1. INTRODUCAO

Os problemas ambientais causados pelo rapido desenvolvimento
industrial e tecnoldgico tém conduzido a investigagdo da dispersdo de
poluentes na atmosfera. Esta investigagdo tornou-se uma atividade de extrema
importancia para a protecdo da qualidade do ar. Do ponto de vista de saude
publica, a preocupacdo esta relacionada aos niveis de concentracido dos
poluentes nas proximidades das fontes emissoras. O conhecimento detalhado
do processo de dispersao proximo a fonte pode ser usado para avaliar o
impacto ambiental causado pela emissdo e agir no sentido de solucionar o
problema da forma mais conveniente.

No estudo da dispersao de poluentes na atmosfera, duas fases devem
ser consideradas: observagdo de campo e modelagem numérica. A primeira
consiste em medidas dos valores de concentragdo e dos principais parametros
meteoroldgicos que influenciam a dispersdo. A segunda fase consiste no
desenvolvimento de modelos para simular numericamente as medidas
efetuadas, dando uma interpretacao suficientemente correta do fenébmeno
fisico observado. As observagdes de campo sao muitas vezes dificultadas por
problemas operacionais e pelos altos custos. Como consequéncia, a
modelagem numeérica torna-se uma ferramenta importante para descrever os

processos de dispersdo na atmosfera.



Os modelos de simulagdo computacional podem ser classificados em: i)
modelos de pequeno, médio e longo alcance, em fungdo do fendmeno
atmosférico a ser estudado, uma vez que estes assumem caracteristicas muito
diferentes dependendo das escalas espacial e temporal simuladas e ii)
modelos para fontes: pontual, area ou linha, dependendo do tipo de fonte a ser
simulada. A principal subdivisdo dos modelos de dispersdo, do ponto de vista
fisico, é feita entre modelos Lagrangeanos e Eulerianos. A diferengca basica
entre as aproximacdes Lagrangeana e Euleriana é que o sistema de referéncia
Lagrangeano segue o movimento atmosférico médio, enquanto o sistema de
referéncia Euleriano encontra-se fixo em relacéo a Terra.

No modelo Euleriano descreve-se o andamento temporal da
concentracao de uma substancia em relacdo a um sistema de referéncia fixo
em relagcao a Terra. O processo dispersivo é entdo formulado por uma equacgao
diferencial de conservagdo de massa. No modelo Lagrangeano, calcula-se a
concentragdo de uma substancia através da determinacdo da trajetoria de
massas de ar ou de particulas, que seguem passivamente o escoamento.
Nestes modelos, as grandezas fisicas que descrevem as trajetérias sao
especificadas em termos probabilisticos.

Um dos tipos de modelos Lagrangeanos mais utilizados € o modelo
estocastico de particulas Lagrangeano. Neste tipo de modelo Lagrangeano, a
dispersdo de um poluente é simulada através do movimento de particulas
ficticias (particulas marcadas), cujas trajetorias permitem o calculo do campo
de concentracdo. Essas particulas devem ser pequenas o bastante para
poderem seguir o movimento dos menores turbilhdes (da ordem da escala de
Kolmogorov) e ao mesmo tempo grandes o suficiente para conterem um
grande numero de moléculas.

O comportamento de uma pluma de poluentes na atmosfera € um
processo complexo, o qual é influenciado pelas caracteristicas da emissao,
efeitos do terreno, perfil do vento, estratificagdo e turbuléncia. Basicamente,
plumas emitidas na atmosfera elevam-se sob a agdo de seu momentum e
empuxo iniciais (se a pluma possui temperatura maior do que a temperatura
ambiente). Para termoelétricas e outras fontes industriais, a maior contribuicdo
para a ascensao da pluma vem a partir do fluxo de calor. Dependendo da

quantidade de calor liberada a partir da fonte, a pluma pode elevar-se centenas



de metros na atmosfera e este fendmeno pode contribuir substancialmente
para a diluicdo dos constituintes da pluma antes de alcancarem o nivel do solo.

A correta estimativa da ascensao da pluma (plume rise) € um dos
requerimentos basicos para a determinacdo das concentracdes ao nivel da
superficie de poluentes emitidos por fontes industriais. De fato, a maxima
concentragao ao nivel da superficie € inversamente proporcional ao quadrado

da altura efetiva da pluma (Anfossi et al., 1993), onde a altura efetiva (h,) é o
resultado da soma da altura da fonte (H,) e da ascensdo da pluma de

poluentes (Ah) (FIGURA 1).

Em modelos Eulerianos e Gaussianos, a altura efetiva da pluma é
geralmente computada por meio de expressdes analiticas simples e inserida no
modelo como um parametro de entrada. Ao contrario, nos modelos
estocasticos Lagrangeanos, a inclusdo do efeito de empuxo da pluma pode ser
feita dinamicamente, isto &, cada particula, em cada instante de tempo, pode
ser impulsionada pela velocidade e dire¢des locais do vento, estabilidade do
ambiente e turbuléncia (tanto turbuléncia ambiente como a turbuléncia gerada
pela pluma). Conseqlientemente, € possivel obter um grau de definicdo e de
exatidao nao alcangaveis através de outras técnicas de simulagao.

O objetivo deste trabalho € implementar no modelo LAMBDA
(LAgrangian Modelel for the Buoyant emission Dispersion in Atmosphere) um
método semi-empirico para a determinacdo da ascensado da pluma devido ao
empuxo. LAMBDA é um modelo de particulas estocastico Lagrangeano
tridimensional concebido para simular a dispersdo de poluentes sobre terreno
plano e pode usar os momentos superiores das flutuacées de velocidade do
vento. O método semi-empirico para ascensao da pluma é baseado na solugao
de um sistema de equacdes de conservagao do volume da pluma, do fluxo de
empuxo e do fluxo de momentum.

O modelo LAMBDA ¢ utilizado para simular a dispersao de um poluente
ativo emitido durante o experimento de Kincaid (Hanna e Paine, 1989). No
experimento de Kincaid, o poluente foi emitido a partir de uma fonte elevada e
coletado em diversas posi¢cdes ao nivel da superficie. Valores de maxima
concentracao sao utilizados para uma comparagao com as simulagdes do

modelo. Uma analise estatistica é realizada para avaliar as simulacoes.
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FIGURA 1: Representagao esquematica do comportamento de ascensao da
pluma.
Fonte: Anfossi et al., 2003.



2. REVISAO DE LITERATURA

2.1 Camada Limite Planetéria e Generalidades sobre a Disperséo

Nesta secao define-se Camada Limite Planetaria e apresentam-se as
suas mais importantes caracteristicas. Além disso, descreve-se como ocorre o

processo de dispersao nesta regido da atmosfera.

2.1.1 Caracteristicas da Camada Limite Planetaria

A atmosfera € um conjunto de gases, vapor d’agua e particulas, as quais
constituem o ar que envolve a superficie da Terra. Ela é usualmente dividida
em camadas em funcéo do perfil médio de temperatura. A camada mais baixa
da atmosfera, a troposfera, é caracterizada por apresentar uma diminuicéo da
temperatura com a altura. Esta camada pode atingir, em média, a profundidade
de 11 km. A troposfera ainda pode ser dividida em duas partes, a parte mais
baixa é diretamente afetada pelo contato direto com a superficie da Terra e é
conhecida como Camada Limite Planetaria (CLP), que vai desde a superficie
terrestre até a altura na qual esta superficie exerce influéncia importante no
escoamento do ar. A espessura desta camada sofre mudangas no tempo e no
espaco, variando de aproximadamente 10 m até em torno de 2 a 3 km, e
depende da taxa de aquecimento e resfriamento da superficie da Terra, do

cisalhamento do vento, da rugosidade da superficie, dos movimentos verticais



de larga escala, da adveccdo horizontal de calor e umidade, entre outros
fatores. A parte superior da troposfera, regido que fica acima da CLP é

chamada de Atmosfera Livre e o fluxo de ar nesta camada nio € turbulento.

tropopausa

atmosfera livre troposfera

e

Camada Limite Planetaria

Terra

FIGURA 2: Divisao da troposfera em funcao da influéncia da superficie no
escoamento do ar.
Fonte: Stull; 1988.

Segundo Garrat (1992), a CLP possui caracteristicas que variam com a
altura e, portanto, pode ser classificada, a partir da superficie, em: Camada
Limite Laminar ou Subcamada Interfacial (a qual possui poucos milimetros de
espessura, onde a difusdo molecular € um importante processo de
transferéncia de calor e massa entre a superficie e o ar), Camada Superficial
(onde o fluxo de ar é principalmente dependente das caracteristicas da
superficie e é pouco afetado pelo movimento de rotagdo da Terra) e Camada
de Ekman (onde o fluxo de ar depende muito pouco da natureza da superficie e
€ bastante influenciado pelo movimento de rotagao da Terra).

A evolugao da CLP é controlada pelos transportes turbulentos induzidos
pela diferenga de temperatura entre a atmosfera e a superficie terrestre
(producéo térmica) e pelos ventos em baixos niveis (produgdo mecanica). Este
fendbmeno acontece devido ao aquecimento e resfriamento do solo ao longo de
24 horas. O solo absorve cerca de 90% da radiacado solar e, desta forma, a

variacdo diurna da temperatura é bastante acentuada préximo ao solo e nao



ocorre a grandes altitudes. As massas de ar quente que se elevam a partir da
superficie sdo chamadas termas, turbilhdes ou vortices.

