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Resumo

Schuch, Daniel A. Simulacéo de dispersao de poluentes na atmosfera pela
técnica de transformada integral para uma fonte arbitraria. 2011. 105f.
Dissertacdo (Mestrado) - Programa de Pés-Graduacdo em Meteorologia.
Universidade Federal de Pelotas, Pelotas.

Esta dissertacdo apresenta uma solucdo analitica para a equacdo de adveccéo-
difusdo bidimensional aplicada a disperséo de poluentes langcados na Camada Limite
Atmosférica (CLA). A resolugdo do problema serd com o uso das técnicas da
Transformada de Laplace e GILTT (Generalized Integral Laplace Transform
Technique). Esta solucdo é valida para qualquer coeficiente de difusdo turbulenta e
perfil de vento dependentes da altura. Um termo fonte arbitrario € adicionado a
equacao de adveccao-difusdo para modelar o processo de reacdo quimica de
primeira ordem. Os campos de concentracdo obtidos computacionalmente séao

comparados com dados experimentais e da literatura.

Palavras-chave: Camada Limite Atmosférica, Dispersdo de poluentes, GILTT,

Reacdes quimicas, Solucédo Analitica.



Abstract

Schuch, Daniel A. Simulacéo de dispersao de poluentes na atmosfera pela
técnica de transformada integral para uma fonte arbitraria. 2011. 105f.
Dissertacdo (Mestrado) - Programa de Pés-Graduacdo em Meteorologia.
Universidade Federal de Pelotas, Pelotas.

The present work shows an analytical solution for the two-dimensional advection-
diffusion equation applied to the dispersion of pollutants released in the Atmospheric
Boundary layer. The problem is solved by the combination of the Laplace Transform
and GILTT (Generalized Integral Laplace Transform Technique) techniques. This
solution has no limitations regarding the turbulent diffusion coefficients and wind
profile depending on the height. An arbitrary source is added to the advection-
diffusion equation to model the process of first order chemical reactions. The
concentration fields obtained computationally are compared with experimental data

available in the literature.

Keywords: Analytical Solution, Chemical Reactions, GILTT, Atmospheric Boundary

Layer, Pollution Dispersion.
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1 Introducao

Neste trabalho sera apresentado um modelo analitico de qualidade do ar que
leva em conta, de forma simplificada, o processo de reacdo quimica. Este modelo
consiste na resolucdo da equacédo de adveccdo-difusdo pela Transformada de
Laplace combinada com a Técnica GILTT (Generalized Integral Laplace Transform
Technique), na qual as reacbes quimicas sdo modeladas como um termo fonte

adicionado a equacao.

Estudos sobre qualidade do ar sdo recentes na literatura, tendo comecado a
ganhar atencdo a partir de alguns episddios extremos de poluicdo, como o0s
ocorridos na Bélgica, no Vale do Mosela (1930), em Donora, na Pensilvania (1948) e
em Londres (1952), onde foram observadas as graves consequéncias da poluicao
atmosférica na saude humana (DUCHIADE, 1992). Atualmente, tratados como o
Protocolo de Kyoto (1988-1992), os Créditos de Carbono (1999), o Protocolo de
Gotenborg (1999) e a Conferéncia Climatica em Copenhagen (2009) ilustram a
importancia cada vez maior dada para estudos sobre poluicdo atmosférica, também

evidenciando suas implicacdes de carater ambiental, social e politico-econémico.

A primeira alternativa para o monitoramento e estudo da poluicdo atmosférica
€ 0 uso de uma rede de observacédo, porém, isoladamente, esta rede € bem limitada
pelo reduzido niumero de pontos de observacédo e pela ma distribuicdo espacial que

resultam, muitas vezes, em medi¢cdes pouco representativas. Apesar disso,



15

juntamente com um inventario das fontes de emissdo dos poluentes atmosféricos,
esta rede de observacdes é uma ferramenta fundamental na investigacdo e
gerenciamento das emissdes no que diz respeito a construcdo de um quadro

cognitivo, mas néo interpretativo.

O controle da qualidade do ar requer um instrumento interpretativo, como um
modelo matematico capaz de ligar a causa, ou seja, a fonte de poluicdo, ao efeito ou
concentracdo do poluente. O uso de determinados modelos matematicos em adicéo
as medidas produz um salto de qualidade na gestdo da poluicdo atmosférica,
guando comparada aquela possivel somente através de medidas, porque o0s
modelos permitem funcbes néo acessiveis as ultimas, como uma descricdo mais
completa do desenvolvimento do fendmeno de transporte, de sua distribuicdo
espacial em pontos onde ndo ha medidas e da previsdo do campo de concentragcao

(MOREIRA e TIRABASSI, 2004).

Os modelos disponiveis na literatura que levam em conta rea¢des quimicas
sdo numéricos. Este trabalho apresentarda um estudo inicial no que diz respeito a
representar os processos de transformacdo quimica em um modelo analitico. As
principais vantagens de um modelo analitico em relacdo aos modelos numéricos sao
as reduzidas aproximacdes e a menor demanda de esforco computacional para a
obtencdo dos campos de concentracdo, que o tornam uma ferramenta
particularmente (til em respostas rapidas para casos de acidentes envolvendo
poluentes atmosféricos, assim como para testes, calibracbes e geracdo de

condicBes iniciais de modelos numéricos.

Esta dissertacdo estda organizada em nove capitulos e um apéndice. Na

proxima secdo serdo apresentados alguns trabalhos recentes sobre efeitos da
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poluicdo e seréa feita uma revisdo geral sobre os modelos utilizados no estudo do
transporte da poluicdo atmosférica. O capitulo 3 apresenta as caracteristicas da
Camada Limite Atmosférica (CLA). No capitulo 4 é discutida de forma geral a
formulagdo da parte quimica do problema. No capitulo 5 é descrito o modelo
matematico utilizado para simular o transporte e reacdo dos poluentes. As
parametrizagdes utilizadas para os coeficientes de difuséo turbulenta, perfil do vento,
ascensao da pluma e deposicdo ao nivel do solo sdo apresentadas no capitulo 6. Ja
no capitulo 7 sdo apresentados o0s experimentos meteoroldgicos e indices
estatisticos que séo utilizados para comparar os niveis de concentracdo calculados
versus os dados observados. No capitulo 8 encontram-se os resultados numéricos e
estatisticos obtidos com o modelo. O capitulo 9 apresenta as conclusées. No
apéndice sdo mostrados alguns detalhes sobre a obtencéo da solugcéo do problema

auxiliar.



2 Revisao Bibliografica

O problema da determinagéo das concentracdes de determinados poluentes
atmosféricos priméarios (emitidos diretamente na atmosfera) e, principalmente, os
secundarios (que se formam por reacdo quimica a partir dos poluentes primarios e
compostos naturais da atmosfera) € complexo devido a multidisciplinaridade do
problema, diversidade de escalas envolvidas, néo linearidade das equac¢des que
governam os fluidos, presenca de turbuléncia, complexidade do terreno, falta de
dados de qualidade e, sobretudo, pela variedade de reacdes e processos de adicéo
e remocdo presentes na atmosfera, que em geral ndo podem ser medidos

diretamente.

A seguir descreveremos mais detalhadamente alguns aspectos da qualidade
do ar e os tipos de modelos usados para estuda-la. Dentre estes modelos, sera feita
uma breve revisdo sobre os modelos que incluem reacdo quimica e também os

modelos de natureza analitica e semi-analitica.

2.1 Alguns estudos sobre os efeitos da poluicdo atmosférica

A baixa qualidade do ar em estacfes mais frias, episodios de vento fraco ou

mesmo nas fortes inversfes térmicas presentes em grandes cidades é um dos
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principais motivos de internacdes por doencas infecciosas do trato respiratério,
atingindo principalmente criancas (KASAMATSU et al, 2006; ASHMORE;
DIMITROULOPOULOU, 2009; BARCELLOS et al.,, 2009). Adicionalmente, a
concentracdo de poluentes ligados a doencas respiratérias cronicas pode ser
acentuadamente mais elevada em interiores do que as apresentadas em regides
abertas (MARTINS et al.,, 2001). A baixa qualidade do ar também é um dos
principais fatores causadores de doengas cardiovasculares agudas e crfnicas e
também podem se manifestar como doencas cronicas, cancer e efeitos nocivos ao
sistema nervoso e reprodutivo (PEIDER et al., 1998; CANCADO, 2006; LEWTAS,

2007).

Os sistemas ecologicos sensiveis, como florestas, sofrem danos sérios pela
exposicdo a SO, NOx, O3 e deposicdo de MP (material particulado com diametro
menor que 50um, que podem conter elementos téxicos como o Arsénio, Chumbo,
Cobre e Niquel) e também por compostos organicos volateis emitidos pela
combustdo. A agua presente na atmosfera pode reagir com o SO, e 0 NOg,
formando chuva &cida, que provoca corrosao nos tecidos vegetais e modificacdes
das propriedades acidas do solo. Esses contaminantes também podem alterar o
metabolismo de plantas levando a alteracdo na producdo de algumas enzimas,
aumento de hormdnios vegetais relacionados ao estresse, disturbios na fotossintese
e a alteracbes na abertura e fechamento dos estdmatos, podendo gerar alteracdes
genéticas, ou mesmo levar a morte um sistema ecoldgico inteiro (FREEDMAN, 1995;

PERCY; FERRETTI, 2003, LONGAUER et al., 2004).

Nos ecossistemas silvestres, o impacto bioquimico da deposicdo de
compostos sulfurosos e nitrogenados depende da capacidade que estes compostos

tém de penetrar e se depositar no solo e dossel. Estes compostos acabam
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assumindo a forma de anions e se ligando com nutrientes, como calcio e magnésio,
causando acidificacdo do solo, transformando estes nutrientes em substancias
toxicas e liberando aluminio ionizado, o que torna o solo menos fértil. O aluminio é
um composto natural do solo, mas, em condi¢des de solo acido ele se torna mais
solivel e concentrado na 4gua do solo, sendo téxico para raizes, além de peixes e
outros organismos aquaticos. Esse tipo de efeito € acumulativo e tende também a
desequilibrar plantas e microorganismos que realizam o ciclo do nitrogénio (LOVETT

et al., 2009).

Outros problemas também relacionados a poluicdo da atmosfera sdo a
corrosao e oxidacdo de materiais, que podem trazer grandes prejuizos econdémicos,
como, por exemplo, na rede e distribuicdo elétrica (PORTELLA et al., 2008) e no
patrimoénio cultural, acelerando a deteriorizacdo de documentos, obras artisticas,

edificacdes e monumentos (GRANATO et al., 2008).

De acordo com Oliveira (2005), ndo ha uma uUnica estimativa do custo que a
poluicdo atmosférica traz, pois, mesmo se considerando os danos materiais, 0s
custos hospitalares e as mortes (KOOP; TOLE, 2006), o valor real do ar limpo deve
ser calculado segundo a soma do seu valor de uso (valor comercial e lucratividade
somados ao uso por lazer e bem estar, passando ou ndo por algum mercado), do
valor de opc¢do (calculo dos riscos de perda dos recursos representa para as
préximas geracdes) e do valor de existéncia (onde € atribuido um carater mais ético

e, também, o valor de algumas qualidades que ainda ndo possuam valor de uso).

A poluicdo atmosférica pode ser controlada de varias maneiras. Através de
normas de emissdes (que sao aplicadas ha séculos sem grandes resultados, e onde

uma regiao tem uma determinada quantidade de emissdo permitida), por normas de
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qualidade do ar (o que € razoavelmente novo e depende de técnicas de computagcéo
e medicado mais sofisticadas), por taxas de emissdo e também por anélise do custo-
beneficio (como as discutidas no protocolo de Gothemburgo, por exemplo)

(FENGER, 2009).

O uso de modelos matematicos que incluam informacfes sobre o transporte
turbulento de poluentes, efeitos das condicdes meteorolégicas, processos de
remocédo seca e Umida, além de reacfes quimicas de contaminantes na atmosfera,
tem sido uma ferramenta capaz de viabilizar a elaboracdo de um planejamento de
controle ambiental eficaz, através da deteccao antecipada dos efeitos das condicbes
meteorologicas sobre a dispersdo de poluentes na atmosfera, a fim de evitar os

episodios agudos de poluicao.

2.2 Tipos de Modelos de qualidade do ar

A complexidade do estudo do transporte dos poluentes a partir de modelos de
simulacdo computacional fica muitas vezes comprometida pela necessidade de
computadores com alto desempenho, tanto em termos de velocidade de
processamento como em memoéria disponivel. A estas dificuldades, podemos
acrescentar a necessidade de métodos numeéricos mais otimizados, que permitam a
aceleracdo na convergéncia dos resultados sem perder a acuracia dos mesmos. Por
esses motivos foram desenvolvidos varios modelos com caracteristicas distintas,

tanto em formulac&o como aplicacdo para o problema.



21

Matematicamente as concentracdes de poluentes podem ser modeladas a
partir da equacdo da conservagao da massa, momento e energia termodinamica,
configurando-se como um dos principais problemas da area da micrometeorologia
(STULL, 1988). Este conjunto de equacdes é reescrito de forma que represente 0s
movimentos de microescala que governam o transporte de poluentes na CLA e, ao
mesmo tempo, sejam Uteis para a extracdo das informacdes para o problema

original (HOLTON, 2004; ARYA, 1990).

