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RESUMO

SIMULACAO DA DISPERSAO DE POLUENTES ATRAVES DA SOLUCAO DA EQUACAO
DE DIFUSAO-ADVECCAO TRIDIMENSIONAL TRANSIENTE PELA TECNICA GI-
ADMT

Neste trabalho é apresentada uma solugao para a equacao de difusao-adveccao tridi-
mensional transiente para simular a dispersao de poluentes na atmosfera. A novidade deste
trabalho, baseia-se no carater analitico da solucao, nao disponivel anteriormente na litera-
tura. Para atingir este objetivo a equacao de difusao-adveccao tridimensional é resolvida
combinando o método ADMM (Advection Diffusion Multilayer Method) e a técnica GITT
(Generalized Integral Transform Technique). O método GITT é um método hibrido que
resolve uma ampla classe de problemas diretos e inversos principalmente na drea de Trans-
feréncia de Calor e Mecanica dos Fluidos. No presente trabalho, o problema transformado
é resolvido pelo método ADMM, uma solugao analitica da forma integral baseada na dis-
cretizacao da CLP em subcamadas onde a equacao de difusao-advecgao é resolvida pela
técnica da transformada de Laplace. Esse novo método foi denominado GIADMT ( Gener-

alized Integral Advection Diffusion Multilayer Technique).
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ABSTRACT
POLLUTANTS DISPERSION SIMULATION BY THE SOLUTION OF THE THREE-
DIMENSIONAL ADVECTION-DIFFUSION EQUATION BY GIADMT TECHNIQUE

In this work, is presented a solution for the nonstationary three-dimensional advection-
diffusion equation in order to simulate pollutant dispersion in atmosphere. The novelty of
this work relies on the analytical character of the solution, not available before in the lit-
erature. To accomplish this objective the three-dimensional advection-diffusion equation
is solved combining the ADMM (Advection Diffusion Multilayer Method) method and
GITT (Generalized Integral Transform Technique) technique. The GITT (Generalized
Integral Transform Technique) is a hybrid method that solves a wide class of direct and
inverse problems, mainly in the area of Heat Transfer and Fluid Mechanics. In this work,
the transformed problem is solved by the ADMM (Advection-Diffusion Multilayer Model)
method, an analytical integral solution based on a discretization of the PBL in sub-layers
where the advection-diffusion equation is solved by the Laplace transform technique. That
new method was denominated GIADMT (Generalized Integral Advection Diffusion Multi-

layer Technique).
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1. Introducao

A poluicao atmosférica, nas regides urbanas, tem aumentado devido a crescente
atividade industrial e ao aumento do nimero de veiculos motorizados em circulacao. Estes
poluentes provem de varias fontes, algumas emitidas diretamente de veiculos automotores,
outras formadas indiretamente através de reagoes fotoquimicas no ar. Elevadas concentracoes
de poluentes advindos de atividades industriais e do processo de descarga da combustao de
veiculos automotores, particulas sélidas em suspensao, goticulas de dleo expelidas pelos
motores, altas concentracoes de CO, COy, SOy e NO e compostos de Flior e Cloro sao
algumas das causas da baixa qualidade do ar.

As fontes de poluigdo atmosférica sao intimeras e inlimeras sao também as for-
mas de impedir ou de aliviar a poluicao. A legislacao ambiental é rica em detalhes que
comecam por dois grandes ramos: o controle das emissoes e a qualidade do ar. Como a
preocupagcao em preservar a qualidade do ar tem aumentado nas tltimas décadas, diferentes
grupos de pesquisa vém investigando a modelagem dos processos de dispersao de poluentes
atmosféricos.

Esta investigacao é fundamental na busca de alternativas que minimizem os impactos
dos poluentes ao meio ambiente. Somente com a estimativa da concentracao de poluentes
é possivel ir ao encontro dessas alternativas que sao necessarias nos Estudos de Impactos
Ambientais (EIA) para a avaliagao de fontes existentes e a implantacao de novas industrias.

No estudo da dispersao de poluentes na atmosfera, duas fases devem ser consi-
deradas: observacao de campo e simulacao. A primeira consiste em medir os valores de
concentracao e dos principais parametros meteorolégicos que influenciam a dispersao. A
segunda consiste no desenvolvimento de modelos para simular as medidas efetuadas, dando
uma interpretacao suficientemente correta do fenomeno fisico observado. As observagoes de
campo sao muitas vezes dificultadas por problemas operacionais e pelos altos custos. Como
conseqiiéncia, a simulacao torna-se uma fonte de informacao importante para descrever os

processos de dispersao na atmosfera.
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A dispersao turbulenta na Camada Limite Planetdria (CLP*) tem sido investigada
basicamente de duas maneiras: com a aproximacao Euleriana e Lagrangeana. A diferenca
basica entre o modelo Euleriano e Lagrangeano é o sistema de referéncia. O primeiro consi-
dera o movimento do fluido relacionado a um sistema de referéncia fixo no espago. Os modelos
Lagrangeanos se diferenciam dos Eulerianos porque utilizam um sistema de referéncia que
segue o movimento de poluentes.

Na estimativa do campo de concentracao de poluentes na baixa atmosfera emprega-
se, normalmente, a equacao de difusao-adveccao que é obtida a partir da parametrizacao
dos fluxos turbulentos na equacao da continuidade. Sob certas condigoes pode-se obter
expressoes para o campo de concentracao que sejam funcoes da emissao de poluentes, de
varidveis meteoroldgicas e de parametros de dispersao da pluma [Monin e Yaglom, 1971];
[Pasquill, 1974].

Existem numerosos modelos matematicos de dispersao de poluentes na atmosfera
diferentes uns dos outros, onde sao considerados hipoteses diversas para o fechamento das
equagoes dos fluxos turbulentos tais como: modelos de primeira ordem ou teoria K e segunda
ordem.

A maneira mais utilizada para solucionar o problema de fechamento da equacao de
difusdo-advecgao estd baseada na hipétese de transporte por gradiente (ou teoria K) que,
em analogia com a difusao molecular, assume, obedecendo a lei de Fick para a difusao de
massa, que o fluxo turbulento de concentracao é proporcional a magnitude do gradiente
de concentragao média através de um coeficiente de difusao turbulento “K”, o qual é uma
propriedade do fluxo turbulento. E este coeficiente de difusdo turbulento que sera responsavel
pela complexidade da turbuléncia.

O fechamento da turbuléncia tradicional torna-se questionavel sob certas condigoes,
particularmente quando movimentos convectivos dominam o transporte e o processo difusivo,
ou seja, a teoria K nao leva em conta o cardter nao homogéneo da turbuléncia da camada
limite convectiva (CLC)' ndo caracterizando o transporte assimétrico das particulas.

Diferentemente do modo tradicional, a equagao genérica para a difusao turbulenta,

com o fechamento da turbuléncia nao-Fickiano, (fechamento nao-local) que leva em conta a

*A porcao da atmosfera afetada pela presenca da superficie terrestre é denominada Camada Limite

Planetaria (CLP), e é amplamente afetada pelo fenémeno da turbuléncia. [Costa, 2004]

'E a camada que comeca a se formar depois do nascer do sol, dura o dia todo e cessa com o por do sol.



3

assimetria no processo de dispersao de poluentes atmosféricos, considera que o fluxo mais
a sua derivada sao proporcionais ao gradiente médio [van Dop e Verver, 2001], [Wyngaard
e Weil, 1991], [Costa et al., 2003], [Costa, 2004], [Costa et al., 2004], surgindo um termo
adicional na equacao que ¢ o termo de contra-gradiente.

Existem solugoes analiticas da equacao de difusao-adveccao bidimensional. Ne-
nhuma solucao geral é conhecida para equacgoes que descrevem o transporte e dispersao de
poluentes atmosféricos. Existem algumas solugoes especificas, as conhecidas solugoes Gaus-
sianas, que nao sao, entretanto, realisticas para descrever a concentracao de poluentes no ar
[Tirabassi, 2005]; de fato, os modelos Gaussianos usam parametros de dispersao empiricos
que permitem que a solugao Gaussiana represente o campo de concentragao.

O presente trabalho tem como principal objetivo modelar a dispersao de poluentes
na atmosfera através da resolugao analitica da equacao de difusao-adveccao tridimensional,
utilizando a hip6tese do transporte por gradiente (ou teoria K). E também investigar o efeito
do transporte assimétrico no céalculo de concentragao de poluentes, utilizando a hipétese do
fechamento nao-local.

A busca de solugoes analiticas para os problemas de dispersao ainda é uma das
principais direcoes da pesquisa nesta area, pois nenhuma aproximacao é feita durante a
derivagao da solucao além do mais, todos os parametros aparecem explicitamente na solugao,
facilitando a investigacao de suas influéncias. O teorema de Cauchy-Kowaleski garante a
existéncia e unicidade de uma solu¢ao analitica para a equacao de difusao-advecgao [Courant
e Hilbert, 1989]. Sabe-se que as solugoes analiticas podem ser expressas ou na forma integral,
como ¢é o caso da solugao encontrada pelo método ADMM (Advection Diffusion Multilayer
Method), ou com uma formulac¢do em série, como na técnica GILTT (Generalized Integral
Laplace Transform Technique).

O método ADMM* vem sendo amplamente empregado na resolucio da equacio
de difusao-adveccao. Uma vasta gama de modelos foram resolvidos com este método, tais
como: unidimensional dependente do tempo, bidimensional estacionario, bidimensional nao-
estacionario, todos com fechamento fickiano, com o fechamento nao-fickiano tem-se unidi-
mensional dependente do tempo e bidimensional estacionario.

Este método consiste em dividir a CLP em subcamadas considerando-a como um

fMaiores detalhes na Secdo 3.4
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sistema multicamadas, ou seja, o dominio da variavel z é dividido em vérios subdominios.
Em cada um deles sao tomados valores médios dos parametros que dependem da altura,
tais como: o coeficiente difusivo K, e o perfil da velocidade do vento u, resultando em
N problemas do mesmo tipo (tanto quanto forem o nimero de subdominios). Assim, o
problema com coeficiente difusivo e perfil da velocidade do vento variaveis é substituido
por um conjunto de problemas com coeficientes e perfis da velocidade do vento constantes
(coeficientes e perfis médios) acoplados por condigoes de continuidade de concentragao e fluxo
de poluentes nas interfaces. A solucao de cada um deles é obtida pelo uso da transformada
de Laplace. A solucao analitica é dada em forma integral.

A resolugao da equagao tridimensional via ADMM, para nosso conhecimento, é
desconhecida, e o objetivo do presente trabalho é encontra-la. A idéia basica é utilizar da
técnica GITT? para alcancar um problema transformado semelhante a um problema que ja
foi resolvido pelo método ADMM.

A GITT é uma técnica de transformagao integral que combina uma expansao em
série com uma integracao. Na expansao, ¢ usada uma base trigonométrica determinada com
o auxilio de um problema auxiliar, problema de Sturm-Liouville. A integragao é feita em todo
o intervalo da variavel transformada, fazendo proveito da propriedade de ortogonalidade da
base usada na expansao. Este procedimento resulta em um sistema de equacoes diferenciais
com ordem inferior a do problema original, que é resolvido numericamente. Quando o
problema transformado é resolvido analiticamente, usando a transformada de Laplace, tem-
se a GILTT, maiores detalhes ver trabalhos de Wortman et al. [Wortmann et al., 2005]. A
solugao analitica é dada em forma de série.

Sabe-se que em todos os problemas resolvidos via GITT e/ou GILTT o problema
transformado é um sistema de equagoes diferencias ordindrias (EDQO’s). J4 no presente
trabalho, o problema transformado serd um sistema de equagoes diferencias parciais (EDP’s),
isto é, o problema original ¢ tridimensional e o sistema resultante da transformacao integral
é um sistema de EDP’s bidimensional, que sera resolvido pelo método ADMM. A esse novo
procedimento intitulou-se: GIADMT (Generalized Integral Advection Diffusion Multilayer
Technique).

No presente trabalho apresenta-se uma modelagem Euleriana para a dispersao de

$Maiores detalhes na Segdo 3.3
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poluentes na atmosfera. O principal objetivo é determinar a solucao analitica tridimensional
da equacgao de difusao-advecgao muito empregada para estimar o campo de concentragao de
poluentes na baixa atmosfera. Essa solucao sera obtida utilizando o método GIADMT,
considerando uma CLP nao-homogénea verticalmente. O método sera estendido para o caso
tridimensional transiente.

Com a finalidade de mostrar a performance da solucao em cenarios reais, serd in-
troduzido algumas parametrizagoes da turbuléncia e comparados os valores preditos pela
solugao com dados experimentais.

Para o experimento de Kinkaid em que a fonte libera material ativo, ou seja, menos
densos que o ar, serda considerado a ascensao da pluma ( “plume rise”). Paralelamente a
isso, se investigarda também o efeito da assimetria no processo de dispersao considerando o
fechamento da turbuléncia nao-local.

O método GIADMT além de ser aplicado na resolucao da equacao de difusao-
adveccgao para modelar a dispersao de poluentes, também sera estudado, a fim de se descobrir
as possibilidades de aplicacoes e as limitagoes deste método.

A solugao encontrada pelo método GIADMT é uma uma solucao analitica dada
por uma integral. Devido a complexidade da integral de linha presente na solucao encon-
trada pelo método GIADMT, proveniente da aplicacao do ADMM, optou-se em resolveé-la
numericamente, tornando assim, o GIADMT um método semi-analitico. Deste modo, no
presente trabalho considerou-se tanto o método da Quadratura Gaussiana [Stroud e Secrest,
1966] como o algoritmo de Talbot [Abate e Valkd, 2004] porque, segundo a literatura, este
método de Talbot fornece resultados com a precisao desejada.

