binárias​​simples,​​recurso​

​até​ ​então​ ​inexistente​ ​nas​ ​ferramentas​ ​disponíveis.​ ​A​ ​geração​ ​bem-sucedida​ ​da​

​primeira​​tabela​​de​​mistura,​​composta​​por​​dióxido​​de​​carbono​​com​​9%​​de​​metano​​em​

​fração​ ​molar,​ ​marca​ ​um​ ​passo​ ​importante​ ​na​ ​aplicação​ ​prática​ ​do​ ​código​
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​desenvolvido.​ ​A​ ​mistura​ ​foi​ ​processada​ ​sobre​ ​a​ ​mesma​ ​malha​ ​de​ ​temperatura​ ​e​

​pressão​ ​utilizada​ ​para​ ​o​ ​CO₂​ ​puro,​ ​permitindo​ ​analisar​ ​qual​ ​o​ ​impacto​ ​9%​ ​de​ ​CH​​4​

​tem,​​e​​foram​​gerados​​gráficos​​das​​9​​tabelas​​para​​mostrar​​visualmente​​esse​​impacto,​

​apresentados​​a​​seguir,​​nas​​Figuras​​12​​a​​20.​​Esclarece-se​​que​​os​​elementos​​gráficos​

​são​​os​​mesmos,​​menos​​o​​Δ​​máx(médias)​​já​​que​​não​​faz​​sentido​​comparar​​o​​desvio​​entre​​o​

​fluido puro e a mistura.​

​Figura​ ​12​ ​-​ ​Gráfico​ ​comparativo​ ​da​ ​tabela​ ​1​ ​que​ ​contém​ ​a​ ​propriedade​ ​de​

​entalpia​

​Fonte:​​Elaboração do autor​
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​Figura 13 - Gráfico comparativo da tabela 2 que contém a propriedade de velocidade​

​do som​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Figura 14 - Gráfico comparativo da tabela 3 que contém a propriedade de volume​

​específico​

​Fonte:​​Elaboração do autor​
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​Figura 15 - Gráfico comparativo da tabela 4 que contém a propriedade de calor​

​específico a volume constante​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Figura 16 - Gráfico comparativo da tabela 5 que contém a propriedade de calor​

​específico a pressão constante​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​32​



​Figura 17 - Gráfico comparativo da tabela 6 que contém a propriedade da derivada​

​parcial da pressão em função do volume específico a temperatura constante​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Figura 18 - Gráfico comparativo da tabela 7 que contém a propriedade de entropia​

​específica​

​Fonte:​​Elaboração do autor​
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​Figura 19 - Gráfico comparativo da tabela 8 que contém a propriedade de​

​viscosidade dinâmica​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​Figura 20 - Gráfico comparativo da tabela 9 que contém a propriedade de​

​condutividade térmica​

​Fonte:​​Elaboração do autor​
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​Confirmada​ ​a​ ​coerência​ ​entre​ ​as​ ​tabelas​ ​geradas​ ​e​ ​a​ ​de​ ​referência,​ ​para​ ​o​

​CO₂​ ​puro,​ ​nota-se​ ​a​ ​consequência​ ​do​ ​metano​ ​para​ ​a​ ​mistura​ ​CO₂/CH₄​ ​pelo​

​deslocamento​ ​do​ ​ponto​ ​crítico​ ​para​ ​a​ ​direita,​ ​aumentando​ ​sua​ ​temperatura​ ​crítica.​

​Para​ ​avaliar​ ​um​ ​pouco​ ​mais​ ​profundamente​ ​essas​ ​três​ ​tabelas,​ ​foram​ ​realizadas​

​simulações​ ​no​ ​ANSYS​ ​CFX​ ​para​ ​comparar​ ​se​ ​essas​ ​diferenças​ ​de​ ​propriedades​

​impactam​ ​o​ ​desempenho​ ​do​ ​escoamento.​ ​Os​ ​resultados​ ​dessas​ ​simulações​ ​são​

​apresentados a seguir.​

​3.3 Resultados das simulações no ANSYS CFX​

​Com​ ​as​ ​tabelas​ ​verificadas,​ ​foi​ ​possível​ ​utilizá-las​ ​nas​ ​simulações​ ​de​

​compressão​​no​​ANSYS​​CFX,​​de​​forma​​a​​avaliar​​se​​as​​diferenças​​observadas​​entre​​o​

​CO₂​ ​puro​ ​e​ ​a​ ​mistura​ ​CO₂/CH₄​ ​teriam​ ​algum​ ​impacto​ ​real​ ​sobre​ ​o​ ​desempenho​

​termodinâmico.​​Os​​três​​casos​​simulados​​foram​​mantidos​​sob​​as​​mesmas​​condições​

​operacionais,​ ​variando​ ​apenas​ ​a​ ​origem​ ​dos​ ​dados​ ​termofísicos.​ ​Os​ ​resultados​

​principais​ ​são​ ​apresentados​ ​na​ ​Tabela​ ​1,​ ​que​ ​reúne​ ​a​ ​eficiência​ ​isentrópica​

