UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
BARCELONATECH
Escola d’Enginyeria de Barcelona Est

TREBALL FI DE GRAU

Grau en Enginyeria Mecanica

MODELITZACIO DE GASOS EN CONDICIONS
SUPERCRITIQUES. VALIDACIO DEL CODI RHEA.

T

|

Memoria i Annexos

Autor: Josep Gorres Salvadd
Director: Joan Grau Barcelé
Convocatoria: Juny 2021







Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi flowsolverRHEA.

Resum

El codi de simulacié flowsolverRHEA, és un codi de simulacié de gasos en condicions supercritiques i
esta dissenyat per simulacions a gran escala. El present projecte s’integra en la mecanica de fluids i es

basa en la validacié del codi de simulacid flowsolverRHEA utilitzant I'equacié d’estat de Peng-Robinson.

Es comenca definint el codi de simulacid, I'equacié de Peng-Robinson i els 7 coeficients polinomials de
Janaf-NASA. Un cop explicat el codi es procedeix a explicar el funcionament del codi i totes les seves

limitacions.

Per comprovar el funcionament de I'equacié d’estat de Peng-Robinson es compara els resultats del
codi amb les dades publicades del NIST i I'equacié d’estat de gas ideal. En els annexos hi ha grafiques
que s’obtenen de les simulacions per diferents substancies, pressions i temperatures. Aquestes
grafiques serveixen d’ajut per valorar si el flowsolverRHEA obtindra un bon resultat abans d’utilitzar-

lo. En la majoria de casos s’ha simulat fins a gairebé 30 vegades la pressio critica.

Un cop validat el codi de simulacié es presenten els resultats obtinguts de les simulacions pels diferents
gasos en forma de grafiques i taules de resultats. S’ha de tenir en compte que les dades del NIST tenen
certa incertesa. No tenir un resultat exacte a les dades del NIST no significa que el flowsolverRHEA no
proporcioni un bon resultat. Quan el flowsolverRHEA es compara amb el model de gas ideal s’observa

gue és molt més fiable i exacte.
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Resumen

El cédigo de simulacion flowsolverRHEA, es un cddigo de simulacidn de gases en condiciones
supercriticas y esta disefiado para simulaciones a gran escala. El presente proyecto se integra en la
mecanica de fluidos y se basa en la validacidn del cédigo de simulacion flowsolverRHEA utilizando la

ecuacion de estado de Peng-Robinson.

Se empieza definiendo el cddigo de simulacién, la ecuacidon de Peng-Robinson y los 7 coeficientes
polinomiales de Janaf-NASA. Una vez explicado el cddigo se procede a explicar el funcionamiento del

cddigo y todas sus funciones.

Para comprobar el funcionamiento de la ecuacién de estado de Peng-Robinson se comparan los
resultados del cddigo con las dadas publicadas en el NIST y la ecuacién de estados de gas ideal. En los
anexos hay graficas que se obtienen de las simulaciones para diferentes sustancias, presiones y
temperaturas. Estas graficas sirven de ayuda para valorar si el flowsolverRHEA tendrd un buen

resultado antes de utilizarlo. En la mayoria de casos se ha simulado hasta casi 30 veces la presidn critica.

Una vez validado el cddigo de simulacion se presentan los resultados obtenidos de las simulaciones
para diferentes gases en forma de graficos y de tablas. Hay que tener en cuenta que las dadas del NIST
tienen cierta incerteza. No tener un resultado exacto a las dadas del NIST no significa que el
flowsolverRHEA no de un buen resultado. Cuando el flowsolverRHEA se compara con el modelo de gas

ideal se observa que es mucho mas fiable y exacto.
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Abstract

The flowsolverRHEA simulation code, is a gas simulation code in supercritical conditions and is designed
for large-scale simulations. The present project is integrated into fluid mechanics and is based on the

validation of the flowsolverRHEA simulation code using the Peng-Robinson state equation.

It begins by defining the simulation code, the Peng-Robinson equation, and the 7 Janaf-NASA
polynomial coefficients. Once the code has been explained, the operation of the code and all its

limitations are explained.

To test the operation of the Peng-Robinson state equation, the results of the code are compared with
the published data from NIST and the ideal gas state equation. In the appendices there are graphs
obtained from the simulations for different substances, pressures and temperatures. These graphs
help to assess whether the flowsolverRHEA will perform well before use. In most cases, the critical

pressure has been simulated up to almost 30 times.

Once the simulation code has been validated, the results obtained from the simulations for the
different gases are presented in the form of graphs and tables of results. It should be noted that the
NIST data has some uncertainty. Not having an exact result in NIST data does not mean that
flowsolverRHEA does not provide a good result. When the flowsolverRHEA is compared to the ideal

gas model it is observed to be much more reliable and accurate.
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1. Prefaci

1.2. Origen del treball

Aguest treball ve donat per diversos factors. En un principi, volia buscar una empresa on realitzar les
practiques i alli elaborar el TFG, perd donades les dificultats actuals per trobar feina, no va ser possible.
Tot seguit, per la COVID-19, la qual va causar el confinament i es van suprimir les classes presencials,
no tenia contacte amb el professorat, per tant, va ser molt més dificil contactar amb ells per buscar
una proposta de TFG. Després de contactar amb diferents professors, molts no em donaven resposta
o no podien portar un TFG per la situacié actual. Finalment, el Joan Grau em va proposar un projecte
relacionat amb el desenvolupament d’un nou programa de simulacié de fluids i em va semblar molt
interessant I'objectiu del projecte, fet que em va ajudar a acabar-me de decidir sobre queé tractaria la

present recerca.

1.3. Motivacio

Com a estudiant d’enginyeria volia aplicar els coneixements adquirits durant el grau i aprofundir-los

més.

La principal motivacid va ser realitzar un treball relacionat amb la mecanica de fluids o la
termodinamica, i aquest treball engloba els dos camps. També volia que fossa un tema innovador, com
és aquest cas, i d’utilitat per una posterior aplicacié a la practica. Un dels meus principals objectius és
que el meu treball aportat pugui servir pel desenvolupament del flowsolverRHEA i per la validacid

d’aquest.

1.4. Requeriments previs

Des d’un inici no m’esperava haver de programar, pero donada la constitucié del treball he hagut de
programar petits codis amb Python i Scilab. Ja tenia coneixements de programacié amb aquestes eines,
pero he hagut d'aprofundir un poc més per realitzar el projecte correctament. Realment, el fet de

programar m’ha ajudat a agilitzar algunes tasques del projecte.

Els flowsolverRHEA funciona amb el sistema operatiu Linux. No havia utilitzat mai aquest sistema

operatiu anteriorment, pero he aprés a utilitzar-lo amb agilitat.
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Finalment, ja tenia coneixements previs de termodinamica i mecanica de fluids, perd he hagut

d’aprofundir més en alguns aspectes per entendre el funcionament del flowsolverRHEA.
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2. Introduccio

La dinamica de fluids computacional (CFD) és una de les rames de la mecanica de fluids que utilitza els
meétodes numerics i algoritmes per resoldre problemes sobre flux de fluids. Els ordenadors son utilitzat
per simular la interaccid entre liquids i gasos en superficies complexes per a I'enginyeria. Tot i aix0, els
resultats que obtenen sén aproximats i tenen un marge d’error. La continua investigacié permet
incorporar software que augmenti la velocitat de calcul, en disminueixi I'error i permeti utilitzar

superficies més complexes.

Des de I'any passat, el Departament de Mecanica de fluids de la Universitat Politécnica de Catalunya
ha estat desenvolupant un nou programa CFD per simular fluids a pressions supercritiques. En aquest

projecte s’estudiara i es verificara el seu funcionament.

2.1. Objectius del treball

L'objectiu d’aquest treball és validar el flowsolverRHEA comparant-lo amb les dades del NIST, amb
diferents substancies, pressions i rangs de temperatures. Els objectius es dividiran en dos parts: teorica

i practics.

e Obijectius teorics: entendre el funcionament del flowsolverRHEA en la modelitzacié de gasos.
Estudiar el comportament de I'equacié d’estat de Peng-Robinson.

e Obijectius practics: realitzar simulacions amb el flowsolverRHEA i posar-lo a prova. Comencar
en simulacions basiques per entendre el seu funcionament i anar progressant per establir els

seus rangs de treball.

2.2. Abast del treball

Al tractar-se d’un treball telematic no ha fet falta desplagar-se al campus per realitzar les simulacions,
cosa que en la situacid actual m’ha comportat una gran avantatja. El projecte intentara realitzar el
maxim de simulacions possible amb el flowsolverRHEA per tenir un nombre major de grafiques

estudiant el major nombre de substancies i veure aixi el seu funcionament.
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3. Conceptes basics

3.1. Diagrames de fase

L’estudi de la termodinamica involucra el comportament de les substancies pures, que son aquelles
gue posseeixen una composicié definida i son quimicament homogenies, no importa si estan en més
d’una fase sempre i quan la seva composicié quimica sigui constant. Definir les transicions entre

diferents fases d’una substancia és de vital importancia tecnologica.

Per entendre el canvi de fase d’una substancia imagineu un bloc d’aigua en estat solid al qual se li aplica
calor. La temperatura d’aquest bloc augmenta de forma proporcional a la calor que se li aporta fins
gue comenca a fondre’s. La temperatura del solid es manté constant mentre es produeix el canvi de
fase. Un cop ha passat a estat liquid la temperatura de I'aigua augmenta proporcionalment a la calor
aportada. L'augment de temperatura per unitat d’energia aportada sera diferent perqué ha canviat de
fase. Quan I'aigua comencara a evaporar-se, la temperatura es mantindra constant fins que s’haura
evaporat per complet. Després seguira augmentant la seva temperatura. Aquesta seqiéencia s'il-lustra

a la Figura 3-1 que representa el volum especific en funcié de la temperatura.

(A) (B)

-~ Critical paint

~ Saturated liquid /
¥ J

Liquid Sath:llHd"f
Salid vapaor

Figura 3-1. Diagrames de fase (Font: Chapter 2 — Properties of Poure Substances, Bahman
Zohuri)
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També es pot expressar en funcié de la pressié:
P

Punto
critico

Liguido

Vapor

lido + Liguido

Liguido + Vapor

o -

Salido

Linea triple

Sdlido + Vapor \

Figura 3-2. Diagrama de fase (Font: Termodinamica — Cengel 7a edicid)

Si es representa en funcié de la temperatura i la pressid, passa a ser un diagrama de tres dimensions.
La Figura 3-3 mostra el comportament tipic de les substancies.

=
o
.
o
-
X

Figura 3-3. Diagrama de fases en tres dimensions (Font: Termodinamica — Cengel 7a
edicid)
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3.1.1. Punt critic

El punt critic es defineix com el punt en qué els estats de liquid saturat i vapor saturat son identics. Una
altra definicid és que quan la densitat del liquid i del vapor son iguals. Per sobre del punt critic, ja sigui
pressié o temperatura, el fluid es troba en estat supercritic. No pot identificar-se com un liquid o vapor,
pero posseeix propietats entre les d'un gas i d'un liquid. Es pot apreciar una transicié entre unes
propietats més properes a liquid i unes propietats més properes a gas. A la Figura 3-4 s'observa el punt
critic el CO2 i la zona de fluid supercritic.

10,000
1,000 supercritical

- fluid
©
2
o
2 100
(o
o

10

gas
1 T T I
200 250 300 350 400

temperature (K)

Figura 3-4. Representacio punt critic en diagrama de fases (Font:
https://www.pngwing.com/es/free-png-yygsr)
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A continuaci¢ a la figura 3-5 es mostra la transicid del Nitrogen d’estat liquid a supercritic
i el canvi de la densitat.

W liquid

800 W supercritical

700
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400

Density (kg/m3}

300

200

100

70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190

Temperature (K)
Figura 3-5. Representacio de la densitat del Nitrogen per una pressié de 4MPa (Font:
Webbook NIST)

3.2. Equacions d’estat

Hi ha propietats intensives com la pressio i la temperatura, i hi ha propietats extensibles com I'entalpia,
I'energia interna, I'entropia i el volum. Qualsevol equacid que relacioni la temperatura, pressié i volum

especific d’'una substancia s"Tanomena equacié d’estat.

Imagineu un sistema tancat en un recipient, on la quantitat de materia es manté fixada, i es poden
mesurar facilment la pressid, volum i temperatura. Si pel volum s’estableix un valor arbitrari i la
temperatura es manté a un valor especific, la pressié es fixara en un valor definit. Un cop que el volum
i la temperatura s’escullen, llavors els valor de pressio es fixa en equilibri. Existeix una equacié
d’equilibri, anomenada equacié d’estat, que relaciona les tres coordenades termodinamiques.
Qualsevol sistema termodinamic té la seva propia equacié d’estat, des d’'una simple relacio

matematica fins a alguns casos on no es poden expressar en termes de funcions matematiques simples.

Hi ha diverses equacions d’estat, algunes de senzilles i d’altres molt més complexes. La més senzilla i
coneguda per substancies en fase gasosa, és I'equacié d’estat de gas ideal. Aquesta preveu el

comportament P-v-T amb bastanta exactitud, és a dir:

P-V=R-T (Eq. 3.1)

on R és la constant del gas.

200

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
BARCELONATECH
Escola d’Enginyeria de Barcelona Est



Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Normalment, un gas ideal ha de ser una substancia pura. No obstant aixo, |’aire és una barreja de gasos
gue obeeix I'equacié de gas ideal en un ampli ventall de valor de temperatura i pressié. S’ha observat
gue aquesta equacié funciona si la pressié no és massa alta o la temperatura massa baixa, ja que, a
pressions baixes i temperatures altes la densitat del gas baixa i es comporta com un gas ideal. Molts
gasos familiars com l'aire, nitrogen, oxigen, hidrogen, heli, argd, criptd e inclds algun més pesat com el

dioxid de carboni, poden tractar-se com a gasos ideals amb un marge d’error insignificant.