Portanto, esta proposta de tese encontra-se estruturada em onze capitulos. No
capitulo 2, apresenta-se uma revisao bibliografica sobre os modelos matematicos existentes
na literatura, com enfoque maior nos modelos analiticos. No capitulo 3 apresenta-se o
modelo de polui¢gao do ar derivando-se o método de solucao GIADMT, da equagao de di-
fusao-adveccao tridimensional com o fechamento fickiano. Apresenta-se ainda, de forma
detalhada, o método ADMM e a técnica GITT. No capitulo 4 é apresentada a resolucao
da equacao de difusao-advecgao tridimensional com o fechamento nao-fickiano através da
técnica GTADMT. No capitulo 5, apresenta-se uma formulacao fechada para a dispersao de

poluentes na atmosfera, onde a equacao de difusao-adveccao tridimensional dependente do
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tempo com o fechamento fickiano é resolvida utilizando a técnica GIADMT. No capitulo 6
apresenta-se um tratamento nao-Fickiano para o caso tridimensional dependente do tempo
resolvido via GIADMT. No capitulo 7, apresenta-se o comportamento da pluma (“plume
rise”) para o caso de fontes com a liberacao de poluentes ativos. No capitulo 8, tem-se a
parametrizacao da turbuléncia empregada no presente trabalho. No capitulo 9, apresentam-
se os passos para a validacao do modelo e, descrevem-se os experimentos de dispersao de
Copenhagen e Kinkaid a serem confrontados com o modelo. No capitulo 10, confronta-se as
concentracoes preditas pelo modelo com dados observacionais para efetuar a validacao do

mesmo e discutem-se os resultados. No capitulo 11, finaliza-se o trabalho com a conclusao.



2. Revisao Bibliografica

Na tentativa de encontrar relacoes empiricas entre difusao atmosférica e fatores me-
teoroldgicos foram realizadas, na década de cingiienta, medidas simultaneas de concentracao,
parametros de dispersao da pluma e parametros meteoroldgicos. O experimento mais signi-
ficativo foi o de Prairie Grass [Barad, 1958]. Os parametros de dispersao lateral e vertical
eram medidos diretamente ou estimados a partir de medidas de concentracao na superficie.
Baseado na teoria estatistica de Hay e Pasquill [Hay e Pasquill, 1959] e nos experimentos de
Prairie Grass, em 1961, Pasquill [Pasquill, 1961] conseguiu um modelo para os parametros
de dispersao lateral e vertical.

Utilizando medidas de concentracao na superficie e assumindo a validade do mo-
delo de dispersao Gaussiano, os parametros de dispersao vertical e lateral foram estimados.
Pasquill classificou os parametros de dispersao de acordo com o regime de estabilidade.
Em 1975 Gifford [Gifford, 1975] sugeriu algumas modificagdes e este modelo foi largamente
utilizado em modelos de dispersao.

A partir da década de setenta os métodos empregados em simulacao de dispersao
turbulenta podem ser agrupados em duas categorias: na primeira, a dispersao e o campo
de concentragao sao estimados seguindo-se as particulas localizadas em um campo de ve-
locidades, que sao obtidos resolvendo-se as equacoes de Navier-Stokes, considerando-se as
condicoes de contorno apropriadas, e a outra, em uma abordagem iniciada por Taylor, as
trajetérias podem ser geradas diretamente usando um modelo estocastico para velocidades
Lagrangeanas.

Em 1954 Monin e Obukhov [Monin e Obukhov, 1954] sugeriram uma teoria de
similaridade valida para a camada limite superficial que é baseada na suposicao de que o
regime turbulento é descrito por alguns parametros chaves, com os quais podem-se construir
escalas caracteristicas do movimento. Em 1984 Nieuwstadt [Nieuwstadt, 1984] e em 1989
Sorbjan [Sorbjan, 1989] introduziram uma teoria de similaridade local vélida para toda a

camada limite planetaria estavel. Ja em 1970 Deardorff [Deardorff, 1970] desenvolveu uma
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teoria de similaridade para a camada bem misturada quando propos as escalas de movimentos
caracteristicas desta regiao.

A compreensao da difusao turbulenta na CLC teve consideravel avango a partir dos
experimentos de tanque de Willis e Deardorff ([Willis e Deardorff, 1974], [Willis e Dear-
dorff, 1976], [Willis e Deardorff, 1978|, [Willis e Deardorff, 1981]). Estes experimentos
demonstraram que a estrutura vertical da turbuléncia nesta camada nao obedece a uma
distribuicao Gaussiana. Os primeiros suportes para as observacoes de laboratério de Willis e
Deardorff foram obtidos a partir de modelos numéricos de Lamb [Lamb, 1978], [Lamb, 1982]
que usou resultados do modelo de “Large Eddy Simulation” de Deardorff [Deardorff, 1972a].
Em 1975 Briggs [Briggs, 1975] propds uma expressao para a distribuigdo de concentragao
vertical obtida a partir dos resultados de laboratério de Willis e Deardorff.

A primeira solucao da equacao de difusao-adveccao foi a bem conhecida solugao
Gaussiana, devido a Fick, na metade do século XIX. Na solucao Gaussiana o coeficiente de
difusao e a velocidade do vento sao constantes com a altura e sao consideradas as seguintes

condicoes de contorno:
— =0 em z2=0 e z— 00 (2.1)

Estas sao as condicoes de contorno utilizadas nas solucoes analiticas da equacao de
difusao-adveccao e que correspondem a fluxo nulo de poluentes na parte inferior e superior
da CLP.

Em 1923, Roberts [Roberts, 1923] expressou a solugdo bidimensional, para fontes
proximas do solo, na qual tanto a velocidade média do vento u quanto o coeficiente de difusao

vertical K, obedecem uma lei de poténcia em fungao da altura z. Ou seja:

1 1

sendo z; onde uy e K7 sao avaliados, m e n variam entre 0 e 1.

Em 1955, Rounds [Rounds, 1955] apresentou uma solugao, também bidimensional
e com o perfil de velocidade média do vento descrito acima, porém, somente para perfis
lineares de K, e para fontes elevadas.

A equacao bidimensional de transporte e difusao sendo u e K, fungoes de poténcia
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da altura, com os expoentes destas fungoes seguindo a lei conjugada de Schmidt (a = 1 — f3)
foi resolvida em 1957 por Smith [Smith, 1957] . Em seguida, Smith obteve uma solucao para

o caso de u constante, mas com K, da seguinte forma:
K. =Kozl (z — 2)° (2.3)

onde K, é uma constante, a e [ valem 0 ou 1 (nunca ao mesmo tempo) de acordo com a
altura da camada limite z;.
Scriven e Fisher [Scriven e Fisher, 1975] sugerem a solu¢ao com u constante e K,

COomo segue:

K,=z para 0 <z <z (2.4)

K,=K,(z) para z <z<z (2.5)

onde z; é uma altura predeterminada (geralmente a altura da camada limite superficial). A
solucao de Scriven e Fisher foi amplamente utilizada no Reino Unido para o transporte de
longa escala de poluentes. Tem sido utilizada na Furopa para o transporte e deposicao de
contaminantes.

Yeh e Huang [Yeh e Huang, 1975] e Berlyand [Berlyand, 1975], divulgaram uma
solugao bidimensional para fontes elevadas com u e K, seguindo os perfis de poténcia, porém
para uma atmosfera sem contorno superior (kz% =0 em z = 00). Estas solugoes foram
obtidas em termos de fungoes de Green. J4 em 1978, Demuth [Demuth, 1978] avangou na
solucao, dada em termos de funcao de Bessel, com as mesmas condigoes, mas para uma
camada verticalmente limitada (isto é, k.25 =0 em 2z = z).

Adaptando a teoria de similaridade de Monin-Obukhov a difusao, Van Ulden [Van Ulden,
1978] expressou, em 1978, a solucao para a difusdo vertical de fontes continuas préximas ao
solo, somente com a hipdtese que u e K, seguem os perfis de poténcia.

Nieuwstadt [Nieuwstadt, 1980] apresentou uma solu¢ao dependente do tempo, uti-
lizando os polinomios de Legendre e coeficiente de difusao dado por:

K. = Gu,z (1 - 3) (2.6)

Zi
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onde G é uma constante e u, € a velocidade de friccao.

Um ano mais tarde, Nieuwstadt ¢ Haan [Nieuwstadt e Haan, 1981] ampliaram esta
solucao, em termos de polinomios de Jacobi considerando o fato do crescimento da camada
limite.

Hinrichsen [Hinrichsen, 1986], desenvolveu um modelo com a solugao de Berlyand
[Berlyand, 1975] e tem verificado uma melhor eficdcia comparado com o modelo de pluma
Gaussiana utilizando trés diferentes parametrizagoes.

Brown e Arya (1989) [Brown e Arya, 1989] tem comparado a eficicia do modelo
usando as solugdes de Yeh e Huang [Yeh e Huang, 1975] com os dados de Hanford 67
[Nickola, 1977], aprecentando uma boa concordancia entre os resultados do modelo e dados
experimentais.

Uma solucao analitica bidimensional para o nivel do solo com perfis de poténcia da
velocidade do vento e coeficiente de difusao, incluindo os efeitos de absorcao ao nivel do solo,
foi apresentada por Koch [Koch, 1989] em 1989. A deposigao foi imaginada em termos de
funcoes hipergeométricas.

Ja em 1992, Chrysikopoulos et al. [Chrysikopoulos et al., 1992] desenvolveram
uma solucao tridimensional para o transporte de emissoes sem empuxo de uma fonte area
continua ao nivel do solo para os mesmos perfis de U e K, dados pelas equagoes (2.2), mas
incluindo deposicao como um mecanismo de remocao. Sendo que as funcoes de Bessel e
hipergeométricas foram incorporadas a solucao.

A emissao instantanea foi considerada em 1992 por Van Ulden [Van Ulden, 1992]
que deselvolveu uma solucao aproximada descrevendo o campo de concentragao como a soma
de “puffs”.

Na Italia, quatro modelos baseados nas solucoes de Yeh e Huang, Berlyand e Demuth
tem sido adotados: KAPPAG [Tirabassi et al., 1986], KAPPAG-LT [Tirabassi et al., 1989],
CISP [Tirabassi e Rizza, 1992] e MAOC [Tirabassi e Rizza, 1993].

Em 1996, Sharan et al. [M. Sharan e Yadav, 996a], [M. Sharan e Nigam, 996b],
desenvolveram modelos matematicos para a dispersao tridimensional atmosférica, usando
coeficientes de difusao constantes e parametrizagoes em termos da distancia da fonte respec-
tivamente. Esses modelos apresentam solucoes em termos de fungao de Bessel e combinacoes

lineares de funcao de Green.
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Em 1997, Lin e Hildeman [Lin e Hildeman, 1997] estenderam a solucao de Yeh e
Huang [Yeh e Huang, 1975] e Berlyand [Berlyand, 1975], de 1975, para o caso de deposi¢ao
para o solo. Estas solugoes foram apresentadas em termos de fungoes modificadas de Bessel.

Existem muitos modelos baseados em solugoes analiticas como os apresentados ante-
riormente. Em particular, a solugao de Berlyand [Berlyand, 1975] tem sido usada na Riissia,
enquanto que o modelo de Scriven e Fisher [Scriven e Fisher, 1975] tem sido empregado para
o transporte de poluentes e deposi¢do na Europa [Fisher, 1978].

Uma grande variedade de solugoes numéricas da equacao de difusao-advecgao pode
ser encontrada na literatura [Nieuwstadt e Van Ulden, 1978]; [Lamb, 1978]; [Carvalho, 1996].
Porém, a busca de solucoes analiticas para os problemas de dispersao ainda é uma das
principais dire¢oes da pesquisa nesta area, pois todos os parametros aparecem explicitamente
na solucao, facilitando a investigacao de suas influéncias. Neste trabalho sao de interesse
particular as solugoes analiticas obtidas através das técnicas ADMM e GILTT. O teorema de
Cauchy-Kowaleski garante a existéncia e unicidade de uma solugao analitica para a equagao
de difusao-advecgao [Courant e Hilbert, 1989]. Sabe-se que as solugoes analiticas podem ser
expressas ou na forma integral, como é o caso da solucao encontrada via ADMM, ou com
uma formulacao em série, como na GILTT. Considerando a equivaléncia destas solucoes,
consequientemente, o enfoque a partir deste momento serao os modelos que utilizam estes
métodos para obtencao da solugao.

Moura et al. [Moura et al., 1995] propuseram uma solucao analitica da equagao de
difusao-adveccao unidimensional dependente do tempo, para a dispersao de contaminantes
passivos em uma camada limite estdvel. Para a obtencao dos resultados, foi aplicado o
método ADMM e usou-se um coeficiente de difusdao K, médio para cada subcamada dado
por Degrazia e Morais [Degrazia e Moraes, 1992]. Apés, Pires [Pires, 1996] apresentou uma
solugao similar para uma CLC, utilizando o coeficiente difusivo de Degrazia [Degrazia et al.,
1995]. Moreira [Moreira, 1996] foi além, propondo a solu¢ao para o caso bidimensional
estacionario usando o método ADMM também na CLC. Em 1999, Moreira et al. [Moreira
et al., 1999] utilizaram os dados do experimento de Praire-Grass e o coeficiente difusivo de
Degrazia et al. [Degrazia et al., 1997] na mesma equagao.

Em 1999, Moura [Moura, 1999] resolveu analiticamente a equagao de difusao-advecgao

estacionaria bidimensional e tridimensional numa geometria cartesiana, pela GITT. Sendo
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que para encontrar a solucao tridimensional, foi considerado um coeficiente de difusao K,
constante véalido em toda CLC. Ainda, foi considerado que a magnitude da componente de
difusao longitudinal é muito menor que a componente de advecgao na mesma direcao, ou
seja ‘a% (Kx%)‘ << ‘U%L podendo assim, ser negligénciada.

O problema transiente difusivo unidimensional com coeficiente de difusao variavel foi
resolvido por Wortmann et al. [Wortmann et al., 2000], [Wortmann, 2003] através da técnica
da GILTT. De acordo com o conhecimento dos autores, foi a primeira vez que a GILTT
foi aplicada para simular a dispersao de poluentes na atmosfera com coeficiente difusivo K,
varidvel. Utilizando essa mesma idéia, Buske et al. [Buske et al., 2003], resolveram a equacao
de difusao-adveccao bidimensional estacionario também com coeficiente de difusao varidavel
através do método GILTT, apresentando resultados numéricos em 2004 comparando com os
modelos ADMM e KAPP-G [Wortmann et al., 2005], [Buske, 2004].

Ferreira Neto [Ferreira Neto, 2003], utilizou o método ADMM, em 2003, para estimar
o campo de concentracao de poluentes na CLC resolvendo a equacao de difusao-adveccao
bidimensional nao-estacionaria. Resultados deste trabalho também sao apresentados em
[Moreira et al., 2005b].