Quantidades tais como umidade, calor, momentum e poluentes sao
transportados na baixa atmosfera, na horizontal pelo vento médio, e na vertical
pela turbuléncia.

Segundo Stull (1988), sobre a superficie terrestre, sob condi¢cbes de alta
pressao, a CLP tem uma estrutura temporal bem definida durante o dia.
Normalmente, em um periodo de 24 horas, a CLP pode ser classificada quanto
aos seus forgcantes como: Camada Limite Convectiva (ou Camada de Mistura),
Camada Residual e Camada Limite Estavel. Se nuvens estdo presentes na
Camada de Mistura, a mesma é subdividida em Camada de Nuvens e

Subcamada de Nuvens.
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FIGURA 3: Evolugao temporal da Camada Limite Planetaria.
Fonte: Stull; 1988.

Camada Limite Convectiva

Ao amanhecer, o fluxo vertical de calor que ocorre no sistema Terra-
atmosfera é positivo. Isto ocorre porque a radiagcdo advinda do sol acaba por

atingir a superficie da Terra, aquecendo-a, antes que o ar tenha sido aquecido.



Assim, a Terra, mais quente que a atmosfera, cede calor sensivel por
condugao para o ar em contato com ela, gerando um fluxo vertical de calor
sensivel positivo. O ar aquecido torna-se mais leve que o ar logo acima e, por
isso, tende a subir; enquanto o ar mais frio tende a descer e também se
aquecer devido ao contato com a superficie. Este movimento convectivo ocorre
sucessivamente dando origem a Camada Limite Convectiva. Sendo assim, a
turbuléncia existente nesta camada é, em maior parte, produzida por efeito
térmico, podendo também ser gerada por células convectivas e pelo
cisalhamento do vento.

A CLC atinge uma altura tipica de 1000 a 2000 metros no meio da tarde;
acima deste limite tem-se a camada de inversdo que atua como uma tampa,
suprimindo os movimentos verticais e restringindo o dominio da turbuléncia.

Durante o decorrer do dia, as termas vao alcancando alturas cada vez
maiores. A existéncia de nuvens, por sua vez, reduz a insolacdo ao nivel do
solo, reduzindo desta forma também a intensidade das termas. E justamente
nestes dias que a CLC pode exibir um crescimento menor que em outros e
torna-se menos turbulenta ou até estratificada, se as nuvens forem
suficientemente espessas. Ja em dias de céu claro sobre terra firme, o fluxo
turbulento de calor superficial aumenta fortemente apds o sol nascer, atinge
seu maximo proximo ao meio dia e entdo comeca a decair. Pode-se, desta
forma, definir a CLC como aquela regido da atmosfera que se estende do solo

(z=0) até a base de uma inversao elevada (z =z,), e que é caracterizada por

uma forte mistura vertical gerada pelo fluxo vertical de calor positivo.
Sobre terra firme a CLC pode ser considerada como uma estrutura de
trés camadas, diferenciadas em funcdo dos parametros predominantes,

considerados relevantes para a descrigdo da turbuléncia (velocidade de fricgéo
superficial (u.),; o fluxo vertical de calor g(w'e'v)o/e_v onde g é a aceleracéo da
gravidade, G_V € a temperatura potencial virtual média; o parametro de Coriolis

f. e a altura da Camada Limite Convectiva z;, que € usualmente tomada como

a altura da base da inversdao mais baixa. A primeira, chamada de Camada

Limite Superficial, onde predomina a turbuléncia mecanica, esta restrita a



alturas menores do que z<|L|, onde z é a altura acima do soloe L é o

comprimento de Monin-Obukhov, definido como:
3
L — (u*)O

Kegv(W‘e;/ )0

onde (W'G'V) € o fluxo de calor turbulento na superficie e k=0,4 é a constante
0

de Von Karman. Para uma CLC bem desenvolvida, |L| apresenta valores

tipicos entre 10 m e 100 m de modo que em geral z/|L|=10 (Panofsky e

Dutton, 1984). A segunda, chamada de Camada de mistura, compreende a

regido entre |L| <z<z,onde z ¢é a altura da camada limite convectiva. Devido

a forte mistura vertical, a turbuléncia nesta regido pode ser considerada quase
homogénea.
As dimensdes dos grandes turbilndes convectivos sdo expressas em

funcdo de z; e as velocidades turbulentas s&o proporcionais a escala de

velocidade convectiva w,, que é expressa por:

1
W= E’%(Wl_ev)o Ziép

Valores tipicos de z, e w. sdo, respectivamente, 1000-2000 m e 2 m/s (Weil e

Brower, 1984).

A escala de tempo convectiva, z;/w., em muitos casos é da ordem de

10 a 20 minutos. Este € um tipico periodo de tempo para o ar circular entre a
superficie e o topo da camada de mistura. Entdo, mudancgas no fluxo de calor
superficial e outros forgcantes superficiais podem se comunicar com o resto da
Camada de Mistura em um curto espaco de tempo (aproximadamente 15
minutos).

Em regides proximas ao topo da CLC, localiza-se a terceira camada,
chamada Camada Interfacial, ou Zona de Entranhamento, que é caracterizada
por apresentar um fluxo de calor negativo. Na camada interfacial, todas as
variaveis aproximam-se gradualmente dos valores observados na Atmosfera

Livre (acima de 1,2z). A Zona de Entranhamento €& a regido de ar
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estaticamente estavel no topo da Camada Limite Convectiva, onde existe

entranhamento de ar da Atmosfera Livre para dentro da Camada de Mistura.

Camada Residual (CR)

Pouco antes do pér-do-sol, a quantidade de radiacdo que atinge a
superficie terrestre ja ndo €& mais suficiente para manter aquele processo
convectivo intenso que gera turbuléncia. Entdo, ocorre um decaimento desta
turbuléncia convectiva, isto é, ocorre um decaimento dos grandes turbilhdes
que formam a CLC, resultando numa Camada Residual, que € uma camada na
qual a turbuléncia existente € um residuo daquela gerada convectivamente,
durante o dia. As variaveis de estado e de concentracio iniciais desta camada
sao as mesmas da CLC previamente existente. Na auséncia de adveccao,
tragadores passivos dispersados durante o dia dentro da camada de mistura,
permanecerao durante a noite na CR.

A Camada Residual é neutramente estratificada, o que faz com que a
turbuléncia existente nesta camada seja aproximadamente igual em todas as
diregbes. Esta camada nao fica em contato com o solo, mas tem sua base
modificada pelo avango da Camada Limite Estavel, que surge durante noite. O
restante da CR nao é afetado pelo transporte das propriedades da superficie, o
que faz com que esta camada nao se adapte completamente as definicbes de
Camada Limite Planetaria, as quais afirmam que a atmosfera é considerada
CLP até a altura na qual ha influéncia da superficie no escoamento do ar.
Portanto, deve-se considerar a Camada Residual como uma excecgéao as regras

nos estudos da CLP.

Camada Limite Estavel

Durante a noite, surge a Camada Limite Estavel, a qual é fortemente
influenciada pela taxa de resfriamento radiativo e pela taxa de advecg¢ao da
turbuléncia mecanica.

Mesmo antes do sol se pér, o fluxo vertical de calor sensivel torna-se
negativo. Com isso, a turbuléncia comega a decair e passa a ser dominada por

pequenos turbilndes, resultando em uma estrutura turbulenta estavelmente



11

estratificada. O fluxo de calor sensivel negativo indica que a atmosfera é quem
esta cedendo calor para a Terra, o que demonstra que a superficie terrestre
esta mais fria do que o ar em contato com ela. Este resfriamento da superficie
terrestre ocorre porque a quantidade de radiagao proveniente do Sol que atinge
a superficie é inferior a quantidade de radiagao que ela esta emitindo. O ar em
contato com a superficie passa entdo a ceder calor por condugao para ela,
esfria-se e, consequentemente, estabiliza-se.

De uma maneira bastante simplificada, pode-se caracterizar uma
Camada Limite Estavel como pouco ou muito estavel, dependendo do
comportamento do vento e do resfriamento radiativo. A existéncia de uma CLE
muito estavel é favorecida em noites de céu claro (quando o resfriamento
radiativo é bastante intenso), em localidades baixas (para onde o ar frio se
desloca) e localidades protegidas por obstaculos (o que favorece a diminuigéo
do vento proximo a superficie). Ao contrario, a existéncia de uma CLE pouco
estdvel ocorre em noites de céu nublado e em localidades altas e

desprotegidas de obstaculos.

2.1.2 Generalidades da Dispersao na CLP

No processo de dispersdo atmosférica, os poluentes gasosos e
particulados emitidos na CLP sao dispersos pelo vento médio (responsavel
pelo transporte) e pela turbuléncia (responsavel pela difusdo). Outros fatores
importantes para a dispersao séo: a presenga de obstaculos orograficos ou de
edificios, a altura de emissao, a geometria da fonte, a velocidade de emissao e
o tipo de poluente. Nas regides urbanas, os maiores prejuizos para a atmosfera
sdo ocasionados pelo trafego veicular, o qual produz substancias que reagem
quimicamente por efeito da radiagao solar.