A pressions més altes o temperatures més baixes, I'equacié d’estat es complica. Cal tenir en compte el
volum que agafen les molécules del gas, i que I'atraccié de les moléecules entre elles disminueix la
pressié que exerceixen sobre el seu recipient. S’han proposat moltes equacions per representar les
dades P-V-T amb més precisié que la llei de gasos ideal, pero la majoria son empiriques i només algunes
son d’us ampli en la termodinamica, I'enginyeria i camps fisics relacionats. Dos equacions d’estat molt
usades en enginyeria son les de Redliche-Kwong i Peng-Robinson. L'equacié d’estat de Peng-Robinson

és la que utilitza el codi de simulacié flowsolverRHEA.

3.3. NIST

L’Institut Nacional d’Estandards i Tecnologia (NIST) és una agencia de de I'administracid de tecnologia

dels departament de Comerg dels Estats Units.

Des de la xarxa eléctrica intel-ligent i els registres sanitaris electronics fins als rellotges atomics, els
nanomaterials avangats i els xips d’ordinador, innombrables productes i serveis depenen d’alguna
manera de la tecnologia, la mesura i els estandards proporcionats per I'Institut Nacional d’Estandards

i Tecnologia.

Avui en dia, les mesures NIST admeten les tecnologies més petites fins a la més gran i complexa de
creacions fetes per humans, des de dispositius a escala nanométrica tan petits que desenes de milers
poden cabre a I'extrem d'un sol cabell huma fins a gratacels resistents als terratrémols i xarxes de

comunicacio globals .

Part de la missid del NIST és proveir a les indUstries, academies, governs i altres usuaris material sde
referéncia de patrons de més alta qualitat i valor metrologic. Desenvolupen noves ferramentes per
mesurar atributs critics i proporcionar dades fidedignes entre altres. Per tal de comparar els resultats
obtingut amb el flowsolverRHEA amb unes dades fialbes, s’utilitza el Llibre del Web de Quimica del

NIST, SRD 69. Alli s’obtenen les propietats termofisiques dels sistemes fluids.
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

4. FlowsolverRHEA

4.1. Necessitat de crear un solver en flux supercritic

La tecnologia dels microfluids ha crescut rapidament les Ultimes décades a causa de les seves altes
relacions de superficie-volum, fluidesa i capacitat de control i escales de longitud en l'ordre de
microorganismes. Aquestes propietats encaixen perfectament a la biologia i la quimica en que I'alta
precisid i els rendiments encaixen a la perfeccid. L'aplicacid de microfluids per aplicacions
energétiques, que impliqguen especialment la mescla i transferéncia de calor, ha sigut un gran
entrebanc. Una de les principals raons és que |'energia global (el conjunt d’energia que hi ha en un
sistema) és principalment un problema a gran escala en contrast amb els microcanals. Per tant, per
tenir un impacte significatiu, les tecnologies d’energia microfluidica han d’oferir escalabilitat massiva o
rellevant pels processos energétics que ja operen a escala. L'estudi i I'optimitzacié de problemes tan
complexos pot beneficiar-se de la utilitzacié eficient de noves instal-lacions de computacié d’alt
rendiment (HPC) per afrontar un gran volum de calculs i obtenir resultats en un periode de temps
raonable. Aquestes instal-lacions d’alt rendiment (HPC) utilitzen una potencia de calcul elevada per

resoldre problemes complexos de ciencia, enginyeria i gestio.

Molts dispositius de conversié d’energia, com motors de coets, funcionen a pressions que excedeixen
la pressid critica dels fluids involucrats. La pressio es troba per sobre de 10 MPa, per tant, més alta que
la pressid critica d’alguns fluids com oxigen (P=5,04 Mpa) o I'hidrogen (P=3,39 MPa). Per altra banda,
I'interés per reduir les emissions de CO, i NOx en els motors d’aeronaus i automobils ha motivat

I’'augment de pressié dels fluids fins a superar la seva pressio critica.

En quant al disseny i evolucié de les turbines de vapor ha permeés establir condicions d’operacié
superiors al punt critic, incrementant la poténcia generada i I'eficiencia térmica amb relacié a les

centrals de generacié d’energia que implementen turbines convencionals o subcritiques.

L'objectiu és desenvolupar i utilitzar un marc computacional a exaescala per estudiar la utilitzacié de
fluids a alta pressié (supercritics) per obtenir microfluids turbulents per aplicacions energétiques
millorades. La computacié a exaescala fa referencia als sistemes de computacié capagos de realitzar
una minim de 1 exaflop (10'8) u operacions de coma flotant per segon. Aquesta capacitat és una millora
1000 vegades superior al sistema de petaescala. Aquesta generacié aporta capacitats a camps com

I'exploracid cientifica, d’intel-ligéncia artificial i I’analisi de dades.
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Arribar a condicions supercritiques d’alta pressié en dispositius microfluidics pot permetre una
transicié controlada bé entre regims laminars i turbulents que es poden aprofitar per superar les

limitacions actuals per a un ampli ventall de cabals i mides de canals.
4.2. FlowsolverRHEA

El flow flowsolverRHEA ha sigut desenvolupat pel Departament de Mecanica de Fluids de la
Universitat Politécnica de Catalunya. Des d’un principi ha estat dissenyat per ser un codi obert,
reproduible, facilment portable a diferents superordinadors i un pont per a la col-laboracioé entre

acadéemia i industria.

El codi esta destinat a simulacions a gran escala d'alta fiabilitat en régims de turbuléncia a pressions
supercritiques en supercomputadors d’arquitectura hibrida. El flow solver, anomenat
flowsolverRHEA, ja ha estat validat amb problemes canonics de problemes de flux de fluids, que
involucren (proves separades, individuals) termodinamica de gas ideal, flux delimitats per parets a
microescala i turbuléncia isotropica homogeénia. Provat en nodes basats en CPU de BSC, i preparat

per ser implementat en arquitectures hibrides a curt / mitja termini.

El flowsolverRHEA esta programat en C++ orientat a objectes, es basa en MPI | OpenACC per a la
paral-lelitzacié en CPUs i GPU, i utilitza HDF5 i Yaml per al tractament de dades i fitxers

d'entrada/sortida.

4.3. Equacio d’estat de Peng-Robinson

El flowsolverRHEA incorpora diferents equacions d’estat per realitzar els calculs de flux. En aquest

projecte s’estudiara el funcionament del flowsolverRHEA utilitzant I'equacio d’estat de Peng-Robinson.

L’equacio d’estat de Peng-Robinson incorpora les millores que va fer Soave al model matematic de
Redlich-Kwong. Aquest nou model té alguns avantatges significatius sobre els models d’equacions

d’estat de dos parametres anteriors. Va ser desenvolupada per complir els segiients objectius:

1. Els parametres havien de poder ser expressats en funcid de les propietats critiques i factor
acéentric.

2. El model havia de ser raonablement precis a prop del punt critic, particularment per calculs
del factor de compressibilitat i la densitat liquida.

3. Lesregles de mesclat no devien emprar més que un parametre sobre les interaccions

binaries, que devien ser independents de la temperatura, pressid i composicio.
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

4. L'equaci6 devia ser aplicable a tots els calculs de totes les propietats dels fluids en processos

naturals de gasos.

L'equacié d’estat és la seglient:

RT aa
P = v—b  v2+2bv+b? (Eq 4.1)

El factor asceéntric, omega w, esta relacionat amb la geometria de la molécula del gas i va definit per:

_ _ psat
w =-—1-log;, ( e )T/T s (Eq 4.2)
Cc

Les constants de Peng-Robinson estan determinades per:

k = 0.37464 + 1.54226w — 0.26993w? (Eq 4.3)

e=(14k(t- ) (2t

La funcié a es va obtenir linealitzant la relacié de dades experimentals entre el punt d’ebullicié normal

i el punt critic.

R2TA
a = 0.45723533 —=< (Eq 4.5)
Pc
RT,
b =0.07779607 — (Eq 4.6)
Pc

En aquesta equacio, el parametre b és una correccid del volum mentre que el parametre a és un
parametre d’interaccié molecular. Aquestes constants depenen de la pressié i temperatura critica del

gas i, per tant, son constants en totes les condicions del gas.

La resolucid de I'equacié cubica de Peng-Robinson es pot resoldre utilitzant una computadora o de

forma analitica. Per facilitar la seva resolucid, I'equacio es pot transformar a la forma seglient:
v3 + (b —%)vz + (%— 3b% — Z%b)v + (b3 +50b? —%b) =0 (Eq 4.7)

v +av?+a,v+a; =0 (Eq 4.8)
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La solucio analitica ve donada per:

v +av?+ay+a; =0 (Eq 4.9)
Que es transforma en:
a
x3+bx+b,=0  (Eq4.10) v= —?1 (Eq4.11)
3a, — a? 2a3 —9a,a, + 27a
p =222 (Eq4.12) b = ———> > (Eq 4.13)

En la resolucio de I'equacid cubica es poden donar 3 casos:

b | b3
24+-1>90 (Eq 4.14)
4 27

En aquest cas I'equacié tindra una solucié real i dos imaginaries.
b3 b3
—=—+—==0 Eq 4.15
2 T2, (Eq 4.15)

En aquest cas I'equacid tindra tres solucions reals, dos de les quals iguals.
b: = b3
Z24+21<0 (Eq 4.16)
4 27

En aquest cas I'equacié tindra tres solucions reals diferents.

El primer cas és el més favorable i en centrarem en la solucié d’aquest cas. En els altres dos cases
també es pot arribar a una solucid, pero la seva resolucidé és molt més complexa. En aquests dos

casos el flowsolverRHEA dona error, pel que durant el projecte només es treballara per estar dintre

3 2 3
C=\/—%+ /b:+lz’—; (Eq 4.17)
sj )

del primer cas.

_by_ [bf | b
: /4+27 (Eq 4.18)

x=C+D (Eq 4.19)
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

v=x— % (Eq 4.20)

43.1. Exemple de calcul amb I'equacié d’estat Peng-Robinson
Per veure el funcionament de I'equacid d’estat de Peng-Robinson, s’utilitza d’exemple el nitrogen a
una pressié de 4Mpa i una temperatura de 160K. Les dades necessaries del Nitrogen per resoldre el

problema es poden trobar a fitxer “substances_library file”, que es troba al flowsolverRHEA i també

es pot consultar a I’Annex A.

8314%-126,1292

a = 0.45723533 = 148211,380 m3/kg - mol? (Eq 4.21)
3395800
b = 0.07779607 2225122 — 024 m3 /kg - mol (Eq 4.22)
3395800
k = 0.37464 + 1.54226 - 0,0372 — 0.26993 - 0,03722 = 0,432 (Eq 4.23)
2
_ [160 _
a,=bh— g = —0,309 (Eq 4.25)
a, = % —3b2 — Z%Tb = 0,015 (Eq 4.26)

aa

as_b3 + %sz ~“b = ~0,00059 (Eq 4.27)

3a,—a?

by = =2 = 0,016 (Eq 4.28)

_ 2a§—9a1a2 +27a3

b, = L2 = —0,0012 (Eq 4.29)

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
BARCELONATECH
Escola d'Enginyeria de Barcelona Est

15



Memoria

b? b3
=4+ —==1,87624E — 07 >0
4 27

3 2 3

C = —% n /’ff n % = 0,100777986
3 2 3

D= —% - /% n % — 0,053970848

(c+p-22)
_\""P) 3
V= e 0,00919m*°/kg
__ 1 _ 3
P = To0o1s = 108,75 kg/m

(Eq 4.30)

(Eq 4.31)

(Eq 4.32)

(Eq 4.33)

(Eq 4.34)

Si es compara aquest valor amb el del NIST (p = 105,23 kg/m?) es pot calcular I'error:

4.3.2.

108,75-105,23
105,23

Error =

Limitacions de I'equacié

100 = 3,35%

(Eq 4.35)

L'objectiu principal del projecte ha sigut fer les primeres simulacions i comparar-les per veure com de

bé funciona el solver i les seves limitacions. Per buscar les seves limitacions s’han simulat diferents

fluids a diferents rangs de pressions i temperatures. A pressions molt altes algunes propietats com la

vistositat i la conductivitat térmica ja disten dels valors de referencia del NIST, o directament el

programa ja déna algun error. Per tal de buscar les seves limitacions s’ha estudiat I'equacié de Peng-

Robinson, ja comentada en |'apartat 4.3.1.

L’equacio de Peng-Robinson és una equacié cubica, i per tant, pot tenir 3 solucions. Es defineixen les

constants b, i b, i s’estudia quin és el resultat de la seglient operacio:

16

%, bl
4 27

O

(Eq 4.36)
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Quan el resultat és més gran que 0 I'equacié funcionara bé, per tant, es busca treballar en aquesta
zona. Per avaluar el resultat d’aquesta operacié s’ha creat un petit programa amb Scilab. Introduint la
pressié i un rang de temperatures el programa extreu una grafica del resultat de I'operacié en funcié
de latemperatura. Mentre el coeficient esta per sobre de 0 I'equacié funcionara bé per aquesta pressié

i temperatura.

Per cada pressio que s’ha volgut simular s’ha utilitzat el programa per extreure una grafica amb el rang
de temperatura en el que el solver funcionara. A continuacié es mostra un exemple d’una grafica
extreta a partir del programa:

1.5e-07

1e07 4

Se-08

0e00 —

-Se-08

-1e-07

-1.5e-07 4

2007 ]

-2.5e-07 T T T T T T T T T T T T
100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340

Figura 4-1. Coeficient del Nitrogen 6,79MPa en funcioé de la temperatura (Font: Josep
Gorres, Elaboracié propia)

La grafica mostra el resultat del coeficient en funcié de la temperatura. En aquest cas particular, el
coeficient és positiu fins als 320K. A partir d’aquesta temperatura el coeficient passa a ser 0 en un punt

i després ja és negatiu. El solver donara un error.
4.4. Janaf-NASA 7-coeficients polinomials

Els polinomis es van mencionar per primera vegada com una forma per presentar propietats
termoquimiques com la capacitat calorifica (Cp), entalpia (h), etc, en funcid de la temperatura. El grup
termodinamic del centre Lewis de la NASA va dur un estudi exhaustiu fins trobar el famds polinomi de
7 coeficients de la NASA. Aquest 7 coeficients es poden utilitzar per calcular propietats fins als 6000K.
Inicialment no més hi havia 7 coeficients, pero després ho van ampliat a 14. Els primers 7 coeficients
son per calcular des de 200K fins 1000K i els 7 restants son per calcular des de 1000K fins 6000K. El
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resultat per 1000K sera el mateix tant si s’utilitzen els 7 primers o els 7 darrers. A continuacié es
mostren les formules per calcular la calor especifica (Cp), I'entalpia (Hr) i 'entropia (St), a partir dels 7

coeficients i en funcié de la temperatura.

