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RESUMO

Este trabalho descreve a funglo ACQUA, uma rotina escrita na linguagem Fortran 77 para micro-
computador, que se destina ao célculo de propricdades fermofisicas da &gua nas faixas de pressdo ¢ de
temperatura de interesse industrial. As propriedades — pressdo, temperatura, volume especifico, entropia,
entalpia, calor especifico, viscosidade, condutividade térmica ¢ tens3o superficial — s%o determinadas com
formulagdes reconhecidas pela IAPS. A funglio ACQUA reproduz valores apresentados nas tabelas de
vapordcusocomntcepodcrinscrilﬁliqueluquclidmncmn:imulaqﬁosun]itiwqmrcqucmo

conhecimento das propricdades da Agua.

INTRODUCAQ

Duas formulagdes para a determinag3o das propriedades
termodinimicas da 4gua leve tém sido reconhecidas ¢
recomendadas  pela Associagio  Intcrnacional  para as
Propriedades do Vapor (International Association Jor the
Properties of Steam - 1APS). IAPS ¢ uma organizagdo
internacional sem fins lucrativos, com mais de 65 anos de
existéncia, cujos objctivos sdo formular ¢ padronizar dados ¢
coordenar novas pesquisas sobre a Agua, vapor ¢ solugBes
aquosas, tendo em vista a aplicagdo cientifica e industrial. Uma
visio geral do atual estigio do conhccimento sobre as
propricdades termofisicas da 4gua ¢ dada nos trabalhos

tados na 11' Conferéncia Internacional sobre Propric-
dades do Vapor, realizada em Praga em 1989. Esses trabalhos
foram reunidos ¢ publicados por Pichal ¢ Sifner (1990).

A primeira das formulagbes, denominada Formulagio
de 1967 do IFC (Jnternational Formulation Committee) para
Uso Industrial, utilizada na geragdo das bem-conhecidas tabelas
de vapor 1967 ASME Steam Tables (Mcyer ct al. 1968) ¢
Properties of Water and Steam in SI-Units (Schmidt 1981),
constitui ainda hoje a base de inlmeros programas de
computador usados em simulagdes termo-hidrodinimicas da
engenharia indistrial. A segunda formulagdo, referida como
Formulagio dc 1984 da IAPS para as Propricdades da
Substincia Agua Comum para Uso Cientifico ¢ Industrial,
publicada por Haar et al. (1984), sintetiza os resultados das mais
recentes investigagdes acerca das propricdades da dgua.

A formulagio de 1967 compreende vérias subformula-
¢dcs  aplichveis a  sub-regibes  dclimitadas por intervalos
definidos de pressio e temperatura, As variaveis independentes
das subformulagbes sio o par pressio e temperatura ¢ o par
volume especifico ¢ temperatura. Nas sub-regides de interesse
industrial, a formulag3o ¢ expressa por relacdes que descrevem
as fungdes de Gibbs do liquido ¢ do vapor, dc modo que as
propricdades sio determinadas em termos da e da
temperatura, que s3o as varidveis termodinimicas independentes
comumente encontradas em problemas da termo-fluidodini-
mica. A formulagio inclui uma relagio para a linha de

A formulag@io dc 1984 ¢ expressa por uma finica fungfio
de Helmholtz que descreve as propricdades em fermos da
densidade (ou volume especifico) ¢ da temperatura. A fungio
tem um numcro relativamente reduzido de coeficientes, ¢
continua em todas as suas derivadas ¢ sc aplica ao intcrvalo de
pressio de 0 a 30.000 bar ¢ ao intervalo de temperatura de 260
a2 500 K.