Quando a camada de mistura esta formada, o processo de dispersado na
CLP ocorre principalmente devido as circulagbes convectivas (termas) que
formam regides de fluxos de ar ascendente (areas de updrafts) e regides de
fluxos de ar descendente (areas de downdrafts). Enquanto as areas de updrafts
apresentam menor extensdo espacial (~40%) e fluxo de ar mais intenso, as
areas de downdrafts apresentam maior extensao espacial (~60%) e fluxo de ar

menos intenso. Pela lei de conservacdo de massa, o ar quente subindo tem
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uma velocidade maior do que o ar frio que desce. Modelos numéricos mostram
que esta estrutura assimétrica da CLC é responsavel por padrées de dispersao
vertical que sao distintos dos tradicionais padrées Gaussianos. Esta assimetria
na funcao densidade de probabilidade da velocidade vertical € apontada como
0 mecanismo responsavel pelo rapido afundamento de contaminantes
abandonados por altas chaminés na CLC. Devido a forte mistura presente na
CLC, o resultado final consiste em uma distribuicdo uniforme dos poluentes,
independentes da altura de emisséao.

Os poluentes emitidos em uma Camada Residual tendem a se dispersar
em razdes iguais nas dire¢cdes lateral e vertical, apresentando uma forma

cOnica, como mostra a FIGURA 4.

aproxi madamente neutra

fracamente estavel

fortemente estavel

FIGURA 4: Diferenca entre o comportamento de uma pluma dispersada na
Camada Limite Estavel e outra na Camada Residual.
Fonte: Stull, 1988.

Em virtude da baixa intensidade da turbuléncia, no caso da existéncia de
uma camada muito estavel junto a superficie, o poluente emitido dentro da CR
raramente vai ser disperso em direcdo ao solo. Esta pluma pode ser advectada
a centenas de quilémetros a partir da fonte de emissdo. Segundo Stull (1988),
os poluentes emitidos dentro da CR podem se dispersar até sua base e colidir
com o topo da Camada Limite Estavel. A forte estabilidade estatica e a

diminuigao frequente na turbuléncia reduzem a mistura para baixo dentro da



13

CLE. O topo da pluma de poluentes pode, algumas vezes, continuar a

ascender dentro do ar neutro. Isto é denominado “lofting”.

Camada Residual pluma de fumaca

s b 0l 80 S

Camada Limite Estavel

pér-dol-SoI tempo

FIGURA 5: Lofting de uma pluma dispersada na Camada Residual.
Fonte: Stull, 1988.

Stull (1988) também comenta que poluentes ndo passivos podem reagir
com outros elementos durante a noite para criar compostos que nao sao
emitidos originalmente a partir da superficie. Alguns gases quimicos podem
reagir para formar aerossois ou particulas dentro da CR, que podem,

posteriormente, precipitar.

2.2 Modelos de Particulas Lagrangeano

A investigacado do processo de dispersao atmosférica utilizando modelos
de particulas Lagrangeanos € uma das ferramentas computacionais mais
recentes e poderosas utilizadas na discretizacdo numeérica de um sistema
fisico. Esta técnica tem sido empregada com sucesso no estudo e na
compreensao de uma grande variedade de estruturas complexas existentes na
natureza. O seu uso € particularmente util na obtencdo de representacdes

realistas da turbuléncia em fluidos. A modelagem por simulagao de particulas
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reproduz de uma maneira direta o fendmeno de transporte turbulento e evita,
desta maneira, as incertezas numéricas presentes em modelos Eulerianos
(Zannetti, 1990). As particulas, de fato, apresentam uma natureza
Lagrangeana, uma vez que elas se movem seguindo o fluxo principal. Por esta
razao, elas sao freqlientemente chamadas de particulas Lagrangeanas.

Os modelos de particulas usam um certo numero de particulas
computacionais (particulas ficticias) para simular a dindmica de um parametro
fisico selecionado.. As particulas seguem o movimento turbulento, descrevendo
trajetorias aleatorias. Para descrever tal comportamento, as velocidades das
particulas estao sujeitas a uma forcante aleatoria.

O movimento das particulas pode ser produzido por pseudovelocidades
semi-aleatérias geradas usando o Método de Monte Carlo. No Método de
Monte Carlo a evolugdo do movimento de uma particula difundindo-se na
atmosfera forma um processo de Markov. Este método é baseado na equacgao
de Langevin, a qual é derivada a partir da hipétese que a velocidade da
particula, em um determinado intervalo de tempo, é dada pela soma de um
termo deterministico e um termo estocastico. Em aplicacbes que envolvem a
descricao da dispersao de poluentes no ar, cada particula move-se, em cada
passo de tempo, por pseudovelocidades que levam em conta as trés
componentes basicas da dispersdo: o transporte devido a velocidade média do
fluido, as flutuagdes turbulentas aleatérias das componentes do vento e a
difusdo molecular.

Como descrito antes, os modelos de particulas Lagrangeanos sé&o
baseados na Equacdo de Langevin. A velocidade e a posicdo de cada
particula, a cada passo de tempo, é obtida integrando-se numericamente as

seguintes equagoes:

%:a+bz(t) (1a)

—=U +u (1b)
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onde i=u,v,w, u €& a velocidade Lagrangeana, X representa o vetor

deslocamento, U ¢é o vetor velocidade média do vento, o primeiro termo do
lado direito da equacdo é um termo deterministico e o segundo € um termo
estocastico. O coeficiente deterministico a contém duas informagdes: a
informacao de perda de memodria (fading memory) da velocidade em um tempo
anterior e a informacéao da corregao drift, a qual satisfaz a condigao well-mixed
(se as particulas de um gas estao uniformemente distribuidas em uma camada,
devem permanecer desta forma a medida que o tempo passa). O coeficiente
estocastico b representa a difusédo turbulenta. O produto do coeficiente b e da

funcao aleatdria ¢(t) representa as aceleragdes aleatorias devido as flutuagdes
de pressdo com tempos de correlagdo curtos. &(t) € um numero aleatério

proveniente de uma distribuicao de probabilidade Gaussiana. No coeficiente a,
a perda de memodria € uma fungdo da escala de tempo Lagrangeana para a
autocorrelacao de velocidade e a corre¢ao drift € uma funcido do desvio padrao
de velocidade.

Integrando-se numericamente a equagéao (1a), calculam-se os valores de
velocidade turbulenta, os quais serdo introduzidos na equagao (1b), Esta
ultima, por sua vez, é integrada para fornecer as posi¢cdes das particulas
devido aos efeitos combinados do vento médio e da turbuléncia. Estas
equacdes determinam as sucessivas posi¢cdes das particulas no dominio de
calculo utilizando os valores de velocidade média do vento e os valores da
turbuléncia (através das variancias das componentes de velocidade do vento),
diretamente de medidas ou simulagdes feitas por um outro modelo externo ao
modelo de particulas. Conhecendo-se a posi¢cao € a massa de cada particula,
pode-se calcular a concentragdo em qualquer ponto do dominio de simulagao
através da contagem das particulas.

Embora os modelos de particulas Lagrangeanos tenham uma base
matematica complexa, sua implementacao € geralmente simples e intuitiva,
permitindo levar em conta situacbes complexas tais como a presenca de
diferentes topografias ou ndo-homogeneidade do terreno, baixas velocidades
do vento e variagdes espaciais e temporais dos campos meteorolégicos. Nao

existem limitagbes nem sobre as formas nem sobre as dimensbes das fontes
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poluentes que podem ser simuladas pelos modelos estocasticos

Lagrangeanos.

2.3 Plume Rise em Modelos Estocasticos Lagrangeanos

Muitas formulagbes foram propostas para incorporar o empuxo da pluma
de poluentes em Modelos de Particulas Lagrangeanos. A maioria delas provou
dar resultados confiaveis quando comparadas a dados de laboratério e de
campo. Algumas destas formulacbes sado apresentadas abaixo e incluem
métodos empiricos e semi-empiricos.

Nos Modelos Estocasticos Lagrangeanos, a posicdo das particulas na
vertical é calculada, em cada passo de tempo, de acordo com a equacgao

abaixo:

Z(t+At) = z(t) +(W +w) At (2)

onde W representa a velocidade vertical média (geralmente igual a zero em
terreno plano) e w é a velocidade devida a turbuléncia ambiente, a qual é
obtida pela equacido de Langevin. A idéia &, portanto, adicionar a velocidade

vertical devida ao empuxo da pluma, w,, a equacao (2) para obter:

Z(t+At) =z(t) +(W +w +w, ) A (3)

Assim, a dispersado da pluma na vertical ocorre como uma consequéncia

da turbuléncia ambiente, w, e da turbuléncia induzida pela ascensao da pluma

devido ao empuxo, W, .

2.3.1 Métodos Empiricos

Os Métodos Empiricos baseiam-se em férmulas funcionais e parametros

numericos obtidos de dados experimentais. Nesta secéo realiza-se uma breve
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descricdo dos métodos propostos por Zannetti e Al-Madani (1984), Cogan
(1985), Shimanuski e Nomura (1991) e Anfossi et al. (1993).

2.3.1.1 O Método de Zannetti e Al-Madani (1984)

A primeira tentativa de incluir a ascensdo da pluma em Modelos
Estocasticos Lagrangeanos foi feita por Zannetti e Al-Madani (1984),
contabilizando a variagdo vertical do vento e da estabilidade. Os autores
obtiveram esta velocidade vertical extra, diferenciando a equacgédo para o

calculo do plume rise em relagdo ao tempo:
A () = El 58 -0, 414 ?ﬁﬁ% U % "
z

onde F,=gv,r’(T,-T,)/T

so ?