C.

—=a;+a,T+ asT? + a,T3 + asT* (Eq 4.37)
Hr a,T | asT?  a4T3 | asT*  ag
L L + + + =2 (Eq 4.38)
RT 2 3 4 5 T

2 3 4
S?T =a,;InT +a,T + a32T + a‘f a54T + a, (Eq 4.39)

Cal senyalar que el valor Hrobtingut dels polinomis és I'entalpia de I'enginyeria definida com:

T
HT - Aszgg + f298 deT (Eq 4.40)

Aquests parametres calculats a partir del polinomi de 7 coeficients es fan servir per calcular la part

energética com I'energia interna i la conductivitat térmica.
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

5. Procediment

5.1. Crear llibreria de substancies

El primer pas abans d’iniciar les simulacions ha sigut crear la llibreria de substancies. La llibreria de
substancies és un document de text on hi ha 6 substancies amb les seves propietats i no cal haver de
posar-les manualment en cada simulacié. Aquestes substancies son: Nitrogen, Oxigen, Hidrogen, Meta,

Dodeca i Dioxid de Carboni. La llibreria de substancies es troba a ’Annex A.

Les propietats que incorpora la llibreria son: R especifica, gamma, pes molecular, factor acéntric,
pressio critica, temperatura critica, volum molar critic i els coeficient de la NASA. Per obtenir aquestes
propietats s’han utilitzat tres fonts d’informacid: el NIST, el thermochemical data base i The Propierties

of Gases and Liquids. Aquestes tres fonts d’informacié es poden consultar a la Bibliografia.

A partir de les taules I'apéndix A de properties gases liquids s’obté la massa molecular.

Ve, Ze =
No.  Formula Name CAS# Mol Wt Tip. K ThK Te,K Pc bar em*/mol PcVe/RTe Omega
449 HN, hydrazine 302012 32045 27468 38665 63301 14700 10110 0.282
450 He helium T440-59-7 4003 215 430 519 227 TFI0 0.301 0390
451 He helium-3 14762-55-1 3017 101 333 331 L4 7250 0.300 —0.450
452 1, iodine 7553.56-2 253800 38676 45756  819.00 155.00
453 Kr krypton 7430909 83800 11577 11974 20940 5500 0120 0.288
454 M) pliroosn monoyide (piide ovids) W0 430 A0 (WA 100 5] 38 18000 #4800 S8 (W] {1257 {1 387
{455 N, nitrogen ] 7727-37-0 28014 6315 7735 12620 3398 0010 0289 0037 |
20 NO dinirogen oxide [mitrous oxide) TO24-47-2 ULy T8las 1500 el 7153 EXREN (LK
457 N,O, dinitrogen tetroxide (nitrogen dioxide) 10544726 92011 26195 30222 43101 101.00 1.007
Figura 5-1. Propietat Nitrogen (Font: The Properties of Gases and Liquids, McGRAW-HILL

5a edicio)
El factor acentric, temperatura critica, pressio critica i volum molar critic s’'obtenen a la pagina del NIST.

Additional fluid properties

Critical temperature (T.) 126.192 K
Critical pressure (P.) 3.3958 MPa
Critical density (D,) 313.300 kg/m3
Acentric factor 0.0372
Normal boiling point T71.355 K
Dipole moment 0.0 Debye

Figura 5-2. Propietat dels Nitrogen (Font: NIST)
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La R especifica es calcula a partir de la massa molecular i la gamma es calcula a partir del calor especific,

gue aquest s’obté del thermochemical data base.

H H T | C Sz |Hase-H
Compound Mol. Wat | i | ol [kumot | umsaiik | Jmetk | kemot
NO 3000614 |91271__|90767 20862 |210748 | 9179 |1
NO+ 30.00559 [990.807 |982 137 29123 [198.234 t
NOCL 6545884 [52524  [54425 105 44623 [261.500 [11.364 |1
NOF 49.00454 |65 62633 [+20 [41530 [248224 [10.720 |1
NOF3 87.00135 |-187 17878 |+7. _ [68.067 [277.731 |13.698 |1
NO2 46.00554 (34193 [37.0 105 [37.177 [240.171 [10.208 |
NO2- 46.00609 |-200.036 37.215_|236.241 i
NO2CL 8145824 [125 7001 |+1__ [53246 272128 |12205
NO2F 6500394 |-109 10202 [+20  |48699 [250 287 |11.347
NO3 6200404 [74628 |B1024 [*060 |46.935 |252623 |10959
NO3- 6200540 |-31078 |-2080 44724 [245638
N2_REFERENCE ELEMENT __|28.01348 |0 0 20124 191607 | 8670 |1]

Figura 5-3. Propietats del Nitrogen (Font: Termochemical Database, The University of

Chicago)
8,314
Rspecific = o0Z781a 296,80 J/kgK
29,124
P = 5028014 1039,62 ] /kgK

[ 1039,62
P_— =14
cp—R 1039,62—-296,80

k =

Els 7 coeficients de la NASA s’obtenen a partir de thermochemical data base.

TT27-37-9
N2 HF258= 0.0 KJ REF=TSIV Max Lst Sq Error Cp
N2 REF ELEMENT G 8/02N 2. 0. 0. 0.G

2.95257637E+00 1.35690040E-03-4.92631603E-07

200.000

@ 6000 K 0.29%
6000.000 A
7.86010155E-11-4.60755204E-15

(Eg 5.1)

(Eq 5.2)

(Eg 5.3)

28.01340

-9.23548688E+02 5.87188762E+00 3.5310052BE+00-1.23660988E-04-5.02999433E-07
2.43530612E-09-1.40881235E-12-1.046597628E+03 2.96747038E+00 0.00000000E+00

Figura 5-4. Coeficient de la NASA per el Nitrogen (Font: Font: Termochemical Database,

The University of Chicago)

Un cop editat el fitxer de les substancies, les substancies noves s’han d’afegir al fitxer de

“substances_selection”. Aquest fitxer es troba a I’Annex A.
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

5.2. Propietats NIST

A continuacid, s’han descarregat del NIST les propietats de les substancies per comparar-les en les
simulacions. Un cop realitzades les primeres simulacions s’ha anat modificant el programa de
postprocessat per obtenir grafiques de forma més rapida. A continuacio es mostra el procediment per
descarregar les dades i modificar el fitxer perque sigui compatible amb el programa de postprocessat

del flowsolverRHEA.

Por favor siga los pasos siguientes para seleccionar los datos requeridos.

1. Por favor escoja la especie de interés:
[ Nitrégena -]

2. Por favor escoja las unidades que desea usar:

Temperatura

® Kelvin O Celsius O Fahrenheit (O Rankine
Presion
®MPa Obar Oatm. Otorr O psia

Densidad
Omol/l Omol/m® Og/ml @kg/m® O lb-moleff® O lbm/ft

Energia
Okl/mol ®@kl/kg Okcal/mol O Btu/lb-mole O kcal/g O Btu/lbm

Velocidad
@m/s Oft/s Omph

Viscosidad

OpPa*s @Pa*s OcP O lbm/ft*s

Tension superficial”
®N/m Odynfcm  Olbfft  Olbfin

3. Escoja los datos deseados:
Tipo de datos
O Propiedades Isotérmicas
@® Propiedades Isobéricas
O Propiedades isocoricas
O Propiedades de saturacién — Incrementos de temperatura
O Propiedades de saturacion — Incrementos de presion

4. Por favor seleccione la convencién del estado patron deseada:
Standard state convention

® Por definicién para fluidos

O Convencién de punto de ebullicidén normal
O Convencién ASHRAE

O Convencién lIR

> Pulse para continuar

Figura 5-5. Seleccid Nitrogen NIST (Font: NIST)
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Isobaric properties for Nitrogen

This option will supply data on a constant pressure curve over the specified temperature range. Values should not extend extend outside the minimum and maximum values given.

Calculations are limited to a maxium of 601 data points; increments resulting in a larger number of points will be adjusted upward to limit the number of points computed.

1. Enter pressure in selected units:
:l(ﬁ\cceptable range: 0.0 to 2200.0000 MPa)

2. Enter temperature range and increment in selected units:
N

Tew P ]

Thigh (max value: 2000.0 K)
g o—

" The minimum temperature limit is the highest of the following values:
© 63.151K
© The temperature at which a density of 867.21 kg/m3 is reached.
3. Check here if you want to use the intereactive display (requires JavaScript and HTML 5 canvas capable browser)
4. Number of digits to be displayed in tables (does not effect accuracy of computations):

s o vata |
Figura 5-6. Dades d’entrada (Font: NIST)

Isobaric Properties for Nitrogen

® Fluid Data
® Auxiliary Data
® References
® Additional Information
® Important Information About This Data
® Notes
¢ Other Data Available:
© View data in HTML table.

© Download d Abrir enlace en una pestafia nueva

© Main NIST C Abrir enlace en una ventana nueva
© Recommenc Abrir enlace en una nueva ventana privada
© Fluid data fc Afiadir enlace a marcadores

Guardar enlace como...

The following adjustme Guardar enlace en Pocket B
Copiar enlace
® The specified rar Enviar enlace al dispositivo » failable data.
* The specified inc Buscar “Download data” en Google of points calculated.

Inspeccionar

Fluid Data

Figura 5-7. Descarrega de les dades (Font: NIST)

forma agil s’utilitza Notepad++. A continuacié es mostra el procés.

es troba al menu buscar.

O

22

El fitxer es guarda en un document de text. A aquest document se li han de fer unes petites
modificacions perqué sigui compatible amb el postprocessat. La funcié del postprocessat és fer

grafiques que comparin els resultats del solver amb les del NIST. Per editar els documents de text de

1. Afegir el simbol “#” a la primera frase per tal que python no intenti executar el text.

2. Substituir I'espai en blanc entre columnes per una coma. Mitjancant I'opcié reemplagar que

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
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Modelitzacio de gasos en condicions supercritiques. Validacic del codi RHEA.

Archivo Editar Buscar Vista Codificacién Lenguaje Configuracion Herramientas Macro Ejecutar Plugins Ventana ?
sHHEZ E|I sk d2e|el|lxx|B EERo® B EDL®E

I change log (3| Bl rist_dioxide_carbon_14.75MPs_0-1000K oai (| Ellpost_process_plt_script py (| B post_process_piot_scriptpy (3| [ o sce 3| B mist_dioxide_carbon_140MPa_0-1000K cqi (| Bl post_process plot_scipt py (1 Elfuid cgi 3

1 # Temperature (K) Pressure (MPa) Density (kg/m3) Volume (m3/kg) Internal Energy (kJ/kg) Enthalpy (kJ/kg) Entropy (J/g*K) Cv (J/g*K) Cp (J/g*K) Sound Spd A
€4.712 6.7900 872.26 0.0011465 -149.90 -142.12 2.4385 1.182% 1.9635 1013.5 -0.41615 0.00031120 0.17857 liguid
€6.274 €.7900 B866.23 0.0011544 —-146.88 -139.05 2.4855 1.1721 1.9690 1004.5 -0.41244 0.00028817 0.176l6 ligquid
4 €7.35 €.7900 960.15 0.0011626 -143.87 -135.97 2.5313 1.1614 1.9687 590.12 -0.40846 0.00026752 0.1727¢ liguid
S 69.337 6.7900 854.03 0.0011709 -140.85 -132.89 2.5762 1.1505 1.9705 975.87 -0.40418 0.00024895 0.16945 liquid
& 70.958 €.7900 947.86 0.0011794 -137.83 -128.82 2.6200 1.1406 1.9717 961.70 =-0.38958 0.00023221 0.16612 liguid
7 72.51% €.7500 841.84 0.0011832 -134.81 -126.74 2.6629 1.1305 1.9732 947.60 -0.39463 0.0002170% 0.16287 liguid
74.081 €.7900 835.37 0.0011871 -13 - = ©63 liquid
75.642  6.7500 525.04 0.0012062  —12¢ Reemplazar [~
77.204¢ 6.7900 822.66 0.0012156 -12% 5325 ligquid
78.765 6.7900 816.22 0.0012252  -127 Buscar Reemplazar Buscar en archives Marcar 5011 liquid
80.327 €.7900 809.71 0.0012350 -11% 4699 liquid
81.888 6.7900 803.14 0.0012451 -11¢ Buscar: [ ~| [ Encontarprowimo__ | (1 8351 liquid
83.449 €.7900 7T96.50 0.0012555 -113 4086 liquid
85.011 6.7800 788.79 0.0012662 -11C Reemplazar con: .| -] Reemplazar 3784 liquid
86.572 €.7900 783.00 0.0012771 -107 3489 liquid
88.13%¢ 6.7900 776.14 0.0012884 -104 Enlaseleccin e s 3185 ligquid
89.695 6.7900 769.13 0.0013001 -101 Cltedaarss Reemplazar e todos los 2904 liquid
£1.256 6.7900 762.13 0.0013121  -88. St otmias 2615 liguid
92.818 €.7900 754.9% 0.0013245 -85, []Solopalabras completas 2329 liguid
92.379 £.7900 747.75 0.0013374 -92. []Coinddir MAYUSCULAS/minCsculas Cerrar 2045 liguid
95.941 £.7900 740.39 0.0013506  -59. [Hpyscar en todo el documento 1764 liquid
97.502 €£.7900 732.91 0.0013644 -85 1486 liquid
©95.064 6.7900 725.31 0.0013787  -82. Modo de bisqueda ransparenda 1210 liquid
100.62 6.7900 717.57 0.0013936  -79. (Onormal @ Al perder &l foco 0936 liquid
102.1% 6.7900 709.69 0.0014081  -76. 0665 liquid
103.75 €.7900 701.64 0.0014252 -73 ©Emmén O, 10, ) Osienpre 0396 ugm
105.31 6.7500 693.43 0.0014421 -ga, O Eresiénreguar s sjustazlnes ' 0130 liguid
106.87 6.7900 685.03 0.0014593  -66. 58653 liquid
108.43 €.7900 €76.43 0.0014784  -g3.Reemplazartodo: 0 =n todo el archivo 86030 liquid
109.99 6.7900 667.61 0.0014979 -€0.153 -49.882 3.5130 0.56093 2,2173 598.71 -0.038389  6.7484c-05 0.093426 liquid
111.55 €.7900 658.54 0.0015185 -56.809 -46.499 3.5445 0.55688 2,2462 582.78 -0.0020314 6.4828=-05 0.080842 liguid
113.12 6.7900 649.22 0.0015403 -53.425 -42.566 3.5759 0.95315 2.2732 566.68 0.038036 €.22662-05 0.038277 liquid
114.68 €.7900 639.60 0.0015635 —-49.998 -39.382 3.6074 0.94971 2.3140 550.37 0.082308 5.9788e-05 0.085728 liguid
116.24 6.7900 629.67 0.0015881 -46.521 -35.738 3.6390 0.94660 2.3540 533.87 0.13137 5.7386e-05 0.083196 liquid
117.80 €.7900 619.38 0.0016145 —-42.991 -32.028 3.6707 0.94383 2.3988 517.16 0.18590 5.5050e-05 0.080€80 liguid
119.36  6.7900 608.70 0.0016423  -39.399 -23,244 3.7026 0.54144 2.4492 500.25 0.24673 5.2772e-05  0.078177 liguid "
>
Normal text file length : 68.311 lines ; 602 Ln:24 Col:123 Pos: 2757 Unix (LF) UTF-8 INS