Os modelos podem ser separados em duas grandes categorias: modelos
prognosticos, geralmente usados como pré-processadores, que interpolam medidas
efetuadas no dominio do calculo baseados na equacdo da continuidade, em
regressbes lineares ou em regressbes quadraticas, levando em consideracéo
medidas proporcionais, ao inverso da distancia, ou mesmo com algoritmos que
permitam corrigir o perfil do vento dando conta de alguns efeitos de circulacdes
locais, como brisas ou ilhas de calor, como os modelos Minerve e CALMET,; e
modelos diagndsticos, que integram o conjunto de equacdes da conservacdo da
massa, quantidade de movimento, energia cinética turbulenta, umidade e calor, nos
guais o objetivo ndo é apenas reconstruir perfis de vento ou de outras variaveis, mas
prever a evolucdo do fendmeno de transporte. Entre estes podemos encontrar os

modelos MM5, RAMS e o modelo de nova geracdo WRF (MOREIRA et al., 2008a).

Modelos utilizados para simulacBes do transporte de poluentes lancados na
atmosfera costumam ser classificados também em relacdo ao sistema de referéncia
adotado e as hipoteses assumidas: o modelo euleriano, que em sua formulacéo
considera um ponto fixo no espaco, podendo ser resolvido numericamente,
discretizando as equacodes e resolvendo numericamente em todos os pontos de

grade do dominio, ou analiticamente e semi-analiticamente, por exemplo, com 0 uso
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de técnicas que envolvem transformadas integrais; e a formulacdo lagrangeana, na
qual o referencial segue o movimento de cada particula ou conjunto de particulas e
as equac0Oes sao resolvidas numericamente, simulando os movimentos aleatorios e
descontinuos do fluxo (HOWARD, 1996), ou semi-analiticamente, por exemplo,

segundo o método ILS (Iterative Langevin Solution) (CARVALHO et al., 2005).

Existem ainda as solugbes chamadas Gaussianas que consideram
coeficientes de difusdo constantes e aproximam a distribuicdo espacial do poluente
a uma curva gaussiana por meio de parametros de dispersao empiricos obtidos a

partir das variaveis micrometeorologicas (ARYA, 1999).

Finalmente, os modelos podem ser classificados segundo sua escala
espacial, como: modelo em escala global, no qual o dominio de céalculo € um
hemisfério ou o planeta inteiro, reconstruindo a circulacdo em grande escala, e que
€ utilizado geralmente em transporte a longas distancias, com escalas de tempo de
uma semana; modelos de mesoescala, que operam em escalas de 100 a qualquer
milhar de quilometro e que modelam fenbmenos em escalas de horas ou dias; e
modelos regionais, que operam em escalas de dezenas ou centenas de quildmetros.
Além desses também podemos considerar modelos que operam em escala local, de
poucos quildmetros a dezenas de metros, utilizados principalmente para modelagem

da disperséo proxima a fonte do poluente (MOREIRA et al., 2008a).

Neste trabalho utilizamos a formulacao euleriana em escala local.
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2.3 Modelos Analiticos e Semi-Analiticos

As equacdes diferenciais parciais de adveccdo-difusdo-reacdo (ADR) podem
ser resolvidas por métodos analiticos, nos quais ndo ha aproximagdes na derivacao
da solucao, ou por métodos hibridos, chamados semi-analiticos, que resolvem uma
parte do problema analiticamente, geralmente por meio da transformada de Laplace,
resolvendo o0 problema transformado numericamente. Os principais métodos
aplicados a problemas de poluicdo atmosférica sdo o ADMM (Advection Diffusion
Multilayer Model, Modelo Multicamada Advectivo Difusivo), a GITT (Generalized
Integral Transform Technique, Técnica da Transformada Integral Generalizada), o
GIADMT (Generalized Integral Advection Diffusion Multilayer Technique, que € uma
combinacdo dos métodos ADMM e GITT), e o método GILTT (Generalized Integral
Laplace Transform Technique, combina¢do do método GITT com a Transformada de

Laplace).

No ADMM o dominio do problema € dividido em subcamadas, com
velocidades e coeficientes de difusdo turbulentos médios em cada subcamada
(Stepwise approximation). Cada subcamada da origem a uma equacéo da adveccéo
difusdo, assim, a equacdo de adveccdo-difusdo € resolvida pela técnica da
transformada de Laplace e o problema de coeficiente variavel € substituido por um
conjunto de problemas com coeficientes constantes médios acoplados por
condi¢cBes de continuidade e fluxo de contaminantes nas interfaces. Esta solucéo é
semi-analitica e é apresentada na forma integral. Ao inverter a concentracéo

transformada numericamente, obtemos a concentracdo do poluente (COSTA et al.,
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2003; MOREIRA et al.,, 2005a-d; MOREIRA; VILHENA, 2005; MOREIRA et al.,

20064a).

O método ADMM pode ser utilizado apenas na resolucdo de problemas
bidimensionais. De forma a resolver problemas tridimensionais fazendo uso da idéia
do método ADMM surgiu na literatura o método semi-analitico GIADMT. A idéia
bésica da técnica GIADMT consiste na transformagédo do problema tridimensional
em um problema bidimensional pela aplicacdo da GITT na variavel y. O problema
bidimensional é entdo resolvido pelo método ADMM (COSTA et al., 2006; VILHENA

at al., 2008; COSTA et al. 2009; COSTA et al. 2010).

A GITT é uma técnica integral hibrida (analitico-numérica) derivada da
transformacéao integral classica (CITT), que combina uma expansdo em série com
uma integracdo. Na expanséao é utilizada uma base de autofuncdes determinadas a
partir da solucdo de um problema de Sturm-Liouville associado, com as condi¢des
de contorno do problema original. A integracéo é feita em todo o intervalo da variavel
transformada, fazendo proveito da propriedade de ortogonalidade da base usada na
expansdo. Este procedimento resulta em um sistema que equacdes diferenciais
ordinarias (EDO), que, uma vez solucionado, é invertido para a obtencdo do
resultado da equacao original. A solucdo do sistema EDO (também chamado de
problema transformado) resultante da aplicacdo da GITT € feita com o auxilio de

sub-rotinas numeéricas (BUSKE, 2004).

A combinacdo do método GITT com a Transformada de Laplace, conhecida
na literatura como GILTT, é uma técnica analitica que foi proposta por Wortmann et
al.(2005). Moreira et al. (2009a-b, 2010b) apresenta uma revisdo onde podemos

encontrar uma série de solucdes para equacdo de adveccao-difusdo bidimensional
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estacionaria e dependente do tempo, considerando adveccao vertical, difusdo
longitudinal, fechamentos local e n&o local para a turbuléncia (considerando fluxos
na direcdo oposta ao seu gradiente), condicdes ndo homogéneas e também
remocao do poluente por deposicéo e o efeito do empuxo sobre a pluma (BUSKE et
al., 2006; BUSKE et al., 2007a-c, BUSKE, 2008; BUSKE et al., 2010; BUSKE et al.,
2011a-b; MACEDO et al., 2009; MOREIRA et al., 2005a-d; MOREIRA et al., 2006;
SCHUCH et al., 2011; TIRABASSI et al., 2008; TIRABASSI et al., 2009; TIRABASSI

et al., 2011).

A GILTT combina uma expansao em série com uma integracdo da mesma
forma que na GITT. A diferenca entre os métodos consiste na solucdo do sistema
EDO resultante da aplicacdo da GITT que é feita analiticamente via Transformada
de Laplace e diagonalizac&o. A técnica GILTT é analitica no sentido que nenhuma
aproximacao é feita ao longo da derivacdo da solucdo, a menos de um truncamento
do somatorio infinito na chamada formula inversa da GITT. Ao contrario do
procedimento adotado no método ADMM, nas técnicas GITT e GILTT ndo ha

necessidade de discretizacdo do dominio (BUSKE, 2008).

A GILTT possui ainda as vantagens de obter a solucdo da equacdo de
difusdo-adveccdo sem nenhuma restricdo ao coeficiente de difusédo e perfil de vento
dependentes da altura. Comparacdes estatisticas dos métodos ADMM e GILTT

confirmam a equivaléncia destes métodos (Moreira et al., 2010b).

A GILTT pode ser usada para a solucdo de problemas de trés dimensdes
utilizando os métodos conhecidos como GILTTG ou 3D-GILTT (MOREIRA et al,
2008; BUSKE et al., 2009a-b; BUSKE et al., 2011a-b). No primeiro caso, o problema

bidimensional é resolvido com o uso da técnica GILTT e de forma a se obter a
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solucdo tridimensional aproximada assume que a pluma de poluentes tem
distribuicdo gaussiana na direcdo y. Ja na 3D-GILTT, o problema € resolvido de
forma totalmente analitica, ou seja, a técnica GILTT € aplicada na variavel y de
forma a obter um problema bidimensional cuja solucédo é conhecida e obtida pela

GILTT.

2.4 Modelos que incluem reacdes quimicas

A modelagem da qualidade do ar teve progresso acentuado e tem despertado
grande interesse cientifico nas ultimas duas décadas. O aumento na capacidade de
processamento e memoria dos computadores assim como a reducdo do seu custo
impulsionou substancialmente a pesquisa de modelagem da qualidade do ar,
permitindo a inclusédo de processos mais sofisticados dentro dos modelos e métodos

melhores de comparac&o entre dados modelados e observados (JOSE et al., 2006).

Alguns modelos de qualidade do ar disponiveis na literatura, além de resolver
o transporte dos poluentes na CLA, resolvem as transformacdes quimicas por meio
das equacdes ADR onde estdo inclusas formas de reducdo e adicdo de poluentes
por transformacGes quimicas, como decaimento radiativo, decomposicao térmica,
reacdes termoleculares, formacao de poluentes secundarios e reac¢des fotoquimicas,
em adicdo processos, como microfisica de aerossois e deposicdo seca e Umida.
Este tipo de representacdo, além de mais realista, € inevitavel para o caso de

poluentes que se formam da reacdo dos poluentes emitidos na atmosfera (também
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chamados de poluentes secundarios) assim como situacfes de terreno complexo,
ventos fracos ou forte estabilidade atmosférica, que podem caracterizar episédios

agudos de poluicdo (FREITAS et al., 2009).

Uma grande variedade de solugbes numéricas para as ADR pode ser
encontrada na literatura como em Lohmann et al. (1999), Bencovitz et al. (2006),
Ponalagusamy et al. (1993), Giavati et al. (1998) e Zhang (2003), que apresentam
modelos eulerianos para a reacdo e transporte de SO, (diéxido de Enxofre) e SO,?
(Sulfato); Codina (1998), Hundsdorfer (2000), Hauke e Olivares (2001), Hauke
(2002), Houston (2002), Kennedy e Carpenter (2003) e Caliari et al. (2007) que

discutem métodos e esquemas numéricos para a resolucdo de uma forma mais

geral das ADR.

Alguns modelos meteoroldgicos operacionais de qualidade do ar para a CLA,
como o ADMS-3 (Inglaterra), AUSPUFF (Australia), AUSTAL2000 (Alemanha), CAR-
FMI e UDM-FMI (Finlandia), LOTAS-EURO (Holanda), MUSE (Grécia), OZIPR e
PLUVUEI (Estados Unidos), REMSAD (Internacional) e SAFE_AIR Il (Italia) levam
em sua formulacdo esquemas de reac¢des quimicas, algumas vezes simplificadas, e
incluem processos como deposicdo seca e Umida, ascensdo da pluma e terreno
complexo. Outros modelos como o RADM (Franca) ou o CATT-BRAMS (Brasil)
modelam de forma parametrizada a deposicdo e o empobrecimento do poluente por

meio de eventuais reacdes (Web, 2010a-e).

Embora a busca por solu¢cbes numéricas esteja avancada, a busca por
solucdes analiticas € uma importante direcdo nos dias de hoje, pois estas levam em
conta explicitamente os parametros do problema, de modo que suas influéncias

podem ser facilmente investigadas. Uma revisdo completa sobre solu¢des analiticas
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encontradas na literatura, sem a inclusao de reacfes quimicas, pode ser vista em
(BUSKE, 2008). Soluc¢bes analiticas ou semi-analiticas que incluam o processo de

reacao quimica sdo raras na literatura.

Moreira et al. (2010a), Moreira et al. (2005a), BUSKE et al. (2008) e BUSKE
et al. (2009c) apresentam simulacfes da dispersao de tritio lancados na CLA da
usina nuclear Angra I. Yoo e Raichura (1995) modelaram a disperséo e deposicéo
de radiois6topos. Nesses trabalhos, os campos de concentracdo foram obtidos por
técnicas analiticas e semi-analiticas, considerando um termo de decaimento

radioativo constante como termo fonte na equacao de ADR.

Ribeiro et al. (2002) obteve solugbes para um problema de engenharia
guimica envolvendo as ADR em reatores tubulares e de placas paralelas utilizando a
técnica GITT (Generalized Integral Transform Technique) com reacdes de primeira

ordem (detalhadas nos préximos topicos).

Baraldi et al (2009) apresenta uma solucédo para a equacdo de adveccao-
difusdo unidimensional transiente onde a reac&do quimica € inclusa como um termo
fonte, a resolucéo do problema homogéneo foi feita com o uso da GILTT e a solucéo

final é obtida pela soma da solucdo homogénea com a solucado caracteristica.

Como podemos perceber a variedade e quantidade de modelos e solucdes
analiticas para o problema advectivo-difusivo disponiveis na literatura é muito
pequena quando comparada com as solu¢cbes numeéricas e, até o momento, séo
escassos 0s modelos analiticos que levam em conta reacdes quimicas para

problemas de poluentes atmosféricos.



3 Meteorologia da Camada Limite

A troposfera se estende da superficie até aproximadamente 11 km e é nela
gue os fendbmenos de interesse da Meteorologia estdo localizados, porém, apenas
sua camada inferior é diretamente modificada pela superficie. Esta camada possui
caracteristicas unicas que a diferenciam do resto da troposfera (a atmosfera livre),
como respostas ao aquecimento diurno pelo sol ou resfriamento noturno e estrutura

de escoamento dominantemente turbulenta.