Em 2003, Costa et al. [Costa et al., 2003] estendeu o0 método ADMM resolvendo a
equagao de difusao-adveccao bidimensional considerando o fechamento da turbuléncia nao-
Fickiano, o que fez surgir um termo adicional na equacao de difusao-adveccao. Este termo
leva consigo informagoes sobre o transporte assimétrico na CLC. Os parametros que envolvem
a turbuléncia assumem um valor médio constante em cada subcamada. Aplicando a um
unico experimento de Copenhagen. Resultados deste trabalho também sao apresentados em
[Moreira et al., 2005d].

Em 2004, Costa et al. [Costa, 2004], [Costa et al., 2004], e Moreira et al. [Moreira
et al., 2004] apresentaram um estudo completo do modelo nao-Fickiano bidimensional. A
performance do modelo foi avaliada utilizando-se dados observados de concentragoes super-
ficiais obtidos nos experimentos de Copenhagen e Prairie Grass.

No mesmo ano, Buligon [Buligon, 2004] também utilizou o método ADMM e o
fechamento da turbuléncia nao-Fickiano para resolver a equacgao unidimensional dependente
do tempo, [Buligon et al., 2006].

Em 2005, Gevaldo [Gevaldo, 2005] apresentou um andlise da dispersao de poluentes
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na atmosfera usando a técnica GITT, onde todos os problemas transformados resultantes
da transformacao integral sdo resolvidos numericamente. Enquanto, Moreira et al. [Moreira
et al., 2005¢| realizou simulagdes préximas a fonte de poluentes através da técnica GILTT.

No mesmo ano, Costa et al. [Costa et al., 2005b] aplicou o0 método ADMM em uma
Camada Limite Estével (CLE) testando diversas parametrizagoes, e Moreira et al. [Moreira
et al., 2005¢c], também usando o método ADMM para modelar condigbes de vento fraco.
E Moreira et al. [Moreira et al., 2005f] simulou a dispersao de poluentes radioativos de
Angra I. Em seguida Buske et al. [Buske et al., 2005a] apresentaram uma comparagao entre
os métodos ADMM e GILTT. No confronto das duas solugoes foram utilizados os dados
experimentais da CLE de Minessota e Cabauw, sendo verificados resultados similares.

Ainda no mesmo ano, Costa et al. [Costa et al., 2005a] e [Costa et al., 2005c]
expressaram a solucao semi-analitica para equacao de difusao-adveccao tridimensional, com-
binando, pela primeira vez, os métodos GITT e ADMM.

A solugao para o problema transiente difusivo bidimensional com coeficiente de
difusao varidvel pelo método GILTT foi apresentada [Buske et al., 2005b], [Moreira et al.,
2006a], [Buske et al., 2006a].

Os estudos de dispersao de poluentes na atmosfera modelados pela técnica GITT
e ADMM avancaram, a técnica GILTT foi utilizada para modelar condigoes de vento fraco
[Mello et al., 2005], [Buske et al., 2006¢|, [Buske et al., 2007b] e [Buske et al., 2007¢]. Em
2006, Costa et al. [Costa et al., 2006] formalizaram a técnica que combina os métodos
GITT e ADMM nomeando-a de GIADMT (Generalized Integral Advection Diffusion Mul-
tilayer Technique). Apresentaram a solugao tridimensional e aplicaram em uma CLP nao
homogénea confrontando os dados gerados pelo modelo com dados do experimento de Co-
penhagen. No mesmo ano, Moreira et al. [Moreira et al., 2006b] apresentaram as aplicagoes
do método ADMM, exibindo todos os problemas de dispersao de poluentes na atmosfera
até entao resolvidos pelo método. Buske et al. [Buske et al., 2006b] aplicaram o método
GILTT na simulacao de tritium radioativo e na simulacao de poluentes com deposicao no
solo [Buske et al., 2007d] [Buske et al., 2007¢], também apresentaram a solu¢ao do problema
bidimensional nao-Fickiano [Buske et al., 2006d].

Em 2007, a solu¢ao do modelo nao-Fickiano tridimensional via GIADMT foi deter-

minada [Costa et al., 2007a]. E a ascensao da pluma (“plume rise”) também foi considerada
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em simulagoes com o método GIADMT [Costa et al., 2007d].

Um maneira de confrontar os dados gerados pela técnica GILTT com dados tridi-
mensionais é utilizar a solucao analitica bidimensional da equacao de difusao-adveccao pela
aproximagao GILTT enquanto a dispersao lateral é simulada por um termo Gaussiano [Buske
et al., 2007a]. O método GTADMT também foi aplicado na simulagao de poluentes radioati-
vos na atmosfera [Costa et al., 2007¢], e na simula¢ao de poluentes considerando a deposicao
no solo [Costa et al., 2007b], em ambos os casos os dados gerados pelo método com solugao
tridimensional foram confrontados com dados experimentais existentes na literatura e foram
comparados também com resultados obtidos pelo método GILTT que resolve um problema
bidimensional com uma gaussiana em y apresentando assim, uma solucao tridimensional.

Recentemente, Pereira [Pereira, 2007]| realizou um estudo comparativo entre os
métodos ADMM e GILTT para simular a dispersao de poluentes na CLP resolvendo um
problema lagrangeano bidimensional transiente descrevendo o modelo a puff. Os resultados
obtidos pelas metodologias adotadas foram comparados entre si.

Como se pode ver, sao muitos os intuitos de se chegar a uma solucao mais abrangente
da equacao de difusao-adveccao. Espera-se, com o presente trabalho, uma evolucao na
obtencao de solugoes analiticas desta equacao, principalmente devido ao acréscimo da terceira
dimensao, sendo que em trabalhos anteriores que utilizaram a mesma técnica (ADMM) foi

obtida somente solugao para o caso bidimensional.



3. Descricao do método GIADMT

A turbuléncia na atmosfera é caracterizada por movimentos de grandes escalas de
tempo e extensao. Na CLP as escalas de extensao variam da ordem de milimetros (1073m) e
chegam a atingir toda a sua profundidade ou altura (102 —103m). A escala de tempo varia de
1072 a 10**s. Os movimentos turbulentos de pequena escala sdo os principais responsaveis
pela dissipagao viscosa da energia cinética. Os movimentos turbulentos de grande escala
contém a energia cinética turbulenta e sao os principais responsaveis pela variacao turbulenta
do momentum, calor e massa, tanto quanto pela dispersao de poluentes na atmosfera.

A superficie do planeta tem um papel instabilizador para o escoamento: causa uma
grande variacao da velocidade do vento com a altura (cisalhamento), e é aquecida pela ra-
diacao solar durante o dia. Estes dois processos sao responséaveis pela grande variagao da ve-
locidade do escoamento que caracteriza a turbuléncia atmosférica. Ou seja, toda substancia
emitida na atmosfera se dispersa através da difusao turbulenta causada pela variacao de
temperatura na CLP. Esta variacao provoca o aquecimento e resfriamento da superficie da
terra, fazendo com que o transporte das particulas e gases seja dominado na horizontal e
na longitudinal pelo vento médio (transporte advectivo) e na vertical pelos fluxos turbulen-
tos (transporte turbulento). Conseqlientemente, o transporte e a dispersao de poluentes na
atmosfera é, geralmente, descrito pela equacao de difusao-advecgao.

A estimativa da concentracao de poluentes atmosféricos é determinada pela elabo-
racao de modelos de dispersao. Um modelo de dispersao ¢ uma expressao matematica
dos efeitos da atmosfera sobre os poluentes atmosféricos. De acordo com os problemas
ocasionados pela poluicao do ar, é necessario estudar e entender o processo de dispersao de
poluentes para prever as possiveis conseqiiéncias do impacto da poluicao sobre os diversos
ecossistemas.

O equacionamento da difusao atmosférica pode ser obtido pela aplicagao da equagao

de conservacao de massa (equacao da continuidade). Considerando uma espécie genérica C
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que se conserve na atmosfera:

oc aC . aC  dC
otV tVg, W, +5=0 (3.1)

onde U, V e W representam as componentes do campo de velocidade do vento nas direcoes
x, y e z respectivamente. O primeiro termo na equagao (3.1) representa a variagao local, ou
Euleriana de C' e os demais representam o transporte, ou advecgao de C' em cada uma das
direcoes pelas componentes do vento e S o termo fonte.

Fluxos turbulentos sao altamente irregulares, quase aleatérios e imprevisiveis de
detalhes. A turbuléncia é manisfetada de forma irregular com as flutuacoes de velocida-
des, temperatura e concentracoes escalares sobre seus valores principais. Na modelagem
matematica, de difusao e turbuléncia, todas as variaveis de interesse sao geralmente expres-
sas como a decomposi¢ao de uma parte média (denotada pela barra superior) e uma parte
turbulenta (denotada pelo apdstrofo) com o objetivo de se definir equagbes para a evolugao

média das varidveis:

C=c+c

U=tu+u (3.2)
V=v+
W=w+u

Este procedimento de decomposicao é conhecido como decomposi¢ao de Reynolds
e tem por objetivo definir equagoes para a evolugao média das varidveis, ao invés de seu
valor exato. Neste contexto, introduzindo a equagao (3.2) na equagao (3.1), e aplicando
as regras do método de Reynolds [Stull, 1988], a equacao de difusdo-adveccao que descreve

concentragoes a partir de uma fonte continua pode ser escrita como:

e ot ¢ ¢ oWl vd gwd 5.3
ot “or oy T8: ox oy 02 '

onde ¢ é a concentragao média de poluentes, w, U, w sao as componentes do vento médio
na direcao x, y e z respectivamente, e u'c/, v'c¢’ e w'c representam os fluxos turbulentos

de poluentes nas direcoes longitudinal, lateral e vertical. Fisicamente, entretanto, os fluxos
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turbulentos nada mais sao que advecgoes da componente turbulenta de C' pela velocidade
turbulenta e caracterizam o processo fisico de transporte de quantidades devido a mistura

entre camadas adjacentes de ar imposta pela variabilidade do escoamento turbulento.

3.1 Problema de Fechamento

A equacgao (3.3) apresenta quatro variaveis e, dessa forma nao pode ser resolvida.
Tem-se entao, o chamado problema de fechamento da turbuléncia. Uma maneira de solu-
cionar o problema de fechamento da equagao (3.3) esta baseada na hipdtese de transporte
por gradiente que, em analogia com a Lei de Fick da difusao molecular, os fluxos turbulentos
sao proporcionais a magnitude do gradiente de concentragao média. Assim, a chamada teo-
ria K estabelece que os fluxos devem ser diretamente proporcionais aos gradientes médios,
mas de sinais inversos. O coeficiente de proporcionalidade (K) é o chamado coeficiente de

difusividade turbulenta, o qual é uma propriedade do fluxo turbulento.

u'c = Kx% (3.4)
— Jc
V' = _Kya_y (3 5)
Jc
=K, 2 |
w'c 3 (3.6)

onde K., K, e K, sao os coeficientes de difusao turbulenta nas dire¢oes x, y e z respec-
tivamente. Sao estes coeficientes de difusividade turbulenta que serao responsaveis pela
complexidade da turbuléncia.

Desta forma, introduzindo-se as equagoes (3.4), (3.5) e (3.6) na equagao (3.3) obtém-
se:

gc _dc _dc _dc 0 Jc 0 Jc 0 oc
% + U% + Ua—y +w$ - —f—% (KJCa—x) + a—y (Kya—y) -+ & <Kz§> + S (37)

A teoria K é bastante empregada como um modelo pratico de estimativa de dispersao

de poluentes na atmosfera. A vantagem da teoria K é que condigdes realisticas (variagao



18

tridimensional dos campos de vento e dos coeficientes de difusdo) podem ser simulados.
Geralmente, a desvantagem deste modelo reside no fato de que, em contraste com a difusao
molecular, a difusao turbulenta é dependente de escala. Isto quer dizer que que a taxa
de difusao de uma pluma de material é geralmente dependente da dimensao da pluma e da
densidade da turbuléncia. Na medida que a pluma cresce grandes turbilhoes sao incorporados
no processo de expansao, assim como progressivamente uma grande fracao da energia cinética
turbulenta é disponivel para a expansao da pluma. Mas devido a flexibilidade do modelo K,
isso pode ser superado tendo-se em mente que os coeficientes de difusao K, K, e K, podem

ser especificados como uma fung¢ao nao somente da estabilidade, mas também da distancia

da fonte [Arya, 1995].

3.2 O Modelo Matematico

Um poluente inerte comecga a ser continua e regularmente liberado de uma fonte
elevada sem qualquer empuxo vertical na atmosfera, e se deseja determinar a distribuicao
espacial de sua concentracao. Processos de difusao turbulenta vertical, lateral e longitudinal
dispersam o material nessas dire¢coes enquanto um vento horizontal alinhado com a direcao
longitudinal realiza uma advecgao a sotavento do ponto de emissao. Como a componente
vertical do vento w é muito menor que a demais componentes, ela pode ser desprezada assim:
(w = 0), e por comodidade, considera-se o perfil de velocidade do vento apenas na dire¢ao

do eixo x, ou seja, (v = 0). Ou seja, a equagao (3.7) passa a ser escrita da seguinte forma:

dc Jc 0 dc 0] dc 0 dc
ot "or 81:( 8x>+3y( y8y>+az( 8z>+ (38)
Além disso, considera-se um modelo estacionario isto é, (% = 0)7 portanto a equacao

(3.8) pode ser reescrita da seguinte forma:

_Je 0 Jc 0 Jc 0 Jc

Muitas vezes os coeficientes de difusao sao considerados constantes para resolver a
equacao de difusao-adveccgao, e o termo fonte nao é considerado como um termo da equacao

e sim como condigao de entrada, sendo assim a equagao (3.9) pode ser reescrita da seguinte
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forma:

oc 0%c 0%c 0%c
i— = K K, —+ K, —
Yor iy oy? + A 022

: 33 (3.10)

Toma-se como fronteiras a superficie terrestre e a altura da CLC, supondo que nao
ha passagem de qualquer poluente; ou seja, o fluxo é zero no solo e no topo da CLC. Portanto,
a equagao (3.10) estd sujeita as condicoes de contorno:

oc _

K,
0z

0 em z=0, z (3.10a)

Ainda, tem-se concentragao maxima em y = g, e fluxo nulo quando y — oo:

dc

— =0 em Yy =1y, 0O 3.10b
Yy ay y yO ( )
E tem-se uma fonte continua com taxa de emissao continua () na altura H,, descrita

por
uc(0,y,2) =Qd(z— Hy) 6(y — o) em =0 (3.10c)

onde § é a fungao generalizada Delta de Dirac, Hy e 1, indicam a posicao da fonte.