F, é o fluxo de empuxo, 06/dz é o gradiente

vertical de temperatura potencial, U, & a velocidade horizontal do vento que
pode variar com a altura, g é a aceleragcédo da gravidade, r é o raio da fonte,

V,, € a velocidade de saida da pluma, T, € a temperatura de saida da pluma e

S

T, € a temperatura ambiente na altura da fonte de emisséo. Ambos, 36/0z e
U, sdo obtidos para varias alturas.

Da mesma forma, a contribuicao do plume rise é determinada para todas
as particulas contanto que elas estejam na mesma altura e tenham a mesma
idade. A pluma propaga-se na vertical como consequéncia apenas da
turbuléncia gerada pelo ambiente. Esta ultima aparece na equacéo estocastica
para a velocidade vertical. Este método pode simular corretamente a altura
média da pluma (contanto que seja usada a féormula analitica correta), mas a
propagacao, particularmente em condi¢des convectivas € subestimada. Os
autores n&o indicaram como computar o tempo em que a ascensao da pluma

para de contribuir para 0 movimento vertical das particulas.

2.3.1.2 O Método de Cogan (1985)
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Cogan (1985) foi o primeiro a tentar modelar o processo de
entranhamento, muito embora o tenha feito sobre uma base empirica. O
procedimento desenvolvido por ele € o seguinte: a pluma é dividida em
camadas de espessura constante e cada camada € separada em uma regiao
interior e uma regido exterior. Na regido interior a temperatura de cada

particula € computada em fungao de sua distancia ao centro de massa.

2.3.1.3 O Método de Shimanuski e Nomura (1991)

Shimanuski e Nomura (1991) tentaram simular numericamente as
imagens instantaneas de uma pluma de chaminé sob condigdes convectivas.
Sua técnica é baseada em uma unica trajetéria de particulas, cujas flutuagdes
de velocidade estdo espacialmente correlacionadas. A maneira pela qual o
campo de correlagdo espacial varia € geralmente baseada na subdivisdo da
pluma em células tridimensionais, cujas dimensdes estao relacionadas com a
escala de turbuléncia local. A funcado espacial de auto-correlagao é obtida de
maneira empirica e todas as trajetérias dentro da célula assumem o mesmo
valor para a funcao espacial de auto-correlacédo. O efeito do empuxo é descrito
aproximadamente atribuindo uma velocidade vertical inicial a cada particula. A
estabilidade do ar ndo afeta diretamente o movimento das particulas, mas o
calculo da escala de turbuléncia é levado em consideracdo na definicao das
dimensdes das células. Os autores nao forneceram a comparagao com plumas

reais, mas demonstraram que suas imagens séo bastante realistas.

2.3.1.4 O Método de Anfossi et al. (1993)

Anfossi et al. (1993), computaram w, por meio de equagdes empiricas

para a ascensao da pluma em fase de transicao. Os autores assumiram que a
linha central da pluma cresce de acordo com a férmula para calcular o plume
rise que descreve tanto a fase de transicdo quanto a fase final para diferentes

condi¢des de estabilidade:
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OF t2073 _
A =265 (Is+43) " ©)
oY. O

onde s é o parametro de estabilidade do ambiente dado pela expressao:

s=9%

00z

Por fim, w, é calculado para cada particula, pela relag3o:

Wb:gz[Ah U,,s,t+At) —th U,,s,1)] )
At At

onde Ah(U,,s,t+At) e Ah(U,,s,t) sdo obtidos através da equacgdo (5). Em
geral u e s variam com z, seus valores médios na camada estdo entre z, e
z,+/Az (onde z; € a altura da particula no instante de tempo t e Az é o

incremento vertical de ascensédo da pluma). Em uma atmosfera real o plume
rise termina quando a pluma esta estabilizada. Como consequéncia o calculo
da contribuicdo do plume rise para o movimento vertical das particulas é
suspenso quando uma das seguintes condigdes for satisfeita:
(i) a inclinagdo da linha central da pluma € menor do que o valor dado,
tal como 0,005;

(i) w, € menor do que o valor do desvio padrdo da velocidade vertical
do vento g,,.

Como podemos ver na equagao (3), a turbuléncia ambiental afeta
continuamente a ascensdo e propagagao da pluma. Entdo, a contribuicdo do

empuxo para a velocidade vertical w, € introduzida na equagédo (3) como um

parametro de entrada.

2.3.2 Métodos Semi-Empiricos

Métodos Semi-empiricos interessantes para a incorporacao dos efeitos

do empuxo em Modelos Estocasticos Lagrangeanos, foram propostos por
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Luhar e Britter (1992), Hurley e Physick (1993), Hurley (1999-2000) e Well
(1994). Estes métodos computam a ascensdao média da pluma resolvendo

diretamente as equacgdes de conservacdo de massa, momentum e energia.

2.3.2.1 O Método de Luhar e Britter (1992)

O método de Luhar e Britter (1992) contabiliza os efeitos do empuxo na
dispersao da pluma na CLP incluindo a ascensdao média da pluma e a
dispersdo devida a turbuléncia gerada pela pluma. Para inserir a velocidade
meédia da pluma, os autores adicionaram um novo termo de aceleracdo a
equacao de Langevin, para a componente vertical da velocidade. O novo termo

de aceleragao foi baseado na seguinte expressao:

(P, —P(M) _ _, aW (7)

9 .

onde p(t) é a densidade da pluma no decorrer do tempo t, sendo (t = x/Ua) e
p, é a densidade do ar atmosférico. Neste modelo, sup6s-se que na CLP os

efeitos da estabilidade do ambiente e do vento na dispersdo e na ascensao da
pluma podem ser negligenciados desde que a temperatura potencial e o vento
horizontal ndo variem com a altura. Este método utiliza as equacbes de
conservacao em uma formulagdo valida para a Camada Limite Neutra. A
solucdo destas equacdes para a velocidade vertical média W para as trés
fases de desenvolvimento da pluma foi usada na equagéao (7). Durante a fase
inicial, a fase intermediaria e a fase final, a turbuléncia gerada pela pluma, a
turbuléncia ambiente e a energia contida nos vdértices, respectivamente,

governam a ascensao da pluma. A expressao para W, na fase inicial da

ascensao, é:
3 _
W:D4 DyF%X% (8)
AR )
B O

onde B é a constante de entranhamento.
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Luhar e Britter (1992) enfatizaram a importancia de incluir os efeitos da
turbuléncia ambiental no calculo de W . O efeito do momentum inicial da pluma
também foi incluido. Para contabilizar a dispersao devida a turbuléncia gerada
pela pluma, o modelo assume que a massa, a velocidade e a aceleragédo das
particulas tém uma distribuicdo Gaussiana em relagao a linha central da pluma.
Assim, o modelo usa dois numeros aleatérios extraidos da distribuicdo
Gaussiana: um para a componente da aceleracdo aleatéria devido a

turbuléncia ambiente e o outro para a aceleragao aleatoria devido ao empuxo.

2.3.2.2 O Método de Hurley e Physick (1993)

Hurley e Physick (1993) computaram a velocidade vertical de cada
particula como a soma da velocidade da pluma devido ao empuxo e
momentum inicial e a uma perturbacdo estocastica devido aos efeitos da
turbuléncia gerada pela pluma e pelo ambiente. No entanto o problema de
simular o processo de entranhamento ndo foi resolvido uma vez que a
suposicao classica do entranhamento — o raio da pluma aumenta linearmente
com a altura — é imposta tanto na parte deterministica quanto na estocastica.

A velocidade vertical deterministica é obtida integrando-se, em cada

passo de tempo, as equagdes abaixo,

dF, _ sF

b =_ m —_ 2F , 9
dt 225 Pom (%a)
dF
oF 9b
ol (9b)
dAh
—=Ww,_, 9c
o b (9c)

onde F, é o fluxo de empuxo da pluma, F, € o fluxo de momentum, w, é a

velocidade de ascenséo e p* =s/2.25.

2.3.2.3 O Método de Weil (1994)
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Neste método, também foi adicionado um termo de aceleracao extra na
equacgao de Langevin para a determinagédo do plume rise. Este termo é obtido
através da solugdo numerica das equacbes de conservagdo de massa, do
momentum horizontal, momentum vertical e energia, que sado dadas

respectivamente por:

L (u.RY =2rBw, (10a)
d du

4 U rR?Aw) = —Row, LYs 10b
dsc( sc U) Wb dZ ( )
d —

E(USCRZWbF@JRZ—(pa P.) (10c)
%:swsz (10d)

c

onde s, € a distancia ao longo da linha central, U € a velocidade ao longo da

linha central, Au é a diferenga entre a velocidade horizontal da pluma e do

ambiente, p, € a densidade da pluma e p, é a densidade do ar.

Neste modelo considera-se que o parametro de entranhamento que
aparece na equacao (10a) é modificado pela turbuléncia ambiente e gerada

pela pluma. Consequientemente a equacgao (10a) torna-se:

i(uSCRZ)zzﬁRU

" w,| +2yRU_v, (11)

sc|

onde foi usada a identidade (d/dt=U. d/ds ), v

., €& a velocidade de
entranhamento e y, é um parametro empirico. O primeiro termo do lado direito
da equacédo (10b) representa o entranhamento devido a turbuléncia gerada
pela pluma, enquanto que o segundo termo descreve a turbuléncia ambiente.

Para o empuxo da pluma, considera-se U, =U,, e v, é dada por:
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v=— (12)

+ R
Y2 U viR)

onde v, é a velocidade relativa a duas particulas separadas por uma distancia

R . Nestas aproximagdes o raio R é definido como “ a regido que inclui todo o
empuxo do fluido”.