A camada da troposfera abaixo da atmosfera livre é conhecida como Camada
Limite Planetaria (CLP), Camada Limite Atmosférica (CLA) ou simplesmente
Camada Limite e é governada por processos de transporte entre a superficie e a
atmosfera, que modificam suas caracteristicas. Ela se estende do solo a alturas que
variam de menos que 100 a 3000m, respondendo as forcantes rapidas, como
evaporacao, transpiracao, forca de atrito viscoso, transferéncia de calor sensivel e
latente, modificacdes no fluxo induzidas pelo terreno e emissdes de poluentes, além
de apresentar mudancas de estabilidade em escalas de tempo de uma hora ou

menaos.

Nesta sessao serdo apresentadas as principais varidveis micrometeoroldgicas
e que tipo de quantidades elas representam, além de algumas observacoes relativas

a sua obtencéao a partir dos dados observados.
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3.1 Decomposicédo de Reynolds

Em um fluido em regime turbulento, as grandezas possuem rapidas
flutuacdes em torno de valores médios que varia lentamente (ou sdo constantes).
Por essa razdo, estamos interessados em determinar estes valores médios, porém

sem perder a informacao sobre o efeito que a turbuléncia produz no escoamento.

Assim, as equacdes que descrevem a conservagdo do momento, massa e
energia termodinamica usadas na modelagem da atmosfera (para grandes escalas)
nao podem ser usadas da mesma maneira para descrever movimentos na CLA. Ao
invés disso, o conjunto de equacdes hidrodinamicas é reescrito como a soma de um

estado médio e uma flutuacéo quase-aleatéria ou parte turbulenta (4 = A + A').

Este procedimento assume que a média da componente turbulenta € nula e a
média do produto de uma média e uma parte turbulenta também é nulo. O produto

de duas variaveis quaisquer € dado como:

AB=(A+A).(B+B"

A.B=A'B+A'B'+ AB' + AB

e a média desta multiplicacéo é

AB=AB+AB +AB + AB

A.

o]
Il

'|
ool
+
=
&

ou seja, o estado médio da evolucdo de um produto de varidveis dependera de um

termo médio e de um termo de fluxo turbulento.
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Tal procedimento é conhecido como decomposi¢cao de Reynolds ou média de
Reynolds e implica que a média do produto de perturbacdes (termos néo lineares)
nao seja necessariamente nula, uma vez que a turbuléncia, embora tenha a

aparéncia de aleat6ria, ndo seja um processo aleatorio.

3.2 Energia Cinética Turbulenta

A energia cinética de um fluxo € a medida da quantidade de momento
associado ao escoamento de um fluido e é definida da mesma forma que a Energia
cinética de um corpo qualquer. Esta energia pode ser decomposta em uma parte
média associada ao vento médio e uma parte turbulenta, chamada Energia cinética

turbulenta (TKE), aplicando a decomposicédo de Reynolds.

A TKE pode ser escrita por unidade de massa, como:

U2+ 12 +w'2
2

e =

onde u', v' e w' sdo as flutuacdes em torno das velocidades médias nas direcles x,

yez.

A energia cinética turbulenta é uma das quantidades mais importantes para
fenbmenos na CLA, que, combinada com a equac¢do do momento, descreve o
balaco de energia cinética turbulenta. Assumindo que x € a direcdo do vento médio e

gue a TKE é homogénea horizontalmente, constante no plano horizontal, temos:
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de ___ou 10w'p) g, —— 9(W'e)
TS = "5 e TaWe) -5
| I 1 v Y, VI

onde g é a constante gravitacional, 6 € a temperatura potencial, p é a densidade

média, p € a pressao e ¢ € o termo de dissipacao de energia turbulenta.

Os termos individuais da equacéo de balanco da TKE descrevem processos
fisicos capazes de gerar, manter ou dissipar a turbuléncia, e indicam a estabilidade

do fluxo.

Os processos atmosféericos de geracao da turbuléncia podem ter origem
mecanica e/ou térmica. A estrutura da camada limite dependera da intensidade
desses processos e de qual deles estara predominando. Uma vez que a TKE néo é
conservativa, a turbuléncia tende a decrescer e desaparecer com o0 tempo a menos

gue possa ser gerada localmente ou transportada.

Os termos IV, V e VI sdo os mais importantes por representarem a
producdo/consumo de empuxo, producdo mecanica de TKE por cisalhamento e
termo de dissipacdo. Os termos I, Il e Il sdo a variacdo absoluta, o transporte
turbulento de TKE e o termo de correlacdo com a pressao relacionado as ondas de

gravidade.
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3.3 Velocidade de Atrito

A magnitude do stress de Reynolds (Tgeynoias) € UmMa variavel importante
ligada a turbuléncia mecéanica, pois relaciona a mistura que os turbilhdes
atmosféricos provocam ao fluxo vertical de momento e provoca um efeito similar a
uma forca de deformacéo pelas diferencas de velocidade no fluxo. O Stress de

Reynolds pode ser definido como

— 2 2 11/2
TReynolds - [sz + Tyz] /

onde 7,, = —p.u'w’ e t,,=—p.v'w sdo as componentes do fluxo vertical de

momento horizontal na superficie.

Durante situacdes onde a turbuléncia é gerada ou modulada por cisalhamento
do vento, o Stress de Reynolds é uma variavel de escala usada para definir uma
velocidade chamada velocidade de friccao, ou velocidade de atrito:

|TReynolds |
p

*N

ou
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3.4 Escalade Velocidade Convectiva

Tanto o aquecimento diurno como o resfriamento noturno produzem um fluxo
de calor entre a superficie e a atmosfera. O empuxo associada com este fluxo

alimenta as correntes termais.

Embora o fluxo de empuxo possa ser usado diretamente como uma variavel
de escalamento, é mais conveniente derivar uma escala de velocidade usando as
duas varidveis mais importantes para situacées de conveccao livre: o fluxo de
empuxo (termo IV da equacdo do balanco de TKE) e a altura da CLA (h).
Combinando esses campos uma velocidade conhecida como escala de velocidade

de conveccéo livre w, ou somente escala de velocidade convectiva:
1/3
gh —— /

Este parametro, com dimensé&o de velocidade (m/s), € particularmente util na
descricdo da CLA convectiva por definir a ordem de magnitude das flutuacdes de

correntes termais.
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3.5 Comprimento de Monin-Obukhov

Outro parametro essencial para a descricdo da estrutura da turbuléncia na
CLA é o comprimento de Monin-Obukhov, que esté diretamente relacionado com a

producdo ou consumo de energia cinética turbulenta pelo empuxo.

Ele é obtido a partir do termo IV do balanco de TKE multiplicado por (- kz/u3),
gue é representado por ¢, e igualado a z/L,

z  —kzg(wror ous
- = # ou L = ————
L oul kg(wror)

(:

onde L é o comprimento de Monin-Obukhov, k € a constante de Von Karman

relacionada ao perfil logaritmo do vento.

Uma interpretacdo fisica do comprimento de Monin-Obukhov é que ele é
proporcional a altura onde a turbuléncia térmica predomina sobre a turbuléncia
mecanica. Para situacdes convectivas, os termos de cisalhamento e empuxo Sao

aproximadamente iguais a uma altura de z = 0.5L.

O termo ¢ é um parametro de escala relacionado a estabilidade. Quando &

positivo implica em estabilidade, quando negativo em instabilidade.

O comprimento de Monin-Obukhov pode ser escrito alternativamente em

funcdo da escala de velocidade convectiva:




4 Quimica dos poluentes

Uma grande quantidade de transformacges ocorre na atmosfera, porém estas
nao estao representadas nas equacgdes elementares de dinamica dos fluidos que
descrevem a conservacao da massa. Para incluir este tipo de processo no conjunto
de equacdes fundamentais € necessaria primeiramente a identificacdo das reacdes
gue produzem ou destroem determinado poluente e um modo de representar estas
reacbes de um ponto de vista macroscopico com fungbes matematicas,
especialmente equacdes diferenciais, descrevendo a taxa para determinada reacao

como funcdo da concentracdo das varias espécies que participam da reacgao.

Aqui descreveremos de forma geral estes processos.

4.1 Decaimento radiativo

Um caso simples é o das reacdes nucleares de decaimento, onde o nuclideo
instavel de um elemento com excesso de prétons e/ou néutrons se desintegra com a
emicao de radiacdo - além de particulas como as particulas alfa, beta, pésitrons e
neutrinos — transformando-se em outro nuclideo mais estavel. Como exemplo de
decaimento, o Radoénio (Rn) decai a Polénio (Po) com a emissdo de uma particula

alfa:
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222Rn N 218PO +x

A taxa de decaimento é igual ao produto da constante de decaimento pela

concentragao:

ac
( Rn) — —KCg,

ot reacao
onde Cg, € a concentracdo de Rn, k € a constante de decaimento determinada
através da meia vida do elemento, que para o Radoénio é de 3.8235 dias, e k=

1,25.107%s71,

4.2 Reacg0Oes quimicas

A velocidade que uma reacao quimica, onde pelo menos uma ligacao quimica
é feita ou desfeita, depende de uma grande quantidade de fatores, esta relacionada
com a concentracao dos reagentes, natureza do solvente (ar para reacoes na CLA),
temperatura e pressdo que ocorre a reacdo além da presenca de catalisadores. Nao
existe uma velocidade geral para todas as reacdes quimicas, cada uma acontece
em sua velocidade especifica definida experimentalmente e apresentando forte

dependéncia das concentracfes dos reagentes.

De uma forma geral uma reacdo quimica entre os compostos A e B, que

resulta nos produtos C e D é representada como:

aA +bB - cC+dD
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e acontece a uma taxa que segue a lei de Guldberg-Waage, como:

<6CAB

= —k;(C)?(Cp)®
ot >rea<;éo 1A B

onde k; € uma constante e C, e Cg sdo as concentracfes e A e B.

A ordem geral de uma reacgdo é a soma dos expoentes das concentracdes da
equacao da velocidade. Utilizando a equacéo anterior, calculamos a ordem de tal
reacdo pela soma de (a + b), porem esta mesma reacao terd ordem a ou b em
relacdo aos respectivos reagentes, por exemplo, as reacdes nucleares de

decaimento sao reagdes de primeira ordem.

Desta forma a ordem de uma reacdo pode assumir valores fracionarios ou
mesmo zero quando a taxa ndo depende da concentracdo (SCHWARZENBACH,

2003).

Em reacbes de primeira ordem como as reacOes de fotodissociacdo ou
fotolise, a absorcdo da energia de um féton de luz (hv) produz a quebra de ligacdes

na forma de
A+hv->B+C

onde hv representa a energia de um féton de luz, de frequéncia v, e h € a constante

de Planck.

A decomposicdo térmica de moléculas é uma reacdo de primeira ordem,

representada como:.

A+M-B+C+M
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onde M esta em grande excesso comparando com a concentracdo de A e a colisédo é
a fonte de energia para a reacdo na atmosfera. O ar faz o papel de M, cedendo
energia para este tipo de reacdo e, neste caso, M pode ficar implicito na reacao,

como em A — B + C. Na atmosfera, M é a mistura de N, e O, e pode ser expressa
M
tanto porA+ B+ M — AB + M como por A— B + C.

Reacbes quimicas de primeira ordem séo representadas da mesma forma

gue o decaimento radiativo, porém com k ndo constante.

Nas com mais de trés moléculas, também chamadas reacdes termoleculares,
a energia da reacdo nado é proveniente da coliséo de trés espécies de moléculas,

mas primeiramente pela coliséo:

a
A+ B2 ABT
r

onde ABT representa a molécula em um estado de energia intermediario. Esta

energia é removida, por sua vez, pela colisdo com M:
S
ABT+M > AB+ M

M
gue pode ser expressa tanto por A+ B+ M — AB+ M como por A+ B — AB. e sua

taxa é dada por:

<6CAB> _ kaksCyCgCy

at reagao ksCM + kr

onde k, e k, sdo as velocidades da reacéo reversivel e k, é a velocidade com que M
remove energia de ABT. Detalhes sobre a derivacio destas velocidades derivacgéo e

taxas de reacao podem ser encontrados em Seinfeld (2006).
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A temperatura também é um importante fator que determina a taxa de uma
reacdo. Quanto maior for a temperatura, maior sera a agitacdo molecular, e,
consequentemente, os choques entre as moléculas serdo mais frequentes e sera
maior a energia disponivel para que uma reagao inicie. Experimentalmente, as taxas
das reagOes podem ser considerada uma constante (para determinada presséo)
depende exponencialmente da temperatura e pode ser escrita na equacao de

Arrhenius:

k(T = fooexp (—2225)

ou mesmo expressdes com forma de poténcia como
T -n
K(T) = f' (—)
onde f, e f', sdo o fatores de Arrhenius, E,/R é a temperatura de ativacao, T é a

temperatura experimental, T € a temperatura do meio e n é um parametro

experimental de dependéncia com ao temperatura.

Por outro lado, reacdes na presenca de catalisadores (compostos que
participam da reacdo aumentando sua velocidade, porém ndo sdo consumidos)
podem assumir valores constantes perto da saturacdo dos reagentes e valores
proporcionais a concentracdo dos reagentes para baixas concentracfes. Existem
algumas funcdes sugeridas para a taxa de reacdo na presenca de catalisadores

como

(6CA> _ Cy
ot reagao CA+ (]/kl)

ou
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aC,
_“ — _ p—(k1/DCa
( ot >rea<;éo ](1 ¢ )

gue apresentam este comportamento para os limites de concentracdo muito
pequena ou muito grande, mas assumem diferentes curvas para valores
intermediarios dessas concentragbes. Ou mesmo por equacdes lineares nao

homogéneas mais simples, como (SCHWARZENBACH et al., 2003):
9Ca =7
(52), s =1~ 1 ®

onde as taxas sao proporcionais a concentracdo (assumindo J = 0) para baixas
concentracbes e valores constantes para concentracfes perto da saturacao

(assumindo k; = 0).