Figura 5-8. Edicio fitxer de dades (Font: Josep Gorres, Elaboracid propia)

3. Substituir la paraula “liquid” per un espai en blanc i repetir la mateixa operacié per la paraula

IM

“supercritica

- X
Archivo Editsr Buscar Vista Codificacién Lengusje Configuracién Herramientas Macro Ejecutar Plugins Ventana X
cHHERGAI s Mbh oe|lar 2% BEISTEI@An®| B EDBE
I change log (3| Bl ist_diowide_carbon_14.75MPs_0-1000K ot 3| Ellpost_process_plt_scrpt py (3| Bl post_process_plot_scriptpy (3| [ o sce (3| BB mst_dioxide_carbon_140MPa_0-1000K cgi | Bl post_process plot_scrt py (1 [Huid.cg E3
1 # Temperaturs (X),Pressure (MPa),Density (kg/m3),Volume (m3/kg),Internal Energy (kd/kg),Enthalpy (kJ/kg),Entropy (3/6°K),Cv (J/g*K),Cp (J/g°K),Sound Spd. (m/s),dcn
£4.712,6.7900,872.26,0.0011465,-145.90,-142.12,2. 4385,1.1829,1.9685,1018.9,-0. 41615, 0.00031120, 0. 17957, Liquid
66.274,6.7900,966.23,0.0011544, -146.88,-139.05,2.4855,1,1721,1,9690,1004.5,-0. 41244, 0.00028817, 0. 17616, Liquid
£7.835,6.7900,860.15,0.0011626,-145.87,-135.97,2.5313,1.1614,1.9657,980.12,-0. 40846, 0.00026752, 0.17279, Liquid
69.397,6.7900,854.03,0.0011709, -140.85,-132.89,2.5762,1.1509,1.9705,975.87,-0.40418,0.00024895,0.16945, Liquid
70.958,6.7900,847.86,0.0011794, -137.83,-129.82,2. 6200, 1.1406,1.9717, 961.70,-0. 39958, 0.00023221, 0. 16614, Liquid
72.519,6.7900,841.64,0.0011882,-134.81,-126.74,2.6629,1.1305,1.9732,947.60,-0.39463,0.00021709,0.16287, Liquid
74.081,6.7900,835.37,0.0011871, -131.78, = = ioui
75.642,6.7900,829.04,0.0012062, ~128.76, Reemplazer a
77.20%,6.7900,822.66,0.0012156, -125.73, -
78.765,6.7900,816.22,0.0012252,-122.71, - Buscar Reemplazar  Buscar en archivos Marcar
80.327,6.7900,808.71,0.0012350, -119.68, -
51.888,6.7900,805.14,0.0012451, -116.64,- Buscar: [ iquid ~| [ Encontrar prawimo__| O
83.449,6.7900,796.50,0.0012555, -113.60, =
85.011,6.7900,789.79,0,0012662, -110.55,- REE"‘p'aﬁ”“”:| "‘ Reemplazar
86.572,6.7900,783.00,0.0012771, -107.50, -
86.134,6.7900,776.14,0.0012884, -104.44, - Enlaselecdén
89.695,6.7900,769.18,0.0013001, -101.38, -
91.256,6.7900,762.13,0.0013121, -98.301,~ | JHadaatrés “Ee;'ﬂﬁ;:’g,:?ﬁf;'“
92.818,6.7900,754.99,0.0013245, -95.214,- [_]Solo palabras completas
£4.379,6.7900,747.75,0.00135374, -92.117,~ [ ] Conddir MAYUSCULAS/mindisculas Cerrar
95.941,6.7900,740.39,0. 0013508, ~22.006, - [ puscar en todo el documento
©7.502,6.7800,732.51,0.0013644, -85.882, -
99.064,6.7900,725.31,0.0013787, -82.741,-  Modo de bisqueds ransparenda
100.62,6.7900,717.57,0.0013936, =79.584,= () Normal @ Al perder o foco
102.19,6.7900,709.68,0.0014091, -76.407, -
103.75,6.7900,701.64,0,0014252, -73.209, - ©Emnd“,1n(‘n’v’\t"p’\x' J Osiempre
105.31,6.7500, €55.43,0. 0014421, —¢5. 557, () Expresion reguiar - se ajusta alinea !
106.87,6.7900,685.03,0.0014598, —-66.739, -
108.43,6.7900, 676.43,0,0014784, -€3. 462, todo: 7813 coincidencias en todo el archivo 1
109.99,6.7900,667.61,0.0014979, -60.153,-49.982,3.5130,0.96093,2.2173,598.71,-0.038389, 6. 7484e-05,0.093426, liquid
111.55,6.7900, 658.54, 0. 0015185, ~56.508, -46.498, 3. 5445, 0. 95689, 2.2462, 562 .78, -0. 0020314, 6. 4328e-05, 0. 090842, Liquid
113.12,6.7900,649.22,0.0015203, -53.425,-42.966,3.5759,0.95315,2.2782,566.68,0. 038036, 6.2266e-05, 0.088277, 1iquid
11%.68,6.7900,635.60,0.0015635, -45. 998, -38.382,3. 6074,0, 94571,2.3140,550.37, 0. 082308, 5.9788e-05, 0.085728, Liquid
116.24,6.7900,629.67,0.0015581, ~46.521,-35.738,3. 6390, 0. 94660, 2.3540, 533 .87, 0. 13137, 5.7356e-05, 0. 083186, 1iquid
117.80,6.7900,619.38,0.0016145, -42.991,-32.028, 3. 6707, 0. 94383,2. 3988, 517.16, 0. 18590, 5. 505005, 0. 080680, 1iquid
119.36.6.7900.605.70.0.0016425. ~39.395. -25.244.3.7026.0.94144.2.4452.500.25. 0. 24673. 5.2772e-05. 0.076177. 1iauid ©
>
Normal text file length: 69311 lines : 602 Ln:24 Col:111 Pos:2.757 Unix (LF) UTF-8 INS

Figura 5-9. Edicio fitxer de dades (Font: Josep Gorres, Elaboracié propia)

4. Canviar el nom del fitxer per “nist_nomsubstancia_pressioMPa_0-1000K”, un exemple podria
ser: nist_nitrogen_339.58MPa_0-1000K.
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5.3. Postprocessat

El document de postprocessat és un executable que funciona amb el llenguatge de programacié
Python. La funcié d’aquest fitxer és representar en una mateixa grafica els resultats de la simulacié i

les propietats extretes del NIST, per tal de comparar-los i avaluar el funcionament del solver.

Les 5 propietats que es representen son la densitat, I'energia interna, la velocitat del so, la conductivitat

térmica i la viscositat. Totes aquestes propietats es representen en funcid de la temperatura.

Al'inici del projecte ja es partia d’un postprocessat que obria els fitxers dels resultats i feia les grafiques.
Els limits dels eixos verticals s’havien de definir manualment i en cada simulacié podien variar depenent
de les condicions. Les grafiques sortien en format eps. Per visualitzar aquest tipus de fitxer és necessari

una aplicacio especifica. El postprocessat original es pot consultar a I'annex A.

L'objectiu de modificar el postprocessat és que defineixi de forma automatica els limits dels eixos
verticals per no haver-los de modificar en cada simulacié i aixi poder realitzar diferents simulacions de
forma més agil. També que les grafiques surtin en format eps i png per visualitzar-les de forma més

facil. Aquest es pot consultar a ’Annex A.

Es parteix de dos documents de dades per realitzar les grafiques. El document del NIST en format CSV
i el document del flowsolverRHEA en format H5. En la majoria de casos el document del NIST té dades
de 0K fins 1000K, mentre que el flowsolverRHEA només té les dades de I'interval que s’ha simulat. El
primer pas és trobar en quina posicié del fitxer del NIST comencen les dades que corresponen a
I'interval de la simulacid. Aquesta operacid es fa mitjancant un bucle amb el While. A continuacié es

mostra aquesta part del programa:

t.min = (T_data[0], 0) # Temperature (K]
tmax = T_data[-1] # Temperature (K]
posN1 =
while T_nist[posN1] < t_min
posN1 +=
(posN1)
posN2 =
while T_nist[posN2]| < t_max
posN2 +=
(posN2)
posD1 =
while T_data[posD1] < t_min
posD1 +=
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

(posD1)

posD2 =
while T_data[posD2] < t_max
posD2 +=

(posD2)

Les variables t_min i t_max, corresponen a la temperatura minima i maxima de l'interval de la
simulacid. Per defecte el fitxer representara en I'interval de temperatures de la simulacid, pero en cas
que es vulgui representar un altre interval es pot modificar. Un cop s’ha trobat la posicio en quée el NIST

correspon a l'interval de la simulacid, el seglient pas és trobar els minims i maxims de tots els valors.

Trobar els minims i maxims ja és més complex, perque poden no coincidir els del NIST amb el del
flowsolverRHEA. La forma de trobar-los pot variar en funcié de la substancia i la pressié, pero
normalment se sol fer de la mateixa forma. A continuacié es mostra aquesta part de I'oxigen a una

pressié de 82Mpa.

x= (rho_data[posD1], rho_data[posD2], rho_nist[posN1], rho_nist[posN2])

rho_min= (min(x)-0.1*abs( (rho_data)-min(rho_data)), 0)
rho_max= ( (x)+0.1*abs( (rho_data)-min(rho_data)), 0)
sos_min= (min(sos_data)-0.1%( (sos_data)-min(sos_data)), 0)
SOs_max= ( (sos_data)+0.1%( (sos_data)-min(sos_data)), 0)

y= (mu_data[posD1], mu_data[posD2], mu_nist[posN1], mu_nist[posN2])

mu_min= (min(y)-0.1*( (mu_data)-min(mu_data)), 5)

mu_max= ( (y)+0.1%( (mu_data)-min(mu_data)), 5)

z= (kappa_data[posD1], kappa_data[posD2], kappa_nist[posN1], kappa_nist[posN2])
kappa_min= (min(kappa_data)-0.1*(min(kappa_data)), 2)

kappa_max= ( (kappa_data)+0.1%( (kappa_data)-min(kappa_data)), 2)

En el primer cas la “x” busca la posicid inicial i final del flowsolverRHEA i el NIST. Per trobar els extrems
s’usa el minim i maxim del NIST i el flowsolverRHEA. Aquesta opcidé funciona bé quan els minims i
maxims es troben a I'inici o el final de la corba, pero si es troba pel mig pot fallar. L’avantatja és que té
en compte els minims i maxims del NIST i el flowsolverRHEA. També se li afegeix o es resta un 10% de

la diferencia entre el maxim i el minim perque la corba no quedi tan ajustada als limits de la grafica.

En el segon cas només té en compte les dades del flowsolverRHEA. L’avantatja és que té en compte els
minims i maxims de tota la corba. L'inconvenient és que no té en compte les dades del NIST i si estan

molt desfasades pot no sortir la corba dintre la grafica.

Com ja s’ha dit anteriorment aquests parametres s’han modificat en funcié de la substancia i la pressio.

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
BARCELONATECH
Escola d'Enginyeria de Barcelona Est

25



Memoria

A continuacié es mostra com es defineix la grafica de |'energia interna respecte a la temperatura,

perqué és un cas particular. En aquesta grafica s'ha de fer un "offset" perqué la corba del

flowsolverRHEA coincideixi amb la del NIST, si no estaria desfasada.