A determinagio das propricdades em fungdo da
¢ da tcmperatura com a formulaglio de 1984 requer a utilizagho
de algoritmos iterativos que podem consumir substancial tempo
de processamento, 0 que ¢ indescjavel quando se visa o uso
desses algoritmos dentro de outros procedimentos itcrativos ou

quando s¢ descja avaliar o desempenho de unidades térmicas
em tempo real. Spencer ¢ McClintock (1990) mostram que o
tempo de execugdo dispendido na determinagdo, em
computador de grande porte, da entalpia, entropia ¢ pressdo em
fungio do volume especifico ¢ temperatura com formulagio de
1984 é cerca de 1,6 vezes o tempo requerido na determinagdo
da entalpia, entropia ¢ volume especifico em fungdo da pressdo
¢ temperatura com a formulagdo de 1967.

Compatibilizar simplicidade, isdo ¢ tolerdvel tempo
de processamento nio é uma tarefa simples quando s¢ propde a
desenvolver rotinas  computacionais a o calculo de
propriedades termodinimicas. A alicrnativa quc geralmente sc
adota ¢ a utilizagdo dc formulagdes simplificadas, mesmo que
issovcnhamnelarperdasprcvisivdsmprccis&odos
resultados ¢ restrighes nos intervalos de  aplicagio das
formulagBes. Por estas razdes, a formulagio de 1967 continua
sendo utilizada ¢ s¢ mantém reconhecida pela IAPS como uma
teoria aceitével 4 aplicagio industrial.

A fungio ACQUA, cscrita na linguagem Fortran 77
para microcomputadorcs do tipo IBM-PC, destina-sc ao célculo
dc propriedades termofisicas da Agua nos estados liquido ¢ de
vapor, nas faixas dc pressio ¢ dc temperatura de interresse de
varias 4reas da engenharia industrial.

As propriedades calculadas pela fungio ACQUA
incluem a pressio, temperatura, volume especifico, entropia
especifica, entalpia especifica, calor  especifico isobrico,
viscosidade dinimica, condutividade térmica ¢ tensdo
superficial. Estas propricdadcs ser determinadas em
fungio dos scguintcs parcs de varidveis independentes: (pressdo,
temperatura), (pressio, volume especifico), (press2o, entropia
especifica), (pressio, entalpia cspecifica), (lemperatura, volume
especifico), (temperatura, entropia especifica) e (lemperatura,
entalpia especifica). As propricdades saturadas s3o calculadas
em funglo da pressio ou da femperatura de sarm:l?o.

O volume cspecifico, entropia cspecifica, entalpia
especifica ¢ calor especifico isobirico sdo determinados com a
formulagio dec 1967 do IFC. A viscosidade dinimica,
condutividade térmica ¢ tensdo superficial slo obtidas de

relagBes reconhecidas pela IAPS.
O AQ DE 1967 C

Na formulagio preparada pelo IFC, as relagBes que
descrovem as  propri s termodinimicas da &gua sdo

aplickveis & rcgiio dclimitada pela faixa de temperatura de
0,01°C 2 800°C ¢ pela faixa de pressio da pressio zero a 1000
bar. Esta regifio é dividida em scis sub-regibes, como ilustra o
diagrama p-t da Figura 1. As sub-regides 1 ¢ 4 correspondem
20 cstado liquido, ¢ as sub-regides 2 ¢ 3 correspondem 20
estado de vapor. As sub-regites 5 ¢ 6 referem-sc a0s estados
conjugados de saturag30, nos quais as fases liquida ¢ de vapor
coexistem em cquilibrio. A fungdo py(t), chamada de fungéio K,



representa a linha de saturagio; e a fungio py(t), denominada
funglio L, descreve o contomo entre as sub-regidics 2 ¢ 3. Deve-
se notar que o grifico mostrado na figura cstd fora do escala.

p(bar)
1000

1654
0,0061

01 350 3754 590 800 {(°C)