Existem dificuldades tanto no conhecimento e quantificacdo das reacdes
guimicas que ocorrem na atmosfera como em representar reacdes superiores as de
primeira ordem (TIRABASSI, 2005), por esta razdo neste trabalho sera utilizada a
equacao (1) para representar a reacdo quimica, onde o processo de transformacao
guimica é representado pela soma de taxas de primeira ordem ou pseudo-primeira

(para reacdes de ordem superior a primeira) ordem e um termo ndo homogéneo.
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4.2.1 Taxas de Pseudo-Primeira Ordem

Apesar de muitas reac¢des importantes, como a reacdo de fotodissociacao,
serem de primeira ordem, € possivel representar outras reacdes de maior ordem
com o uso da equacao (1) (representado no termo k), para isso a ordem da reacao
do poluente em questdo deve ser reduzida assumindo que apenas a concentracéo

de um dos reagentes é alterada significativamente durante a reacao.

Assim o coeficiente da reacéo e a concentracdo de um ou mais reagentes sao

substituidos por um coeficiente de pseudo-primeira ordem, como em:
a
(52) = —k(C)(Cp)"* = —ky (Ca) 2)
reagao

onde k € uma constante de proporcionalidade, C, € a concentracdo do reagente, Cg
€ a concentracao do reagente fixo e k; € a taxa de reacédo de pseudo-primeira ordem

(SCHWARZENBACH, 2003).

A aproximagdo com taxas de reacdo de pseudo-primeira ordem é valida
guando um dos compostos é abundante ou a taxa de reacdo € baixa demais para

representar uma alteracdo na sua quantidade.

Uma vantagem desta aproximacdo é a inclusdo de dados de concentracdo
(observados ou modelados) no perfil de k; sem alterar a metodologia de solucdo. E
importante observar que ao fazermos / = 0 em (1) teremos o caso simplificado de

representacdes de primeira ordem.
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4.2.2 Dependéncia da temperatura

Um dos parametros mais importantes na determinacdo da taxa de uma
reacdo € a temperatura, ela determina ndo somente a velocidade que a reacéo

acontece, mas também interfere na incerteza no valor da taxa utilizada.

A influencia da temperatura nas taxas de reacao € expressa pela equacéo de
Arrhenius que, combinada com a variacdo da temperatura com a altura (usando
taxas de variacdo da temperatura constantes), pode ser escrita da seguinte forma

dependente explicitamente de z:

k1 (T) = fo.exp (F_T> = k.exp <_> (32)
ou
1 = 1 (52 e () @

onde T, € a temperatura na superficie, I' é a taxa de variacao vertical da temperatura
ambiente ou lapse ratel e Ty é a temperatura experimental (SANDER et al.,2006;

SCHWARZENBACH, 2003).

Como os coeficientes contidos nas taxas de reacdo s&o obtidos
experimentalmente, sempre ha um fator de incerteza relacionado (geralmente entre
1,2 e 1,5 que aumenta conforme a temperatura se afasta da temperatura
experimental em que foram obtidas estas taxas de reacdo (Ty) segundo a seguinte

expressao:

1 1

f(T) = f(Te).exp |g (- )

Tg

(4)
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onde f(Tg) e g séo fatores de incerteza da taxa de reacdo na temperatura Ty € f(T)
é fator de incerteza para a temperatura em que ocorre a reagdo (SANDER et al,

2006).

4.2.3 Termo ndo Homogéneo

Raramente quando se trata de um sistema natural sdo consideradas tanto as
condi¢des internas como as externas. Para o estudo de determinados casos de
contaminacdo as influéncias externas podem explicar uma grande parte da

variabilidade temporal.

Nem toda perturbacdo afeta um sistema de um mesmo modo. Sistemas
lineares possuem intervalos limitados de variabilidade temporal em que apresentam
sensibilidade as forcantes externas. A seguir sdo apresentadas algumas expressoes
simples que permitem a modelar e distinguir entre variacdes temporais relevantes e

irrelevantes.

Para isso, devemos observar as variacfes tipicas de quantidades como a
temperatura do ar, velocidade do vento e taxas de liberacdo de determinados
compostos antropos, que podem ser separados em dois grupos de acordo com suas

variabilidades: tendéncias de longo prazo e flutuacfes periddicas.

Para descrever a tendéncia em longo prazo usaremos um crescimento

exponencial ou curva de decaimento caracterizado por uma constante « [T 1]:

J(©) = Jp. e )
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onde « [T~1] é positivo para crescimento e negativo para decaimento.

Para as flutuacdes empregaremos o exemplo de uma funcédo senoidal com o

periodo 7,,:
J(© =J(1 + A;sen(wt)) (6)

onde J é a média, 4; é a amplitude relativa, e w é a frequéncia angular relacionada

com o periodo 7, por w = 2r/t, (SCHWARZENBACH et al., 2003).



5 Metodologia e Descricdo do Modelo

O problema que resolveremos consiste em determinar o campo de
concentracdo de determinado poluente, conhecendo a fonte e a natureza do
poluente, bem como as caracteristicas da atmosfera e do terreno nas redondezas da

fonte.

Considere um determinado poluente liberado por uma chaminé ou outra fonte
pontual de altura fixa. Na figura 1 é representada uma chaminé industrial (fonte) e o
solo em preto, além de uma pluma de poluentes liberada na CLA cortada

verticalmente na direcdo do vento médio.

Figura 1 - Corte vertical de uma pluma de poluente liberada na CLA



a7

Este poluente ird se elevar até atingir o equilibrio termodindmico com a
atmosfera ao mesmo tempo em que é transportado pelo vento e misturado pelo
efeito da turbuléncia. Outros efeitos ainda sdo observados na pluma de poluentes,

como a deposicao do poluente no solo e sua reag¢ao quimica.

Este capitulo apresenta uma solucdo para as ADR aplicadas a poluentes
langados na CLA, com o uso das técnicas GILTT e da transformada de Laplace.
Esta solucdo € analitica e utilizada prognosticamente para a determinacdo de

concentracdes de poluentes atmosféricos lancados na CLA em escala local.

5.1 Equacdes Fundamentais

A equacao que representa o transporte e transformacdo de poluentes é o
principio de conservacdo da massa. Ela pode ser escrita em sua forma mais
simples, em que a variacdo absoluta de um determinado constituinte (C*) € igual a
contribuicao das fontes e sumidouros Sc*.

DcC*
Dt

=S¢ (7)
De um modo geral o termo S.* pode representar processos de remocgao e

producdo como fontes, reacdes quimicas e uma grande diversidade de processos.

Para um fluido qualquer a equacdo de transporte (6) pode ser escrita, do

ponto de vista euleriano, da seguinte forma:
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ac*
ot

+V.VC* = v V2C* + S, (8)

7

onde C* é a concentracdo do poluente (g/md), V é um vetor com as trés
componentes da velocidade do fluido (m/s) e v, é a difusividade molecular (1/ms). O
primeiro termo da Equacdo (8) é a variacdo local (ou variagdo euleriana) da
concentracdo, o segundo termo € o transporte realizado pelo vento (termo
advectivo), o terceiro termo é a difusdo molecular e S é o termo fonte ou sumidouro
(g/m®s) que contem as informacdes sobre as transformacgdes quimicas (fontes

secundarias ou processos de remogao).

Para aplicagbes na atmosfera a difusdo molecular é negligenciada, por ser
efetiva apenas em escalas de poucos centimetros. Expandindo a equagéo (7) em

componentes cartesianas obtemos:

ac* acr ac* acr
at +u6x +vay L 0z

—S5=0 9

onde u, v, e w sdo as componentes da velocidade do vento nas direcdes x, y e z

respectivamente.

Aplicando a decomposicdo de Reynolds (STULL, 1988), C*, u, v e w podem
ser reescritas como a soma de uma meédia e uma parte turbulenta na seguinte

forma:
u=ut+uiv=v+viw=w+wic=C+cC* (10a-d)
gue substituida na equacao (8) resulta:

(F+C*')

a
+@+u) P

(F+C*)

X % J
o) + (W +v) %

at

a(C*+C*)

+ (W +w) 5y

—S.=0 (11)
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resolvendo e simplificando, obtemos:

ac* ac*  _ac* rac* _ac* ac*’  _acY 1aC*

6t+6t+u6x+u o +vay+v ay+Waz +w az_SC:() (12)
Somando a (12) a equacao da continuidade,
L (13)

multiplicada por C* e aplicando uma média de ensemble, ou seja, uma média no

espaco e no tempo, obtém-se:

ac* _9c*  _9c*  _9C*  dCw L aCw W
- S, = 14
0t+u6x+v6y+waz+ ax+ay+ 9z S¢=0 (14)

Os termos onde aparecem C*'u’, C*'v' e C*'w' representam os fluxos
turbulentos do contaminante nas dire¢cbes longitudinal, lateral e vertical
respectivamente. Estes termos sado desconhecidos, assim como a concentracdo do
poluente e, dessa forma, a equacdo (14) ndo pode ser resolvida diretamente

levando-nos ao chamado problema de fechamento da turbuléncia (STULL, 1988).

Uma das maneiras mais utilizadas para solucionar o problema de fechamento
da turbuléncia é a hipétese de transporte gradiente (ou teria K) que em analogia com
a difusdo molecular, assume que o fluxo turbulento de determinado poluente é
proporcional a magnitude do gradiente de concentracdo média (SEINFELD;

PANDIS, 1997). Assim,

T
C = —K, ™ (15a)
' = —K, 25 (15b)
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Al ac*
C*,W'— 1(2
0z

(15c¢)

onde K,, K, e K, sdo os coeficientes de difusao turbulenta (m?/s) em componentes
cartesianas. Este fechamento é de primeira ordem, e toda a informacdo sobre a
intensidade e distribuicdo da turbuléncia esta contida nesses coeficientes de difusao

(equacobes 15a, 15b e 15c¢) que sdo combinados com a equacgéao (14), resultando em:

oc* _adc* _oc* _adct @ ( aF) ) ( aF) F) ( aF)
u 1% w = — — —|\K,— S 16
o TUG T oy tTWo T e Sy ay \"'Y ay T \Rz2 75, ) T ¢ (16)

— /) _
~ %/

I 1 I v

A equacéo (16) é a equacao de adveccao-difusdo considerando o fechamento
fickiano da turbuléncia. Ela apresenta como termo | a variagéo local da concentracéo
(termo euleriano), os termos |l representam o transporte realizado pelo vento médio
(termo advectivo), os termos Ill representam a mistura ocasionada pelos fluxos
turbulentos (termo difusivo) e o termo IV € um termo fonte ou sumidouro (termo de
reacao) que usaremos neste trabalho para modelar as reacdes quimicas. A Equacéao

(16) passa a ser denominada equacéo da adveccao-difusdo-reacédo (ADR).

Uma vez que ndo se conhece os valores instantaneos das variaveis
turbulentas em toda a extensao do fluxo, acompanha-se a evolucdo do estado médio
e o efeito de mistura que os fluxos turbulentos provocam (mistura pela componente

turbulenta).

Por conveniéncia adotaremos o sistema de referéncia euleriano onde x é a
direcdo do vento médio (i), y € a direcdo perpendicular ao vento médio e z a altura
(onde zero é o nivel do solo). Nesse sistema de referéncia a velocidade média do

vento na direcdo y (v) é nula. O termo de difusdo turbulenta na direcdo do vento
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ac* _
ox > E (Kx

ac*
dx

medio é desconsiderado (pois u )) assim como a adveccéo vertical

_ac* L .
(w E) gue é varias ordens de grandeza menor que os demais termos. Dessa forma

a equacao (16) pode ser escrita na seguinte forma:

ac* _oac* 0 ac* a ac*
at+uax_5( yay)+a_z(KZ az)+SC (17)
A equacdo (17) é integrada na direcdo y, da forma:
c(x,z,t) = fjoooF(x, y,z,t)dy (18)

Assim, o termo de difusdo na direcdo y € zero, desta forma obtemos a equacéo

bidimensional transiente:

dc _0Oc d ac
§+Ua—£(KZ£)+SC (29)

onde ¢ é a concentracdo integrada em y (g/m?).
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5.2 Metodologia de Solucéao

A equacgdo bidimensional (19) é resolvida analiticamente obedecendo as

seguintes condi¢cdes de contorno:

» sem transporte do material entre a CLA e atmosfera livre

dC(x,z,t)

KZ 0z

=0 emz=h (20a)

» deposicdo do material no nivel de referéncia z,

K, ac(gj’t) =V;C emz=2z4 (20b)
» condicéo de fonte

uC(x,z,t) =Q5(z—H,) emx =0 (20c)
» condicdo inicial

C(x,z,t) =0 quandot=20 (20d)

onde h é a altura da CLA, V; é a velocidade de deposicéo, Q € a taxa de emissao do
poluente, § € a funcdo delta de Dirac e H, é a altura efetiva da fonte (onde é levado
em conta o efeito do empuxo inicial). A altura de referéncia considerada neste

trabalho é igual a rugosidade do terreno (z; = z,).

Neste trabalho substituimos o termo fonte pela equacao (1):

ac
SC B (E)reagﬁo =/ - le e1)
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O primeiro passo para a obtencdo da solugdo € aplicar a transformada de
Laplace na variavel temporal reduzindo o problema transiente a um problema
estacionario, como em Moreira et al. (2008b, 2010b), fazendo proveito do

conhecimento da solugéo do problema estacionario, obtendo:

c(x,2z,0) + u(z) —ac(;f'r) = % (KZ

dc(x,z,r)
0z

) —(ky+7)clx,zr)+j (22
onde C(x,z,r) = L{c(x,z1t);t - r} é a concentragdo transformada e j o termo nao-
homogéneo transformado.