### Plot internal energy vs. temperature
posN =

while T_nist[posN] < t_min
posN +=

(posN)
posD =

while T_data[posD] < t_min
posD+=

(posD)

offsetE=e_nist[posN|-e_data[posD]|/ ;

E_min= (E_data[0]/ +offsetE-abs(0.1*(abs(E_data[-1]/
E_max= (E_data[-1]/ +offsetE+abs(0.1*(abs(E_data[-1]/
# Clear plot

plt.clf()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, e_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors =

plt.plot( T_data, e_data/ + offsetE, linestyle = '--/,

)-abs(E_data[0]/
)-abs(E_data[0]/

), 0)
1), 0)

, label = r'$\textrm{NIST}
,label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. ( t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, t max + 10,20))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( E_min, E_max)

plt. (np. ( E_min ,E_max+ 10, ))

#plt. ( )

plt. (r'$e \thinspace \textrm{[k]/kg]|}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )
plt. (axis = ,pad = )

plt. ( , , bbox_inches = )
plt. ( , , bbox_inches = )

Aquesta operacio és molt similar a la que es fa per trobar els minims i maxims. Consisteix en trobar la

posicié en quée coincideix les dades del flowsolverRHEA i el NIST. Un cop trobada aquesta posicio se li

resta el valor del flowsolverRHEA al NIST, per trobar la diferencia. Un cop trobada la diferencia se li

suma al flowsolverRHEA per coincidir amb el NIST. També es divideix el flowsolverRHEA entre 1000 per

passar-ho a kJ.
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

També hi ha un altre programa de postprocessat, que la seva funcié és representar en una mateixa
grafica les dades del NIST, el resultat del flowsolverRHEA amb I'equacié de Peng-Robinson i el resultat
del flowsolverRHEA amb I'equacid de gas ideal. El programa és el mateix que I'anterior, pero afegint

una tercera corba a la grafica. Es pot consultar a I’Annex A.

5.4. Limitacié Peng-Robinson

Com ja s’ha comentat a I'apartat 4.3.2. 'equacié de Peng-Robinson no funciona sempre bé. La
implementacio de I'equacié de Peng-Robinson només té en compte el cas d’una solucid real, per la
resta de casos no funciona bé. En un cas obté 3 solucions, reals de les quals 2 son iguals, i en I'altre cas
obté 3 solucions reals diferents. El cas que té en compte, és quan obté 1 solucio real i 2 imaginaries.

Aquesta solucid real és el resultat correcte.

Pel que s’ha creat un programa amb Scilab. En un primer moment només es volia estudiar si el resultat
de coeficient era positiu 0 negatiu per saber si I'equacid funcionaria en aquelles condicions. Pero ja que
s’havia creat el programa es va aprofitar per calcular la densitat i comparar la grafica amb el resultat

del flowsolverRHEA, per saber si aquest programa calculava correctament els parametres.

El programa utilitza un bucle “for” per calcular els parametres entre la temperatura inicial i final. Totes
les dades de les substancies ja estan introduides, només cal modificar el rang de temperatures i la
pressid. A I’Annex B es troben els programes per cada substancia. A continuacid, es mostra I'exemple

de I'oxigen:

function RepresentaBB()
Tc=
Pc=
omega=
Tini=
Tfi=
CalculBB(Tc,Pc,omega,Tini, Tfi,82, ,'r-")

endfunction

function CalculBB(Tc, Pc, omega, Tini, Tfi, P, nomRes, colGraf)

R:

p=P*

a= *RM2*¥Tcen2 /Pc

b= *R*Tc/Pc

kappa= + *omega- *omega”
pos=
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for T=Tini:1:Tfi,
alfa=(1+kappa*(1-(T/Tc)*0.5))"
al=b-R*T/p
a2= alfa*a/p-3*b"2-2*R*T*b/p
a3=b"3+R*T*b"2 /p-alfa*a*b/p

bl= (3*a2-a172)/
b2= (2*al’3-9*al*a2+27*a3)/

T_vec(pos)=T
BB_vec(pos)=b2"2/4+b1"3/
CC=nthroot((-b2/2+(BB_vec(pos))”"0.5),3)
DD=nthroot((-b2/2-(BB_vec(pos))"0.5),3)
C_vec(pos)=CC

D_vec(pos)=DD

’

vol_vec= (CC+DD-al/3)/
den_vec(pos)=1/vol_vec;
pos=pos+
end

//Per representar el valor del coeficient
scf(1)

plot(T_vec,BB_vec,colGraf)

xlabel( )

ylabel( )
xgrid(3)

matRes=[T_vec,BB_vec]
fprintfMat(nomRes+ ,matRes)

//Per representar el valor de volum especific
scf(2)

plot(T_vec,den_vec,colGraf)

xlabel( )

ylabel( )

xgrid(3)

matRes2=[T_vec,den_vec]|
fprintftMat(nomRes+ ,matRes2)

endfunction

A continuacio, es mostres les dos grafiques que s’obtenen del programa en aquest exemple en concret.
La segona grafica, que mostra la densitat, es pot comparar amb la del flowsolverRHEA per veure que

el resultat és el mateix. Aquesta grafica es pot consultar a ’Annex C.
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Coeficient ({m*3/kg-mol}*G)

Densitat (kg/m"3)

Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.
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Figura 5-10. Coeficient de I'oxigen a 82MPa en funcié de la temperatura. (Font: Josep

1400

100 120 140 160

180 200 220 240 260

Temperatura (K)

Gorres, Elaboracio propia)

BN

280 300

1300

1200

N

1100

1000

oo

200

0o

G00

100

Figura 5-11. Densitat de |'oxigen a 82 MPa en funcié de la temperatura. (Font: Josep
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5.5. Intervals de simulacio

El principal objectiu del projecte és realitzar les primeres simulacions amb el codi de simulacié
flowsolverRHEA per estudiar el seu funcionament i on comenga a fallar. S’han seleccionat 6 substancies

per estudiar-les a diferents pressions i temperatures.

Cada substancia s’ha simulat a 5 pressions diferents, i s’han tingut en compte dos criteris per

seleccionar les temperatures i pressions.

- La pressié: en un principi es va recomanar estudiar la pressio en funcié de la pressio critica de la
segient forma: 2:-Pc, 5:-Pc, 10-Pc, 50-Pc, 100-Pc. La majoria de substancies només s’ha pogut seguir
aquest criteri fins 10-Pc. perqué a pressions més elevades el coeficient ja era negatiu, i per tant,
I'equacié de Peng-Robinson ja no funciona. Per buscar quina és la pressi6 més elevada a la que
I'equacié de Peng-Robinson funciona, s’ha utilitzat el programa de Scilab. S’ha anat augmentant
gradualment la pressid fins trobar la pressié maxima en que funciona. Un cop trobada aquesta pressié
s’ha establert com la pressié més elevada a la que es simulai s’ha establert una altra pressié intermedia
entre 10-Pc i la pressid maxima. Les grafiques de cada substancia on es veu fins quina temperatura es

pot simular a una pressié determinada cada substancia es troben a |’Annex B.

- La temperatura: el rang de temperatura que se simula cada pressio és al voltant del que podem
considerar canvi de fase quan ens trobem per sobre del punt critic. Normalment s’estableix un interval
de 100K al voltant d’aquest canvi de fase. Tenint en compte que no superi la temperatura en que
funcionara I'equacié. Per establir aquest rang de temperatures s’ha consultat el NIST on es pot veure

el canvi de fase a la grafica.

A continuacid, es mostra una taula amb les pressions i rang de temperatures per a cada substancia.
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_ 3,3958 7,3773 5,0430 1,8170 1,2964 4,5992
_ 6,79 14,75 10,09 3,63 2,59 9,19

_ 100 - 200 250-350 100-200 600-700 20-100 150 - 250
_ 16,97 36,89 25,22 9,09 6,48 22,99
_ 100 - 200 250 -350 100-200 600 -700 20-100 150 - 250
_ 33,95 73,77 50,43 18,17 12,96 45,99
_ 100 - 200 250 -350 100-200 600 -700 20-100 150 - 250
_ 60 140 65 50 20 80

_ 100 - 200 250-350 100-200 600-700 20-90 150 - 250
_ 100 200 82 = 30 100

_ 100 - 130 260 - 340 100 - 200 = 25-60 150 - 250

Taula 5-1. Rangs de temperatures i pressions per cada substancia (Font: Josep Gorres,
Elaboracio Propia)

5.6. Comparacio Peng-Robinson amb Gas Ideal

El flowsolverRHEA pot seguir diferents models per realitzar els calculs. Aquest projecte es bassa en
estudiar el funcionament del flowsolverRHEA amb I'equacié de Peng-Robinson. L'equacié d'estat de

gas ideal funciona bé, pero a pressions més altes ja perd precisio.

Per tant, un bon estudi inicial és comparar els resultats de Peng-Robinson amb el gas ideal.
Per comparar-les s'ha utilitzat el flowsolverRHEA amb les dues equacions i s'han comparat els resultats.
Primer s'han simulat les substancies amb les mateixes condicions en els dos models. Un cop obtinguts
els resultats s'ha utilitzat el programa de postprocessat. Al programa de postprocessat inicial se li ha
afegit una tercera corba, que és la del gas ideal. D'aquesta forma es pot veure visualment els resultats

d'aquests dos models respecte al NIST.
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6. Funcionament

El flowsolverRHEA esta instal-lat en una computadora amb sistema operatiu Linux situada fisicament
al campus de la EEBE. Aquesta computadora s’ha utilitzat a distancia mitjancant dues aplicacions:
WinSCP i putty.

El WinSCP és un software per fer la transferéncia de fitxer entre el terminal i 'ordinador des d’on es

treballa. El putty és un software per utilitzar la computadora i executar el solver.
6.1. Configuracio fitxers

6.1.1. Configuration_file.yaml

En aquest fitxer es configura I'equacié d’estat que utilitza el solver, que pot ser “PENG ROBINSON” o
“IDEAL GAS”. S'indica el nom de la substancia per simular i la ruta d’accés a la llibreria de substancies.
La ruta d’accés a la llibreria dependra de com estiguin repartides les carpetes. En aquest cas particular,

el fitxer de substancies no esta a la mateixa carpeta que el flowsolverRHEA. El programa utilitza 3 cops

7

I'operacio “../”, aquesta operacio serveix per tirar endarrere a les carpetes. Un cop ha tirat endarrere
3 carpetes, ja indica el nom de la carpeta on es troba la llibreria de substancies i finalment el nom del

fitxer.

RHEA's CONFIGURATION FILE (YAML LANGUAGE)

e
#
# 1D high-pressure framework test (Nitrogen, 4MPa, 18@-200K):
# P. J. Linstrom and W. G. Mallard.

# Chemistry WebBook, NIST Standard Reference Database.

# http://webbook.nist.gov/chemistry/fluid/

$HHHEE FLUID & FLOW PROPERTIES #HHt
fluid flow properties:
# Thermodynamic models: IDEAL GAS (pr‘u\u.de R_specific, gamma), STIFFENED_GAS (provide R_specific, gamma, P_inf, e_ 8, c_v),
# PENG_ROBINSON (pr‘o olecular_weight, acentric_factor, critical temperature, critical pressure, critical molar volume, NASA 7-coefficient polynomial

thermodynamic_model: # Thermodynamic model

#R_specific: 296.80 # Specific gas constant [J/(kg-K)]

#gamma: 1.4 # Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
#P_inf: 8.9 # Pressure infinity (ligquid stiffness) [Pa]
#e_0: 8.8 # Internal energy zero point [J/kg]

#c_v: 0.9 # Specific isochoric heat capacity [J1/(kg-K)]
#molecular_weight: 0.8288134 # Molecular weight [kg/mol]

#acentric_factor: 0.8372 # Acentric factor [-]

#critical_temperature: 126,192 # Critical temperature [K]
#critical_pressure: 3395300.0 # Critical pressure [Pa]
#critical molar volume: ©.008089412 # Critical molar volume [m3/mol]

#NASA_coefficients: [2.95257637, ©.0013969004, -0.000000492631603, 0.000000000078001019, -08.000000B00000004607552, -923.948688, 5.87188762, 3.53180528, -0.800123660¢
# Transport coefficients models: CONSTANT (provide mu, kappa),
# HIGH_PRESSURE (provide molecular weight, critical temperature, critical molar wolume, acentric factor, dipole moment, association factor, MASA 7-coefficient polync

transport_coefficients_model: 'HIGH_PRESSURE® # Transport coefficients model
#mu: 8.0 # Dynamic viscosity [Pa-s]
#kappa: 0.8 # Thermal conductivity [W/(m-k)]
#dipole_moment: 8.8 # Dipole moment [D]
#association_factor: 9.9 # Association factor [-]

# Substances: NITROGEN
# Optional. Defjigsg gee to read from library file: R_specific, gamma, P_inf, e_@, c_v, molecular weight, acentric_factor, critical_temperature, critical pressur

substance_name:| 'NITROGE[" # Substance [-]

substances_library_tileZf ../../. ./sr‘c/subs‘tances_libr‘ar‘y_File.yaml'l # Substances library file [-]

Figura 6-1. Configuration_file.yaml (Font: Josep Gorres, Elaboracio propia)
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

6.1.2. MyRHEA.cpp

En aquest fitxer és on s’introdueixen les condicions inicials de la simulacid, en aquests estudis son la

pressid(Pa) i temperatura(K).

#include "myRHEA. hpp™

using namespace std;

F17177171] myRHEA CLASS f///71/11/

void myRHEA:

rsetInitialConditions() {

/// IMPORTANT: This method needs to be modified/overwritten according to the problem under consideration

/7 ALL
for(int

¥

(inner, hale, boundary): u, v, w, P and T

i = topo-»iter_common[_ALL_J[_INIX_]; i <= topo->iter_common[_ALL_][_ENDX_]1; i++) {
for(int j = topo-»iter_common[_ALL_J[_INIY ]; j <= topo->iter_common[_ALL_J[_ENDY_]1; j++) {
for(int k = topo-»iter_common[_ALL_][_INIZ_]; k <= topo->iter_common[_ALL_1[ ENDZ_]1; k++) {

u_field[I1D(i,5,k)] = @.8;
v_field[I1D(i,i,k)] = @.8;
w field[T10(i,i,k)] = ©.0;
[
[

P_field[I1D(i,],k)] = 6.796;
T field[I1D(i,q,k)] = 100.0%mesh->x[i] + 100.8;

/// Update halo values

u_field.
v_field.
w_field.
P_field.
T_field.