Weil (1994) observou que quando a pluma atinge a altura de inversdo de
temperatura (topo da CLP), a velocidade vertical da pluma torna-se zero. Weil
também concluiu que, apesar das diferencas nos modelos, a média dos
campos computados por este modelo € muito similar aquelas produzidas pelo
modelo de Luhar e Britter (1992).

2.3.2.4 O Método de Hurley (1999-2000)

Hurley (1999, 2000) propés um método alternativo para incluir o plume
rise induzido pela turbuléncia em modelos Lagrangeanos. Este método se
baseia nas equacdes de conservacao de empuxo, momentum e volume da
pluma e como € um dos assuntos principais desta dissertacido sera melhor

detalhado na metodologia.
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3. METODOLOGIA

3.1 O Modelo LAMBDA

O modelo LAMBDA é um modelo de particulas Lagrangeano baseado na
forma generalizada da equacdo de Langevin para a velocidade aleatdria
(Thomson, 1987). Em diversas simulagbes da dispersdo de poluentes
atmosféricos, o modelo LAMBDA obteve resultados confiaveis (Brusasca et
al.,1992; Anfossi et al., 1997; Ferrero et al., 1998; Carvalho et al., 2002).

Para condicbes de dispersdo turbulenta ndo-estacionaria e nao-
homogénea velocidade turbulenta € calculada pela equagdo de Langevin

tridimensional:

du; =a;(x;, u;)dt +b, (x;, u; )dW; (t) (13)

onde i=u,v,w, X & o deslocamento, u €& a velocidade turbulenta, a é um

coeficiente deterministico, b & um coeficiente de difusédo e dW ¢é um
incremento aleatorio com distribuicdo normal (média 0 e variancia dt). O

deslocamento de cada particula € dado por:

dx, = (U, +u,)dt (14)
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onde U é a velocidade média do vento.
Seguindo Thomson (1987), o coeficiente a depende da Fungéo

Densidade de Probabilidade Euleriana, P(x,u,), da velocidade turbulenta e

deve ser determinada a partir da equacédo de Fokker-Planck para condi¢cbes

estacionarias:

o(uP) _ _9(aP) W1 0*(b’P)
OX. ou. 2 au’

(15)

A equacao de Fokker-Planck pode ser dividida em duas equacgdes:

0 Eb2
aP=— P X, U; 16
au 51? D(ﬂ(. ) (16a)
e
0@ 0
H-_ Y% (uP 16b
" ax(. ) (16b)

com a condicdo @ - 0 quando u, - o, as quais satisfazem uma condicdo

necessaria para os modelos estocasticos, denominada well-mixed (uma vez
que as particulas de um poluente estdo bem misturadas , elas permanecerao
desta forma a medida que o tempo passa). A seguinte equagéo para a(x,u;,) é

portanto, obtida:

a(x,u;) =

'Ull—‘

%%E% PO+ m(x.,u)m (17)
|

Nas duas dire¢cdes horizontais considera-se que a PDF é Gaussiana. Na
diregédo vertical, devido a nao-uniformidade das condi¢des turbulentas e / ou
conveccdo, a PDF ¢é nao-Gaussiana. Neste caso, duas diferentes
aproximacgdes para a PDF podem ser adotadas a fim de calcular a equacgao de
Fokker-Planck: uma bi-Gaussiana, truncada na terceira ordem, e uma Gram-

Charlier, truncada na terceira e quarta ordens (Ferrero e Anfossi, 1998). A PDF
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bi-Gaussiana é dada pela combinacao linear de duas Gaussianas e a PDF
Gram-Charlier é dada pela expansao em série de polinbmios de Hermite.

O coeficiente estocatico b.(x;,u;) € obtido a partir da fungéo de estrutura

Lagrangeana (a média de conjunto do quadrado das variagbes da velocidade

Lagrangeana no intervalo de tempo At):
D@t = ([u ¢t +a0) ~u, O] ) =(()") (18)

Para o subintervalo inercial de Kolmogorov (1, <<At<<T7 ), onde T, é a
escala de tempo de Kolmogorov, 1, € a escala de tempo de descorrelagéo

Lagrangeana e At é o passo no tempo, temos que:
D(At) =C,e(x,, t) At (19)

onde C, é a constante de Kolmogorov (entre 2 e 7 — Rodean, 1994; Degrazia e
Anfossi, 1998) e g(x,,t) é a taxa de dissipagdo de energia cinética turbulenta.

Tomando a média de conjunto do quadrado da Equacido de Langevin e
aplicando algumas condi¢des para o processo incremental dW , pode-se obter

que:
<(Aui )2> =2t (20)

Entdo, a partir das equacdes (19) e (20), mostra-se que b(x,,u,) esta

relacionado com a constante C, da seguinte forma:

bi(xiyui)zﬁl\/c_os (21)

onde o, é o delta de Kronecker. Também é possivel escrever a expressao

(Cos)% como uma fung&o da variéncia da velocidade turbulenta ¢’ e da escala

de descorrelagdo Lagrangeana 1, (Rodean, 1994):
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2
ce=22 (22)

TLi

Em aplicagdes praticas, as equacdes (13) e (14) precisam ser
discretizadas. O modelo LAMBDA utiliza um esquema de Euler explicito para a
equacgao de Langevin e um esquema implicito para o céalculo do deslocamento

das particulas (Fresch e Wilson, 1995), ou seja,

(U)nas = (W) +(a)y At +(b,), (AW, (23a)
e
(K = (%) () 2 (23b)

No modelo LAMBDA, a concentragdo € determinada através da

contagem das particulas em um volume imaginario na posi¢ao X, y, z:

m_N
C(x;,t) =% (24)

c

onde m, € a massa da particula, N, € o numero de particulas dentro do

volume e V, € o volume da célula. A massa da particula & determinada por:
(25)

onde Q € a taxa de emissao, N, € o numero de passos no tempoe N, €0
numero de particulas emitidas por passo de tempo.
3.2 O Método CSIRO

O método que considera o comportamento de ascensdo da pluma,

implementado no modelo LAMBDA, é sugerido por Hurley (1999, 2000). Este
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método determina a velocidade vertical de cada particula como a soma da
velocidade da pluma devido ao empuxo e ao efeito do momentum inicial e da
perturbacdo estocastica devido aos efeitos combinados da turbuléncia
ambiente e da turbuléncia gerada pela pluma.

Pelo método sugerido por Hurley (1999, 2000), a velocidade vertical da

pluma, w,, € obtida integrando numericamente, em cada passo de tempo, as
equagbes de conservagéo do volume da pluma (G ), do fluxo de empuxo (F ) e

do fluxo de momentum (F,, ):

Z—?:ZR(GW§+BUaW§ +yupE}/2) (26a)
s (26b)
dt u, .25 H
dF
m-F 26¢c
il (26c¢)
onde
T
G =_|_—""upR2 (27)
T
F, :_I_—f"upRZWb (28)
F
w, =" 29
b= (29)
F, =u,Reg L 1) (30)
TS
R = G+(Fb/g) (31)
u
p
u, =yUZ +w (32)
e

U, =vJu? +v? (33)
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Nas equagbes (26) — (33), T, é a temperatura ambiente, T, € a

S

temperatura da pluma, R € o raio da pluma, u, € a velocidade horizontal da

particula, U, é a velocidade horizontal do vento, u é a componente zonal do

vento, v é a componente meridional do vento, s € o parametro de estabilidade,
definido como em (5), E é a energia cinética turbulenta e a=0.1, 3=0.6 e
y=0.1.

As componentes estocasticas do vento sao calculadas pela equacao de
Langevin. Para simulagdes do “plume rise” na CLP assume-se a forma
Gaussiana da PDF para as duas componentes horizontais, enquanto na
vertical é usada uma distribuicido ndo-Gaussiana.

As propriedades da turbuléncia associadas com a ascensdo da pluma
podem ser representadas pela distribuicdo das varidncias de velocidade em
cada diregao, assim como os efeitos da taxa de dissipagao da energia cinética
devido ao “plume rise”. A dimensao de plumas em qualquer ponto pode ser

representada pelo raio da pluma R=BAh(x). Assumindo a distribuicao
Gaussiana e usando o = R/\/E, as dimensdes resultantes da pluma séo o, =R
e 0, =R/2. Diferenciando estas equagdes em relagdo ao tempo e usando o
fato que dR/dt =Pdh,/dt =pw,, obtemos a expresséo para as componentes da

variancia de velocidade devido aos efeitos do “plume rise”:

a2, =0, =(Pw, )’ (34a)

0%, = E’%E (34b)

O efeito de empuxo da pluma afeta, de forma direta, somente a
componente vertical. Contudo, as trés componentes da varidncia da
velocidade, utilizadas na Equacgéo de Langevin, séo influenciadas. Portanto, as

equacoes para as componentes da variancia de velocidade sao:

0l =+ (352)

(35b)
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g, =0, * 0, (35c)

onde o subscrito a refere-se a turbuléncia do ar ambiente e o subscrito b
refere-se a turbuléncia devido ao empuxo da pluma.
A partir de observacdes é possivel determinar os valores de temperatura

de saida da pluma T,,, temperatura ambiente na altura da fonte de emissaoT,,,
velocidade de saida da pluma v, e raio da fonte de emissdo r, e, assim,

calcular os valores iniciais para o fluxo de empuxo, fluxo de momentum, volume

da pluma e raio da pluma:

T T
Fb =g rs2 VSOM (36)
sO
Fy =Vhr (37)
sO
G,=.n (38)
s0
e
R = |0 (39)

S
JuZ +vd

onde w, seraigual a v, e u, e U, sdo determinados pelas Equagdes (32) e

(33). Depois que o efeito de ascensao da pluma esta ativo, todas as equagdes
de (26) a (34) sao utilizadas. O empuxo da pluma é terminado quanto

£, [=1.5w§; /Ah(x)] <e, [z02/(C,At) (condigGes instaveis) ou quando o empuxo

de uma particula torna-se menor ou igual a zero (condi¢des estaveis).
3.3 Parametrizagcdo da Turbuléncia

Como foi descrito na secdo 3.1, o coeficiente deterministico a e o
coeficiente estocastico b na Equagao de Langevin dependem do produto da
constante de Kolmogorov pela taxa de dissipacdo de energia cinética

turbulenta C,e. Este produto pode ser calculado através de parametrizacdo
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para a variancia da velocidade turbulenta o’ e para a escala de tempo de
descorrelagdo Lagrangeana 7, , como descrito pela relagdo (22), onde
i=u,v,w. A presente aplicacdo considera o esquema de parametrizacdo da

turbuléncia sugerido por Rizza et al. (2004).
O ponto de partida para esta formulagédo é a teoria estatistica de Taylor
(Taylor, 1921; Batchelor, 1949) que fornece a relagdo entre a razdo de

dissipacao e o tempo de viagem t para particulas ficticias:

o 2

0; =207t R () M) g (40)
] (rmt)

onde: a =Xx,y,z, i=u,v,w, EL € a funcado densidade espectral Lagrangeana,

o} é a variancia da velocidade do vento e n ¢ a freqliéncia.

Estas fungbes espectrais Lagrangeanas F.', sdo quantidades quase

impossiveis de avaliar, assim por meio da formula de Hay-Pasquill (1959),

podemos escrever:
nFiL(n) = BinFiE (Bn)

onde [ € a razdo entre as escalas de tempo integrais Lagrangeana e
Euleriana e F° é o espectro Euleriano normalizado pela varidncia de

velocidade of, assim temos:

, OB ¢ Ormt Cdn
0, =—5—[R (MsenG—0G5 (41)
w ! OB m

E importante apontar que a normalizacdo da fungdo densidade espectral

Euleriana, deve satisfazer a condicao:

jFiE(n)dn =1 (42)
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As vezes é mais facil normalizar cada componente do espectro com a
propria varidncia, como sugerido por Degrazia et al. (2000), mas isto

claramente viola as leis de conservacdao, uma vez que satisfaz a restricao

imposta pela equagéo (42), pois I’HS@/U@%(SE/U@)B}Ih =2, onde St e St

sdo os espectros Eulerianos dimensionais, o, e . s&o as variancias de

velocidade e os subscritos b e s indicam os termos de producido de
cisalhamento e empuxo, respectivamente.

As parametrizacbes sao obtidas pela superposicdo linear de uma
componente térmica, produzida pelo empuxo, uma componente mecanica
produzida pelo cisalhamento, negligenciando a interagédo entre elas (Hinze,
1975, p. 232; Hgjstrup, 1982; Frisch, 1995, p. 105). A superposic¢ao linear dos
dois mecanismos ocorre somente quando existe independéncia estatistica
entre as componentes de Fourier dos mecanismos em questao; isto acontece
quando os intervalos de numero de onda contendo energia dos dois espectros
estdo bem separados (Mangia et al., 2000).

Com base na teoria de Taylor, Batchelor (1949) prop6s a seguinte

relacdo dependente do tempo para os coeficientes de difusao:

:m;}EE@qufmmn, (43)

onde sin? (nmt/B,)/n? é a fungdo filtro passa-baixa que leva em conta o tempo
de viagem da pluma. De acordo com Wandel e Kofoed-Hansen (1962), B, pode

ser escrito como:

&:&EE (44)

onde U ¢ a velocidade média do vento.
Para grandes tempos de viagem, a fungao filtro passa-baixa na Equacéao

(43) seleciona a freqliéncia caracteristica (n - 0) que descreve os turbilhdes
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mais energéticos. Neste caso, F(n)=FF(0) o coeficiente de difus&o torna-se

independente do tempo de viagem a partir da fonte e pode ser expresso como

uma funcao das propriedades locais da turbuléncia:

K = a7B,F (0) _

‘ 7 (45)

A partir da Equagdo (45) ndés podemos também determinar a escala de

descorrelacdo Lagrangeana, dada por:

(46)

Assumindo a hipétese de superposicao linear para os processos térmico

€ mecanico, pode-se modelar o espectro Euleriano dimensional como:
SF (n)= Sih (n)+SiIsE (n), (47)

O espectro Euleriano adimensional é obtido normalizando espectro

Euleriano dimensional com a variancia total (7 = o}, +02):

SiE (n)+SiE (n) (48)

2 2
Oj, *0js

De acordo com Olesen et al. (1984), S (n) pode ser dado por

nsg(n) _ 098¢ fyi’ (z/z, )

W 0o O
(f*A+1.5,—— 0
H

(f2).8

(49)

onde w, € a escala de velocidade convectiva, g, =¢g,h/w’ € a fungéo taxa de

dissipacdo molecular adimensional associada a producao térmica, ¢, € a taxa
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de dissipacao de energia cinética turbulenta associada a produgao térmica

dada por Hgjstrup (1982), z; é a altura da CLP convectica, f=nz/U ¢é a
freqliéncia reduzida, (f.); =z/(\,); € a frequéncia reduzida do pico do espectro
convectivo,(A,); € o comprimento de onda do pico do espectro obtido de
acordo com Kaimal et al. (1976) e ¢, =a,;a,(2nK)™?® com a, =05+0.05 e
a; =1,4/3,4/3 para as componentes u, v € w, respectivamente.

Seguindo Degrazia e Moraes (1982), SE(n) pode ser escrito como

nSE(n) _ 1.5¢; fp2? (50)
uj s §53 O
(fm)i |:|.+l575/3|:|
a (fm)i Q

onde u; é a velocidade de fricgdo, @, = (e,kz)/u} é a fungdo taxa de dissipagao
associada a producdo mecanica, ¢, € a taxa de dissipacdo de energia cinética
turbulenta associada a producdo mecéanica dada por Hgjstrup (1982) e (f,), é
a freqUéncia reduzida do pico do espectro neutro obtida de acordo com Olesen
etal. (1984) [(f,), =0.045, (f.), =0.16, (f,), =0.33].

Considerando as Equacdes (45) e (46) e assumindo a hipotese de
superposicao linear dada pela Equacdo (47), as expressbes para 0s
coeficientes de difusdo e escalas de tempo de descorrelagdo Lagrangeana

para grandes tempos de viagem podem ser dadas por:

K =ELlsE0)+ 55 0] (51)

e

r,, =B Be0)r s (52)
4g o 0

Tomando o limite das Equacdes (49) e (50) quando n - 0, pode-se obter

as expressdes para o espectro adimensional na origem SE(0) e SE(0):
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2.112/3 2/3
S5(0)=limS (n) = 098¢, (z/ Lg"‘%ﬂj;b (&/h) (53 a)

1
e
1.5¢;(z/uuie??
(f)?°

SE(0) =limSE(n) = (53 b)

Integrando analiticamente o espectro Euleriano dado pelas Equagobes
(49) e (50) sobre todo e dominio de frequéncias, pode-se obter as

componentes da varidncia da velocidade do vento mecénica e térmica:

106¢;w3’ (z/h)**w?

ol :ESiE(n)dn = (D) 17 (54 a)
e

, o . 232¢ (023 V° 2
of =[S£ (nydn = [E'f(%]z)/a Us (54 b)

A partir das quais é possivel obter a variancia total (o7 = o3, +03) .

Nas Figuras 6 e 7 sdo apresentados os perfis verticais dos coeficientes
de difusdo e escalas de tempo de descorrelagdo Lagrangeana. A Figura 6 é
obtida através da substituicdo das Equagdes (53a) e (53b) na Equagéo (51). A
Figura 8 é obtida através da substituicdo das Equacgbes (54a) e (54b) em
Equagédo (52). As figuras mostram perfis tipicos da CLP. Para efeito de
comparagao, a Figura 8 apresenta os perfis das escalas de tempo de
descorrelacdo Lagrangeana para o caso em que cada componente do espectro
€ normalizada com a propria varidncia, como sugerido por Degrazia et al.
(2000). Nota-se que quando a normalizagdo é realizada como sugerido em
Degrazia et al. (2000), os valores para a escala de tempo sdo bem maiores.
Esta diferenca pode implicar, certamente, em mudancas nos valores de

concentragdes previstas por um modelo de dispersdo Lagrangeano.



36

1.0 —— ————

0.6 -

z/z,

0.4 -

0.2 4 -

0.0 —,—
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

2
oi/W,

FIGURA 6 — Perfis de variancia da velocidade turbulenta adimensional [o?(m),

oZ(e), 02 (A)] de acordo com a equacg&o (14) para uma condig&o tipicamente
convectiva (L =-10 m, z, =1000 m e w;=2.0 m/s). Fonte: Rizza et al., 2004.
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FIGURA 7 — Perfis de escala de tempo de descorrelagcdo Lagrangeana
adimensional [T, (m), T,(®), T,(A)] de acordo com a equagdo (15) para uma

condicao tipicamente convectiva (L =-10 m, z, =1000 m e w;=2.0 m/s). Fonte:
Rizza et al., 2004.
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FIGURA 8 — Perfis de escala de tempo de descorrelagdo Lagrangeana
adimensional [T, (m), T,(®), T,(A)] de acordo com a equacdo (15) para uma

condigé&o tipicamente convectiva (L =-10 m, z, =1000 m e w;=2.0 m/s). Fonte:
Degrazia et al., 2000.