Aplicando a regra da derivada do produto na equacao (22) obtemos:

oC(x,z,1) 0%C(x,z,r) 0 aC(x,z,1)

u() = = Ky (2) + oKy (2)

572 Ep 57 — (ki +1r)C(x,z,r) +j

(23)

O problema (23) pode ser resolvido com o uso da técnica GILTT, escolhendo
o termo Laplaciano da equacéo (23) em funcéo z. Dividindo a expresséo (23) por K,

pode ser definido um problema auxiliar de Sturm-Liouville (definidoem 0 < z < h):
" (2) + A" Pu(2) = 0 (24)
cujas condicdes de contorno sdo as mesmas do problema original,
Y' (z2)=0 paraz=h (25a)
K ,(2) = Vapn(2) = 0 para z = z4 = 2, (25b)

A solucéo do problema auxiliar (24)-(25) forma uma base que é utilizada para

a expansado da concentracao e € escrita como:

Yn(2) = cos Ay (z — h) (25)
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onde 4, € o autovalor obtido ao se resolver a equacdo transcendental

Vy/K, = A,tan (A, (h — z,)) , mais detalhes sobre esta solugéo no apéndice.

A concentracdo é expandida em funcdo da base de autofungdes, descritas na

equacao (26), da seguinte forma:

[oe)

c(x,z,r) = Z cn (2, 1) Yy (2) (27)

n=0

uma vez que y, € conhecida, os valores de j, podem ser também determinados. A
equacao (27) é chamada formula inversa da GILTT. Uma vez encontrados 0s

valores de c,(x,r) o problema estara solucionado.

A concentracdo € entdo substituida na equacéo (23):

0

0
u(z) EP z cn (6, 1) Py (2)

n=0

P 9 — C
= — kz(z@;cn(x,rwn(z) —<k1+r>;)cn<x,r>¢n<z)+j 8)

A seguir tomamos momentos, ou seja, aplicamos o operador integral
foh( )Y,,dz, na equacao (28). Onde ,,, € uma funcao ortogonal a v,,, desta forma o

problema € integrado em todo seu dominio:
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h 0
0
f U(Z) ﬁ (Z Cn (x; 1") Yn (Z)> Ym (Z)dZ

0 n=0

h 0
]
j 0z ("Z (2)57 ), Cn Ce,7) Pn (z)) Y (2)dz

0 n 0

h « h
= [ Y ealon) vz - [ D keaer) pu @21z

0o n=0 o0 n=0

+ [ (s
0 (29)

Expandindo as derivadas parciais,
D en ) [ w@w@un@a
n=0 0

- h
= z cn (%, r)']-k’z(Z)ll)'n(Z)l/’m(Z)dZ
0

0 h
+ 3 ) [ k@', @)z
n=0 0

(ee]

—-r i cn(x,7) f Yn ()P (2)dz — Z cn(x,7) f kihn () (2)dz

n=0 n=0
h
+ | jm(az
0

(30)

substituindo a equacéo (24) e reordenando os termos
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0

w h h
d
Zﬁcn(x, D) [ w@ @)z =Y o) [ Ky @0, @)z

n=0

o0 h
2,2 Z ea(7) f Ky (D Pon (DD (2) 2

0 h I h
1Y e0Gon) [ @U@z + Y ) [ k@22
n=0 0 n=0 0

h

~ [ (s

0
(31)

O somatario € truncado em N termos e a equacao (31) € reescrita em notacao

matricial.
AY(x,r)+B.Y(x,7) =H (32)

onde Y é um vetor que representa os termos do somatério e Y’ é o vetor que
o ~ T 0
representa os termos do somatorio que estao multiplicados por 5.~ Enquanto A e B

sdo matrizes de ordem N, de termos definidos como:
A = { [ uhn Prndz },
bum = {= [ K", Wmdz + 2n* [ K, Yz + 7 [ Yz + [ kspnihndz]}
e H é o vetor dos termos ndo-homogéneos do processo definido como:

hy ={[jyYndz}.

O problema (32) pode ser reescrito como:

Y(x,7r)+F.Y(x,r) =E (33)



57

ondel=A"1A F=A"1BeE=A1H.

Aplicando para a condigdo de fonte o mesmo procedimento feito nas

equacoes (31) e (32) obtém-se:
Y(0,r) = A1 2y, (H,) (34)

O problema transformado (33) é resolvido aplicando a transformada de

Laplace na variavel x, Y(s,r) = L{Y(x,1); x — s}, ficando com:

sY(s,r) + F.Y(s,r) = Y(O,r) + G) E (35)

Assumindo que a matriz F é nao degenerada podemos escrever F =
X~1.D,,.X, onde D,, é a matriz diagonal dos autovalores, X é a matriz dos

autovetores e X1 é sua inversa. Substituindo em (35):

sY(s, 1) + XD,y X.Y(5,1) = Y(O,0) + (3) E (36)

Colocando Y(s,r) em evidéncia e somando E de ambos os lados da equacdo:

(sl +X.D,y. X"1).Y(Gs, 1) = Y(O,1) + G) E (37)

Substituindo a Identidade 1 = X.X™! na equacéo (37) podemos isolar a matriz

X. (s + D,y). X1

(sX. X1 +X.D,.X"1).Y(s,1) = Y(0,1) + (%) E (38)

X. (sl + Dyy). X~ L.Y(s,1) = Y(0,1) + (%) E (39)
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Y(5,1) = X. (sl + Do) L X 71 (Y(O,1) + (3) E) (40)

Y(s,r) = X. (sl + D)~ L. X"L.Y(0,r) + X. (s + D,,)~L. X~ 1. (g) E (41

Aplicando a transformada inversa de Laplace, obtemos:

L7YY(s, )58 - xp = L7H X (ST + Dyay ) 2 X71.Y(0,1); 5 - x} +
L7YX (s1+ Do) LX L (3)Ess > x) (42)

Escrevendo em notacdo explicita as matrizes de ordem N, temos que

(Is + D,,) é escritas como

o - 1 0 - dy 0 s +dy
e suainversa é
1
ElE
1
(Is + Dgy) ™ = i s+d, | (44)
1
[ 0 s+dNJ
Aplicando a Inversa de Laplace na equacao (44) temos a matriz G(x):
e_dlx ves 0
G(x) =LY (s+D,y) Lsox} = [ : e—da2x : ] (45)
0 ves e_dNX

e 1 _1 =z .
Ja a matriz - (Is + D,,)! é reescrita como:
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o
|[s+1d1 0 —I 5 s+dq ) ) 0
1 -1 (1] : 1 . 4 4
et =() o - 5o (9
l O S+dNJ 0 i _ ﬁ
s s+dy
Aplicando a Inversa de Laplace na equagéao (46) tenho a matriz P(x):
Pe) =L {2(s + Do) s o x) =
[(di) (1 — e~d1%) 0 ]
| M ) |
| : (3)a-e : | (47)
l 0 (i) (1 _ e—dNX)J
Substituindo as matrizes G(x) e P(x) em (42) obtemos:
Y(x,1r) = X.G(x).X"1Y(0,r) + X.P(x).X"LE (48)

A Equacdo (48) é a solucdo geral para o problema transformado de
adveccao-difusdo bidimensional transiente (equacéo 19) considerando as condi¢des
de contorno (20a,20b,20c,20d) e reacdes quimicas modeladas como a soma de uma
taxa de reacdo de (pseudo-) primeira ordem e um termo ndo-homogéneo. Para

casos em que o termo ndo-homogéneo seja nulo a matriz E sera nula.
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5.3 Inverséo da Solucéo

Uma vez que os coeficientes da solucdo em série da equacdo (27) estdo
determinados, estamos em condi¢gOes de inverter a solugdo pela transformada de

Laplace, onde L7 1{eq. (44);r — t}. Este procedimento resulta em

1
c(x,zt) = Z_THZ J C,(x, )Y e tds. (49)
n=0y—joco
Cabe salientar que nenhuma aproximacao numerica foi feita durante a derivacdo da

solucéo até aqui, exceto o truncamento do somatorio da equacéao (27).

Devido a impossibilidade de determinarmos as singularidades do integrando
gue aparece no lado direito da equacao acima, ndo poderemos aplicar o Teorema
dos Residuos para avaliar analiticamente a integral. Assim, na sequéncia
apresentaremos uma solucdo aproximada da integral acima usando o método de
inversdo numérica da Quadratura de Gauss-Legendre (STROUD; SECREST. 1966).

Assim

M
c(x,z,t) = Z kaakC(x, Z, ka) (50)
k=1

ou ainda
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(% 2,t) = Z P i ) (2) (51)

na qual N € o numero de termos do somatério da formula inversa da GILTT, ay, px €
M séo, respectivamente, 0s pesos, as raizes e a ordem da quadratura considerada
e estdo tabulados em Stroud e Secrest (1966). Quanto a inversdo numérica de

7

Laplace, é importante mencionar, que esta aproximacdo é exata se a funcao
transformada é um polinbmio de grau 2M —1 na varidvel considerada. Este
procedimento vem sendo utilizado na literatura e além da simplicidade tem

alcancado bons resultados (MOREIRA et al., 2010b).



6 Parametrizacdes

Para a simulacédo da disperséo e reacdo do poluente serd usada a solucao
encontrada para a ADR no capitulo anterior e parametrizagbes para o perfil do
vento, coeficientes de difusdo, efeito de ascensdo da pluma além da deposicéo
proxima ao solo. Estas parametrizagbes modelam o processo conforme a
estabilidade na CLA e levam em conta as principais variaveis micrometeoroldgicas
como o comprimento de Monin-Obukhov, velocidade de friccdo e escala de

velocidade convectiva.

6.1 Coeficientes de Difusdo Turbulenta

Para qualquer aplicacdo de modelo de dispersédo de poluentes na atmosfera,
a escolha de uma parametrizacdo adequada é uma decisdo fundamental para uma
correta representacdo dos fendbmenos envolvidos. Fisicamente, uma parametrizacéo
da turbuléncia € uma aproximacédo da natureza, no sentido que fornece uma relacéo
aproximada para um termo desconhecido. A confiabilidade de cada modelo depende
fortemente da maneira como os parametros sdo calculados e relacionados ao

entendimento da CLA (MANGIA et. al., 2002).

Os coeficientes de difusdo turbulenta utilizados para as simulacdes foram

obtidos seguindo as formulas de Degrazia (MANGIA et al., 2002; DEGRAZIA et al.,



63

2000) para toda a CLA. Para condi¢des instaveis (L < 0) utilizamos a expressao

definida em Degrazia et. al. (1997):

7z —4z 8z

K, = 0.22(w.h) (%)1/3 (1- ;)1/3 l—eh —0.0003.e7], (52)

onde L é o comprimento de Monin-Obukhov, w, é a escala de velocidade convectiva

e h é a altura do topo da CLA.
Para condic¢6es estaveis (L > 0) definida como em Degrazia et al. (2001):

K 0.3(1-z/h)u.z

z = 1+3.7<;) 3)

L(1-z/h)5/4

onde u, € a velocidade de fricgao.

Nas figuras 1 e 2 temos os perfis adimensionais dos coeficientes de difusao

para as condicdes instavel e estavel.

z/L
1,00 0\.
\.
\.
0,80 - \.\
[ )
\.
\.
0,60 - s
([ ]
s
@
0,40 - o
[ )
/'/
] A
0,20 S
//‘//
/.
0,00 : : : .
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20
Kz/w*h

Figura 2 - Perfil adimensional de K, para condi¢des instaveis, Degrazia at al. (1997)
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\.
\.
\
0,20 - .
./.
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0,00 : . . )

0,00 0,01 0,01 0,02 0,02
Kz/u*h

Figura 3 - Perfil adimensional de K, para condi¢cdes estaveis, Degrazia at al. (2001)

Também foram testados outros coeficientes de difusdo (Panofsky, Dutton,
1984; Arya, 1999; Ulke, 2000; Pleim, Chang, 1992), que, estatisticamente,

apresentaram resultados muito parecidos.

6.2 Disperséao Lateral

Como o problema tridimensional (17) foi integrado em y e tratado como
bidimensional (19) para a obtencéo da solucédo, € preciso um meio de transforma-lo
novamente na sua dimenséo original de modo a compararmos os resultados obtidos
com os da literatura. Embora a equacédo de adveccao-difusdo com fonte arbitraria

resolvida neste trabalho ndo seja um problema de varidveis separaveis obtemos
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uma solucao tridimensional aproximada assumindo, como na GILTTG (MOREIRA et

al., 2008b), que a pluma tem uma distribuicdo gaussiana na dire¢ao y, ou seja,

o~ V2/205
c(x,y,z,t) = C(x,z,t). Ty (54)

onde o, € um parametro de disperséo lateral (DEGRAZIA et al., 1998) definido para

condi¢Bes instaveis como

2 fove) !
D =22 1 5en2(2.26 /3 (XWT) n') —2& (55)

2w Jo uh (1+n")5/3ns2

onde n' é a frequéncia adimensional, w, é a escala de velocidade convectiva e h é a

altura do topo da CLA.