¥

void myRHEA:

update();
update();
update();
update();
update();

icalculateSourceTerms() {

/// IMPORTANT: This method needs to be modified/overwritten according to the problem under consideration

Figura 6-2. MyRHEA.cpp (Font Josep Gorres, Elaboracié propia)

En aquest exemple l'interval de temperatures és de 100K a 200K, pero si es vol fer un interval de 250K

a 350K s’ha d’expressar de la segiient forma: 100.0*mesh->x[i] + 250.0

6.1.3. post_process_plot_script.py

En aquest fitxer només s’ha de canviar el nom del document csv en la linea Open NIST file, pel nom

corresponent a la simulacié. En alguns casos s’hauria de modificar els limits dels eixos verticals per

ajustar millor les grafiques.

ot

"nist_nitrogen 33.95MPa_8-1806K.csv’

, delimiter=",

, unpack = "True" )

Figura 6-3. Post_process_plot_script.py (Font Josep Gorres, Elaboracié propia)
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6.2. Execucio fitxers

El procediment consisteix en accedir a la carpeta mitjangant la comanda “cd”, utilitzar la comanda

u

“make clean” i “ make” per actualitzar els fitxers. A continuacié executar el fitxer “execute.sh”

mitjangant la comanda “./” i un cop realitzada la simulacié executar el “post_process_plot_script.py”.

Un cop realitzat aquest procés, a la carpeta on es troben els fitxers estaran les grafiques i el document
amb els resultats “1d_high_pressure_framework_0.h5”. A continuacié es mostra una captura de la

finestra del putty.

Figura 6-4. Execucio fitxers (Font Josep Gorres, Elaboracié propia)
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7. Resultats

7.1. Nitrogen

7.1.1. 6,79 MPa
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Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature

Viscosity vs Temperature
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7.1.3. 33,95 MPa

Density vs Temperature
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Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature
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7.1.5. 100 MPa
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Viscosity vs Temperature
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7.2. Taules resultats

Llegenda:

_ Bona aproximacid. La corba del flowsolverRHEA coincideix totalment amb la del NIST

0 majoritariament.

La corba del flowsolverRHEA coincideix en algun punt amb la del NIST o segueix la

mateixa tendencia, pero amb un desfasament no molt significatiu.

_ La corba del flowsolverRHEA no coincideix en cap punt amb la del NIST i esta molt
desfasada de la corba del NIST.

Substancia: Nitrogen

Densitat Energia Interna | Velocitat de so | Conductivitat Termica | Viscositat

16,97 Mpa

Taula 7-1. Resultats Nitrogen (Font: Josep Gorres, Elaboracié propia)

Substancia: Dioxid de Carboni

Densitat Energia Interna | Velocitat de so | Conductivitat Térmica | Viscositat

Taula 7-2. Resultats Dioxid de Carboni (Font: Josep Gorres, Elaboracioé propia)

Substancia: Dodeca

Densitat Energia Interna | Velocitat de so | Conductivitat Termica | Viscositat

9,09 Mpa

Taula 7-3. Resultats Dodeca (Font: Josep Gorres, Elaboracié propia)

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
BARCELONATECH
Escola d’Enginyeria de Barcelona Est

43




Memoria

Substancia: Hidrogen
Densitat Energia Interna | Velocitat deso | Conductivitat Térmica | Viscositat

12,96 Mpa

Taula 7-4. Resultats Hidrogen (Font: Josep Gorres, Elaboracié propia)

Substancia: Oxigen
Energia Interna | Velocitat de so

Viscositat

Conductivitat Termica

Densitat

50,43 Mpa
65 Mpa
82 Mpa

Taula 7-5. Resultats Oxigen (Font: Josep Gorres, Elaboracié propia)

Substancia: Meta
Densitat Energia Interna | Velocitat de so | Conductivitat Térmica | Viscositat

Taula 7-6. Resultats Meta (Font: Josep Gorres, Elaboracié propia)
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Analisi de impacte ambiental del projecte

Aguest projecte ha sigut purament un projecte de simulacio i analisi numeric. Un programa de
simulacié computacional pot ajudar a prescindir de maquetes i de fabricar productes que desenvolupin

bé la seva funcid.

El fet de formar part del desenvolupament d'un programa de simulacié computacional pot beneficiar
en estalvis energetics. Un nou programa de simulacié computacional més eficient pot influir a reduir
els temps de computacid i els seus consums energétics. Per una altra part, pot ajudar a estudiar millor

els processos d'algunes maquines i reduir els seus consums energetics.

A pesar de les avantatges, |'Unic impacte ambiental negatiu que se li pot considerar a aquest projecte,

és el consum energetic dels ordinadors al llarg del projecte.
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Analisi economic del projecte

La valoracié economica esta desglossada en hores i medis utilitzats per la realitzacié del projecte.

PRESSUPOST

Descripcié Ud Preu unitari| Total (€)
COST ENGINYERIA

Borrador i anteprojecte 40 20,00 800,00
Recerca d'informacio 50 20,00 1000,00
Calculs 100 20,00 2000,00
Representacions grafiques 250 20,00 5000,00
Redacci6 de la memoria 100 20,00 2000,00

MEDIS DEDICATS AL PROJECTE

Microsoft Office 1 50,00 50,00
Portatil Asus (4 mesos) 1 80 80,00
BASE IMPOSABLE 10.930,00

IVA 2.295,30

TOTAL IMPORT 13.225,30
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Conclusions

Durant el transcurs del present projecte s’ha validat el flowsolverRHEA, un model computacional capag
de realitzar simulacions de fluids en condicions supercritiques utilitzant I'equacié d’estat de Peng-
Robinson. Per validar-lo, s’"ha comparat amb les dades experimentals del NIST i 'equacio d’estat de gas

ideal.

Un cop s’han obtingut els primers resultats, s’ha pogut comprovar que 'equacié d’estat de Peng-
Robinson té limitacions. Per tal d’obtenir resultats fiables, s’ha estudiat en quins rangs de pressio i
temperatura I'equacié d’estat de Peng-Robinson funciona correctament. Després de veure els seus
limits s’ha seguit realitzant simulacions ja en el rang que funciona I'equacié d’estat de Peng-Robinson.
Tot i les seves limitacions, el flowsolverRHEA pot arribar a realitzar calculs fins a pressions elevades. En
alguns casos com el del Nitrogen, Dioxid de Carbonii Dodeca de I'ordre de gairebé 30 vegades la pressid
critica de cada gas. El cas de I'oxigen només s’ha estudiat fins a 16 vegades la pressio critica perque al

NIST no hi havia dades per pressions més elevades.

A '’Annex B, es troben les grafiques que s’obtenen del programa amb el Scilab. Aquestes grafiques
mostren fins quina temperatura funciona I'equacié d’estat de Peng-Robinson a una determinada
pressio. A mesura que augmenta la pressio, va disminuint la temperatura a la qual funciona I'equacio

d’estat de Peng-Robinson.

A 'Annex C, es poden veure les grafiques de totes les simulacions que s’han realitzat. Per cada
substancia es pot veure que a pressions no molt elevades, la corba del flowsoverRHEA segueix a la
perfeccio la corba del NIST. A mesura que es va augmentant la pressio, la corba del flowsolverRHEA es
va distanciant de la del NIST, pero tenint la mateixa forma. S’ha de tenir en compte que les dades del
NSIT tenen certa incertesa. No tenir la mateixa corba que el NIST, no significa que no sigui un bon
resultat. Si es fa la comparaciod del flowsolverRHEA, que incorpora I'equacio d’estat de Peng-Robinson,
amb el model de gas ideal, s’observa que en aquestes simulacions el model de gas ideal no funciona.
Les corbes resultat del model de gas ideal tenen valors desorbitats en alguns casos i la corba no
s’assembla a la del NIST. Per tant, si es fa la comparacié del flowsoverRHEA amb el model de gas ideal,
el flowsolverRHEA obté un resultat molt més aproximat. Pot ser aquest resultat no sera el real, pero ja

és fiable.

Com es pot comprovar, s’han realitzat tots els objectius que s’havien proposat a I'inici del projecte.
S’ha analitzat les equacions que incorpora i s’han realitzat el maxim de simulacions possibles amb el
maxim de substancies per validar-lo. Un altre objectiu que no esta descrit, és executar un projecte que
serveixi per fer servir el flowsolverRHEA des de zero. Es a dir, que una persona que no I'ha utilitat mai,

seguint el projecte pugui arribar a saber fer-lo servir i entendre I'equacié de Peng-Robinson
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Annex A: Documents

Al. Llibreria de substancies

# LIBRARY OF SUBSTANCES FILE (YAML LANGUAGE)

#P. J. Linstrom and W. G. Mallard.
# Chemistry WebBook, NIST Standard Reference Database.

# http://webbook.nist.gov/chemistry/fluid/

# A. Burcat and B. Ruscic
# Third Millennium Ideal Gas and Condensed Phase Thermochemical Database
# for Combustion with Updates from Active Thermochemical Tables.

# ANL-05/20, TAE 960
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H#i#H### NITROGEN Hit###
NITROGEN:
R_specific: 296.80 # Specific gas constant [J/(kg-K)]
gamma: 1.4 # Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
P_inf: 0.0 # Pressure infinity (liquid stiffness) [Pa]
e 0:0.0 # Internal energy zero point [J/kg]
c v:0.0 # Specific isochoric heat capacity [J/(kg-K)]
molecular_weight: 0.0280134 # Molecular weight [kg/mol]
acentric_factor: 0.0372 # Acentric factor [-]
critical_temperature: 126.192 # Critical temperature [K]
critical_pressure: 3395800.0 # Critical pressure [Pa]
critical_molar_volume: 0.000089412 # Critical molar volume
[m3/mol]

NASA_coefficients: [ 2.952576370000000000000,

0.001396900400000000000,

-0.000000492631603000000,

0.000000000078601019000,

-0.000000000000004607552,

-923.9486880000000000000,

5.871887620000000000000,

3.531005280000000000000,

-0.000123660980000000000,

-0.000000502999433000000,
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0.000000002435306120000,

-0.000000000001408812400,

-1046.976280000000000000,

2.967470380000000000000,

0.000000000000000000000] # NASA 7-coefficient polynomial (15 values)
dipole_moment: 0.0 # Dipole moment [D]
association_factor: 0.0 # Association factor [-]

HiH## OXYGEN #i###
OXYGEN:
R_specific: 259.82 # Specific gas constant [J/(kg-K)]
gamma: 1.4 # Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
P_inf:0.0 # Pressure infinity (liquid stiffness) [Pa]
e 0:0.0 # Internal energy zero point [J/kg]
c v:0.0 # Specific isochoric heat capacity [J/(kg-K)]
molecular_weight: 0.031999 # Molecular weight [kg/mol]
acentric_factor: 0.0222 # Acentric factor [-]
critical_temperature: 154.58 # Critical temperature [K]
critical_pressure: 5043000.0 # Critical pressure [Pa]
critical_molar_volume: 0.000073375 # Critical molar volume
[m3/mol]

NASA_coefficients: [ 3.66096083000000000000000,
0.00065636552300000000000,

-0.00000014114948500000000,
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0.00000000002057976580000,

-0.00000000000000129913248,

-1215.97725000000000000000,

3.41536184000000000000000,

3.78245636000000000000000,

-0.00299673415000000000000,

0.00000984730200000000000,

-0.00000000968129508000000,

0.00000000000324372836000,

-1063.94356000000000000000,

3.65767573000000000000000,

0.00000000000000000000000]

dipole_moment: 0.0

association_factor: 0.0

##### CARBON DIOXIDE #####

CARBON_DIOXIDE:

R_specific: 188.91

gamma: 1.29

P_inf: 0.0

e 0:0.0

c v:0.0

molecular_weight: 0.0440098

52

# NASA 7-coefficient polynomial (15 values)
# Dipole moment [D]

# Association factor [-]

# Specific gas constant [J/(kg-K)]

# Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
# Pressure infinity (liquid stiffness) [Pa]
# Internal energy zero point [J/kg]
# Specific isochoric heat capacity [J/(kg-K)]

# Molecular weight [kg/mol]
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acentric_factor: 0.2239 # Acentric factor [-]

critical_temperature: 304.128 # Critical temperature [K]

critical_pressure: 7377300.0 # Critical pressure [Pa]

critical_molar_volume: 0.000094118 # Critical molar volume
[m3/mol]

NASA_coefficients: [ 4.6365111000000000000000,

0.0027414569000000000000,

-0.0000009958975900000000,

0.0000000001603866600000,

-0.0000000000000091619857,

-49024.904000000000000000,

-1.9348955000000000000000,

2.3568130000000000000000,

0.0089841299000000000000,

-0.0000071220632000000000,

0.0000000024573008000000,

-0.0000000000001428854800,

-48371.971000000000000000,

9.9009035000000000000000,

-47328.105000000000000000] # NASA 7-coefficient polynomial (15 values)
dipole_moment: 0.0 # Dipole moment [D]
association_factor: 0.0 # Association factor [-]
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H#iH### HYDROGEN #Hit#i#H
HYDROGEN:
R_specific: 4124.25 # Specific gas constant [J/(kg-K)]
gamma: 1.40 # Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
P_inf: 0.0 # Pressure infinity (liquid stiffness) [Pa]
e 0:0.0 # Internal energy zero point [J/kg]
c v:0.0 # Specific isochoric heat capacity [J/(kg-K)]
molecular_weight: 0.0020159 # Molecular weight [kg/mol]
acentric_factor: -0.219 # Acentric factor [-]
critical_temperature: 33.145 # Critical temperature [K]
critical_pressure: 1296400.0 # Critical pressure [Pa]
critical_molar_volume: 0.000064481 # Critical molar volume
[m3/mol]