3.3 Solugao via GITT

Para se resolver a equagao diferencial (3.10), aplica-se o método GITT [Cotta, 1993].
Segundo esse método que faz uso de uma expansao em série de autofungoes ortogonais, a
EDP original é transformada em um sistema infinito de equacgoes diferenciais parciais ou or-
dinérias acopladas. Um truncamento realizado em uma ordem adequada permite a resolugao
aproximada do sistema finito resultante, também chamado de problema transformado, por
uma técnica numérica ou eventualmente algébrica apropriada.

Até o momento, todos os problemas resolvidos via GITT e/ou GILTT o problema
transformado é um sistema de EDO’s. Ja no presente trabalho, o problema transformado
serd um sistema de EDP’s, isto é, o problema original é uma EDP tridimensional e o sis-
tema resultante da transformacao integral é um sistema de EDP’s bidimensionais, que sera
resolvido pelo método ADMM.

Seguindo-se o formalismo da GITT postula-se que o potencial ¢(z, y, z) pode ser
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expresso como uma expansao em série de autofungoes ortogonais ¢;(y) para a diregao y onde

j € a ordem dos correspondentes autovalores A,

onde IV é a norma dada por

N; = /@/)?(y)dy. (3.12)

Os autovalores e correspondentes autofuncoes sao determinados resolvendo-se um
problema auxiliar o mais similar possivel ao problema original, para a varidvel espacial
analisada.

Assim, o sistema (3.10) requer uma transformagcao para eliminar y, i.e., um pro-
blema auxiliar nesta variavel e seus correspondentes autovalores e autofungoes. Lembrando
que a equagao (3.10) apresenta um termo Laplaciano em y e as condigoes de contorno sao ho-
mogeéneas nessa mesma direao, dadas pela equagao (3.10b), supondo um L, suficientemente
grande (L, — 00), tal que o fluxo seja nulo; e considerando que a a fonte estd posicionada

em y = 0, ou seja, yo = 0, determina-se o seguinte problema auxiliar de Sturm-Liouville:

&y,
T 402 ) = 0 (313)

com suas respectivas condicoes de contorno:
Pi(y) =0 em y=0ey=1L, (3.13a)

A solugao do problema auxiliar da equagao (3.13) tem a seguinte solugao, [Ozisik,

1974]:

V;(y) = cos(N; y), (3.14)

Jjm

onde \; sdo as rafzes positivas da expressao sen(A;L,) = 0. Assim \g =0e \; = T,

Conhecendo-se as autofuncoes, precisa-se determinar o potencial ainda desconhecido,
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para tanto substitui-se (3.11) na equagao (3.10) e obtem-se:

N. — ox NY
= j =0 qp’]/ . 52 ) 0io) (3.15)
_ ¢j(x, 2
ZKij(a: N2 ZK J2 ]12
j=0 / 0z Nj/
onde ” é usado para indicar derivada de segunda ordem.
Pela equacao (3.13) pode-se concluir que: ¥f(y) = —AJ4;(y). Assim a equacao
(3.15), pode ser reescrita:
- 06(7,2) Uiy 0%¢;(x, 2) ¥5(y)
Z_: L. 1/2 Z Ka 22 N;/Q +
= . ! i) (3.16)
5 — %Ci(z, 2
_ZK)\ ¢i(z,2) —i—ZK 322 ]\jﬂ/z

J

E importante lembrar que a EDP (3.16) obtida pela derivacdo em y da expansdo
em série do potencial (ainda desconhecido) s6 conterd os coeficientes desconhecidos ¢;(z, 2),
suas derivadas, parametros fisicos do problema como velocidade do vento, difusividade, etc.,
as autofuncoes e suas derivadas. Para fazer uso da propriedade da ortogonalidade, define-se
um operador integrador que colapsa somatorios reduzindo-os a um unico termo deixando a
variavel independente e suas derivadas devidamente explicitas. Nesse processo, todo o resto
(autofungoes, suas derivadas, parametros e funges expressando grandezas fisicas etc.) sao
integrados e reduzidos a nimeros.

Y
Isto significa que o proximo passo é aplicar o operador / iy )dy na equagcao

o VN
(3.16). Assim:

iHW/Ly%()

Como as autofungoes sdo ortogonais as integrais presentes na equacao (3.17) se

anulam para j # i e valem 1 quando ¢ = j. Abrindo os somatérios da equagao (3.17) para
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uma melhor vizualizagao tem-se:

1 0 0| | & 1 0 0 | 52
0 | of | & 0 1 of | 52
0 0 1) | 0 0 1 TR
1 0 ... 0 A2e, 1 0 ... 0| 2=
0 1 ... 0 Nz 0 1 .. 0| 22
—Ky . 1_ ' + Kz o = 0
0 0 - 1 )\?Va_léNa_l 0 0 .. 1 82%]:%_1
(3.18)

onde N, indica numero de autovalores.
Desta forma, se obteve apenas matrizes diagonais. Assim, temos na realidade N,
problemas do mesmo tipo:

L) P )

0%¢j(x ,2)
ox ox?

- K, )\]2- Ci(z,2)+ K, 5.7

=0 (3.19)

onde 7 =0,1,2,...,(N, — 1)

Para a condicao de entrada, o procedimento é andlogo. Primeiramente a varidvel

¢(z, y, z) é expandida usando-se a equagao (3.10c) na equagao (3.11)

- E_ O z 2/1 Q(;(Z — Hs)é(y)
Z . 1/2J = (3.20)
j=
B ahi(y)
Em seguida é usado o operador / +~dy, produzindo
0 N2

)

ia 0 /Ly @Z)J(y%)Ni )dy _ Q5(zﬂ— H,) /OLy %(i;g(y)dy (3.21)

executadas as devidas substituicoes e integragoes obtém-se
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Q 0(z — Hy) 1, (0)
U N2

J

¢;(0,2) = (3.22)
Para a condigao de contorno (3.10a) o procedimento ¢ idéntico ao realizado anteri-
ormente para a condicao de entrada, porém como seu valor é nulo, nao se altera.
O que foi apresentado até aqui segue basicamente os passos da GITT. Tipicamente,
os problemas transformados como a equagao (3.18), sdo resolvidos numericamente. Neste
trabalho esta equacgao tera um tratamento analitico através da técnica ADMM, conforme

serd visto a seguir.

3.4 Técnica ADMM

Para resolver a equacao de difusao-advecgao, muitas vezes os coeficientes de difusao
sao considerados constantes, assim a solucao encontrada pode ser aplicada somente em casos
de turbuléncia homogénea. Quando se trata de uma turbuléncia nao-homogénea, deve-se
considerar que a velocidade do vento e as difusividades turbulentas variam com a altura
acima do solo segundo uma parametrizagao especificada.

O método ADMM resolve a equacao de difusao-adveccao para uma turbuléncia
nao-homogénea. A idéia basica deste método consiste em dividir a CLP em subcamadas
considerando-a como um sistema multicamadas, ou seja, o dominio da variavel z é dividido
em véarios subdominios, como pode ser visto na figura (3.4), sendo n* a camada onde ocorre
a emissao do poluente. Em cada uma delas sao tomados valores médios dos parametros que
dependem da altura, tais como: os coeficientes difusivos (K,) (onde « indica a diregao z, v,
ou z) e o perfil da velocidade do vento (@), ou seja, toma-se uma aproximagao “stepwise”
[Costa et al., 2006] [Moreira et al., 2006b]. Sendo assim, tem-se N problemas do mesmo
tipo (tanto quanto forem o ntimero de subdominios), acoplados por condigoes de interfaces
de continuidade de concentracao e de fluxo.

Levando-se em consideracao a dependéncia dos coeficientes de difusao K, e do perfil

da velocidade do vento @ com relagao a variavel z, e a altura z; da CLC discretizada em N
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Figura 3.1 — Desenho esquematico do modelo
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subintervalos, obtém-se os seguintes valores médios para K, e u dentro de cada intervalo:

1 #n
Ky =—— | Ku(2)dz

(3.23)

Na figura (3.2) abaixo, a aproximagao stepwise é ilustrada para o coeficiente de

difusao vertical K.
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z.le

Figura 3.2 — Aproximacao stepwise para o coeficiente de difusao vertical

adimensional.

Sendo assim, considerando a CLP como um sistema de multicamadas, a equacao

(3.19) pode ser reescrita da seguinte forma:
__ 0¢jn(z,2)

0% n(x , 2)
—n ox

0x?

9 ulx . 2)

Soo =0 (324)

com 2,1 <2< 2z,;2>0,0<y<Ly,en=12..,N, onde N denota o niimero total de
subcamadas e ¢, representa a concentracao na enésima subcamada.
Supoe-se contato perfeito entre as subcamadas nas quais a CLC foi dividida, desta

forma, consideram-se as condigoes de continuidade para a concentracao e fluxo na interface,

respectivamente:
Cin=Cjn+1 2=z, e n=1,2..(N—-1) (3.25)
9¢; JCjn
Kzn ;; = Kzn_H% z = ZTL e n= 1’2, (N - 1) (326)

Portanto, a solugao da equacao (3.24), juntamente com a condi¢do de contorno

(3.10a) e a condigao de entrada (3.22), é obtida resolvendo N problemas do tipo:

9. %5 o— o PTa
Unp or :Kxn B _Kyn)‘jcjn—i_Kan

o (3.27)
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com 2,1 < z < z,, paran = 1 : N, onde ¢;, representa a concentracao na enésima
subcamada;

Ej_n (07 Z) _ Q 6(2 - Hs) 77ij (yO)

— N2 em r=0en=n" (3.27a)
j
onde n* representa a regiao de emissao;
0%
=g =0 em z=0en=1,ouz=zen=N (3.27Db)
z

nas demais camadas tem-se as condigoes de interface dadas por (3.25) e (3.26).

Para resolver a equagao (3.27), aplica-se a transformada de Laplace denotando

£ {c]n T,z } F; (s, z). Seguem abaixo os caculos realizados:

8cn 82Cn — aQCn
£{ a;: }—f{Kxn 832} f{Kyn)\ZCjn}-i-og{ o 8”2} (3.28)

Tn

Uy (0G| 0% Ky o,r=—1 K. ,f 0%.
Kxn£{ B }_f{ 5 (I Aj£{c]n}+Kxn£ 5.7 (3.29)

e U L [06n) K, _ K. (0%,
£{ o5 }—K £{ o }—Ky NELG )+ £{ 55 }:0 (3.30)

_ %jn
ox

‘| — Kul [5 an(S,Z) _EJ_"(O 72)} ™
=0 Tn

K, . K., [0°Fjn(s,2)]
E /\] [F] n(S,Z)] + Kxn [ 022 =0 (331)

n

a i n
Aplicando a condigao de entrada (3.27a), e lembrando que ac
x
(3.31) torna-se:

= 0, a equagao

=0
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Q (2 — Hy) (0 (%o) _ﬂns Fin(s,2) +

2 . —_—
e A R

Uy Q0(z—Hy) Y5 (yo) Ky, (o K., PFjn(s,2)
—|—K$n o le/Q K, A5 Fyn(s, 2) + K, 9.2 =0 (3.32)

Reordenando a equagao (3.32):

Zn 82 j TL(S? Z) 2 ﬂn S n \ 2
[ Q(z— Hy) ¢ (o) U,
B ( TUn, N2 ) K, o (333)

Para facilitar a notacao, define-se:

(3.34)
Q ¥;(0) Up,
Djn:DJn(S)__<ﬂ_ Ajfl/Q K s
n j Tn
reescrevendo a equacao (3.33) usando (3.34):
2
F.
A, %(;,z) — By, Fyuls,2) = —Dj, 6(z — H,) (3.35)
2
Dividindo (3.35) por Ay:
2. B. —D.
0 Jn(S,Z) jn an(S,Z) _ AJ 5(2 . Hs) (3.36)

022 A,
Considerando que a equagao (3.36) s6 depende de z, pois s é complexo, tem-se

uma equacao diferencial ordindria nao-homogénea (EDO) com coeficientes constantes que é
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facilmente resolvida. A solucao geral da equacao (3.36) pode ser escrita sob a forma:

Fijn=Fjn, +Fjn, (3.37)
onde Fj,, ¢ a solugao homogeénea da equacao homogénea associada e Fj, ¢ a solugao
particular.

3.4.1 Solugao homogénea

A equagao homogénea associada a equagao (3.36) é dada por:

0?F;n(s,2)  Bjn

5,2 A Fin(s,2)=0 (3.38)
resolvendo:
B B B;
2 _ DPin _ 2 _ D2jn -+ Jjn
g A 0 = 7 A = 7 A

Assim, a solucao de (3.38) é dada por:

Bj n Bjn

. _
P}nh = C’lne An + ane An

z

(3.39)

3.4.2 Solugao Particular

Um caminho para se chegar a solugao particular F},, ,, € relaciond-la com a expressao

de F;

J "y

Kreider et al. [Kreider et al., 1972]:

De forma que Fj,, pode ser escrita sob a forma integral como segue, conforme

Fine = | " Gz, Oh(©)de (3.40)

_D.
onde z, & € [0, 2], h(£) é uma fungao impluso; neste caso, h(§) = A—jn 5(& — Hy), e G(z,¢)
¢ a funcao de Green definida por:
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92(2)%(5) - Z/l(Z)y2(f)

W 2(©). 1a(0) (3:41)

G(2,6) =

onde y;(2) e y2(2) sao as duas solugdes linearmente independentes da equagao homogénea

associada, e W [y1(€), y2(€)] é o Wronskiano destas duas solugoes, dado por:

W y1(€), 2(8)] = ( (3.42)

Como:

y2(2) = e n

encontra-se W [y1(&), y2(&)]:

Sin e —\ A€
Wy (€),52(8)] =
B] " S j N jn” 3
:_Bw VAR E AR L [ Bin (e oy R
A, Ay
B;,
= =2 3.43
L (343
Portanto, a fungao de Green procurada para o presente problema é:
B B B B
) [
G(z,6) = ° ‘ _5 ‘ (3.44)
—2,/ 2

Assim:
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B () () (E)
‘e e —e e —Djn
anP:/O 9. /Bi <
_ -Jn

2./B; 1A,

®
NS
Sz
VR
N
N
)
|
:>‘$?
Sz
Iy
o
—~
7%
|
T
N~—
oY
7%
~_
| I

D, B, JEBing B, [ Ping
— jn e An e An S —e An e An s H(Z_HS)

2/B; A,
D, B s Biny s
__ Pin Aw G VARG g (3.45)
2/B, A,

onde H é a funcao de Heaviside.