​(aproveitamento​ ​de​ ​energia),​ ​a​ ​razão​ ​de​ ​compressão​ ​PR​ ​(aumento​ ​de​ ​pressão​

​obtido),​ ​o​ ​trabalho​ ​de​ ​compressão​ ​W​​com​ ​(energia​ ​gasta​ ​no​ ​processo)​ ​e​ ​o​​tempo​​de​

​processamento de cada simulação.​

​Tabela 2 - Resultados da Análise da Simulação Usando Tabela Verificada e Tabelas​

​Geradas​

​Tabela​ ​Eff. Isen. (%)​ ​PR​ ​W​​com​ ​(kW)​ ​Tempo (min)​

​CO₂ Antigo​ ​90,613​ ​1,591​ ​60,229​ ​131​

​CO₂ Novo​ ​90,620​ ​1,591​ ​60,226​ ​223​

​CO₂/CH​​4​ ​(9%)​ ​90,437​ ​1,434​ ​56,560​ ​197​

​Fonte:​​Elaboração do autor​

​A​ ​comparação​ ​mostra​ ​que​ ​o​ ​CO₂​ ​Antigo​ ​e​​o​​Novo​​apresentam​​desempenho​

​praticamente​ ​idêntico.​ ​A​ ​eficiência​​isentrópica​​manteve-se​​em​​torno​​de​​90,6%,​​com​

​razão​ ​de​ ​compressão​ ​de​ ​1,59​ ​e​ ​trabalho​ ​de​ ​compressão​ ​próximo​ ​de​ ​60,2​ ​kW.​ ​A​

​única​ ​diferença​ ​perceptível​ ​foi​ ​o​ ​tempo​ ​de​ ​processamento,​ ​que​ ​aumentou​ ​de​
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​aproximadamente​ ​90​ ​min​ ​na​ ​nova​ ​tabela,​ ​indicando​ ​apenas​ ​mais​ ​cálculos​ ​sendo​

​realizados​ ​por​ ​conta​ ​das​ ​interpolações​ ​da​ ​equação​ ​de​​estado,​​mas​​sem​​prejuízo​​à​

​convergência.​

​Já​ ​a​ ​mistura​ ​CO₂​ ​(91%)/CH₄​ ​(9%)​ ​apresentou​ ​leve​ ​queda​ ​na​ ​eficiência​

​isentrópica,​ ​reduzindo-se​ ​para​ ​90,4%,​ ​acompanhada​ ​por​ ​uma​ ​diminuição​

​considerável​ ​tanto​ ​da​ ​razão​ ​de​ ​compressão​ ​para​ ​1,43​ ​quanto​ ​do​ ​trabalho​ ​de​

​compressão​ ​para​ ​56,6​ ​kW.​ ​Esse​ ​comportamento​ ​reflete​ ​o​ ​efeito​ ​esperado​ ​da​

​presença​ ​do​ ​metano,​ ​que​ ​reduz​ ​a​ ​densidade​ ​média​ ​da​ ​mistura​ ​e,​

​consequentemente, a energia necessária para a compressão.​

​Embora​​o​​tempo​​de​​processamento​​tenha​​variado​​ligeiramente,​​o​​impacto​​foi​

​pequeno​ ​e​ ​não​ ​comprometeu​ ​a​ ​estabilidade​ ​da​ ​simulação.​ ​De​ ​forma​ ​geral,​ ​os​

​resultados​ ​confirmam​ ​que​ ​a​ ​utilização​ ​das​ ​tabelas​ ​geradas​ ​não​ ​altera​ ​de​ ​maneira​

​significativa​ ​o​ ​desempenho​ ​previsto​ ​pelo​ ​modelo​ ​CFD.​ ​As​ ​pequenas​ ​diferenças​

​observadas​ ​entre​ ​o​​CO₂​​puro​​e​​a​​mistura​​decorrem​​da​​adição​​do​​metano,​​e​​não​​de​

​falhas​​no​​gerador.​​Assim,​​o​​código​​desenvolvido​​mostrou-se​​adequado​​tanto​​para​​a​

​geração​ ​de​ ​tabelas​ ​de​ ​fluidos​ ​puros​ ​quanto​ ​para​ ​misturas​ ​simples,​ ​podendo​ ​ser​

​empregado​ ​com​ ​confiança​ ​em​ ​aplicações​ ​futuras​ ​de​ ​análise​ ​termodinâmica​ ​e​

​simulação numérica.​
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​4 CONCLUSÃO​

​O​​desenvolvimento​​do​​gerador​​de​​tabelas​​termodinâmicas​​em​​Python​​atingiu​

​o​ ​objetivo​ ​principal​ ​deste​ ​trabalho:​ ​criar​ ​uma​ ​ferramenta​ ​capaz​ ​de​ ​produzir​​tabelas​

​RGP​ ​não​ ​apenas​ ​para​ ​fluidos​ ​puros,​ ​mas​ ​também​ ​para​ ​misturas​ ​binárias​ ​simples,​