NASA_coefficients: [ 2.93283050000000000000000,

0.00082659802000000000000,

-0.00000014640057000000000,

0.00000000001540985100000,

-0.00000000000000068879615,

-813.055820000000000000000,

-1.02431640000000000000000,

2.34430290000000000000000,

0.00798042480000000000000,

-0.00001947791700000000000,
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0.00000002015696700000000,
-0.00000000000737602890000,
-917.924130000000000000000,
0.68300218000000000000000,
0.00000000000000000000000]

dipole_moment: 0.0

association_factor: 0.0
Hi### METHANE_RRHO #i#H##
METHANE_RRHO:

R_specific: 518.24

gamma: 1.30

P_inf: 0.0

e 0:0.0

c v:0.0

molecular_weight: 0.016043

acentric_factor: 0.01142

critical_temperature: 190.564

critical_pressure: 4599200.0

critical_molar_volume: 0.000098628
[m3/mol]

NASA_coefficients: [ 1.9117860000000000000000,

0.0096026796000000000000,

-0.0000033838784100000000,
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# NASA 7-coefficient polynomial (15 values)
# Dipole moment [D]

# Association factor [-]

# Specific gas constant [J/(kg-K)]
# Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
# Pressure infinity (liquid stiffness) [Pa]
# Internal energy zero point [J/kg]
# Specific isochoric heat capacity [J/(kg-K)]
# Molecular weight [kg/mol]
# Acentric factor [-]
# Critical temperature [K]
# Critical pressure [Pa]

# Critical molar volume
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0.0000000005387972400000,

-0.0000000000000319306807,

-10099.213600000000000000,

8.4824186100000000000000,

5.1482573200000000000000,

-0.0137002410000000000000,

0.0000493749414000000000,

-0.0000000491952339000000,

0.0000000000170097299000,

-10245.322200000000000000,

-4.6332272600000000000000,

-8972.2665600000000000000]

dipole_moment: 0.0

association_factor: 0.0

#i### DODECANE #H###

DODECANE:

R_specific: 47.75

gamma: 1.03

P_inf: 0.0

e 0:0.0

c v:0.0

molecular_weight: 0.170338
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# NASA 7-coefficient polynomial (15 values)
# Dipole moment [D]

# Association factor [-]

# Specific gas constant [J/(kg-K)]

# Heat capacity ratio (ideal-gas) [-]
# Pressure infinity (liquid stiffness) [Pa]
# Internal energy zero point [J/kg]
# Specific isochoric heat capacity [J/(kg-K)]

# Molecular weight [kg/mol]
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acentric_factor: 0.574 # Acentric factor [-]

critical_temperature: 658.1 # Critical temperature [K]

critical_pressure: 1817000.0 # Critical pressure [Pa]

critical_molar_volume: 0.000750389 # Critical molar volume
[m3/mol]

NASA_coefficients: [ 37.01879250000000000000,

0.055472148800000000000,

-0.000019207954800000000,

0.000000003081755740000,

-0.000000000000184800617,

-52698.44580000000000000,

-161.4535010000000000000,

21.32644800000000000000,

-0.038639400200000000000,

0.000399476113000000000,

-0.000000506681097000000,

0.000000000200697878000,

-42247.50530000000000000,

-48.58483000000000000000,

-34983.62260000000000000] # NASA 7-coefficient polynomial (15 values)
dipole_moment: 0.0 # Dipole moment [D]
association_factor: 0.0 # Association factor [-]
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A2. Substances_selection

if( substance_name == "NITROGEN" ) {
substance = substances_library["NITROGEN"];
}else if ( substance_name == "OXYGEN" ) {
substance = substances_library["OXYGEN"];
}else if ( substance_name == "HYDROGEN" ) {
substance = substances_library["HYDROGEN"];
} else if ( substance_name == "CARBON_DIOXIDE" ) {
substance = substances_library["CARBON_DIOXIDE"];
}else if ( substance_name == "METHANE_RRHO" ) {
substance = substances_library["METHANE_RRHO"];
}else if ( substance_name == "DODECANE" ) {
substance = substances_library["DODECANE"];
lelse {
cout << "Substance not available!" << end|;

MPI_Abort( MPI_COMM_WORLD, 1);
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A3. Postprocessat original

#!/usr/bin/python3

import sys

import os

import numpy as np

import h5py

import matplotlib. as plt

from matplotlib. import Bbox
from matplotlib import rc,rcParams
from scipy. import fsolve

plt.rc( , usetex = True )

rc( , family= )

plt.rc( , Size

plt. [ | = [ r'\usepackage{amsmath}', r'\usepackage{amssymb}', r'\usepackage{color}'

]

### Open data file
data_file = h5py.File( )
#list( data_file. 0)

x_data =data file['x'|[0,0,:]; x_data =np. ( x_data. 0)
y_data =data_ file['y'|[0,0,:]; y_data =np. (y_data. 0)
z_data =data_file['z'][0,0,:]; z_data =np. (z_data. 0)
rho_data = data_file| 1[0,0,:]; rho_data =np. (rho_data. 0)
u_data =data_file['u'][0,0,:]; u_data =np. (u_data. 0)
v_data =data_file['v'][0,0,]]; v_data =np. (v_data. 0)
w_data =data_file['w'][0,0,]; w_data =np. (w_data. 0)
E_data =data_file['E'][0,0,:]; E_data =np. ( E_data. 0)
P_data =data_file['P'][0,0,:]; P_data =np. ( P_data. 0)
T_data =data_file['T"][0,0,;]; T_data =np. ( T_data. 0)
sos_data = data_file[ 1[0,0,:]; sos_data =np. ( sos_data. 0)
mu_data = data_file| 1[0,0,:]; mu_data =np. ( mu_data. 0)
kappa_data = data_file[ 110,0,:]; kappa_data = np. ( kappa_data. 0)
ke_data = 0.5*( u_data*u_data + v_data*v_data + w_data*w_data )

e_data =E_data-ke_data

### Open NIST file

T_nist, P_nist, rho_nist, V_nist, e_nist, h_nist, s_nist, cv_nist, cp_nist, sos_nist, JT_nist, mu_nist, kappa_nist =
np. ( , delimiter=',", unpack

### Plot density vs. temperature

# Clear plot

plt.cii()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, rho_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, rho_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = , direction = )
pltxlim('100,200)

plt. (np. (100,210,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

pltylim( 150,800 )

plt. (np. (50,810,150))

#plt. ( )

plt. (r'$\rho \thinspace \textrm{[kg/m}"\textrm{3}\textrm{]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )
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plt. (axis = ,pad = )
plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot internal energy vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, e_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt.plot( T_data, e_data/ +( - ), linestyle = '--, color , label = r'$\textrm{RHEA}
# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
pltxlim(100,200)

pltcticls( np. (100,210,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

pltylim(-100,150)

plt' ( np. ( - ’ ’ ) )

#plt. ( )

plt. (r'$e \thinspace \textrm{[k]/kg]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot speed of sound

# Clear plot

plt.clf()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, sos_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, sos_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt.xlim(100,200)

plt. (np. (100,210,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

pltylim(100,700)

plt. (np. (100,710,100))

#plt. ( )

plt. (r'$c \thinspace \textrm{[m/s]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot viscosity vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, mu_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = ,label = r'$\ textrm{NIST}
plt. ( T_data, mu_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (axis ="y, style = , scilimits=(0,0))

pltxlim(100,200)
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plt. (np. (100,210,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. (0.0, )

plt. (np. (0.0, ) ))

#plt. ('log")

plt. (r'$\mu \thinspace \textrm{[Pa}\cdot\textrm{s]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )
plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot thermal conductivity vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, kappa_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt.plot( T_data, kappa_data, linestyle = --', color ,label = r'S\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (axis ="y', style = , scilimits=(0,0))

pltxlim(100,200)

plt. (np. (100,210,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

pltylim( 0.0, )

plt. (np. (0.0,0.16, ))

#plt. ( )

plt. (r'$\kappa \thinspace \textrm{[W/(m}\cdot\textrm{K)[}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad = )

plt. ( , format , bbox_inches = )
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A4. Postprocessat NIST, RHEA

#!/usr/bin/python3

import sys

import os

import numpy as np

import h5py

import matplotlib. as plt

from matplotlib. import Bbox
from matplotlib import rc,rcParams

from scipy. import fsolve
plt.rc( , usetex = True )

rc( , family= )

plt.rc( , size

plt. [

]

### Open data file

data_file = h5py.File( ,'T")

#list( data_file. 0)

x_data =data_file['x'][0,0,:]; x_.data =np. ( x_data.
y_data =data_file['y'][0,0,:]; y_data =np. (y_data.
z_data =data_file['z'][0,0,]]; z_data =np. (z_data.
rho_data = data_file| 1[0,0,:]; rho_data =np. ( rho_data.
u_data =data_file['u'][0,0,:]; u_data =np. (u_data.
v_data =data_file['v'][0,0,:]; v_data =np. (v_data.
w_data =data_file['w'][0,0,]]; w_data =np. ( w_data.
E_data =data_file['E'][0,0,;]; E_data =np. ( E_data.
P_data =data_file['P'][0,0,:]; P_data =np. ( P_data.
T_data =data_file['T'][0,0,:]; T_data =np. ( T_data.
sos_data = data_file| 1[0,0,:]; sos_data =np. ( sos_data.
mu_data = data_file[ 1[0,0,:]; mu_data =np. ( mu_data
kappa_data = data_file[ 1[0,0,:]; kappa_data = np.

ke_data = 0.5%(u_data*u_data + v_data*v_data + w_data*w_data )
e_data =E_data-ke_data

### Open NIST file

0)
0)
0)

0)

0)

0)
0)
0)
0)
0)

0)
( kappa_data.

0)

0)

| = [ r'\usepackage{amsmath}', r'\usepackage{amssymb}', r'\usepackage{color}'

T_nist, P_nist, rho_nist, V_nist, e_nist, h_nist, s_nist, cv_nist, cp_nist, sos_nist, JT_nist, mu_nist, kappa_nist =

np. ( , delimiter=',", unpack
tmin = round(T_data[0],0) # Temperature (K]
tmax = T_data[-1] # Temperature (K]
posN1 =
while T_nist[posN1] <t min

posN1 +=

print(posN1)

posN2 =

while T_nist[posN2] < t_max
posN2 +=

print(posN2)

posD1 =

while T_data[posD1] < t_min
posD1 +=

print(posD1)

62

O

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA
BARCELONATECH

Escola d’Enginyeria de Barcelona Est



Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

posD2 =
while T_data[posD2] < t_max
posD2 +=

print(posD2)

x= (rho_data[posD1], rho_data[posD2], rho_nist[posN1], rho_nist[posN2])
rho_min= round(min(x)-0.1*abs(max(rho_data)-min(rho_data)), 0)
rho_max= round(max(x)+0.1*abs(max(rho_data)-min(rho_data)), 0)
sos_min= round(min(sos_data)-0.1*(max(sos_data)-min(sos_data)), 0)
sos_max= round(max(sos_data)+0.1*(max(sos_data)-min(sos_data)), 0)
y= (mu_data[posD1], mu_data[posD2], mu_nist[posN1], mu_nist[posN2])
mu_min= round(min(y)-0.1*(max(mu_data)-min(mu_data)), 5)
mu_max= round(max(y)+0.1*(max(mu_data)-min(mu_data)), 5)

z= (kappa_data[posD1], kappa_data[posD2], kappa_nist[posN1], kappa_nist[posN2])
kappa_min= round(min(z)-0.1*(min(z)), 2)

kappa_max= round(max(z)+0.1*(max(kappa_data)-min(kappa_data)), 2)
print(z)

print(kappa_min)

print(kappa_max)

### Plot density vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, rho_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, rho_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = ,left = , direction =
plt. ( t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, t max + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( rho_min, rho_max )

plt. (np. ( rho_min, rho_max + 50, ))

#plt. ( )

plt. (r'$\rho \thinspace \textrm{[kg/m}"\textrm{3}\textrm{]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot internal energy vs. temperature
posN =
while T_nist[posN] < t_min
posN +=
print(posN)
posD =
while T_data[posD] < t_min
posD+=
print(posD)

offsetE=e_nist[posN]|-e_data[posD]/ ;
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E_min= round(E_data[0]/ +offsetE-abs(0.1*(abs(E_data[-1]/ )-abs(E_data[0]/ 1)), 0)
E_max= round(E_data[-1]/ +offsetE+abs(0.1*(abs(E_data[-1]/ )-abs(E_data[0]/ 1)), 0)

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, e_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, e_data/ + offsetE, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}
# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, tmax + 10, 25))

#pltxscale( 'log')

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( E_min, E_max )

plt. (np. (E_min, E_max+ 10, 20))

#plt. ( )

plt. (r'$e \thinspace \textrm{[k]/kg]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot speed of sound

# Clear plot

plt.clf()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, sos_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, sos_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, t max + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( sos_min, sos_max )

plt. (np. (sos_min, sos_max + 10,50 ))

#plt. ( )

plt. (r'$c \thinspace \textrm{[m/s]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot viscosity vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, mu_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = ,label = r'$\ textrm{NIST}
plt. ( T_data, mu_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (axis ="y', style = , scilimits=(0,0))
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plt. ( t_min, t_max )

plt. ( np. (t_min, t max + 10, 25))

#plt. (log")

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( mu_min, mu_max )

plt. (np. ( mu_min, mu_max + , ))

#plt. ( )

plt. (r'$\mu \thinspace \textrm{[Pa}\cdot\textrm{s]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc=

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )
plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot thermal conductivity vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, kappa_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt.plot( T_data, kappa_data, linestyle = --', color ,label = r'S\textrm{RHEA}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction =
plt. (axis ="y', style = , scilimits=(0,0))

plt. ( t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, tmax + 10, 25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( kappa_min, kappa_max )

plt. (np. ( kappa_min, kappa_max + , ))