Figura 1: Sub-regites do IFC

As relagdes termodinimicas propostas pelo IFC para as
sub-regides 1 e 2 tém a pressiio ¢ a femperatura como varidveis
independenies. Nas sub-regides 3 ¢ 4 as varidveis independentes
830 0 volume especifico ¢ a temperatura. Esta mudanga na
forma do relacionamento entre as varidveis termodinimicas,
associada i descontinuidade nos contornos das sub-regides ¢ a
complexidade das equagBes que descrevem as propricdades,
dificulta sobremancira o desenvolvimento de uma rotina
computacional simples capaz de prover as propricdades
termodinimicas nas virias sub-regides. Por razdes compulacio-
nais, portanto, somente as sub-regides 1, 2 ¢ 6 encontram-se
programadas na fungio ACQUA. Assim, a fungio é aplicavel
a0s seguintes intervalos de pressdo e de temperatura:

Sub-regiio 1 (liquido)

Pu< p < 1000 bar ¢ 0,01°C <1< 350°C

Sub-regido 2 (vapor)
0,006112 bar < p < pass ¢ 0,01°C <15 800°C

onde Pme ¢ igual a0 minimo de (p,.p1.1000 bar), p, = px(t) € 2
pressio de vapor comrepondenic 4 temperatura f, ¢ pp € a
pressio ao longo da linha de contorno entre as sub-regides 2 ¢
3. Os limites inferiores de pressio e de temperatura referem-se
20s valores destas variaveis no ponto triplice.

Em razio da himitag3o de espago, as relagdes utilizadas
no desenvolvimento da fun¢gio ACQUA nio sio apresemiadas
neste trabalho. As equagbes que descrevem as propricdades
termodinimicas conforme a formulagdo de 1967 do IFC podem
ser encontradas em apéndices nas tabelas de vapor preparadas
por Meyer et al. (1968) e Schmidt (1981). As equagbes usadas
na determinagio da viscosidade dinfimica, condutividade
térmica ¢ lensdo superficial sdo descritas por Schmidt (1981) e
em publicagdes oficiais da IAPS (1975, 1976 e 1977).

PROCEDIMENTO NUMERICO

A formulagio de 1967 do IFC para as sub-regides 1 e 2
cXpressa 8s icdades termodinimicas - volume especifico,
entropia espec e entalpia especifica — em fungio da pressio
e da temperatura. Portanto, considerando-se a pressio ¢ a
temperatura como variéveis independentes, os valores das
propricdades mencionadas sio obtidos por substituiclo direta.
Por outro lado, sc a pressio juntamente com o volume
especifico, entropia especifica ou entalpia especifica constitucm
o par de varihveis independentes, a obtengio do valor da
tcmperatura requer a utilizagio de método numérico iterativo.
Similarmente, um procedimente iterativo ¢ também necessario

sc obter o valor da pressio gquando a temperatura
Juntzmente com o volume especifico, entropia especifica ou
cntalpia especifica contituem o par de varidveis independentes,

Considerando-se a pressio p ¢ a varidvel termodinimica
x (volume especifico, entropia especifica ou entalpia especifica)
como um par de varidveis indcpendentes, a determinacio da
temperatura requer a solugio de

F(1)=x-1(p,1)=0,

ohde f{p,1) ¢ a relagio funcional da varidvel x. Analogamente,
quando s¢ tem t ¢ X como varidveis independentes, a pressio ¢
obtida de

F(p)=x—1(p,1)=0.

Na fungdo ACQUA, o cilculo de t ou p nestas equagdes €
efctuado com o método iterativo de Brent (1971) para
determinagdo de raizes de equagdes, implementado com um
esquema dc interpolagio hiperbolica. As tolerdncia de
convergéncia da press3o ¢ da temperatura foram fixadas como
10” bar ¢ 10%C, respectivamente. Sequindo a determinagio
ilerativa da pressio ou da temperatura, o calculo das
propricdades desconhecidas € feito por substituigdo do par (p,t)
nas cquagdes correspondenics as propricdades.