​mantendo​ ​precisão​ ​e​ ​compatibilidade​ ​com​ ​softwares​ ​de​ ​simulação.​ ​O​ ​processo​

​exigiu​ ​um​ ​refinamento​ ​cuidadoso​ ​do​ ​código,​​principalmente​​na​​formatação​​e​​leitura​

​dos​​arquivos,​​até​​que​​os​​resultados​​gerados​​fossem​​praticamente​​idênticos​​aos​​das​

​tabelas​​originais​​de​​referência.​​A​​validação​​para​​o​​dióxido​​de​​carbono​​puro​​mostrou​

​concordância​ ​quase​ ​total​ ​entre​ ​os​ ​dados​ ​gerados​ ​e​ ​os​ ​oficiais,​ ​comprovando​ ​a​

​consistência​ ​numérica​ ​do​ ​algoritmo.​ ​Em​ ​seguida,​ ​a​ ​geração​ ​da​ ​primeira​ ​tabela​ ​de​

​mistura​ ​CO₂​ ​(91%)/CH₄​ ​(9%)​ ​representou​ ​um​ ​avanço​ ​significativo,​ ​demonstrando​

​que​ ​o​ ​gerador​ ​pode​ ​extrapolar​ ​o​ ​uso​ ​tradicional​ ​limitado​ ​a​ ​fluidos​ ​únicos.​ ​Mesmo​

​com​ ​a​ ​inclusão​ ​de​ ​um​ ​segundo​ ​componente,​ ​as​ ​propriedades​ ​se​ ​modificam​ ​por​

​conta​ ​apenas​ ​da​ ​adição​ ​do​ ​metano,​ ​o​ ​que​ ​reforça​ ​a​ ​robustez​ ​da​ ​metodologia​

​implementada.​

​Outro​ ​ponto​ ​importante​ ​alcançado​ ​foi​ ​a​ ​atenção​ ​à​​experiência​​do​​usuário.​​O​

​código​ ​foi​ ​estruturado​ ​para​ ​ser​ ​intuitivo,​ ​permitindo​ ​a​ ​inserção​ ​e​ ​configuração​ ​de​

​parâmetros​ ​de​ ​forma​ ​simples,​ ​sem​ ​exigir​ ​conhecimento​ ​profundo​ ​de​ ​programação.​

​Essa​​abordagem​​torna​​a​​ferramenta​​acessível​​para​​uso​​em​​ambientes​​acadêmicos​​e​

​industriais,​ ​ampliando​ ​seu​ ​potencial​ ​de​ ​aplicação.​ ​Os​ ​testes​ ​no​ ​ANSYS​ ​CFX​

​confirmaram​ ​que​ ​as​ ​tabelas​ ​geradas​ ​preservam​ ​o​ ​comportamento​ ​físico​ ​do​

​escoamento,​ ​validando​ ​sua​​utilização​​prática​​em​​simulações​​de​​engenharia.​​Assim,​

​o​ ​código​ ​proposto​ ​consolida-se​ ​como​ ​uma​ ​alternativa​ ​confiável,​ ​precisa​ ​e​ ​flexível​

​para​ ​a​ ​geração​ ​de​ ​tabelas​ ​termodinâmicas,​ ​oferecendo​​um​​recurso​​inexistente​​nas​

​ferramentas​ ​convencionais​ ​e​ ​abrindo​ ​caminho​ ​para​ ​futuras​ ​extensões,​ ​como​ ​o​

​tratamento​ ​de​ ​misturas​ ​mais​ ​complexas​ ​e​ ​o​ ​acoplamento​ ​direto​ ​com​ ​softwares​ ​de​

​CFD.​

​Como​ ​continuação​ ​deste​ ​trabalho,​ ​recomenda-se​ ​ampliar​ ​o​ ​gerador​ ​para​

​permitir​ ​o​ ​cálculo​ ​de​ ​misturas​ ​complexas,​ ​além​ ​de​​mais​​misturas​​com​​três​​ou​​mais​

​componentes,​ ​ultrapassando​ ​as​ ​limitações​ ​atuais​ ​das​ ​misturas​ ​binárias​ ​simples​

​disponíveis​ ​no​ ​CoolProp.​ ​Essa​ ​evolução​ ​exigiria​ ​a​ ​implementação​ ​direta​ ​das​

​correlações​ ​termodinâmicas​ ​e​ ​do​ ​cálculo​ ​das​ ​propriedades​ ​de​ ​mistura,​ ​tornando​ ​o​
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​código​ ​mais​ ​completo.​ ​Além​ ​disso,​ ​pode-se​ ​desenvolver​ ​uma​ ​interface​ ​gráfica​ ​que​

​simplifique​ ​o​ ​uso​​e​​a​​geração​​dos​​arquivos​​RGP,​​tornando​​a​​ferramenta​​ainda​​mais​

​acessível​ ​para​ ​pesquisadores​ ​e​ ​engenheiros​ ​que​ ​necessitam​ ​de​ ​tabelas​

​personalizadas para simulações numéricas e estudos termodinâmicos.​
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