#pltyscale('log')

plt. (r'$\kappa \thinspace \textrm{|W/(m}\cdot\textrm{K)|}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc=

plt. (axis = ,pad = )

plt. ( , format , bbox_inches =

plt. ( , format , bbox_inches =
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A5. Postprocessat NIST, RHEA i IDEAL GAS

#!/usr/bin/python3

import sys

import os

import numpy as np

import h5py

import matplotlib. as plt

from matplotlib. import Bbox

from matplotlib import rc,rcParams

from scipy. import fsolve

plt.rc( , usetex = True )

rc( , family= )

plt.rc( , Size

plt. [ | = [ r'\usepackage{amsmath}', r'\usepackage{amssymb}', r'\usepackage{color}'
]

### Open data file

data_file = h5py.File( ,'T")

#list( data_file. 0)

x_data =data_file['x'][0,0,:]; x_.data =np. ( x_data. 0)
y_data =data_file['y'][0,0,:]; y_data =np. (y_data. 0)
z_data =data_file['z'][0,0,]]; z_data =np. (z_data. 0)
rho_data = data_file| 1[0,0,:]; rho_data =np. (rho_data. 0)
u_data =data_file['u'][0,0,:]; u_data =np. (u_data. 0)
v_data =data_file['v'][0,0,:]; v_data =np. (v_data. 0)
w_data =data_file['w'][0,0,]]; w_data =np. (w_data. 0)
E_data =data_file['E'][0,0,]]; E_data =np. ( E_data. 0)
P_data =data_file['P'][0,0,:]; P_data =np. ( P_data. 0)
T_data =data_file['T'][0,0,:]; T_data =np. ( T_data. 0)
sos_data = data_file[ 1[0,0,:]; sos_data =np. ( sos_data. 0)
mu_data = data_file[ 1[0,0,:]; mu_data =np. ( mu_data. 0)
kappa_data = data_file[ 1[0,0,:]; kappa_data = np. ( kappa_data. 0)
ke_data = 0.5%(u_data*u_data + v_data*v_data + w_data*w_data )

e_data =E_data-ke_data

### Open data file
data_file = h5py.File( ")
#list( data_file. 0)

x_dataig = data_file['x'][0,0,:]; x_dataig =np. ( x_dataig. 0)
y_dataig =data_file['y'][0,0,:]; y_dataig =np. (y_dataig. 0)
z_dataig =data_file['z'][0,0,:]; z_dataig =np. (z_dataig . 0)
rho_dataig = data_file| 1[0,0,:]; rho_dataig =np. (rho_dataig. 0)
u_dataig = data_file['u'][0,0,]]; u_dataig =np. ( u_dataig. 0)
v_dataig =data_file['v'][0,0,:]; v_dataig =np. ( v_dataig. 0)
w_dataig = data_file['w'][0,0,]]; w_dataig =np. ( w_dataig. 0)
E_dataig =data_file['E"][0,0,:]; E_dataig =np. ( E_dataig. 0)
P_dataig =data_file['P'][0,0,:]; P_dataig =np. ( P_dataig. 0)
T_dataig =data_file["T'][0,0,:]; T_dataig =np. ( T_dataig. 0)
sos_dataig = data_file[ 1[0,0,:]; sos_dataig =np. ( sos_dataig. 0)
mu_dataig = data_file| 1[0,0,:]; mu_dataig =np. ( mu_dataig. 0)
kappa_dataig = data_file[ 1[0,0,:]; kappa_dataig = np. ( kappa_dataig. 0)
ke_dataig = 0.5*( u_dataig*u_dataig + v_dataig*v_dataig + w_dataig*w_dataig )

e_dataig = E_dataig - ke_dataig
### Open NIST file
T_nist, P_nist, rho_nist, V_nist, e_nist, h_nist, s_nist, cv_nist, cp_nist, sos_nist, JT_nist, mu_nist, kappa_nist =

np. ( , delimiter=",", unpack

tmin = round(T_data[0],0) # Temperature [K]
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tmax = T_data[-1] # Temperature [K]
posN1 =
while T_nist[posN1] <t min

posN1 +=

print(posN1)

posN2 =
while T_nist[posN2] < t_max
posN2 +=

print(posN2)

posD1 =
while T_data[posD1] < t_min
posD1 +=

print(posD1)

posD2 =
while T_data[posD2] < t_max
posD2 +=

print(posD2)

x1= (rho_data[posD1], rho_data[posD2],rho_dataig[posD1], rho_dataig[posD2], rho_nist[posN1],
rho_nist[posN2])

rho_min=round(min(x1)-0.1*abs(max(rho_data)-min(rho_data)), 0)

rho_max= round(max(x1)+0.1*abs(max(rho_data)-min(rho_data)), 0)

x2= (sos_data[posD1], sos_data[posD2],sos_dataig[posD1], sos_dataig[posD2], sos_nist[posN1], sos_nist[posN2])
sos_min=round(min(x2)-0.1*(max(sos_data)-min(sos_data)), 0)

sos_max= round(max(x2)+0.4*(max(sos_data)-min(sos_data)), 0)

x3= (mu_data[posD1], mu_data[posD2],mu_dataig[posD1], mu_dataig[posD2], mu_nist[posN1], mu_nist[posN2])
mu_min= round(min(x3)-0.1*(max(mu_data)-min(mu_data)), 5)

mu_max= round(max(x3)+0.1*(max(mu_data)-min(mu_data)), 5)

x4= (kappa_data[posD1], kappa_data[posD2]| kappa_dataig[posD1], kappa_dataig[posD2], kappa_nist[posN1],
kappa_nist[posN2])

kappa_min= round(min(x4)-0.1*(max(kappa_data)-min(kappa_data)), 2)

kappa_max= round(max(x4)+0.1*(max(kappa_data)-min(kappa_data)), 2)

### Plot density vs. temperature

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, rho_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, rho_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

plt.plot( T_dataig, rho_dataig, linestyle = "', color , label = r'S\textrm{IDEAL GAS}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = , direction = )
plt. (t_min, t_ max)

plt. (np. ( t_min, t max +10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( rho_min, rho_max )

plt. (np. (rho_min, rho_max + 50, ))

#plt. ( )

plt. (r'$\rho \thinspace \textrm{[kg/m}"\textrm{3}\textrm{]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad = )
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plt. ( , format , bbox_inches = )
plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot internal energy vs. temperature
offsetE=e_nist[posN1]-e_data[posD1]/ ;

E_min= round(E_data[0]/ +offsetE-abs(0.1*(abs(E_data[-1]/ )-abs(E_data[0]/ 1)), 0)
E_max= round(E_data[-1]/ +offsetE+abs(0.1*(abs(E_data[-1]/ )-abs(E_data[0]/ 1), 0)

# Clear plot

plt.cli()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, e_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, e_data/ + offsetE, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}
plt. ( T_dataig, e_dataig/ , linestyle = "', color , label = r'$\textrm{IDEAL GAS}
# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. ( t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, tmax + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. (E_min, E_max )

plt. (np. (E_min, E_max + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$e \thinspace \textrm{[k]/kg]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot speed of sound

# Clear plot

plt.clf()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, sos_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, sos_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

plt. ( T_dataig, sos_dataig, linestyle = "', color ,label = r'$\textrm{IDEAL GAS}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. ( t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, tmax + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( sos_min, sos_max )

plt. (np. ( sos_min , sos_max + 10, ))

#plt. ( )

plt. (r'$c \thinspace \textrm{[m/s]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot viscosity vs. temperature

# Clear plot
plt.clf()
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# Read & Plot data

plt. ( T_nist, mu_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt. ( T_data, mu_data, linestyle = '--', color , label = r'$\textrm{RHEA}

plt.plot( T_dataig, mu_dataig, linestyle = "', color , label = r'$\textrm{IDEAL GAS}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (axis ="y, style = , scilimits=(0,0))

plt. (t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, t max + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( mu_min, mu_max )

plt. (np. ( mu_min, mu_max + , ))

#plt. ( )

plt. (r'$\mu \thinspace \textrm{[Pa}\cdot\textrm{s]}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad=7.5)

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

### Plot thermal conductivity vs. temperature

# Clear plot

plt.cii()

# Read & Plot data

plt. ( T_nist, kappa_nist, s = 25, facecolors = , edgecolors = , label = r'$\textrm{NIST}
plt.plot( T_data, kappa_data, linestyle = '--', color ,label = r'S\textrm{RHEA}

plt.plot( T_dataig, kappa_dataig, linestyle = "', color ,label = r'$\textrm{IDEAL GAS}

# Configure plot

plt. (axis = , top = True, bottom = True, right = , left = True, direction = )
plt. (axis ="y, style = , scilimits=(0,0))

plt. ( t_min, t_max )

plt. (np. (t_min, t max + 10,25))

#plt. ( )

plt. (r'$T \thinspace \textrm{[K]}

plt. ( kappa_min, kappa_max )

plt. (np. ( kappa_min, kappa_max + ,05))

#plt. ( )

plt. (r'$\kappa \thinspace \textrm{|W/(m}\cdot\textrm{K)|}

legend , fancybox = False, frameon = False, loc= )

plt. (axis = ,pad = )

plt. ( , format , bbox_inches = )

plt. ( , format , bbox_inches = )
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A6. Programa Scilab

function RepresentaBB()

Tc=154.58
Pc=5043000
omega=0.0222
Tini=100
Tfi=250

CalculBB(Tc,Pc,omega,Tini, Tfi,82,"Res1.txt","r-")
endfunction
function CalculBB(Tc, Pc, omega, Tini, Tfi, P, nomRes, colGraf)

R=8314
p=P*1000000

a=0.45723553*R"2*Tc"2 /Pc
b=0.07779607*R*Tc/Pc

kappa=0.37464+1.5422*omega-0.26993*omega” 2

pos=1

for T=Tini:1:Tfi,
alfa=(1+kappa*(1-(T/Tc)"0.5))"2
al=b-R*T/p
a2=alfa*a/p-3*b"2-2*R*T*b/p
a3=b"3+R*T*b"2 /p-alfa*a*b/p

b1= (3*a2-a172)/3
b2=(2*al”3-9*al*a2+27*a3)/27

T_vec(pos)=T
BB_vec(pos)=b2"2/4+b173/27
CC=nthroot((-b2/2+(BB_vec(pos))"0.5),3)
DD=nthroot((-b2/2-(BB_vec(pos))"0.5),3)
C_vec(pos)=CC

D_vec(pos)=DD

vol_vec= (CC+DD-al1/3)/31.999
den_vec(pos)=1/vol_vec;
pos=pos+1
end

//Per representar el valor del coeficient
scf(1)

plot(T_vec,BB_vec,colGraf)

xgrid(3)

matRes=[T_vec,BB_vec]|
fprintfMat(nomRes+"_coef",matRes)

//Per representar el valor de volum especific
scf(2)

plot(T_vec,den_vec,colGraf)

xgrid(3)

matRes2=[T_vec,den_vec|
fprintfMat(nomRes+"_den",matRes2)

endfunction
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Annex B: Grafiques Scilab

En aquest Annex es mostren les grafiques del programa Scilab, que mostren el resultat del coeficient

Coeficient (im"3kg-mol"G)

en funcié de la temperatura.
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Dioxid de carboni (73,77 MPa)
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Coeficient ({m"3kg -mal}™G)

Modelitzacio de gasos en condicions supercritiques. Validacic del codi RHEA.
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Dodeca (9,09 MPa)
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Coeficient ({m"3kg -moly*G)

Modelitzacio de gasos en condicions supercritiques. Validacic del codi RHEA.
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Hidrogen (6,48 MPa)
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Modelitzacio de gasos en condicions supercritiques. Validacic del codi RHEA.
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Meta (9,19 MPa)
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Meta (45,99 MPa)
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Meta (100 MPa)
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Modelitzacio de gasos en condicions supercritiques. Validacic del codi RHEA.

Oxigen (25,22 MPa)
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Oxigen (65 MPa)
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Modelitzacio de gasos en condicions supercritiques. Validacic del codi RHEA.

Nitrogen (6,79 MPa)
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Nitrogen (33,95 MPa)
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Nitrogen (100 MPa)
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Annex C: Grafiques RHEA

Dioxid de carboni (14,75 MPa)
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Dioxid de carboni (73,77 MPa)

Density vs Temperature Internal Energy vs Temperature
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Viscosity vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Sound speed vs Temperature Thermal conductivity vs temperature
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Dioxid de carboni (200 MPa)

Density vs Temperature

...........

.. IDEAL GAS
N

RHEA

280 300

N

Sound speed vs Temperature

320 340

92

Internal Energy vs Temperature

of
181 oooof,//
00,1’
e O?c’,cﬁ,
'?0‘ Oof'f
'x ”/
Eg éfggfﬁ
v 131 %%
é¢ﬁ¢9f —————— RHEA
o
&fw IDEAL GAS
0% o NIST
81
260 280 300 320 340
T [K]

Thermal conductivity vs temperature

300
T[K]

1.7
260 280

BARCELONATECH

340

UNIVERSITAT POLITECNICA DE CATALUNYA

Escola d’Enginyeria de Barcelona Est



Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Dodeca 9,09 MPa

Density vs Temperature Internal Energy vs Temperature
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Viscosity vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Sound speed vs Temperature
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Dodeca 50 MPa

Density vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature Thermal conductivity vs temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Hidrogen (6,48 MPa)
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Viscosity vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Sound speed vs Temperature
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Hidrogen (20 MPa)

Density vs Temperature

Internal Energy vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature

Thermal conductivity vs temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Meta (9,19 MPa)
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Viscosity vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Sound speed vs Temperature Thermal conductivity vs temperature
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Meta (45,99 MPa)

Density vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature Thermal conductivity vs temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Meta (100 MPa)
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Viscosity vs Temperature
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Oxigen (25,22 MPa)

Density vs Temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Viscosity vs Temperature
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Sound speed vs Temperature

Thermal conductivity vs temperature
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Modelitzacié de gasos en condicions supercritiques. Validacio del codi RHEA.

Oxigen (65 MPa)
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Viscosity vs Temperature
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