A avaliacho das propriedades ao longo da linha de
gaturagEo (sub-regifio 6) requer a cspecificagdo de apenas uma
variivel independente, qual scja, a pressio ou a temperatura. A
fungio K, representada na Figura 1, expressa a pressio de
gaturagio, p,, em fungio da temperatura de saturagdo, L. A
pressio de saturagdo corr te a uma dada temperatura
pode ser obtida por substitngio dircta do valor da temperatura
na fungio K. O método itcrativo de Newton-Raphson aplicado
a funcio K ¢ usado para sc delerminar a lemperatwa de
satwragio cormrespondente a uma dada pressio. Nesse
procedimento iterativo, a temperatura de saturagdo € calculada
com uma tolerincia de 107C. Por fim, substituindo-se o par
(p,, 1,) nas equagdes para as sub-regides 1 ¢ 2, obtém-sc as
propricdades do liquido e do vapor na lmha de saturagio.

DESCRICAO DA FUNCAQ ACQUA
A fungio ACQUA ¢ difinida pelo comando Fortran

FUNCTION ACQUAQIV,V1,V2,Q,LO,[ERROR)

onde IV, V1, V2 ¢ LO sio argumenios de entrada; Q e
IERROR sdo argumenios de saida. De forma resumida, estes
argumentos (€m os seguintes significados:

v - Indice das propriedades.

V1, V2 - Varidveis independentes.

Q — Vetor das propriedades, de dimensio QX(9).
LO - Unidade logica do arquivo de saida.

IERROR - Indicador de erros na fungio.

O argumenlo inteiro IV € constituido de trés digitos sob
a forma UK: IV = UK (positivo) para o liquido ¢ IV = -IK
(negg&m)pa.raovapor.OsdigilmLJeKﬂodcﬁnidma
seguir:

1- Indice de identificagdo da primeira variivel indepen-
dente.
=1, V1 ¢ pressio.
=2, V1 ¢ temperatura.

J - indice de identificagio da segunda varibvel indepen-
dente. O digito J no pode ser igual ao digito 1.

= 0, as propri sio calculadas na knha de

saturagiio como fungio de V1. Neste caso, a

varidvel V2 niio ¢ utilizada ¢ podc ser feita

2 ¢ volume especifico.
, V2 € entropia especifica.
V2 ¢ entalpi
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K - Indice de identificagio das propricdades a screm
calculadas. Excetuando-se J = K = 0, o digito K
nio pode ser igual aos digitos 1 e J.
=0, se todas as propricdades serio calculadas. As
vari4veis de entrada V1 ¢ V2 ¢ as propricdades
calculadas retornam armazenadas no vetor Q.
1, retorna a pressio como valor da fungdo.
2, retoma a temperatura como valor da funio.
3, relorna volume especifico como valor da fung¥o.
4, retorna entropia como valor da fungio.
5, retorna entalpia como valor da fungdo.
6, retoma calor especifico como valor da fungdo.
7, retorna viscosidade como valor da fungio.
8, retorna condutividade como valor da fungio.
9, reforna tensdo superficial como valor da fungo.

A saida as variveis de entrada V1 ¢ V2 ¢ 28
propricdades calculadas sio armazenadas no vetor Q de acordo
com a seqfiéncia apresentada a seguir, onde se inclui a defini¢do
das umdades das propriedades a entrada ¢  saida da fungdo:

Q(1) = presso, bar

Q(2) = temperatura, °C

Q(3) = volume especifico, m’/kg

Q(4) = entropia especifica, Jkg K

Q(5) = entalpia especifica, J/kg

Q(6) = calor especifico isobirico, J/kg. K
Q(7) = viscosidade dinimica, kg/m.s
Q(8) = condutividade térmica, W/m.K
Q(9) = tensio superficial, N/'m

O arguniento inteiro LO ¢ o nimero da unidade légica
associads 20 arquivo de saida especificado pelo usudrio através
do comando OPEN. A salda, essc arquivo poderd conter
mensagens acerca de anormalidades ocorridas na fungdo.