3.3 Solucéo das Equacdes Diferenciais (Método de Adams)

Neste trabalho foi utilizado o método de Adams para a discretizacédo das
equacodes (26a)-(26¢) para a ascensao da pluma. O método de Adams &€ um
meétodo numérico para a solugdo de equacdes diferenciais ordinarias, sujeitas

as condic¢des iniciais.
3.3.1 Problema de valor inicial (PVI)

O problema de valor inicial (PVI), de primeira ordem, apresenta a forma

EV‘= f(x,y),
y(a) =n, (55)
Egsxsb g —o<y<o
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A solucao do PVI é uma fungdo y = y(x) continua e diferenciavel que satisfaz

(55).

O método de Adams-Bashforth pode ser obtido por intermédio da

integracao do PVI,
Yin =Y = [T y(D)dt (56)

A funcéao integrando f(t,y(t)) pode ser aproximada por um polinébmio

interpolador P(x)que passa pelos pontos de coordenadas (x;, f(X;,Y;)). Logo,

Xi+1

Yin =Yi t IP(X)dX (97)

3.3.2 Método de Passo Dois

Seja o polinbmio de Lagrange de grau 1, que passa pelos pontos de

coordenadas (x,, f,) e (xl, fl), o qual é dado pela expresséo,

X—X X=X
P.(x) = f, L+ f 0
Xo =X Xp = X

(58)

O valor de f, = f(x,,Y,) € obtido a partir de y, que é a condi¢go inicial.
Ja ovalorde y, para f, = f(x,,y,) tem que ser calculado utilizando um método

de passo simples. Fazendo

- X—X,=hu e x-x =x-x,-h=h(u-1)

Substituindo as expressdes acima em (58), tem-se
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PO = o+, L R = fue f o) (59)

Deste modo, (57) torna-se
Y2 =¥+ [R(x)dX
Fazendo mudanca de variavel de x —» u e sendo dx =hdu,

2
Yo =¥y + [[fu+ fo@-whdu,
1

0 2 u2
B
0 o2 2 (60)
1
:Y1+h§f1_zfo§

h
Yo=Y +E(3f1 - fo)

A expressdo acima pode ser generalizada, obtendo-se a férmula explicita de
Adams-Bashforth de passo k =2

h
Yia =i +§(3fi - fi—l) (61)

3.4 Dados Experimentais

Para realizar a avaliacao do modelo LAMBDA, utilizam-se as medidas de
concentracao obtidas durante o experimento Kincaid realizado pelo EPRI
(Eletric Power Research Institute) durante 1980 e 1981. O objetivo do
experimento era coletar dados meteorolégicos e de concentragcdo para serem
utilizados no desenvolvimento e avaliacdo de modelos de dispersdo para

emissao a partir de fontes elevadas.
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A usina de Kincaid esta localizada em lllinois, EUA (39.59° N, 89,49° W)
em uma regidao rural de topografia plana com alguns lagos, onde o
comprimento de rugosidade é aproximadamente 0,1m. O poluente (SFs) foi
emitido com empuxo a partir de uma fonte de 187m de altura e 9m de didmetro
e coletado por amostradores posicionados em arcos entre 0,5 a 50km. A
concentracdo média foi medida e registrada a cada hora. No total, o
experimento Kincaid contém 1284 registros durante 171 h. Estes dados estao
classificados através de um indice de qualidade de 1 (baixa qualidade) a 3 (alta
qualidade).

Os dados meteorolégicos foram obtidos no local da usina em uma torre
de 100m. As condigdes meteoroldgicas variam de neutras a convectivas, com
maior representacdo de dias convectivos. A velocidade do vento observada
varia de 1,5 m/s" a 13,7 m/s"'. Na TABELA 1 sdo exibidos os dados

micrometeoroldgicos de oito experimentos em condi¢des convectivas.
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exp.| z,(m) | 96/dz (K/m) [T (10m) (K)[ U (10m) (m/s) [ U (100m) (m/s) | u (m/s) | wo(m/s) | L(m) | Q(gls) | T, (K) | v,,(m/s)
1 | 893 -0.0022 284.2 2.0 2.3 0.22 195 | -39. | 11.2 432 29.6
2 | 1032 -0.0022 285.2 2.1 2.3 0.22 1.95 4.8 11.2 432 29.2
3 | 1175 -0.0022 286.2 3.0 3.3 0.28 205 | -104 | 113 432 29.6
4 | 1355 -0.0022 286.6 2.1 2.4 0.25 2.19 6.3 11.1 432 29.9
5 | 1911 -0.0022 298.7 2.2 25 0.28 2.67 5.8 11.2 457 31.2
6 | 950 -0.0022 285.0 3.8 4.0 0.40 179 | 333 | 16.2 436 16.6
7 | 1253 -0.0022 286.1 45 45 046 | 1.990 | -27 12.0 438 16.9
8 | 1548 -0.0022 287.5 4.2 5.1 0.44 2.12 -3.8 11.1 434 17.9
9 | 600 0.0018 301.8 16 17 0.24 2.41 -3.6 13.2 394 12
10 | 600 0.0038 302.3 1.4 17 0.21 2.28 3.1 13.5 395 12
11 | 600 0.0038 302.5 15 1.9 0.21 1.85 5.4 14.3 395 12
12 | 619 0.0018 302.4 16 2.7 0.20 1.53 9.2 14.9 395 1.9
13 | 823 -0.0042 295.9 2.4 2.7 0.30 2.37 6.9 12.2 426 16.1
14 | 1124 -0.0042 296.8 2.2 2.6 0.28 2,51 -6.4 13 427 16.8
15 | 1250 -0.0042 297.7 25 3.2 0.31 2.62 -8.3 13.2 428 16.4
16 | 1353 -0.0062 298.5 2.7 3.4 0.32 255 | -106 | 12.7 428 16.9

TABELA 1 — Dados meteorolégicos e dados de emissdo medidos durante oito experimentos convectivos em Kincaid. z, € a altura

da camada limite convectiva, 06/0z € o grandiente de temperatura potencial, T (10m) é a temperatura ambiente na altura de 10
m, U (10m) é velocidade média do vento na altura de 10 m, U (100m) é a velocidade média do vento na altura de 100 m, u_ € a

velocidade de friccdo, w, € a escala de velocidade convectiva, L € o comprimento de Monin- Obukhov e Q € a taxa de emiss&o.
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4. RESULTADOS

Nesta secdo apresentam-se os resultados das simulacbées numéricas
realizadas com o modelo LAMBDA e comparagdes com dados de
concentracao observados durante o0 experimento conduzido na usina
termoelétrica de Kincaid, lllinois (Hanna e Paine, 1989). Os dados
meteorologicos e de emissdo medidos durante os experimentos (TABELA 1)
foram utilizados para criar arquivos de entrada para o modelo LAMBDA. O
conjunto de dados do experimento de Kincaid esta classificado através de um
indice de qualidade de 1 (baixa qualidade) a 3 (alta qualidade). No presente
trabalho, utilizam-se os dados de qualidade 3. Velocidades do vento medidas
em 10 e 100 metros foram utilizadas para calcular o coeficiente para o perfil de

velocidade exponencial, o qual € usado para obter a velocidade do vento como

segue:
_ Oog(U (100)/U (10))0
“H logtoo10) A (62)
e
U(2) wao@%%, )

onde U (10) é a velocidade do vento em 10 m e U (100) é a velocidade do vento

em 100 m.
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Para as simulagdes com o modelo LAMBDA, o dominio horizontal foi
determinado de acordo com a distancia dos amostradores de concentragao e o
dominio vertical foi fixado igual a altura CLP. O passo no tempo foi mantido
constante e obtido de acordo com os valores da escala de tempo de

descorrelagdo Lagrangeana (At=T1, /c), onde T, deve ser o menor valor
entre 1 ,7.,T, € ¢ €& um coeficiente empirico igual a 10. Cinquenta

particulas foram emitidas durante 3000 - 3500 passos no tempo. O modelo foi
utilizado considerando uma PDF Gaussiana para as componentes horizontais
da velocidade turbulenta e uma PDF bi-Gaussiana para a componente vertical
(para lidar com as condigbes turbulentas nao-uniformes e/ou convectivas). A
PDF bi-Gaussiana é truncada na terceira ordem e é dada pela combinagao
linear de duas distribuicdes Gaussianas (Baerentsen e Berkowicz, 1984).
Inicialmente, é realizada uma avaliagdo qualitativa da implementacédo do
método semi-empirico para a ascensao da pluma no modelo LAMBDA. Neste
sentido, as FIGURAS 9 a 12 ilustram resultados de uma simulagao utilizando
os dados do experimento 2 de Kincaid (ver TABELA 1). A FIGURA 9 mostra a
pluma do poluente, onde nota-se uma aparéncia tipica de ascenséo da pluma
devido ao empuxo em condi¢cdes convectivas (Anfossi, 1982; Sandroni et al.,
1981). Nota-se, neste caso, que o poluente alcanga a superficie em uma
distancia de 2000 — 2500 m a partir da fonte. Para efeito de comparagao,
FIGURA 9 apresenta a evolucédo da pluma sem o efeito de empuxo. Observa-
se que o poluente alcanca a superficie em uma distancia de 750 m a partir da
fonte, ou seja, trés vezes menor que a distdncia simulada com efeito de
empuxo. As FIGURAS 11 e 12 apresentam os perfis longitudinais de maxima
concentracdo ao nivel da superficie (arcmax) e concetragdo integrada

lateralmente ao nivel da superficie (C, ), com e sem o efeito de ‘plume rise’. De

acordo com as figuras, os valores dos picos de concentracdo sdo bem

menores (cerca de 5 vezes para arcmax e 3 vezes para C, ), quando o efeito

de ascensdo da pluma é considerado. Este resultado é muito importante no
sentido que a posicdo e o valor do maximo de concentracdo sado parametros
significantes para o controle da qualidade do ar.