A equacéo (55) contém uma funcéo de dissipacdo molecular ®:

BU3 = [(1 _zy (iL)'Z/ L 0.75]1/2 (56)

6.3 Perfil de Vento

O perfil do vento médio utilizado pelo modelo foi calculado segundo as

relacGes de similaridade (PANOFSKY; DUTTON,1984):

U,

u= % [ln (ﬂ) — Oy (?)] para z = z, (57)

Zo
ou

u=1u(z,) se z<z (58)



66

onde z, = min [|L|,(0.1)h], £ € a constante de Von-Karman (£ =04), z, € a
rugosidade do terreno. O deslocamento do plano zero (d) € uma altura acima da
superficie em que a velocidade do vento é nula e é consequéncia do escoamento
sobre obstaculos tais como arvores ou construcdes, sendo desconsiderado neste
trabalho (ou seja, d = 0). A funcdo estabilidade ¢,, é expressa em termos das

relacdes de Businger:

Para condic@es instaveis (L < 0)

N2

- 3 _ i 1/4
Pm (f) ~In (—”(1 152/ ”2) +1In <—1+(1 — L)“) — 2arctan (1 - 15%) +Z (59)

L 2
Para condicdes estaveis (L = 0)
zZ zZ
om (2) = —4.7% (60)

Alternativamente, o perfil de vento pode ser descrito por uma lei de poténcia

(Panosfky e Dutton, 1984):
X
— = (i) (61)

na qual u e u; sdo as velocidades médias horizontais do vento nas alturas z e z,;e 0

expoente « esta relacionado com a intensidade da turbuléncia (IRWIN, 1979).
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6.4 Ascensao da Pluma

Para muitas aplicacbes, como em emissdes industriais, € necessario levar em
conta o efeito do empuxo sobre a pluma de poluente. Quando a pluma de poluentes
€ mais quente que o ambiente (menos densa) ela tende a se elevar até uma camada
onde se encontre em equilibrio termodinamico, a altura efetiva da fonte (H,) sera a
soma da altura real da fonte (H,) e o efeito de ascensao da pluma (AH). Dessa forma
assumimos que, a certa distancia da fonte, a pluma de material liberado em H se
comporta como uma pluma de mesma densidade que o ambiente, abandonada sem

empuxo a uma altura H, (ARYA, 1999).

Em casos de conveccao forte (h/|L] > 10), a pluma tera uma ascensao final

dada por

AH = 4.3( F )3/5 h2/5 (62)

uw,
sendo F um parametro de flutuabilidade definido como

Ti—Tqy
F = gVir? (T—) (63)

L

onde g é a aceleracdo da gravidade, T;, V;, r; e T, sdo a temperatura da fonte, a

velocidade vertical de saida, raio da fonte e temperatura ambiente (BRIGGS, 1975).

Para condicbes moderadamente convectivas a ascensdo da pluma é dada

como
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ulw

(1420

gue pode ser resolvida interativamente, onde w,; = 0.4w, é a velocidade média dos

downdrafts (correntes de ar descendentes).

Para condicOes de estabilidade neutra a seguinte expresséo para AH:

B F Hy )2/3
AH =13 (1 +2) (65)
Weil (1979) sugere que uma pluma tem a seguinte restricdo para sua

ascensao:
AH = 0.62(h — Hy) (66)

Considerado o que foi exposto acima, Briggs (1975) sugere que o valor final
de AH deve ser o valor minimo obtido com as equacgdes (62) (64) (65) e (66). Esta
sugestdo € a mais prudente, pois na medida em que o efeito de ascensdo € maior,
menores serdo os valores de concentracdo obtidos para niveis proximos do solo,

diminuindo o risco de subestimar o valor destas concentragdes.
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6.5 Deposicéao

Neste trabalho a deposicdo do poluente é modelada na condi¢cdo de contorno
inferior da CLA, onde se assume que o fluxo do contaminante é constante de uma
altura de referéncia (z;) até o nivel do solo. Este fluxo de material € proporcional a
concentracdo do poluente na altura de referéncia multiplicada por uma velocidade
efetiva de deposicao V;, que pode ser medida juntamente com as concentra¢des ou
parametrizada segundo uma expressao similar a Lei de Ohm para circuitos elétricos

(inversamente proporcional a resisténcia a deposicao)

1
— =1+t (67)
Vd

onde r, € a resisténcia aerodinamica do solo a deposicao, r; € a resisténcia de uma
sub-camada quase laminar que depende das propriedades fisico-quimicas do
contaminante, v, € a velocidade de deposicdo (que ndo considera o efeito de
sedimentacao gravitacional) e r,, € a resisténcia biolégica a absorcéo pela vegetacéo
gue cobre determinada area para determinado poluente, que neste trabalho sera

desconsiderando.

A resisténcia aerodindmica de um terreno pode ser derivada das relacfes de

similaridade como em NRPB-R322 (2001) para condi¢cfes neutras de estabilidade:

_ In ((z4=d)/2)
a U,

para Zg > d+ z, (68)
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onde £ é a constante de Von-Karman (£ = 0.4) e d € o deslocamento do plano zero

para grama ou dossel da vegetacdo menor que 1m.

Em cenarios de vegetacdo alta ou mesmo para aplicacdes urbanas, onde
d > 1m, é conveniente escolher uma altura de referéncia igual ao dobro da altura
média do dossel ou construcdes para evitar as irregularidades provocadas pelas

anomalias no escoamentos provocados pelos obstaculos como em:

_ In((2ho-4a)/2y)
a— RU,

para zz; = 2hg (69)

onde h, € a altura do dossel das arvores ou construcoes.

Para a atmosfera em outros estados de estabilidade a resisténcia

aerodinamica pode ser escrita, também com relacdes de similaridade, como:

_ i) oy, () . o
Ta = e, t o In(~ para 7 >1, muito estavel (70)

T, = ki* [ln (Zd_d) -5 (Zd+Z°_d)] para 0<z/L<1, estavel (71)

Zy L

1 1
1 —-d 1+ -6z —d)/L)2 1+ (11— (16zy)/L)2
Ot MY Rl Pl V1) PP Rl s

para z/L <0, instavel (72)

Para aplicacbes urbanas o valor da resisténcia aerodindmica pode ser

adotado o valor recomendado de r, = 100sm™1, independente da estabilidade.

A resisténcia laminar (r;) possui determinados valores tabelados para
poluentes com o diametro aerodinamico de referéncia de D, = 1lum e segue as

seguintes rela¢des para poluentes de diametro entre 0.1um e 10um:
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2
r.(D) = r;(D,) (D%) se 1lum <D <10um (73)

ou
(D) =r,(D;) se 01lum < D < 1lum (74)
onde D é o diametro aerodinamico do poluente em micro metros.

A resisténcia de subcamada (r;(D,)) pode ser adimensionalizada ao ser
multiplicada por u,. Para esta resisténcia adimensional (R;) podem ser escolhidos
valores entre 50 (conservativo) e 300 (melhor julgamento). Uma vez que, quanto
maior for a resisténcia a deposi¢cdo, menores as chances do modelo subestimar o

valor das concentracoes,
Ry = u,r5(Dq) (75)

Outro efeito que deve ser adicionado, apenas para moléculas de diametro
aerodinamico entre 1um e 10um, € a deposi¢cado devido a queda gravitacional que
ocorre na camada quase laminar a uma velocidade (ms~!) que é uma fungéo do

didmetro
vs = 3,2.1075D2 (76)

Com o conhecimento desta velocidade uma velocidade efetiva de deposicao

pode ser escrita ha seguinte forma:

Us

= T-exp (—vs/vg) (77)

Va

gue pode ser desconsiderada para poluentes de diametro menor que 1um, onde

Vd = V4.



7 Dados para a validacao do modelo

O uso correto de determinado modelo de transporte de poluentes ndo pode
prescindir de um estudo sobre suas capacidades de representar corretamente
situacdes reais. Sempre que possivel deve ser verificada a confiabilidade do modelo
com a utilizacdo de dados, cenarios meteoroldgicos e topograficos proprios da area
do seu emprego. Por exemplo, modelos considerados com bons resultados nos EUA
e aplicados no Brasil poderdo ter um comportamento nado correspondente a

expectativa (TIRABASSI, 2004).

Neste capitulo sdo apresentados os dados experimentais e indices
estatisticos utilizados para comparar as concentracfes preditas pelo modelo e as

observadas experimentalmente.

7.1 Dados experimentais

A micrometeorologia sempre confiou muito em experimentos de campo para
aprender mais sobre a camada limite (STULL, 1988). A partir da década de 1950
foram realizadas as primeiras medidas simultaneas de concentracdo, parametros de
dispersdo da pluma e variaveis micrometeorologicas na tentativa de encontrar

relacdes empiricas entre a difusdo atmosférica e os fatores meteorologicos. Durante



73

estes experimentos, multiplas medidas das concentracfes foram realizadas a fim de
mapear a distribuicdo espacial e temporal do tragcador medido a distancias de alguns
metros a poucos quildbmetros da fonte, para diferentes estabilidades atmosféricas,
altura da fonte e cenarios topolégicos. Podemos citar os experimentos realizados em
Prairie Grass nos Estados Unidos (BARAD,1958) e o experimento de Copenhagem
na Dinamarca (GRYNING,1981) que estdo entre os mais importantes. O grande
problema é que estes experimentos possuem grandes dificuldades operacionais

além de altos custos envolvidos (BUSKE, 2008).

Qualquer estudo de modelagem é incompleto se ndo é apropriadamente e
adequadamente validado com observacoes relevantes. A seguir sdo apresentados

os experimentos difusivos utilizados neste trabalho para validar o presente modelo.

7.1.1 Experimento de Hanford

O experimento difusivo de Hanford foi conduzido de maio a junho de 1983,
em uma regido semi-arida do leste do estado de Washington, EUA. Foi um
experimento de fonte baixa conduzido em um terreno geralmente plano com
rugosidade de 3 cm. A descricdo detalhada do experimento € fornecida por Doran e

Horst (1985).

Este experimento foi conduzido durante condi¢cdes estaveis e quase neutras
de estabilidade, nestas condicbes é dificil determinar a influencia da turbuléncia
sobre a pluma liberada, de um modo geral se considera que a turbuléncia teve um

comportamento continuo e modulada pelo cisalhamento do vento.
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Ao todo 6 experimentos foram conduzidos. Em cada experimento o tempo de
liberacdo foi em torno de 30 minutos exceto no experimento 5 que foi de 22 minutos.
Os coletores foram posicionados em circulos concéntricos com uma distancia
angular de 8° 4° 4° 2° e 3° de raio de 100, 200, 800, 1600, 3200m
respectivamente. Entretanto a velocidade de deposicao foi avaliada somente para as
trés ultimas distancias. Dois poluentes foram liberados simultaneamente a uma
altura de 2m, Hexafluoreto de enxofre (SFs) que deposita e Sulfeto de zinco (Z,S)
gue ndo deposita. A taxa de liberacdo média foi de 0,3 g/s. A separacgéo lateral entre
0os pontos de liberagdo do SFes e do Z,S foi menor do que 1m. Os dados
meteorolégicos foram obtidos tomando médias nas alturas de 1, 2, 4, 8, 16 e 32 m
em uma torre de 122 m localizada aproximadamente a 100 m ao norte do ponto de
liberacdo. A tabela 1 mostra os dados e parametros meteoroldgicos medidos durante

0s experimentos, os dados do poluente sdo normalizados pela taxa de emissao Q.

Tabela 1 - Dados micrometeorolégicos e do poluente para os seis experimentos de Hanford.

Exp. Dist. Z,S/Q SF¢/Q o, u (0,530,) Vy4 U« L h
(m)  (s.m? (s.m? (m) (msh  (ms?) @mshH (M) (@m)
1 800 0,002240 0,00373 28,0 7,61 4,21 040 166 325
1600 0,000982 0,00214 43,4 8,53 4,05 040 166 325
3200 0,000586 0,00130 65,0 9,43 3,65 040 166 325
2 800 0,000747 0,00129 19,0 3,23 1,93 026 44 135
1600 0,003250 0,00908 24,3 3,59 1,80 026 44 135
3200 0,002310 0,00722 28,7 3,83 1,74 026 44 135
3 800 0,003060 0,00591 28,4 4,74 3,14 027 77 182
1600 0,001320 0,00331 44,6 5,40 3,02 027 77 182
3200 0,000662 0,00179 70,5 6,32 2,84 027 77 182
4 800 0,000804 0,00201 13,0 3,00 1,75 020 34 104
1600 0,000426 0,00131 17,8 3,39 1,62 020 34 104
3200 0,003140 0,00915 23,1 3,75 1,31 020 34 104
5 800 0,000525 0,00105 24,6 3,07 1,56 026 59 157
1600 0,003380 0,00861 28,5 3,24 1,47 026 59 157
3200 0,002920 0,00664 34,6 3,46 1,14 026 59 157
6 800 0,000723 0,00134 18,6 3,17 1,17 030 71 185
1600 0,002520 0,00615 34,1 3,80 1,15 030 71 185

3200 0,001250 0,00311 58,7 4,37 1,10 0,30 71 185
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Para calcular a altura de camada limite estavel, a relagdo h = 0,4(u.L/f.)'/?
foi utilizada (ZILITINKEVICH, 1972), na qual f. representa o parametro de Coriolis:

fo =1,46.10"*.

7.1.2 Experimento de Candiota

Os parametros meteoroldgicos foram coletados durante um experimento de
campo realizado no inverno entre 23 de agosto e 01 de setembro de 1999 obtidos
em um ponto localizado a 5 km na direcao leste da usina termoelétrica de Presidente
Médici de Candiota-RS. Esta usina € uma importante fonte de dioxido de enxofre
(SO? na regido. Foi um experimento de fonte alta, onde o SO, foi liberado com
empuxo de forma continua de uma chaminé com 150 m de altura a uma taxa de 0,7
kg™. A velocidade de saida e a temperatura de exaustdo sdo de aproximadamente

20 m.s™* e 420 K, respectivamente.

Os dados meteorologicos utilizados para o teste do modelo sdo médias
horérias calculadas a partir de medidas realizadas durante os dias 28, 29 e 30 de
agosto mostrados na tabela 2, abaixo. Onde estdo a temperatura na superficie
expressa em Celsius, UR é a umidade relativa do ar, e RAD. é o valor liquido do
fluxo de radiacdo. Os parametros u,, v, e L foram obtidos com as mesmas relacoes
apresentadas no capitulo 2 e a altura da camada limite (h) foi calculada a partir de

campanhas prévias em 1994 e 1995 (ARBAGE et. al, 2006).