O argumento inteiro IERROR retornard com um dos

seguintes valores:

IERROR = 0, se nenhuma anormalidade foi detectada,
IERROR = 1, indice de propricdades IV € invilido.
IERROR = 2, pressio fora da faixa de validade.
IERROR = 3, temperatura fora da faixa de validade.
IERROR = 4, falha nos procedimentos iterativos.

WowonomoRwnwn

O valor de uma propriedade ¢ atribuido ao nome simbé-
lico ACQUA somente se K = 0. Neste caso, ACQUA recebe 0
mesmo valor atribuido a Q(K), ou seja, ACQUA = Q(K).

Se a fungio ¢ referenciada, por excrplo, sob a forma

X = ACQUA(P,T,PROP,L,IER),

os valores inicialmente atribuidos aos nome simbolicos L P, T e
L (que correspondem respectivamente aos argumento IV, V1,
V2 ¢ LO) nio s3o alterados durante a execugio da fungéio. O
mesmo nio acontece com os valores atribuidos aos nome
simbolicos PROP e IER, correspondentes aos argumentos Q ¢
IERROR.

A seguir, como ilustragio, sio apresentados trés
exemplos de chamadas a fungio ACQUA.

Exemplo 1
H = ACQUA(12S, 100.0, 200.0, Q, 6, IERROR)

Determina-sc a entalpia especifica da 4gua no estado liquido 4
pressio de 100,0 bar ¢ & temperatura de 200,0°C. A entalpia
especifica, e J/kg, retoma como valor da fungdo. A saida, as
varidveis Q(1), Qg) ¢ Q(5) conterdo os valores da pressio, da
Wl'fgfﬂm c entalpia especifi respectivamente. A
uni d.:logican’scsti:ssocg?a::’uqu?:odeadda.o
argumento IERROR retornard  certamente igual a zero,
indicando que o calculo foi realizado com sucesso,

Exemplo 2
X = ACQUA(-240, 500.0, 6284.3, Q, 6, IERROR)
S3o calculadas as iedades do vapor A temperatura de

- S propn
500,0°C ¢ cntropia cspecifica de 6284,3 J/kgK. O estado de
vapor ¢é indicado pelo sinal menos. As propriedades refornam

armazenadas no vetor Q conforme a scqliéncia descrita
anferiormente neata segho, Neste exemplo, como K = 0, o valor
atribuido ao nome simbélico ACQUA ¢ irrelevante.

Exemplo 3
CPF = ACQUA(206, 100.0, 0.0, Q, 6, [ERROR)

Calcyla-se o calor especifico isobirico no cstado de Hquido
saturado correspondente 3 temperatura de 100,0°C. O calor
eapecifico retorna como valor da fungio ¢ tamb¢m armazenado
em Q(6).

LIMITACOES DA FUNCAO ACQUA

Além das restrighes impostas pelos intervalos de
validade das equagbes que descrevem as propriedades
termodinimicas da agua, a fungio ACQUA apresenia trés
outras limitagBes relacionadas as opgdes IV = 13K, IV = 24K ¢
IV = 25K.

Limni da o =13K

Esta opglio permite 2 determinag3o das propriedades do
liquido em fungdo da pressio e do volume especifico. A
temperatura 1, necesshria 4 constituigio do par (p,t), a partir do
qual as demais propricdades sdo calculadas, ¢ obtida como
solugio da equagio transcendente F(t) = v - v(p,t) = 0. Para
cada par (p,v), esta equagdo apresenta duas raizes na faixa de
teraperatura da sub-regifo 1, estando a primeira raiz no
intervalo 0°C <t < § °C. Para asscgurar que F(t) tenha uma
Ginica raiz, este intervalo é descartado na fungio ACQUA.
Portanto, em sc utilizando esta opglo, as aturas previstas
por ACQUA estardo no intervalo 5°C s t < 350°C.