3.4.3 Solucao geral

Assim, com as equagoes encontradas em (3.39) e (3.45) a solucao geral da equagao

(3.36) é:
Fjn=Fjn, + Fjn, (3.46)

ou seja:

[Bin _.JEBin
A A
F’jn = C’lne " +an€ m 4+

D'n - Bjinz_s Bjnz_s
T L P R AR
j n{in

Para se determinar as constantes C;, e Cy, , aplica-se as (2N — 2) condigoes de
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continuidade de interface (3.25 e 3.26):

em z = 0: KZI% j1<8,0):0
(s, 21) = Ga(s, 21)
em z = zy: o -
Kz1%_j 1(s,21) = K@%_j 5(s, 21)
Cja2(8, 22) = Tj3(s, 22)
em z = zo: o -
KZ2%EJ 2(87 zQ) = Kz3%6j 3(37 Z2>
Cj3(8,23) = Cja(s, 23) (3.48)
em z = z3: - .
K., 5-Ci3(s,23) = K., 5-Cj (s, 23)
T n-1(8, 2v—1)) =G n (S, Z2(v—1))
em 2z = Z(N-1) 5 _
KZ(NA) 92 Ci (N—l)(S’ Z(N—l)) = K.y 92Ci n(s, Z(N_1))
0
em z = z;: K C; N(S,Zz) 0

Com as expressoes obtidas em (3.48) chega-se a um sistema linear de dimensao

(d =2N) dado por MX=b:

My M O 0 0 0 0 0 0
My Moy Moy Moy 0O 0 0 0 0
Mgy Mgy Mss Msy O 0 0 0 0
0 0 Mys My, My My 0 0 0
0 0 Mss Msy Mss M, 0 0 0
M — 53 Msy Mss Msg (3.49)
0 0 0 0 Mg Mes Mg Megs 0
0 0 0 0 M. My Moo Mg 0
0 0 0 0 0 0 Mg14-3 Mag_19-2 Mig1a-1 Mg_14
0 0 0 0 0 0 0 0 Mga My q
X:[Cll 021 012 022 013 023 OIN CZN]T (350)
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b=[0 0 0 0 -+ —Sp» —=Sp. -~ 0 0]" (3.51)

onde n* indica a regiao de emissao, Sp,~ ¢ a solugao particular e Sp/,. é a derivada da solugao

particular, ambas aplicadas na regiao de emissao, ou seja:

D i n* — Bj n* Z—HS Bj n* z—HS
Spjpe = —=2 e VA ( ) oV A ( ) (3:52)
2 Bj n* A’I’L*
Dj - M(z—H) BJin*(Z_H)
! — Jn Apx s _ A, * s
Spj Y e e (3.53)
e a matriz M, é definida como segue:
My = Rj
My = —Rj;
eparan=1,2,3,...N
M2n,2n71 = e[RJ' nlzn
Moy, 2n, = el finlen
M?n 2n+1 = —Q[Rj nt1lzn
Moy on42 = el Rintilzn
Mopiion1 = K, [Rj,)elflinl
M2n+1,2n = KZn [ R] n] e[*RJ nlzn
Mopiiont1 = —Kz(n+1 [Rj ntl] elBj nt1lzn
M2n+1,2n+2 = _Kz(n+1) [—Rj n+1] e[_Rj n+1]zn
e, por fim:
Maa—r = [+R;n] el non
Maa = [-R;N] el =i v]aw

onde:
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R, = (3.54)

O sitema MX=Db é resolvido numericamente utilizando o método da Eliminacao de
Gauss.

Para se obter o valor de ¢;,(z,z) é necessdrio aplicar a transformada inversa de
Laplace na solugao dada pela equagao (3.47). Sendo assim obtem-se a seguinte solugao

integral para o problema proposto:

Bjn jn

— Z - 4
CyeV 4 "+ Cye VA 7"+

_ 1 Y+ioco
Cin(T,2) = —/ e’
2!

210 S oo

D'n - Bjn Z—Ilgs Bjn Z— s
X BJ - (e An GHs) G H )) H(z— Hs)] ds (3.55)
7 niin

Agora ja se pode escrever a expresao de ¢(z ,y , z), voltando em (3.11):

Gl i(y)
Az y,2) =Y n@)Y),
Jj=0 ]2

uma vez que ja se tem a expressao para ;(y) dada pela equac@o (3.14) e a expressao para

Cin(x, z) dada pela equagao (3.55), assim:

x . Z ZCOS /“Hrzoo - [Clne /}Zinnz—i—c%e_”%z‘f‘
par \/_] 27m

Y—100

onde o ultimo termo do lado direito é valido somente na subcamada que contém a fonte.
E importante ressaltar que, nenhuma aproximacao foi feita durante a derivacao da

solugao (3.56) via GIADMT exceto a aproximagao “stepwise”.
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3.5 Inversao da Solugao: Quadratura de Gauss

Devido a complexidade da integral de linha presente na solucao dada pela equacao
(3.56), optou-se resolvé-la numericamente pelo método da Quadratura de Gauss face o carater
exponencial da solugao pois sabe-se que este método nao funciona bem para fungoes os-
cilatérias [Stroud e Secrest, 1966]. Desta forma, a solu¢do (3.55) pode ser aproximada na

forma:

Ny P
- -1 k k
Gin(r,2) = £ {Fjn(s,2)} =) — wy Fjn (?, z) (3.57)
k=1
onde wy e Py sao, respectivamente, os pesos e as rafzes da Quadratura de Gauss e N,

representa o nimero de inversoes.

Portanto:

T

N * *
- ~ b JBin B,
Gnlw,2) =Y =y (Clne An "+ Cye VoA ) (3.58)

k=1

onde nao ha fonte, e:

JZin _JBin
Cy,eV 4 "+ (Cy e V A " 4

Np
Cin(z,2) = Z e wy, B B (3.59)
e o M o (e e g gy |
k=1 2\/@ e € z s
onde ha emissao de fonte.
Sendo que:
* * Pk ﬂn % Kyn 2 Pk? ?
Fin = Fin (?> o <_ K, KT\
(3.60)

D =05 (%) = (m ];;/2)( U

Portanto, a concentracao final em termos da Quadratura Gaussiana pode ser descrita

CO1mo:
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B;’I’L B*n
Van # - o
Clne m + ane An T4

o0 NP
A P
ol 1 5) = —COS“”{Z—'fwk

1/2
j=0 Nj/ k=1 t
D%n - B;"(sz) B}ﬁn(sz)
+m € An Y —eV An ° H(Z - HS) (361)
jntm

onde H(z — H,) é a fungao de Heaviside. A parte da equacao (3.61) na qual aparece a
Heaviside é considerada somente na subcamada que contém a fonte.

Esse método que combina o método GITT com o método ADMM, e que denominou-
se GIADMT, é um método simples porque generaliza, a solucao bidimensional resolvido
pelo ADMM para o problema tridimensional. Da mesma forma, a solucao tridimensional
apresentada pode ser reduzida a solucao bidimensional resolvida pelo método ADMM. Para

tal integra-se lateralmente a solucao (3.61), ou seja:

L.U
o) = [ el 2y (3.62)

0

Ly

Az, 2) = i co(z,y,2)dy
Ly | &> ) Np BY, BY,
:/ S g B ey VR e VA
0 7=0 J k=1

D3, Y b LY Binmm,)
+m e V An Y—eV An | H(z — Hy) dy (3.63)

jn

mas:

Ly cos(0 .
/ dy—\/ y para Jj=0

Y cos(A, 9)
LYY gy = 3.64
/0 =0 (3.64)

J Lycos
/ dy—O para j=1,2,..
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dai:
Np B*n B*’n
Az, z) = \/L_y{Z% wy | Ch,eV Xﬁz%—aner*?i"Z—l—
k=1

Dr Sy [P,
o Don (e At (= Hs) H”) H(Z—Hs)]} (3.65)

2./B; . A,

que ¢é a solucao bidimensional determinada pelo método ADMM.

3.6 Inversao pelo algoritmo de Talbot

Para testar o método de inversao da Transformada de Laplace pelo esquema da
Quadratura Gaussiana apresentado, também resolveu-se o problema (3.56) pelo algoritmo
de Talbot (também conhecido como FT algoritmo) proposto por Abate e Valké [Abate e
Valké, 2004]. A justificativa por esta escolha decorre do fato que, segundo os autores, o
algoritmo de Talbot é um método robusto de inversao pois fornece resultados com precisao
de até M* digitos significativos (M* representa o nimero de termos do somatério).

Dessa forma, a solucdo da integral que aparece na equagao (3.56) pode ser descrita

pelo método de Talbot como:

G,y ,2) =
4 r 1 - - T )
5 Cin(r,z) e+
B i cos(A; y) r
I N2 M* M*—1
Jj=0 J S(6k) =
+ Z Re [ez () Gin(S(0),2)(1+iw (0r))
\ L k=1 . Vs
(3.66)
onde ¢; ,, é definida pela equagao (3.55), e os demais parametros sdo:
s (0r) =16 (coth + i) —T<0<+7 (3.67)
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6, =

km
M*
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(3.69)



4. Fechamento Nao-Fickiano

A simplicidade da teoria K na difusao turbulenta a tem tornado base na modelagem
matematica da dispersao de poluentes. Mas a teoria K tem seus limites, em contraste
com a difusao molecular, a difusao turbulenta é dependente de escala. Isto quer dizer que
que a taxa de difusao de uma pluma de material é geralmente dependente da dimensao da
pluma e da densidade da turbuléncia. Na medida que a pluma cresce grandes turbilhoes sao
incorporados no processo de expansao, assim como progressivamente uma grande fracao da
energia cinética turbulenta é disponivel para a expansao da pluma.

Outro problema é que a hipdtese do transporte por gradiente é inconsistente com
as caracteristicas da difusao turbulenta na parte superior da camada de mistura, para os
casos convectivos onde o fluxo de contragradiente ocorre [Deardoff e Willis, 1975]. Como os
fluxos contragradientes sao caracterizados pelas escalas dos grandes turbilhoes presentes na
camada limite, ao contrario dos de menores escalas, tais fluxos sao freqiientemente chamados
de fluxo nao-local.

A teoria K é um método para parametrizar os efeitos da turbuléncia mista baseada
em como os pequenos turbilhoes serao quantidades misturadas através de um gradiente
local das quantidades transportadas. Em algumas décadas atras, ja se percebeu que na
parte superior da CLC o fluxo de temperatura potencial é ao contrario do gradiente de
perfil de temperatura potencial do meio; [Deardoff, 1972b]. O gradiente de temperatura
potencial do meio e o fluxo trocam de sinal em diferentes niveis introduzindo uma certa
regiao na CLC, onde eles tem o mesmo sinal. Isto entra em contraste com fechamento
da turbuléncia tradicional, de primeira ordem, pois ele, nao leva em conta o carater nao
homogeéneo da turbuléncia da CLC. Para descrever e caracterizar a difusao também nessa
regido, Ertel [Ertel, 1942] e Deardoff [Deardoff, 1966] [Deardoft, 1972a| propuseram modificar

a aplicacao usual do fluxo-gradiente na aproximagao da teoria K, i.e., em vez da equacao
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(3.6), a expressao para o fluxo é dada por:

wd = —K, <% — ) (4.1)

onde v representa o termo contra-gradiente.

Muitos esquemas e parametrizagoes para o termo de contragradiente tém sido de-
senvolvidos (por exemplo: [Wyngaard e Brost, 1984] [Fiedler e Moeng, 1985] [Holtslag e
Moeng, 1991] [Wyngaard e Weil, 1991] [Holtslag e Boville, 1993] [Hamba, 1993] [Robson e
Mayocchi, 1994] [Zilitinkevich et al., 1999] [Roode et al., 2004]). Neste trabalho usou-se a
parametrizacao proposta por van Dop e Verner [van Dop e Verver, 2001] que é baseada no
trabalho de Wyngaard e Weil [Wyngaard e Weil, 1991]. O problema de fechamento da tur-
buléncia na equagao de difusao-adveccao é modificado considerando-se uma equagao genérica
para a difusao turbulenta de forma que o fluxo vertical turbulento de concentragao mais a

sua derivada é proporcional ao gradiente médio.

(1 + Mg) wd = —K, ge (4.2)

2 0z 0z

onde Sy é a assimetria (skewness), Ty, é a escala de tempo Lagrangeana vertical e g, é o
desvio padrao da componente da velocidade turbulenta vertical.
Assim, o problema de fechamento da turbuléncia foi solucionado sem obedecer a lei

de Fick e, por isso também é chamado de nao-Fickiano. Combinando equagao (4.2) mais as

equagdes (3.4) e (3.5) com a equagdo (3.3), considerando o modelo estacionario (2 = 0), e
desprezando os componentes v e w do vento e o termo fonte S, tem-se:
oc o%*e o%*e o%*c
t—=K, —+K, — + K, —
Yo 02 T D2 ThRegaT
_ Sk Ow TL 825 Sk Ow TL 835 Sk Ow TL 335
— - K, - K - 4.3
u( 2 > =08 2 D022 2 Dz0y? (4:3)
ou
oc o%*c o%*c o%*e o%*c o%c d%c
t—=K, —+K, —+K, — —1u K,p——+K,( —— 4.4
"oz gz TRy TR g T U0 55 b oo TR P g (Y

onde (3 representa os termos adicionais da equacao:



40

. Sk ow Tt

& 2

(4.5)

Esses termos adicionais que aparecem na equagao (4.2) levam em conta o carater
nao-local na dispersao, sendo assim, modelos nao-Fickianos também sao conhecidos como
modelos com fechamento nao-local. O carater local indica que apenas particulas vizinhas
se relacionam, enquanto que o carater nao-local significa que quaisquer particulas podem se

relacionar entre si. A figura (4.1) abaixo mostra um diagrama destes processos:

(a)

G

Figura 4.1 — (a) efeito local na dispersao e (b) efeito nao-local na dis-

persao

Observa-se que quando (Sy — 0) na equagao (4.4) tem-se que (3 — 0), recaindo
na equagcao original (3.10) que nédo considera o cardter nao-local na dispersao de poluente.
Dessa forma, o presente modelo estima de um modo mais completo a estrutura complexa da

dispersao turbulenta.
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Sendo assim, o fechamento da turbuléncia nao-Fickiano oportuniza investigar o efeito
dos turbilhoes mais energéticos em diferentes alturas e o efeito de transporte assimétrico no
calculo de concentracao de poluentes considerando de um modo mais completo a estrutura
complexa da dispersao turbulenta. A turbuléncia, agora nao é modelada apenas no coefi-
ciente de difusao K.