Tabela 2 - valores horérios para os parametros meteoroldgicos do experimento de Candiota
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Dia hora Temp. UR RAD. u v U=« h L Wi
°C %)  (W.m?) (ms?) (ms?) (ms?) (m) (m) (m.s™)

28 08:00 3,16 72,65 427,55 -0,03 3,11 3,11 200 -34,86 0,33
28 09:00 4,69 68,97 300,70 -0,21 3,81 3,81 300 -34,83 0,40
28 10:00 5,53 65,70 415,02 -0,81 3,13 3,23 400 -24,43 0,48
28 11:00 6,41 62,85 203,77 -0,24 3,47 3,48 500 -15,15 0,52
28 12:00 6,35 63,74 82,09 -0,08 3,37 3,37 600 -8,85 2,30
28 13:00 5,93 66,58 137,77 0,17 3,69 3,69 800 -10,08 2,80
28 14:00 6,08 66,18 65,65 -0,05 3,49 3,49 800 -7,23 1,57
28 15:00 6,53 65,21 42,00 -1,33 3,93 4,14 900 -28,12 0,97
29 08:00 3,86 81,67 273,56 -0,02 3,12 3,12 200 -23,21 0,43
29 09:00 4,68 72,29 484,88 1,64 0,69 1,77 300 -26,05 0,50
29 10:00 5,29 64,77 414,31 2,12 1,90 2,84 400 -81,05 0,90
29 11:00 6,12 61,20 493,86 1,86 2,30 2,95 500 -1,87 1,45
29 12:00 7,84 56,40 787,72 1,91 1,44 2,39 600 -2,94 1,51
29 13:00 9,28 52,69 780,93 1,80 1,45 2,13 800 -80,50 1,55
29 14:00 10,81 48,89 635,48 1,94 2,27 2,98 800 -6,17 1,57
29 15:00 12,65 45,64 503,61 1,99 2,29 3,03 900 -6,25 1,52
30 08:00 3,56 94,14 372,16 1,45 1,34 1,97 200 -23,96 0,48
30 09:00 6,29 77,57 541,15 5,19 1,57 5,42 300 -3524,00 0,14
30 10:00 8,46 65,67 695,74 7,80 0,78 7,83 400 -904,10 0,82
30 11:00 10,87 56,44 785,83 7,85 0,91 7,90 500 -54,95 0,88
30 12:00 12,67 44,76 813,92 6,46 1,05 6,54 600 -181,00 0,87
30 13:00 13,97 35,03 774,08 6,20 2,00 6,51 800 -163,70 0,90
30 14:00 15,40 32,08 631,76 8,59 1,60 6,78 800 -227,30 0,87
30 15:00 16,31 33,18 502,86 7,08 1,50 7,23 900 -35,47 1,68

Fonte: Arbage et al. 2006.



7.2 Indices Estatisticos

Geralmente, utilizam-se indices estatisticos que descrevem a concordancia
entre os dados modelados e observados para avaliar o desempenho de modelos.
Para a elaboracdo desta analise, emprega-se aqui uma rotina desenvolvida por
Hanna (1989). Esses indices estatisticos sdo recomendados para a validacdo e
comparacao de modelos, pela Agéncia de Protecdo Ambiental Americana (USEPA),
pela Forca Aérea Americana (US Air Force), pelo Instituto Americano de Petréleo
(API), bem como pela comunidade cientifica da area de dispersao de poluentes na
atmosfera apds o Workshop “Operational Short-Rage Atmospheric Dispersion
Models for Environmental Impact Assessments in Europe”, realizado na Bélgica em

1994 (OLESEN, 1995).

Sao utilizados ao total de cinco indices que comparam as concentracfes

previstas (denotadas por C,, de desvio padrdo o,) com as concentracdes

observadas (denotadas por C,, de desvio padrao a,).
Os indices estatisticos aplicados séo definidos do seguinte modo:

1. Erro Quadratico meédio normalizado (Normalized Mean Square Error):

PR
NMSE = (C"__—_C”)
C,C,
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Informa sobre todos os desvios entre as concentragdes dos modelos e
concentracdes observadas. E uma estatistica adimensional e seu valor deve
ser o menor possivel para um bom modelo.

Coeficiente de correlacéo (correlation coefficient):

(Co - C_o)(Cp - C_p)

000y

COR =

Descreve o grau de associa¢cdo ou concordancia entre as variaveis. Para uma

boa performance, o seu valor deve ser proximo de 1.

Fator de dois: E a fracdo dos dados preditos que estdo entre 0,5 < E—” < 2 pelo

o

numero total de dados observados. Quanto mais préximo de 1 este valor
estiver, maior sera a confiabilidade do modelo.

Fracao de Inclinacao (Fractional Bias):

C, — C,

B = OS(OC +p C,)

Informa a tendéncia do modelo de superestimar ou subestimar as

concentracfes observadas. O valor 6timo é zero.

Desvio fracional padrao (Fractional Shift):

0o — 0p

FS= ——
0,5(a0, + 03)

Compara a variabilidade dos dados observados com a variabilidade dos

dados observados e seu valor 6timo é zero.



8. Resultados

Neste capitulo, serdo apresentados os resultados numeéricos e estatisticos

obtidos com a metodologia proposta.

Para a obtencado da concentracéo de poluentes foram utilizadas, juntamente com
a solucéo para o problema bidimensional, as parametrizacbes contidas no capitulo 4 e
os dados e indices estatisticos descritos no capitulo 5. As rotinas numeéricas foram
implementadas em linguagem Fortran 90 sob sistema operacional Windows XP
(Service Pack 2), o computador utilizado foi um ADM Sempron™ Processador 3400+

1.81 GHz, 960MB de RAM.

8.1 Comportamento do modelo

Para verificar o comportamento da concentracdo do poluente no nivel do solo
foram utilizados inicialmente os dados do experimento de Hanford. Para tanto foi
escolhido um Unico ponto a 800 metros da fonte em uma altura de 1,5 metros
considerando que o poluente estd sendo liberado ha 40 minutos e avaliada a
concentracdo do poluente de 5 em 5 autovalores. A figura 3 mostra a concentracdo em

funcdo do numero de autovalores utilizados nos somatdérios e a figura 4 mostra o tempo
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de simulagéo em funcdo do numero de autovalores. Foram utilizadas as equacoes (62)

para o perfil do vento e equacéo (53) para os coeficientes de difusao.

Concentracgéo
(103 g/m2)
9 -

O B N W A O O ~N ©
1
()

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
Autovalores

Figura 4 - Convergéncia numérica da concentracdo de poluentes para o experimento de Hanford

Tempo de
execugao
(seq)

18

16
14
12

10

0 T T T T T T T T T 1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
Autovalores

Figura 5 - Tempo de execucdo em fun¢éo do nimero de autovalores para o experimento de Hanford
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Podemos observar da figura 4 que a concentracdo converge numericamente a
medida que o numero de autovalores aumenta e que para 80 autovalores o valor da
concentracdo praticamente ndao se modifica mais. Ja a figura 5 mostra que o tempo de
simulacdo (em segundos) aumenta de uma forma exponencial suave, quase linear, em
funcdo do numero de autovalores. Portanto nesta dissertacdo usaremos 80 autovalores

para o somatorio da GILTT.

8.2 Experimento de Hanford sem reac&o quimica

Para as primeiras simulacdes realizadas nao foi considerada nenhuma
transformacdo quimica e foram escolhidos 4 pontos para a quadratura de Gauss-
Legendre para a inversao da solucdo. Para verificar o comportamento da concentragcao
do poluente, os dados obtidos a partir das distancias de 800, 1600 e 3200m do
experimento de Hanford foram comparados com os obtidos experimentalmente, por
serem o0s pontos onde ha medidas para os valores das velocidades de deposicéo. Por
ser um experimento estavel, se utilizou a equacéo (53) para os coeficientes de difusédo
turbulenta e foram considerados o perfil de poténcia e relacdes de similaridade para o

vento meédio, equacdes (61) e (57-59).

A figura 6 mostra o grafico de espalhamento no qual temos as concentracdes
observadas experimentalmente em funcéo das preditas pela GILTT, utilizando um perfil

de poténcia para o vento médio.
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Concentragdo observada (Cy/C.4)

Figura 6 - Diagrama de espalhamento dos dados preditos pela GILTT em comparacédo com os dados
observados do experimento de Hanford, utilizando um perfil de poténcia

Na analise de graficos de espalhamento, quanto mais proximos estiverem 0s
resultados da reta central, melhores os resultados. As linhas laterais cheias indicam o
fator de dois (FA2), ou seja, se todos os dados obtidos estdo entre estas retas tem-se
um FAZ2 igual a 1 (valor maximo). Observa-se pelo grafico de espalhamento da figura 6
uma boa concordancia dos resultados obtidos com a GILTT para o caso do
experimento de Hanford. O modelo foi avaliado com a razdo C4/Crq, onde C4 € Crgq S0

as concentragbes do Z,S e SFs medidas a 1,5m acima do solo (indice d significa

deposita e indice nd significa ndo-deposita).

Ja na figura 7, apresentamos o grafico de espalhamento com concentracdes
observadas experimentalmente em funcéo das preditas pela GILTT utilizando um perfil

de vento médio calculado por relacées de similaridade.
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Figura 7 - Diagrama de espalhamento dos dados preditos pela GILTT em comparacédo com os dados
observados do experimento de Hanford utilizando, um perfil de similaridade
Observa-se pelo grafico de espalhamento da figura 7 uma boa concordancia dos
resultados obtidos com a GILTT e perfil de vento calculado pelas relacdes de
similaridade para o caso do experimento de Hanford sdo bem similares aos

encontrados utilizando perfil de poténcia.

Abaixo se apresenta a tabela 3 que contém os indices estatisticos, apresentados
no capitulo anterior, que relacionam as concentracbes calculadas pela GILTT e

comparadas com os dados experimentais de Hanford.

Tabela 3 - Avaliacdo estatistica do modelo utilizando o experimento de Hanford sem reacao quimica

NMSE COR FA2 FB FS
GILTT poténcia .05 .86 1.00 =21 .34
GILTT similaridade .03 .83 1.00 -.15 .06
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A alta correlagdo e o baixo erro normalizado mostram uma boa concordéancia
entre as concentracoes obtidas pela GILTT e os dados observados. As concentracdes
preditas apresentam valores levemente maiores que as observados. O modelo também

apresentou fator de dois de 100%.

8.3 Experimento de Hanford com reacdo quimica

Foram realizadas novas simulagdes com o experimento de Hanford, adicionando
0 processo quimico a solucdo. Cabe salientar que no experimento de Hanford ndo ha
reacdes quimicas significativas, aqui apenas fizemos a inclusédo no modelo e utilizamos
os dados do experimento para verificar a influéncia nos resultados obtidos
anteriormente. Para estas simulacdes foi escolhido o perfil de similaridade para o vento

médio e a equacéao (53) para os coeficientes difusdo turbulenta.

O primeiro teste com reacao quimica inclui apenas a reacao simplificada de

primeira ordem:

SF¢ + hv — produtos

o valor de k,; € calculado usando uma meia-vida de 15 anos, este valor € algumas
ordens de grandeza menor que a meia vida encontrada na literatura, embora a reacéo
de fotdlise indireta do SF, seja lenta e dependa da concentracdo do O('D), produzido

pela fotdlise de 05 e 0, durante o dia, como se segue:



a escolha de uma meia-vida menor pressupdem que ndo ha periodos em que nao

0(*D) + SF¢ — produtos

acontece reacdo quimica durante o periodo da simulagéo.

A tabela 4 mostra os resultados dos indices estatisticos para a inclusdo da taxa
de primeira ordem k; calculado com a meia-vida e valores multiplos de dez. Podemos

observar que valores inferiores a 1,47.107° ndo interferem no resultado. Assumimos

gue J é nulo neste caso.