0 =24

Com esta opgio, a fungio ACQUA calcula 2s
propricdades do liquido em fung3o da temperatura e da entropia
especifica. Sendo dados t ¢ 8, a pressdo pode ser obtida
resolvendo-se a equagio transcendente F(p) = s - 8(p,t) = 0, que
poderh ter duas raizes s¢ a lemperatura estiver comprecndida
entre 0°C ¢ 4,687°C. Para s¢ evitar a duplicidade de raizes, o
intervalo de temperatura nesta opgo foi estabelecido como
4,687°C < 1 < 350°C. A especificagdo de temperaturas fora
deste intervalo causard a interrupgio dos calculos e uma
mensagem de erro conslaré no arquivo de saida.

imitagio oIV =

Esta opgdo permite calcular as propriedades do liquido
em fungio da temperatura e da entalpia especifica. A pressio €
obtida como solugdo da equagio F(p) = h - h(p.t). Esta equa-
¢iio, dependendo do valor da entalpia especifica, pode ter uma
ou duas raizes no intervalo 247,759°C < t < 335,322°C. No
caso da existéncia de duas rafzes distintas para um dado par
(t,h), a fung3o determina somente a pressdo compreendida entre
a pressdo de saturagio d tempceratura t, pft), ¢ a preasio, p(t),
dada pela expessdo

p(t) = p.(420340,0296 b7 + 485114,8955p° +
+243112,18901° + 69185,81749p% +

+12165,46517 b* +1330,986803b” +
+ 111,0930995b + 8,360862988),

onde b = In(T/T¢), € pc ¢ Tc sfo a pressdo ¢ a temperatura do
ponto critico, respectivamente. As pressdes pi(t) ¢ p(1) encon-
tram-se representadas graficamente na Figura 2. O polinbmio
acima relaciona os pares (p,t) para os quais a cntalpia
};ﬁ),t:const.) é minima, ou scja, (Gh/dp)y = 0. Se a pressio

culada pela fungio ACQUA ¢ maior que pressio dada pelo
polinmio, entio F(p) = O tem uma Gnica raiz no intervalo
247,759°C < t < 335,322°C. Recomenda-se muito cuidado na
utilizag¥o desta opglio no intervalo de temperatura mencionado.
A fungio nfo emite qualquer mensagem de adverténcia acerca
da existéncia da segunda raiz.



CONCLUSOQES

A fungio ACQUA fundamenta-se nas relagbes
apliciveis 48 sub-regibes 1, 2 e 6 propostas pelo IFC.
Conseqficntemente, a funglio reproduz os valores das
propricdades da Agua para estas sub-rcgiBes descritos nas
tabelas de uso corrente, como “/967 ASME Steam Tables” e
“Properties of Water and Steam in SI-Units", elaboradas i luz
da formulagiio de 1967 do IFC.

Nio obstante limitada is sub-regifes mencionadas, a
funcio ACQUA cobre — em termos de faixas de pressio ¢ de
temperatura, ¢ de combinagdes de varidveis independentes —
uma ampla varedade de problemas das dreas da i
industrial, nas quais se faz necessiria a determinagio das

propriedades termofisicas da igua.
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Figura 2: Pressbes py(1) e p(t)
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ABSTRACT

This work describes the ACQUA function, a computing
routine wrillen in Forlran 77 language for Personal Computer,
which is designed to calculate thermophysical properties of
water and steam in the pressure and temperature ranges of
industrial interest. The propertics — pressure, temperature,
specific volume, entropy, enthalpy, isobaric specific heat,
dynamic viscosity, thermal conductivity and surface tension —
are dclermined with formulations recognized by the
International Association for the Propertics of Steam. The
ACQUA function reproduces property valucs presented in
sicam tables of worldwide use and should be useful to those
who deal with analytical simultations that require the knowledge
of water properties.