O método de resolucao é o mesmo que apresentado anteriormente, aplicando a

técnica GILTT e depois o método ADMM.

4.1 Solugao do problema nao-Fickiano via GITT

As condicoes de contorno e de entrada para o problema nao-Fickiano, dado pela

equagao (4.4), sdo as mesmas do problema (3.10), i.é., fluxo nulo no solo e no topo da CLC;

K, (% - 7> = em z=0, % (4.4a)

supoe-se, L, suficientemente grande, tal que o fluxo seja nulo em y = L,, e concentracao

Y

maxima em y = 0;

p 0

gy 0 em y=0, L, (4.4b)

e tem-se uma fonte continua com taxa de emissao continua () na altura Hy, descrita por:
_ _Q _
¢(0,y,2) = = d(z — Hy) 0(y) em x=0. (4.4¢)
u

De maneira andloga a se¢ao 3.3, postula-se que o potencial ¢(z, y, z) da equagao
(4.4) pode ser expresso como uma expansao em série de autofungoes ortogonais v;(y) para

a direcao y onde j é a ordem dos correspondentes autovalores A,

e(z,y, 2) = Z M (4.6)

onde, seguindo o formalismo do método GITT, v¢,(y) = cos(\; y) e A\, = jn/L,, sdo,
respectivamente, as autofuncoes e autovalores do problema auxiliar de Sturm-Liouville.

Substituindo (4.6) em (4.4) tem-se:
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1/2
= ; = 0z0r N
— - 0T, 2) YY) | o e = W S 0%¢j(z,2) ¥;(y)
:Z | AN j +Z K, 5 Z K, 29 FACY
@ 5 172 y G( 1/2 2 1/2
s ox N; = 0z N;
S 0°¢;(z, 2) ¥y (y 8C](x 2) Y5 (y)
+Z; Ko =51 NI +Z K,p i (47)
J= J
Lembrando que: 97 = —)x?wj a equacao (4.7) torna-se:
— _J¢; 1y — L, 0T Y
Z L. 7 T Z up /2
= x le/ = 020w N /
o0 32 > P,
- Ky 8x2 1/2 Z K, )‘ 1/2 Z 3 ) NIJ/Q +
=0 J
335 Y, - ac] ¥,
+Z B 5eai i 2; K8 X5, <7 (4.8)
J= ]
B ahi(y)
O préximo passo é aplicar o operador / —dy na equagao (4.8). Assim:
0 N?
—_J¢; [T b - [t P
Z“a_J e +Z 95 55 et
=0 T Jo N N2 = 20T Jo N N2
s 2% Ly aly.
_ ZKxa 02] @/Jﬂ/h _dy — ZK )\2 @/)lﬂ/)zl dy +
j=0 9z Jo NZN2 ’ N]? N7
- 0 i - 0 i
+ZKzac§ b g +ZKxﬁaaC]2 w”¢1dy+
=0 Z 0 N2 NiQ =0 20T Jo N2 Nz'2
- e, [T
B Z Kyp )‘33_] ¢f¢ Tdy (4.9)
j=0 ZJo N7 N?

Pela ortogonalidade, as integrais acima valem 0 quando i # j e valem 1 quando
i = j. Assim, tem-se um sistema resultante representado por EDP’s do mesmo tipo, tantas

quanto forem o ndimero de autovalores (N,). Entdo a equagao (4.9) pode ser escrita da
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seguite forma:

0%c; 0%¢; %¢;

Jc; 0%*¢;
8z8:v - K ﬂ@ 0x?

—u—2L 4+ - K N6+ K.—2 =up

e,
206
ox 8:B2 022 * Kyﬁ)\ (4.10)

onde 7 =0,1,2,...,(N, — 1)

Reescrevendo (4.10):

0%z, o (0%G\ _0& _ .0 (05
o TPy, (a) B %—“5&(%)+

¢ K, A2 %

9 —
—KAcJJrKaZ =

=0 (411

para j =1,2,..., (N, — 1).

Para tornar o sistema resultante (4.11) representavel por EDP’s, a varidvel indepen-
dente, ou seja os coeficientes ¢; ,(z, z) e suas derivadas, devem aparecer de forma explicita.
Isso é conseguido através da propriedade da ortogonalidade das autofuncoes utilizadas na
expansao. E por isso é fundamental que elas sejam ortogonais entre si.

Analogamente, aplica-se a técnica da GITT na condi¢ao de contorno e de entrada

(4.4a), e (4.4c), e obtem-se:

= Qé(Z_HS>¢]()
¢i(0,2) = - le/Q (4.12)

para a condi¢ao de entrada, conforme descrito na secao 3.3.
Para a condi¢do de contorno dada pela equagao (4.4c), o procedimento é andlogo,
primeiramente a varidvel ¢(x, y, z) para z = 0, z; é expandida usando-se a equagao (4.4c)

na equagao (4.6):

S 9c;(@, z) b;(y)
; [—Kz ( = Nfé —7>] ~0 (4.13)

J

Ly .
Em seguida é usado o operador / %(y)dy, produzindo:

1
0o N2

)
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e 05 2) [T i) (y) iy
;Kz 0 N2N1/2 y=K. / % (4.14)

Como as autofungoes sdo ortogonais as integrais do lado esquerdo da equacao (4.14)
se anulam para j # i e valem 1 quando i = j.

J& a integral do lado direito vale:

e Sei1 =10

L, wo(y) Ly 1 [ Y ]Ly Ly
P dy = dy = - = - /L,
el v vl bl v el 2
e Sei#0

/OLy ¢;\S§)dy _ /OLy cos(Ay) . _ [M} j _ Aii(sengi L,) - sen(O)) —0

Assim, a condicao de contorno em z = 0, z; para o fechamento nao-local vale:

—-K, (ac] z,2) —+/L 7) quando j =0 (4.15)

-K, (M> = quando j # 0 (4.16)

4.2 Solugao do problema nao-Fickiano transformado via ADMM

Para resolver a equagao de difusdo-advecgao (4.11) para uma turbuléncia nao-
homogénea, deve-se considerar que a velocidade do vento e os parametros turbulentos variam
com a altura (varidvel z) segundo uma parametrizagao especificada. Portanto utiliza-se agora
o método ADMM discretizando a CLP em N subcamadas, assim, tém-se N equacoes do
mesmo tipo para ser resolvidas, uma para cada subcamada.

Considerando a dependéncia dos parametros turbuléntos com a variével z, calcula-se

um valor médio para cada um deles em cada subcamada:
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1 n
Kan - / KQ(Z)CZZ
Zn T Zn—1 Zn—1
1 n
Uy = / U, (z)dz
ZTL - Z’I’L*l Zn—1 (417)
1 n
ﬂn = — ﬁz<2)d2
Zp T Zpn—1 Zn—1

onde « indica a direcao x, y, ou z do coeficiente de difusao, e n indica a subcamada e varia
den=1,2,..,.N

Dessa forma, a equacao (4.11) pode ser reescrita da seguinte forma:

2z 27 . =
ORI <8 cjn) w5, (acjn> i
5 0z

Qw2 0z \ Ox? " Oz ox
— 0%Cj n ¢
9 = n 2 n
- Ky, N ¢jnt+ K, 6;2 — Ky, \j Bn 8Jz =0 (4.18)
sugeita as condi¢oes de contorno e entrada:
o |
K., 5. VL | =0 em z=0, z; quando j =0
(4.18a)
9%jn .
- K, 5 =0 em z=0, 2 quando j #0
z
_ Sy — H ‘
Cin(0,2) = @ (Z_ s) %3 (9o) em x =0 (4.18Db)

u, N}

e as condigoes de interface:

Cin = Cjnti em z=2z, e n=1,2,...(N—-1) (4.18¢)
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0_-n a_'n
Kzn ( - _7n> :Kzn+1 ( Cnil _'Yn-i-l) em z=2z, € n:172a(N_1)

0z
(4.18d)

Aplica-se, agora a transformada de Laplace em z na equagao (4.18). Denotando:

£ n(x,2)} = Fjn(s, z) = Fj,, assim:

K.t

ou seja:

K., {52 Fjn(s,2) —s¢,(0,2) —

F gt 8 Fa(s02) = 55200,2) -

0% o (0°C, Jc; 0 (0c;
n K . jn . J— Jn N _ v i n
Ox? }+ x"£{ﬁn8z(8x2 )} £{un Ox } £{unﬂn 82<8x)}+

2% G
LK, NE,) + £ {K 0 CZJ"} .y {Kyn A2 ﬁnac;"} =0 (4.19)

i n
ox

] "
=0

.

Ox

e

—T, [s Fjn(s,2) — ¢ n(0 ,z)} — Uy, B % [s Fjn(s,2) = n(0 ,z)} +

aQij n(s7 Z)

_Kyn )\? [FJ n(S,Z)] + Kzn |: 922

OF; (s, z
} — K, X ﬁn% =0  (4.20)

reordenando e aplicando a condi¢ao de entrada (77)

K.

O*Fj
" 022

+ <Kxn 52ﬂn — Up ﬂn S = Kyn)\iﬁn>

+(Kzn T, s — K, X%)an - —(an K, s> Quils . pgey  (a21)

L

Para facilitar a notacao, define-se:




A7

B K., 2 s K,
- Kzn Kﬁfn Kxn

(4.22)
D]n a _(Kzn) (S_K$n>u:n le/2
Reescrevendo a equacgao (4.21)
0*F; J0F;,

A equagdo (4.23) é uma equacao diferencial ordindria com coeficientes constantes,

facilmente resolvida. Sua solugao geral é dada por:
Fjn = Fjn, + Fjn,

onde Fj,, ¢ a solugao da equagao homogeénea associada e Fj, ¢ a solugao particular.

De modo anélogo realizado anteriormente, chega-se:

F}'nh _ Cln B(Aj n+1/A§ n—4B; n)z + C2n e(Aj n— A?n—4Bj n)z (424)

D. o(A) n=/AZ 4B ) (z—H.) i
F;, = H(z — Hyg) (4.25)

ing 5 /_Ajzn 4B, _e(Ajn+‘/A§n—4Bjn)(z_Hs)

onde H(z — Hg) é a fungao de Heaviside.

Dessa forma, a expressao da solugao da equacao (4.23) é dada por:
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Fyu(s,2) = Cpp U tVALZ18)s 0y (A= VAT 20850 )e

D. e(Aj n—+/AZ, 4B, »)(z—H,) n
in

2, /A?n —4Bj, _ (A /AT 4By ) (- He)

Para se determinar as constantes ', e (s, aplica-se as condi¢oes de contorno em

H(z— H,) (4.26)

z (4.18a) e as (2N — 2) condigoes de continuidade de interface (4.18c) e (4.18d) e resolve-se
o sistema linear de dimensao 2N .

Para se obter o valor de ¢;,(z,z) é necessdrio aplicar a transformada inversa de
Laplace na solugdo dada pela equagao (4.26). Sendo assim obtem-se a seguinte solugao

integral para o problema proposto:

€+ico
TGle,2) = — / sy et VI TIB ) Gy A )y

2T Jeino

D. oA n=y/AZ, 4B ) (z—H.) +
in

9 /Az. _ AB* . e(Ajn+,/A§nf4Bjn)(szs)
Jn jn

Apés a resolugao do sistema de EDP’s (4.11) e determinagao de ¢ ,(z, z) dado pela

+ H(z— Hg) pds (4.27)

equagao (4.27), é que o potencial original é recuperado através da inversa (4.6), sendo assim:

En(x Yy, =z )_
E+ioco
Z cos(A 2m/ R {Cm 6(Ajmu/f@n—zu}?jn)z + Oy, e(Ajn—w/Agn—lejn)z i
V j
Djn e(Ajn—,/Agn—wjTL)(Z—HS)Jr
9 A2 Bj» . e(Ajn+1/A?nf4Bjn)(szs)

100

+ H(z — Hg) pds (4.28)

onde o dltimo termo do lado direito é valido somente na subcamada que contém a fonte.
Deve-se notar que quando (5 — 0) a solucao encontrada dada pela equagao (4.28)

se reduz, como esperado, a solu¢ao dada pela equagao (3.56).
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4.3 Inversao da Solugao com Fechamento Nao-local

A inversao obtida numericamente através do esquema da Quadratura de Gauss

[Stroud e Secrest, 1966], pode ser escrita como:

Np * 2 _4B* )z £ JA® —4B* )z
) =3 P [, 5T o () g
/ x

k=1

onde nao ha fonte, e:

Np * %2 _ * 2z * 3..:2 _ * p
) =S D, {Olne<""’"+m) R =T
k=1
b T A
+ = H(z — Hs) b (4.30)

2 /a7, —aB;, | _ (e e

onde ha emissao de fonte. Os parametros wy e P, sdo, respectivamente, os pesos e as raizes
da Quadratura de Gauss e N, representa o nimero de inversoes.

Sendo que:

* Kl"n i
- ()
DY = — & % _ Un ij (%0)

in Kzn T Kxn o, le/2

Uma vez que ja se tem a expressao para ), (%(y) = cos(\; y), dada pela resolugao

(4.31)

do problema de Sturm—Liouville) e a expressao para ¢;,(x, z) dada pela equagao (4.30), ja
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se pode escrever a expresao de ¢(z ,y , 2):

oz .y ,2) =
o Np 3 2
_ Z cos(\; y) Z Py o lo G(A;n+./A;n—4B;n>z ‘e €<A;n—,/A; n—4B;n>z+
: N1/2 T k 1n 2n
7=0 J k=1
D (B )
+ I H(z— Hy) (4.32)

2 A*2 _434< _ e(Ajn+\/A?n_4Bjn)(Z_Hs)
\/ “Yin in

onde o ultimo termo do lado direito é valido somente na subcamada que contém a fonte.