Em uma segunda etapa, os resultados das simula¢des sdo apresentados
em uma forma quantitativa através das TABELAS 2 e 3 e da FIGURA 13. A
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TABELA 2 mostra a comparacao entre valores observados e previstos de
arcmax. A TABELA 3 apresenta os resultados da anadlise estatistica realizada
com os dados da TABELA 2. A FIGURA 13 apresenta o diagrama de
espalhamento para o confronto entre arcmax observado e previsto. Os indices

estatisticos utilizados sdo os seguintes (Hanna, 1989):
NMSE = (C, —Cp)2 /IC,C, (Erro Quadréatico Médio Normalizado)
FB =(C, -C,)/(0.5(C, +C,)) (Desvio Fracional)

Fs =2(o, -a,)/lo, +0,) (Desvio Padréo Fracional)

R=(C, - C_O)(CID —C_p)/ooop (Coeficiente de Correlacao)
FA2=05<C,/C, <2 (Fator de 2)

onde C é a quantidade analisada (concentracdo arcmax) e o subscritos "0" e
"p" representam os valores observado e previsto, respectivamente. As barras
nos indices estatisticos indicam médias no tempo. O indice estatistico NMSE
fornece a informacao dos desvios entre concentragdes previstas e observadas.
O indice estatistico FB indica a tendéncia do modelo de subestimar ou
superestimar as concentracdes observadas. O indice estatistico FS indica o
quanto o modelo consegue simular a dispersao dos dados observados. O
indice estatistico FA2 fornece a fracdo dos dados para os quais

05< CO/Cp < 2. Quanto mais proximos de zero estiverem os valores de NMSE,

FB e FS e quanto mais proximos de 1 estiverem os valores de R e FA2,
melhores s&o os resultados.

Os resultados das TABELA 2 e 3 e da FIGURA 13 mostram uma boa
concordancia entre os valores observados e os valores previstos pelo modelo
LAMBDA. Analisando os indices estatisticos é possivel notar que o modelo
simula satisfatoriamente as concentragdes observadas com valores de NMSE,
FB e FS préximos de zero e FA2 proximos de 1. Uma inspecao mais detalhada
da mesma tabela revela que a correlacdo entre valores de concentragao
previstos e observados apresenta um valor de relativamente baixo. De
qualquer forma, pode-se dizer que todos os valores para os indices estao
dentro de intervalos que sao caracteristicos daqueles encontrados por outros

modelos aplicados a outros conjuntos de dados, mostrando que o modelo
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LAMBDA e o método de ascensdo da pluma considerado sao efetivos para

simular a dispersao de uma pluma ativa.
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FIGURA 9 — Comportamento da pluma com efeito de plume rise para o

experimento 2 de Kincaid.
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FIGURA 10 — Comportamento da pluma sem efeito de plume rise para o

experimento 2 de Kincaid.
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FIGURA 11 — Comparacgao entre perfil longitudinal de maxima concentragao ao

nivel da superficie (arcmax) como previsto pelo modelo LAMBDA, com e sem o

efeito de plume rise.
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FIGURA 12 — Comparacgao entre perfil longitudinal de maxima concentragao ao

nivel da superficie (arcmax) como previsto pelo modelo LAMBDA, com e sem o

efeito de plume rise.
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exp. distancia arcmax arcmax exp. distancia arcmax arcmax exp. distancia arcmax arcmax

amostrador | observado | previsto amostrador | observado | previsto amostrador | observado | previsto

(m) (hg/m®) | (pg/m?®) (m) (hg/m®) | (ng/im®) (m) (hg/m®) | (ng/im®)
1 3000 1.854 243 9 5000 1.346 1.677 15 3000 0.701 1.653
1 5000 2.046 1.97 9 7000 1.397 1.498 15 7000 1.117 1.412
1 7000 1.485 1.60 9 10000 1.395 1.300 15 10000 1.886 1.101
2 3000 1.777 2.50 10 2000 1.155 1.333 16 5000 0.784 1.200
2 5000 1.316 1.60 10 5000 1.741 1.728 16 7000 1.065 1.029
2 7000 0.999 1.35 10 7000 3.928 1.567 16 10000 1.156 0.799
3 3000 1.540 2.39 10 10000 2.064 1.460 17 3000 0.316 0.577
3 7000 0.768 1.07 11 2000 1.038 1.925 18 1000 1.331 1.411
3 10000 0.715 0.98 11 3000 1.514 1.761 18 3000 1.268 1.137
4 3000 1.300 1.75 11 5000 2.395 1.488 18 7000 0.85 0.910
4 5000 0.988 1.25 11 7000 2.653 1.199 18 15000 0.453 0.678
4 7000 1.131 0.83 11 10000 2.071 0.872 19 2000 0.937 1.561
4 10000 0.863 0.65 12 3000 1.38 1.921 19 3000 1.365 1.429
5 2000 0.776 1.42 12 5000 1.033 1.650 19 7000 1.533 1.372
5 5000 0.774 0.79 12 7000 3.287 1.552 19 15000 0.486 1.100
5 10000 0.600 0.38 12 10000 1.211 1.234 20 1000 1.205 1.219
6 5000 1.906 2.94 13 2000 0.702 1.100 20 3000 1.394 1.087
6 7000 1.430 2.00 13 3000 1.202 0.921 20 5000 1.000 0.699
6 10000 1.183 1.56 13 5000 1.485 0.839 20 7000 0.788 0.501
7 5000 1.620 1.56 13 7000 1.431 0.576 20 15000 0.844 0.393
7 7000 0.780 1.04 13 10000 1.453 0.423 21 1000 0.964 1.622
7 10000 0.879 0.75 14 2000 0.754 1.289 21 2000 1.217 1.420
8 3000 0.733 2.32 14 3000 0.952 1.056 21 3000 1.048 1.300
8 5000 0.580 1.08 14 5000 1.391 0.872 21 7000 1.048 1.144
8 7000 0.350 0.64 14 7000 1.233 0.612 21 15000 0.578 1.009

8 10000 0.458 0.49 14 10000 1.09 0.559

TABELA 2 — Comparagao entre valores de maxima concentragédo (arcmax) observados e previstos.
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FA2

0.25

-0.02

-0.14

0.40

0.86

TABELA 3 - indices estatisticos calculados utilizando os valores de maxima

concentragao (arcmax) observados e previstos da Tabela 2.
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FIGURA 13 — Diagrama de espalhamento para a comparagéo entre valores de
maxima concentracdo (arcmax) observados (C,) e previstos (Cp). Linhas
tracejadas indicam fator de 2, linhas pontilhadas indicam fator de 3 e linha

solida indica a previsdo sem erro.
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5. CONCLUSOES

Neste trabalho, um método semi-empirico para determinar a ascensao da
pluma (plume rise) foi implementado no modelo de particulas estocastico
LAMBDA. No método, a velocidade vertical da pluma é obtida integrando-se
numericamente, em cada passo de tempo, as equacdes de conservagao do
volume da pluma, do fluxo de empuxo e do fluxo de momentum (Método
CSIRO). A avaliagdo do modelo LAMBDA, com a implementacdo do método de
ascensdo da pluma é realizada, através da comparagdo com dados de
concentracdo medidos durante o experimento de dispersao de Kincaid.

Os resultados das simulagdes mostraram que a implementacdo do
método de ascensdao da pluma no modelo LAMBDA mostrou-se
qualitativamente satisfatoria. Além disso, os resultados mostram que o modelo
LAMBDA simula de forma razoavel os valores de concentracdo maxima ao
nivel da superficie (arcmax). Deve-se considerar que o experimento de Kincaid
€ relativamente dificil de descrevé-lo através de simulagdo numérica, uma vez
que o mesmo foi realizado em local de terreno ndao-homogéneo e tal condigédo
nao esta sendo considerada nas simulagdes.

Analisando-se o resultado de uma analise estatistica obtida através da
comparacdo entre concentragdes observadas e previstas, notou-se que os
valores para os indices estatisticos estdo dentro dos intervalos aceitaveis. Os
valores previstos subestimam os valores observados, como pode ser visto pelo

valor de FB e confirmado pela comparagao entre concentragcdes observadas e
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previstas. Tal fato deve estar relacionado diretamente a dificuldade de simular
o experimento de Kincaid. De qualquer forma, pode-se dizer que o Método
CSIRO e o modelo LAMBDA séo totalmente efetivos para simular o efeito de
‘plume rise’ e podem ser aplicados em situagdes onde este efeito deve ser

considerado.
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