Tabela 4 - Avaliacao estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando k; constante

k, = cte NMSE COR FA2 FB FS
0 0,03 0,835 1.00 -0,139 0,278
1,47E-10 0,03 0,835 1.00 -0,139 0,278
1,47E-09 0,03 0,835 1.00 -0,139 0,278
1,47E-08 0,03 0,835 1.00 -0,139 0,278
1,47E-07 0,03 0,835 1.00 -0,139 0,278
1,47E-06 0,03 0,835 1.00 -0,139 0,278
1,47E-05 0,03 0,836  1.00 -0,135 0,271
1,47E-04 0,02 0,844 1.00 -0,096 0,206
1,47E-03 0,08 0,856 1.00 0,252 -0,076
1,47E-02 3,52 0,304 0 1,35 1,244

Também foram realizadas simulacbes considerando k; nulo e J assumindo
valores constantes. A tabela 5 mostrada abaixo apresenta os indices estatisticos para
as simulacdes com valores positivos (termo funcionando como fonte) e negativos

(termo funcionando como sumidouro):



Tabela 5 - Avaliacao estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando J constante

J = cte NMSE COR FA2 FB FS

0 0,03 0,835 1 -0,139 0,278
-0,001 0,03 0,800 1 -0,146 0,365
-0,003 0,04 0,728 1 -0,153 0,421
-0,004 0,04 0,617 1 -0,16 0,434
0,0001 0,03 0,837 1 -0,139 0,269
0,0005 0,03 0,842 1 -0,136 0,228
0,0006 0,03 0,842 1 -0,135 0,217
0,0007 0,03 0,843 1 -0,134 0,206
0,0008 0,03 0,843 1 -0,134 0,196
0,0009 0,03 0,844 1 -0,133 0,185
0,001 0,03 0,844 1 -0,132 0,174
0,002 0,03 0,838 1 -0,125 0,064
0,003 0,03 0,825 1 -0,118 -0,046
0,004 0,03 0,810 1 -0,111 -0,151
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Ainda, foram realizadas simulacdes utilizando k, variavel com a altura segundo a

equacao (4b) e n = 2,4 (SANDER et al.,2006). Os resultados utilizando a variacéo

vertical da temperatura adiabatica seca sao apresentados na tabela 6, e utilizando a

taxa da atmosfera padréo sédo apresentados na tabela 7. Assumimos que J é nulo.
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Tabela 6 - Avaliacdo estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando k; variavel com a
altura (taxa adiabatica seca)

f'a NMSE COR FA2 FB FS

0 0,03 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-10 003 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-09 003 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-08 003 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-07 003 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-06 003 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-05 003 0836 1 -0,135 0,271
1,47E-04 0,02 0844 1 -0,096 0,206
1,47E-03 008 0856 1 0,254 -0,077
1,47E-02 383 0078 0 1,38 1,283

Tabela 7 - Avaliacao estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando k; variavel com a
altura (atmosfera padrao)

f'a NMSE COR FA2 FB FS

0 003 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-10 0,03 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-09 0,03 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-08 0,03 0,835 1 -0,139 0,278
1,47E-07 0,03 0835 1 -0,139 0,278
1,47E-06 0,03 0,835 1 -0,139 0,278
1,47E-05 0,03 0,836 1 -0,135 0,271
1,47E-04 0,02 0844 1 -0,096 0,206
1,47E-03 0,08 0,856 1 0,253 -0,077
147E-02 383 0079 0 1,38 1,282

Também foram utilizadas funcdes teste dependentes da altura para o termo de

producédo/remocdo ndo homogéneo J. As tabelas 8 e 9 mostram os resultados para a

funcdo seno das frequéncias adimensionais (1 —z/h) e g(l — z/h). Na tabela 10 se

encontram os resultados das simulac@es utilizando funcdes exponenciais para o termo

nao homogéneo. Nestes casos, k; € nulo.



Tabela 8 - Avaliacao estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando J = sen(1-z/h)

J NMSE COR FA2 FB FS

0 0,03 0,83 1 -0,139 0,278
0.001sen(1-z/h) 0,03 0,841 -0,128 0,148
0.002sen(1-z/h) 0,03 0835 1 -0,139 0,27
0.003sen(1-z/h) 0,03 0,804 1 -0,106 -0,129
0.004sen(1-z/h) 003 0,78 1 -0,094 -0,256
-0.001sen(1-z/h) 0,03 0,784 1 -0,15 0,37
-0.002sen(1-z/h) 004 067 1 -0,161 0,411
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Tabela 9 - Avaliacdo estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando J=sen(1/2(1-z/h))

J NMSE COR FA2 FB FS

0 003 0835 1 -0,139 0,278
0.001sen(m/2(1-z/h)) 0,03 0,839 1 -0,125 0,117
0.002sen(m/2(1-z/h)) 0,02 0,817 1 -0,111 -0,053
0.003sen(T/2(1-z/h)) 0,03 0,789 1 -0,096 -0,213
0.004sen(T/2(1-z/h)) 0,04 0,761 1 -0,082 -0,356
-0.001sen(/2(1-z/h)) 0,04 0,767 1 -0,153 0,392
-0.001sen(m/2(1-z/h)) 0,05 0,608 1 -0,167 0,412




Tabela 10 - Avaliacao estatistica do modelo para o experimento de Hanford utilizando fungdes
exponenciais

J NMSE COR FA2 FB FS

0 003 0835 1 -0139 0,278
0.001exp(1-z/h) 003 0812 1 -0111  -0,098
0.002exp(1-z/h) 003 0812 1 -0111  -0,098
-0.001exp(1-z/h) 005 0542 1 -0,166 0,387
0.001exp(z/h-1) 003 0836 1 -014 0,268
0.002exp(z/h-1) 003 0838 1 -0141 0,258
0.003exp(z/h-1) 003 084 1 -0142 0,248
0.004exp(z/h-1) 003 0841 1 -0143 0,239
0.005exp(z/h-1) 003 0843 1 -0,144 0,229
0.006exp(z/h-1) 003 0844 1 -0145 0,219
0.007exp(z/h-1) 003 0846 1 -0,146 0,209
0.008exp(z/h-1) 003 0847 1 -0147 0,199
0.009exp(z/h-1) 003 0848 1 -0,148 0,19
0.010exp(z/h-1) 003 0849 1 -0,149 0,18
0.020exp(z/h-1) 003 0859 1 -0,159 0,087
0.030exp(z/h-1) 004 085 1 -0,168  -0,001
0.030exp(z/h-1) 004 0868 1 -0,178  -0,083
0.050exp(z/h-1) 005 087 1 -0187  -0,16
0.060exp(z/h-1) 005 0871 1 -0,197 -0,232
0.070exp(z/h-1) 006 0872 1 -0,206 -0,299
0.080exp(z/h-1) 006 0872 1 -0215 -0,362
0.090exp(z/h-1) 007 0871 1 -0224 -0421
0.100exp(z/h-1) 008 0871 1 -0,233 -0475
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Outras funcdes foram testadas, porém representaram apenas perturbacdes da

solucdao.
1(2) ky (2) NMSE COR FA2  FB FS
0 0 003 085 1 -0139 0,278
0,05exp (z/h — 1) 0 005 087 1 -0187 -0,16
0 1,49.1073 008 0856 1 0253 -0,077
0,05exp (z/h — 1) 1,49.1073 0,03 0887 1 0,107 -0,272
0,06exp (z/h — 1) 1,49.1073 002 088 1 008 -031
0,07exp (z/h — 1) 1,49.1073 002 0889 1 0053 -0,347
0,08exp (z/h — 1) 1,49.1073 002 0889 1 0028 -0,384
0,09exp (z/h — 1) 1,49.1073 002 0888 1 0003 -0,419
_, (300 — Tz 2%
0,08exp (z/h — 1) 1,49.10 (T) 002 0889 1 0028 -0,383
4 (300 —Tg.2\ ">
0,08exp (z/h — 1) 1,49.10 (—) 002 089 1 0028 -0383
p 300
. /300 — 10.T}.
0,08exp (z/h — 1) 1,49.10 ( 300 ) 002 08 1 0033 -0382
300 — 20. 1.
0,08exp (z/h — 1) 1,49.107 ( 300 ) 002 0891 1 0039 -0381
, (300 —30.T;.
0,08exp (z/h — 1) s 1y ( 300 ) 002 0892 1 0045 -0,379
, (300 — 40.T;.
0,08exp (z/h — 1) 1,49.107 ( 300 ) 002 0892 1 0051 -0,379
, (300 — 50. rd
0,08exp (z/h — 1) 1,49.107 ( ) 002 0891 1 0057 -0,381
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8.4 Experimento de Candiota sem reacdo quimica

Para as simulacdes realizadas com os dados do experimento de Candiota foram
utilizadas as equacoes (52) e (62) para o coeficiente de difusdo turbulenta e o perfil de
vento, por se tratar de um experimento realizado durante condi¢des instaveis. Como as
concentracfes sdo comparadas com a solugdo de um modelo numérico tridimensional,
assumimos que a concentragao integrada lateralmente em y possui uma distribuicéo
gaussiana nesta direcdo, com a equacgao (54). Estamos inicialmente desconsiderando

reacdes quimicas.

A tabela 11 mostra os resultados estatisticos da comparacdo da solugdo com
alguns valores apresentados em Arbage et al. (2006), a primeira linha mostra os
indices para simulacdes que desconsideram a ascensao da pluma e a seguir os indices
para a solucdo que considera este efeito sobre a pluma.

Tabela 11 - Comparacéo estatistica da solugdo com modelo numérico para o experimento de Candiota,
sem reacao quimica

NMSE COR FA2 FB FS
GILTT sem Ascenséo da pluma 5 36 0571 04 -1277 -1.607

GILTT com Ascenséo da pluma 1.07 0828 06 -0387 -1.15

A figura 8 mostra o gréafico de dispersdo que compara as concentracdes
calculadas pela GILTT (eixo x) e as calculadas por modelo numérico (eixo y). Os
pontos marcados com dois tracos plotados com a solucdo da GILTT sem ascensao e a
solucdo numérica e os pontos com um circulo sédo plotados com a solucédo da GILTT

gue considera a ascenséo da pluma e a solu¢do numérica.
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Figura 8 - Diagrama de espalhamento dos dados preditos pela GILTT e mdodelo numérico, para o
experimento de Candiota

Analisando o grafico, e também os indices estatisticos, podemos notar que as
solucdes se comportam de forma semelhante de uma maneira geral, para alguns casos
elas sdo equivalentes assumindo valores muito préximos (valores préximos da linha
pontilhada) e divergindo nas concentracdes extremas. Os valores calculados sem a
inclusdo do efeito de ascenséo da pluma pela GILTT sdo mais altos, principalmente

nos valores extremos.



9 Conclusoes

O principal objetivo deste trabalho foi alcancado: apresentar uma solucao
analitica para a equacéo de adveccao-difusdo com fonte arbitraria para o problema
de dispersao de poluentes atmosféricos. O termo fonte modelou o processo de

reacao quimica de primeira ordem.

A solucéo obtida foi utilizada em simulacées do campo de concentracédo de
poluentes com o0 uso de dados experimentais disponiveis na literatura. Os
resultados obtidos apresentaram boa concordancia com os dados observados,

garantindo sua consisténcia.

A inclusdo da reacdo no conjunto de equacles teve pouca influéncia na
concentracéao final dos poluentes estudados devido principalmente a dois fatores: a
natureza pouco reativa de alguns dos poluentes usados nos experimentos e a
predominancia dos efeitos advectivo e difusivo sobre a pluma em relacdo ao efeito
da transformacao quimica nos experimentos utilizados, principalmente por situacdes

de vento forte e CLA instavel.

Uma dificuldade notada no decorrer do estudo foi a falta de dados de
gualidade que incluam tanto a parte micrometeorolégica como a parte quimica, o

gue reduziu a variedade e quantidade de simulacbes feitas com a solugéo, nao
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permitindo uma discussdo mais aprofundada sobre a influencia da quimica sobre a

concentragéo final.

Ressaltando que este € um estudo inicial no que diz respeito a inclusao dos
processos de transformacdo quimica em solugcBes analiticas para problemas de
transporte e reacdo da poluicdo atmosférica e ha diversas dire¢cbes em que este
estudo pode se estender, como no que diz respeito a diferentes representacoes
para as reacfes, simulacdes que levem em conta a liberacdo de multiplas espécies
guimicas que reajam direta ou indiretamente, aplicacdes em situacdes criticas para
a dispersdo como inversbes térmicas urbanas ou outras situacbes onde a CLP

apresenta forte estabilidade além de ventos fracos.
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Apéndice

Soluc¢io do Problema auxiliar de Sturm-Lioumville

A base utilizada na expansdo do problema de dispersédo-deposicdo de
poluentes pela técnica GILTT é escolhida com o auxilio de um problema auxiliar de

Sturm-Lioumville definido como:
Y’ (2) + 1 Pn(2) = 0 (1.01)

com condic¢des de contorno, de deposicdo em um nivel z = z,; e reflexiva no topo da

CLP, idénticas ao problema original:

Y (W)=0 paraz=h (1.02a)
Y, (2q) — %lpn(zd) =0 paraz=z4 (1.02b)

onde K, é o coeficiente de difusdo turbulenta na altura z; = z, e V; é a velocidade

de deposicao na mesma altura. A Equacéo (1.01) admite solucdes na forma:
Y, = coet? = c,cos(1,2) + c,sen(A,,2) (1.03)
Y, = —A,ci5en(1,2) + A,,c,c08(A,2) (1.04)

onde c; e ¢, sdo constantes.



Para determinar os autovalores substituimos a equacéo (1.04) em (1.02a)
An(—cysen(A,h) + cycos(A,h)) =0 para z=nh (1.05)
a constante c, pode ser isolada

__c¢qsen(Ayh)
2= "os (Anh) (1.06)

Substituindo as equacdes (1.03) e (1.04) em (1.02b):
Anl—cisen(A,zy) + c,cos(A,29)] = Z—: [cicos(Apzy) + cysen(A,29)] paraz =z, (1.07)
Substituindo (1.06) em (1.07):
A [—cr5en(anzo) + % cos(nzo)| = % |c1c05(nz0) + %sen(ﬂnzo)] (1.08)
multiplicando (1.08) por cos(4,,h) obtemos

%
An[—sen(d, zy) cos(A,h) + sen(A,h)cos(A,,z5)] = K_d [cos(X,zy) cos(A,h) + sen(A,h)sen(A,,z,)]
z

(1.09)

aplicando as identidades trigonométricas da soma do seno e soma do cosseno,
sen(a — b) = sen(a) cos(b) — sen(b)cos(a) e cos(a — b) = cos(a) cos(b) +

sen(a)sen(b), em (1.09) obtemos:

Mulsen(A, (h = 20))] = £ [cos (A (h = 2))] (1.10)
A tan(Ay (h = z,)) = % (1.11)

gue é determinada numericamente pelo método de Newton.

Para determinar a autofungéo substituimos (1.06) em (1.03) resultando:



cisen(Ayh)

Y, = c;cos(A,2) + cos ) sen(A,,z) (1.12)
que, multiplicada por cos(4,,h), equivale a:
Y, = c;co5(A,z) cos(A,h) + c;sen(A,z)sen(A,h) (1.13)

utilizando a identidade trigonométrica da soma dos cossenos pode ser escrita como:

Y, = cyco5(A,(z — h)) (1.14)

neste trabalho c; = 1.