O fato de considerar-se o termo de contra-gradiente no fechamento da turbuléncia
fez surgir termos adicionais na equacao de difusao-advecgao. Estes termos levam consigo
informagoes sobre o transporte assimétrico na CLC. Isto é um aspecto importante, pois
agora o carater nao-local é modelado nao somente no coeficiente de difusao, mas também
com termos pertencentes a equagao diferencial.

Adicionalmente, deve-se salientar que da mesma forma do fechamento Fickiano, a
solugao (4.32) ao ser integrada lateralmente, também recai no caso bidimensional.

A inversao obtida numericamente através do algoritmo de Talbot [Abate e Valko,

2004], pode ser escrita como:

oz ,y,2) =
4 r 1 T
3G n(r,2) e+
_ i cos(Aj y) < r
s le/2 M+ M*—1
+ Z Re [ew SO Gin(S(0k),2)(1+iw (b))
\ L k=1 L
(4.33)
onde ¢; ,, ¢ definida pela equagdo (4.27), e os demais parametros sdo:
S(0r) = rby(cothy + i) —T <O <47 (4.34)

w(0y) = O+ (cotby — 1) cotby, (4.35)



i € C er éum parametro experimental.

ko
M*

2M*
5

o1

(4.36)

(4.37)



5. Solucgao analitica tridimensional transiente para a dispersao de poluentes

Considerando que um poluente é liberado com intensidade ) a uma taxa constante
de uma fonte a uma altura H, sem qualquer empuxo, num espaco tridimensional. As veloci-
dades do vento e as difusividades turbulentas variam com a altura acima do solo. Pretende-se
determinar a concentracao do poluente em qualquer local e tempo apds o inicio de sua li-
beragao no espago tridimensional.

A equacgao de difusao-adveccao tridimensional nao estacionaria que modela a poluicao
do ar na atmosfera, onde o eixo x é alinhado com a direcao do vento, o eixo y é orientado na
direcao lateral (“crosswind direction”) e o eixo z é a altura acima do solo, pode ser expressa,

conforme j& descrito no capitulo 3, pela equagao (3.3):

gc _9¢ _9gc O oud  9d  owd
E%—u@—x%—v— =— - - + S (5.1)

oy Yo:T Tox oy os

onde ¢ é a concentracao média de poluentes, u, v, w sao as componentes do vento médio
na direcdo z, y e z respectivamente, e u'c/, v'c’ e w'c’ representam os fluxos turbulentos de
poluentes nas diregoes longitudinal, lateral e vertical e S o termo fonte.

Segundo a lei de Fick (ou fechamento local) assume-se que os fluxos turbulentos sao

proporcionais ao gradiente de concentracao média:

o — KJC% (5.2)
— oe

v'cd = _Kya_y (53)
w'd =—-K, oc (5.4)
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onde K,, K, e K, sao os coeficientes de difusao turbulenta nas direcoes z, y e 2z respectiva-
mente, responsaveis pela complexidade da turbuléncia.

Desta forma, introduzindo-se as equagoes (5.2), (5.3) e (5.4) na equagao (5.1) obtém-
se:

gc _dc _dc  _dc 0 de 0 de 0 de

parat > 0,0 <2< 2,0 <y <L,ex >0, onde z ¢ a altura da CLP e L, ¢ o limite
positivo considerado no eixo y suficientemente distante da fonte.

Como a componente vertical do vento ¢ muito menor que a demais componentes,
ela pode ser desprezada assim (w = 0), e por comodidade, considera-se o perfil de velocidade
do vento apenas na diregao do eixo z, ou seja, (v = 0).

Ainda, no presente tabalho nao sao consideradas condicoes de vento fraco, ou seja,
se negligencia a difusao na dire¢do de z i.é., (K, = 0). E o termo fonte é considerado como
condicao de entrada em x = 0. Sendo assim a equagao (5.5) pode ser reescrita da seguinte

forma:

¢ _oc o (. oe\ 0 [ oo
g g% -9 (g, ) L 2 (k. |
ot "o T oy < yay) T 5 ( Z@z) (5.6)

Assume-se que no comeco da liberacao de poluentes a regiao de dispersao nao esta

contaminada, ou seja:
¢(z,y,2,0) =0 em t=0 (5.6a)

Considera-se também, fluxo nulo na direcao z no solo e no topo da CLP assim como

na direcao y em y = 0, Ly:

9c
Za—zc =0 em z=0, z (5.6b)
9

K,%5=0 em y=0, L, (5.6¢)
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Finalmente, assume-se uma fonte pontual continua com taxa de emissao constante

() descrita como:

uc(0,y,2,t)=Qdz— Hy)o(y) em x =0 (5.6d)

onde § é a funcao generalizada Delta de Dirac e H, indica a altura da fonte.

A equagao (5.6) é resolvida aplicando a Transfprmada de Laplace na variavel tem-
poral e o médoto GIADMT, descrito no capitulo &, para resolver o problema estacionario
resultante da transformacao integral.

Para resolver a equacao de difusado-advecgao (5.6) para uma turbuléncia nao ho-
mogeénea, deve-se levar em consideracao a dependéncia dos coeficientes difusivos e do perfil
da velocidade do vento @ com relagao a variavel z, e a altura z; da CLP. Portanto, de maneira
analoga ao que foi feito na se¢ao 3.4, utiliza-se a idéia do método ADMM onde calcula-se
esses parametros pela aproximagcao stepwise [Costa et al., 2006] [Moreira et al., 2006b]. Para
tanto, discretiza-se a altura z; da CLP em N subintervalos de maneira que em cada sub-
camada os coeficientes difusivos e o perfil da velocidade do vento assumem valores médios
(equacao (3.23)).

Sendo assim, agora ji é possivel reescrever o problema (5.6) como um conjunto de
problemas difusivos-advectivos com valores médios dos parametros que dependem da altura

que para uma subcamada genérica pode ser lido como:

0%c,(x ,y , 2, t)

n(x,y,z, t) __ O, (z,y,z, 1) 0% (x .y, 2, t)
+u 5.2

- K + K.

ot " Ox Yn Oy? (5:7)

parat > 0; 2> 0; 0 <y < Ly; zp-1 <2< z,en=12,.., N, onde N denota o nimero
total de subcamadas e ¢, representa a concentragao na enésima subcamada.

Com condigoes inicial e de contorno dadas por:

Co(r,y,2,0) =0 em t=0en=1,..,N (5.7a)
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d ¢
y"(?_z =0 em y=0,L,en=1,..,N (5.7b)
J¢,
Kzn(?—:O em z=0en=1ouz=zen=N (5.7¢)
2

E condigao de fonte:

uc(0,y,2,t) =Qd(z— Hy) d(y) em r=0en=n" (5.7d)

onde n* representa a regiao de emissao.
Além disso, com as duas condig¢oes de contorno impostasem z =0en =1ou z = z;
e n = N dadas pela equagao (5.7¢) tem-se as (2N — 2) condigoes de continuidade e fluxo de

concentracao nas interfaces, dadas por:

Cn = Cns1 z=2, e n=12,..(N—-1) (5.7e)
¢, 0Cpi1
KZ”E = KZ”“(“)—; z=2z, e n=1,2,...(N—1) (5.7f)

que precisam ser consideradas afim de possibilitar a determinacao tnica das 2N constantes
arbitrarias que aparecem na solugao do conjunto de problemas (5.7).

Agora, aplica-se a Transformada de Laplace no conjunto de equagoes (5.7), no
tempo: £{¢,(z, y,z, t)} = Tu(x,y,z,7). Este procedimento produz o seguinte problema

estaciondrio:

8Fn Xz, Y, z,
vz, y,2,7) = oz, v, 2, 0)] + Tn% -

aQPn(x7 y? Z? f}/)
022

Yn ayQ + Kzn

(5.8)
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8Fn sy I~
v Tn(2,y,2,7) + —(mai 2
*T(,y,2,7) O*T(,y,2,7)

- K s Iy~ Kz y Iy < 59
Yn 8y2 + n azQ ( )

ar, o°T,, T,
r.+u, —= K, —+ K, ——— 5.10
’7 + u ax Yn ayg + n 622 ( )

or', 0T, 0T,

Uy — =K, —+ K, —— —~1, 5.11
u 8£U Yn 8y2 + n 822 ’}/ ( )

A equacao de difusdo-adveccao tridimensional estacionaria ja foi resolvida pelo
método GIADMT no capitulo 3. Neste capitulo tem-se a vantagem de ter a bem co-
nhecida solugao do problem estacionério pelo método GIADMT [Costa et al., 2006]. Neste
ponto, seguindo a idéia do método apresentado no capitulo 3 e os trabalhos de Costa et
al. [Costa et al., 2006] e Moreira et al. [Moreira et al., 2006b], ja se pode entao resolver o
problema (5.11) pelo método GIADMT. Para tanto, expande-se a solugao em séries:

F $ Y, 2, 7 iéjn 377277)%( ) (512)

J=0 \ N;

onde, como no método GITT, ¢,(y) = cos(\; y) e \; = jn/L, sdo respectivamente as

<.

autofungoes e os autovalores.

Substituindo a equagao (5.12) na equagao (5.11) tem-se:

Z - 0¢jn(x, 2,7) ¥i(y) _ Z K,, & n(z, 2,7) fi(y)jL

1/2 1/2
=0 du N; =0 i
- ein(r,2,7) Uily) ¥;(y)
+ Kzn ! — ! -7 En(l‘7z77) g
; 0z le/Q =0 ’ ij

(5.13)
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Tomando momentos e resolvendo o problema transformado resultante aplicando a

técnica da Transformada de Laplace na variavel z obtem-se:

1 ¢J(y0)
v N2

P70 (5,7,7)

K,
" dz2

- (S Up + Kyn )‘3 +7) @7(37277) == ( ) Q(s( s) (514)

que possui a bem conhecida solugao:

@

Gin(5,2,7) = Cr e 4 Gy e n 4 op

eRin (z=Hs) _ —Rjn (sz)] H(z— Hy) (5.15)

(o

onde ¢;,, com barra dupla (Ej n) denota a transformada de Laplace de ¢;,, na variavel z e os

parametros sao definidos como:

Sup + Ky, A2+~
R, = \/ 7 i (5.16)
R, . = NKZn su, + K, A\ + 5.17
J wj yO \/ Y 9 ’7) ( )

Portanto obtem-se os coeficientes da solugao em série dada pela equagao (5.12)
aplicando a inversa de Laplace na solucao do problema transformado dada pela equacao

(5.15). Este procedimento resulta em:

) 3
ClneRj n % + CQne*Rj n Z—|-
1 E4ioo
En(l’,zm):T/ e’ "
™ 100
(5.18)

Aplica-se as condigoes de contorno (equagao (5.7¢)) e interface (equagoes (5.7¢) e

(5.7f)) para determinar as constantes de integracao desconhecidas C, e Cy, resolvendo um
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sistema linear. Uma vez que os coeficientes ¢, sao conhecidos a solucao para o problema

estacionario obtido através da transformada de Laplace tem a seguinte forma:

F/n/(x 7y 72 77) -
Cl,LBRj n®4 CQ,LG_Rj n¥4

1 E+ico
y) / es x dS
3

- omi
6Rj (z2—Hs) eijn (z—Hs) H(Z o Hs)

M
S

J —100

s
\ nd

(5.19)

Para obter a solu¢ao do problema (5.7) precisa-se aplicar mais uma vez a transfor-
mada inversa de Laplace no problema estacionario acima obtido através da transformada de

Laplace, por esse procedimento tem-se:

cn($ ’y 7Z 7t) =
( =0 €tico 3
; 1
Z¢](y) _/ s ClneRjnz_i_Czneijnz_._
. \ Nj 2mi £—ioco
1 {+ioco o 00 p
a 2_m ¢{—ioco ‘ !
\ +2RQanJ (eRj e (Z_H5)> H(Z - HS)] ds}
(5.20)

onde o ultimo termo do lado direito é valido somente na subcamada que contém a fonte.

5.1 Inversao da Solucgao

Para calcular as integrais de linha presentes na solu¢ao dada pela equagao (5.20), foi
utilizado a dupla integragdo numérica dada pelo algoritmo de Talbot (FT) [Abate e Valko,
2004] na varidvel z e pelo esquema da Quadratura de Gauss [Stroud e Secrest, 1966] na

variavel ¢ (tempo). Sendo assim a solu¢ao dada pela equagao (5.20) pode ser reescrita como:
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cn(x7 y? Z? t) =
( [ 1 . P'u T )
B Cin <T,Z,7) e "+
N, j=0
P, ¢(?/) r
=> A— . e SO (1 i (6),)) -
N RNt R
+ Z Re
= S P,
= 'Ejn(S(Qk%Z,—)
\ L t . /

(5.21)

Cjn ¢ determinada pela equagao (5.15) sendo que (s — S (6;)) e (v — £), onde R;, ¢ R,,,

assumem os seguintes valores:

R, = wg(ek) o ;Ky AT (5.22)
R,,, = %m\/zvjfgn (S (6r) un + Ky, A2+ %) (5.23)
os demais parametros sao definidos por:
S(0r) = rb(cotly + 1) — T <O <47 (5.24)
w(0r) = O+ (cotby — 1) cotby (5.25)
6, — L il (5.26)
ro= 25* (5.27)

r é um parametro experimental, as constantes A, e P, sao 0s pesos e as raizes da Quadratura
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Gaussiana, valores tabelados no livro de Stroud and Secrest (1966) [Stroud e Secrest, 1966]

enquanto N, é o nimero de pontos da quadratura.

Portanto a equagao (5.21) é a solugao final do problema difusivo-advectivo tridi-

mensional nao estacionario que modela a polui¢ao do ar na atmosfera descrito pela equagao

(5.7).



6. Tratamento nao-fickiano para o caso tridimensional dependente do tempo

De forma analoga ao capitulo 4 para descrever e caracterizar a o transporte as-
simétrico na dispersao de poluentes dependente do tempo, usou-se a parametrizacao proposta
por van Dop e Verner [van Dop e Verver, 2001] que é baseada no trabalho de Wyngaard
e Weil [Wyngaard e Weil, 1991]. O problema de fechamento da turbuléncia na equacao de
difusao-adveccao é modificado considerando-se uma equacao genérica para a difusao tur-
bulenta de forma que o fluxo vertical turbulento de concentracao mais a sua derivada é
proporcional ao gradiente médio. Dessa forma, o termo de contra-gradiente utilizado para o

caso dependente do tempo pode ser descrito como:

0 0 — oe
<1+ﬁ£+7&)wc——l{z e (6.1)
onde:

sendo Sy é a assimetria (skewness), Ty, é a escala de tempo Lagrangeana vertical, o, é o
desvio padrao da componente da velocidade turbulenta vertical e 7 é o tempo de relaxagao.
Os dois ultimos termos do lado esquerdo da equagao (6.1) representam o termo contra-
gradiente ndo-local para o caso transiente como proposto por van Dop e Verver [Nieuwstadt
e Van Ulden, 1978] e ele é obtido aplicando uma expansao de Taylor ao fluxo turbulento
[Wyngaard e Weil, 1991].

Combinando a equagao (5.1), considerando que as componentes vertical () e lateral
(v) do vento sdo muito menores que a componente longitudinal (@), podendo ser desprezadas
(v =0e w = 0), restando apenas um vento médio u na diregdo =, e nao considerando
condigoes de vento fraco, ou seja, se negligencia a difusdo na diregao de z, i.é., (K, = 0),

mais as equagoes (5.2) e (5.3) com a equagao (6.1) tem-se:
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@+ 78—26+ﬁ ore +ﬂ@ +ﬂﬁ—826 +u T 0 _
ot ot? 0z 0t ox 0z Ox otdx
92— 3— 3— 2—
K 0“c 0°¢c 0°¢ i ﬂ (6.3)

Y~ BT "GP
o T g TR Taga g

parat > 0,0 <2< z,0<y<L,ex >0, onde z ¢ a altura da CLP e L, ¢ o limite
positivo considerado no eixo y suficientemente distante da fonte.

A condicao inicial, as condicoes de contorno e condicao de entrada para o problema
nao-Fickiano transiente, dado pela equacao (6.3), sao as mesmas do problema (5.6), i.é.,
assume-se que no comeco da liberagao de poluentes a regiao de dispersao nao esta contami-

nada, logo:

¢(z,y,2,0)=0 em t=0 (6.3a)

Na diregao z, os poluentes estao sujeitos as condicoes de contorno de fluxo nulo no

solo e no topo da CLP:

Jc
K. [=-~)=0 =0, z 6.3b
( % 7) em z z (6.3b)
Na direcao y, supoe-se, L, suficientemente grande, tal que o fluxo seja nulo em

y = L,, e concentracao maxima em y = 0;

L0

oy 0 em y=0, L, (6.3¢)

E para a condicao da fonte, tem-se uma fonte continua com taxa de emissao continua ) na

altura H, sendo que o eixo x coincide com a linha central da plume, descrita por:

SO

¢(0,y,2,t) = =3(z — Hy) 0(y — yo) em x =0. (6.3d)
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Para resolver equagao (6.3) pelo método GIADMT prossegue-se de maneira andloga
aos capitulos precedentes. Primeiramente, faz-se a aproximagao stepwise dos parametros que
dependem da altura (varidvel z), usando a equagao (4.17).

Certamente, agora é possivel reformular o problema (6.3) como um conjunto de pro-
blemas difusivos-advectivos com parametros constantes, que para cada subcamada genérica

tem-se:

%—i— 0cn+5 o%c,, 8cn+ 5826,1_’__ e
ot o2 " Pngrar T Ungr T U P T U Thiar T
0%¢, 93¢, o%c,,
_J%®2 maaﬁx "ot K gs (6.4)

paran = 1 : N, onde N denota o numero de subcamadas e ¢, denota a concentragao na

enésima subcamada. Com condicoes iniciais e de contorno:

Cn(2,y,2,0) =0 em t=0 (6.4a)
o (% - 7) =0 em z=0, z (6.4b)
¢ty
%5%=0 em y=0, L, (6.4c)
_ Q@ _
¢n (0,9, 2,t) = — d(z— Hy) d(y — yo) em x =0. (6.4d)

Além das duas condigoes de contorno impostas em z = 0 e z; dadas pela equagao
(6.4b) tém-se as condig¢oes da continuidade para a concentragao e o fluxo de concentracdo

nas interfaces. A saber:

Cin = Cjn+1 z2=2z, e n=1,2,...(N—1) (6.4e)
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¢ e
K., ( ;; - %) =K., ., ( Cé;l — %+1) 2=z, e n=12_..(N—-1) (6.4f)

que devem ser consideradas, para se determinar as 2N constantes arbitrarias que aparecem
na solucao do conjunto de problemas (6.4).

Aplicando a transformada de Laplace na varidvel temporal na equagao (6.4) tem-se:

or, . _ or, . _ P21, ) B
(B 7) 5 (@t T 79) 4 (W) 5+ (7 + 797) T =
0? T, #PT, 0?1,

Proseguindo de maneira similar aos capitulos anteriores, pode-se agora, aplicar o

método GITT na direcao y. Comeca-se expandindo a solugao em série:

Fn(l‘,y,z, ,y) _ Zﬁjn(CC,Z,]\Z.) %(y) (66)
Jj=0 J

onde, como no método GITT, ¢;(y) = cos (\;y) e \; = jn/L, sdo as autofungdes e auto-
valores do problema auxiliar de Sturm-Liouville respectivamente.

Substituindo a equagao (6.6) na equacao (6.5), tomando momentos e resolvendo o
problema transformado aplicando a transformada de Laplace na variavel z, e resolvendo o
conjunto de equacoes diferenciais ordinarias resultante, que tem a bem conhecida solugao,

obtem-se:

EJT(S7 z, 7) — Clne(Fj ntGjn) 2 + C’2n6(Fj n=Gjn) Z+

—i—% i ntGin) (z=Hs) _ (Fjn=Gjn) (z=Hs) H(z— H,) (6.7)

Anj

onde ¢;j, com barra dupla (Ej_n) denota a transformada de Laplace de ¢;, na variavel z,

H(z — Hy) é a fungao de Heaviside e os parametros sdo definidos como:
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F;, = Ig—”(san+Kyn)\2+ 7) (6.8)

Zn

ﬁ 2
{ " (s T+ Ky A2+ )|+

K.,
4
\ +K (Sﬂn—i‘Kyn)\?‘i‘ Y U, TS + 7"72—'—)\]2-77}(")
3 2
/N K. { = (Sﬂn+Kyn/\2.+ ’y) +

G,y =
Y200+ ) Yiv) |t

Zn

(sTUn+ Ky, X+ YU s+ 79+ A 7 7K,,)
(6.10)
Portanto obtem-se os coeficientes da solugdo em série dada pela equagao (6.6) apli-
cando a inversa de Laplace na solu¢ao do problema transformado dada pela equagao (6.7).

Este procedimento resulta em:

( Oy eFintGin)z 4 ¢ oFin=Gin) 2y )
1 [Etioo
Gnlt,2,7) = o /E_ioo et 0 o(Fi ntGjn) (2= Hy) ds
RETER IRy Hiz—H)
\ " (6.11)

Uma vez que os coeficientes ¢;, sao conhecidos a solugao para o problema esta-

cionario obtido através da transformada de Laplace tem a seguinte forma:
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C’lﬂe(Fj ntGjn) 2 + ane(Fj n=Gjn) 4
jz(i ¢J<y) 1 /{Jrzoo sx d

e D (& S
— /N 271 - eFintGjn) (z—Hs)

) ¢ H(z— H,)
QGanj —G(Fj -Gj n) (2—Hs)

(6.12)

A concentracao final é alcancada finalmente aplicando a inversa de Laplace na

varidvel t:

Cn(fL’ Y,z >t) =
( e ! F; G )
¢+ioco j=0 vV Nj 211 E—ioco + C2n€(Fj n—Gjn) 2
UL .
270 Jeioo
(Fj n+Gyn) (2—Hs)
€ +
+ < H(z— H,)| ds
2Ga,, —  eFin=Gjn) (z—Hs)
) Vs

(6.13)

A parte da equacao (6.13) na qual aparece a Heaviside é considerada somente na
subcamada que contém a fonte.

Para se determinar as constantes C, e (5, aplica-se as condi¢oes de contorno em
z dadas pela equagao (6.4a) e as (2N — 2) condigoes de continuidade de interface, equagoes
(6.4e) e (6.4f), e resolve-se o sistema linear de dimensao 2N obtido.

Finalmente, deve-se notar que quando (7 — 0) e (f — 0) a solucdo encontrada dada

pela equagao (6.13) se reduz, como esperado, a solugao dada pela equacao (5.20).

6.1 Inversao da Solugao

De maneira analoga ao capitulo 5, foi utilizado a dupla integracao numérica dada

pelo algoritmo de Talbot (FT) [Abate e Valkd, 2004] na varidvel z e pelo esquema da



67

Quadratura de Gauss [Stroud e Secrest, 1966] na varidvel ¢ (tempo). Sendo assim a solucao

dada pela equacao (6.13) pode ser reescrita como a equagao (5.21):

cn(zy, 2,t) =

Ny

Pv j:0¢'(y) r .
=D A g ! eSO (1 + i (6))) -

v=1
= _ P,
= (e )

. Ve

(6.14)

porém, ¢;, ¢ determinada pela equacdo (6.7) sendo que (s — S (6;)) e (v — £), onde F},,

Gjn e G, assumem os seguintes valores:
J

/671 —_ P’U
9 4
Gjn = [(Eju) + 77 Ajn (6.14D)

S (Ok) Wy + K, A2+ (5) +
Ajn = 0 wi + (%) (6.14c)

+a, 7S (0r) + T (&)2—1-)\? (P”) TK,,

t T

(% N; K,
Gary = iz G (6.14d)
Joe (B) Joim

os demais parametros sao definidos por:
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S (0r) = 10k (cotby, + 1) —T <O <7 (6.14e)
@ (0) = O + (cotby, — 1) cotby, (6.14f)
ho="T (6.14g)

r= QQz* (6.14h)

r é um parametro experimental, as constantes A, e P, sao 0s pesos e as raizes da Quadratura
Gaussiana, valores tabelados no livro de Stroud and Secrest (1966) [Stroud e Secrest, 1966]

enquanto N, é o nimero de pontos da quadratura.



7. Ascensao da pluma (plume rise)

A ascensao da pluma (“plume rise”) é um importante fator a ser considerado na
modelagem da difusdo atmosférica. A poluicao atmosférica provém de varias fontes, algumas
emitidas diretamente, outras formadas indiretamente através de reacoes fotoquimicas no ar.
As fontes de poluicao atmosférica sao inumeras, muitas sao chaminés com descargas de
momentum, calor e poluentes, fatores que contribuem diretamente no comportamento da
pluma e, conseqlientemente, na sua ascensao.

As condic¢oes meteorologicas locais como a velocidade do vento, gradiente de tem-
peratura e turbuléncia atmosférica também interferem no comportamento e ascensao da
pluma.

A maior contribuicao para a ascensao da pluma é devido a diferenca de densidade
entre o poluente e o ar ambiente. De fato, fumaca quente é menos densa e conseqiientemente,
mais leve que o ar ao redor. Por essas razoes, em muitos modelos de dispersao simples,
assume-se que a pluma é emitida de uma fonte virtual de altura h,. localizada verticalmente
acima da fonte real. A altura efetiva da pluma h. (elevagao do centro da pluma relativa ao

nivel do solo) resulta da soma da altura da fonte H, e da ascensao da pluma Ah:

he = H, + Ah (7.1)

A hipétese basica para o uso desta férmula é que a uma certa distancia da fonte
a pluma de material com empuxo, abandonado de uma altura H,, é visualizada como uma
pluma de material sem empuxo abandonado de uma fonte de altura Hs + Ah como mostra
a figura (7.1).

Assumindo isto, férmulas para estimar a concentracao média de material passivo
podem ser aplicadas para emissoes com empuxo.

Algumas férmulas reproduzem o “plume rise” como fungao da distancia, mas a

maioria delas produzem valores constantes (comportamento final da pluma) que a pluma
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Figura 7.1 — A altura efetiva da pluma h, (elevagdo do centro da pluma
relativa ao nivel do solo) resulta da soma da altura da fonte Hy e da

ascensao da pluma Ah:

atinge a uma certa distancia relativamente grande na direcao do vento. Essas férmulas
contém alturas dependentes de variaveis atmosféricas normalmente relacionadas com a altura
de emissao da fonte.

Varios estudos tem produzido férmulas empiricas para estimar Ah (por exemplo:
[Briggs, 1975], [Stern, 1976], [Hanna et al., 1982] e muitos outros). Outros pesquisadores
tem produzido descri¢oes mais complexas e compreensivas de varias interagoes fisicas entre
a pluma e o ar ambiente [Golay, 1982]; [Netterville, 1990], e muitos artigos de revisao so-
bre “plume rise” podem ser encontrados na literatura: [Briggs, 1975], [Weil, 1988]. Neste
trabalho sao utilizadas as formulas de Briggs [Briggs, 1975] aplicadas por Moreira [Moreira,
1999].

Briggs [Briggs, 1975] fez uma distin¢do entre condi¢bes neutras e instaveis para os
efeitos da turbuléncia ambiente no comportamento final da pluma. Os modelos dele levam
em conta dados mais especificos e detalhados para descrever a fisica da CLP e fornecem
uma melhor concordancia com o comportamento dos maximos de concentracao observados
de termoelétricas apresentados no trabalho de Weil [Weil, 1979].

Enquanto os efeitos turbulentos sao gerados os processos de entranhamento préximo

a fonte, turbuléncia ambiente (com turbilhoes de pequenas e grandes escalas) tornam-se im-
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portantes com o aumento da distancia da pluma na direcao do vento. Quando a turbuléncia
ambiente para de aumentar a estrutura gerada na pluma causa uma mistura energética
e conseqiientemente, ha uma perda gradativa de elevacao da pluma e eventualmente cai.
Portanto, este processo produz um aumento assintético.

De acordo com Briggs, a interrupcao da ascensao da pluma ocorre quando a energia
cinética turbulenta da taxa de dissipassao do ambiente, ¢,, excede a da pluma e. Turbilhoes
de grandes escalas (updrafts: ar ascendente, e downdrafts: ar descendente, na CLC) podem
transportar a pluma em movimentos de subida e descida, fazendo com que a pluma se disperse
de modo a serpentear verticalmente o ar (vertical meandering) empurrando algumas delas
para a superficie. Quando isto acontece, o tempo médio da concentracao maxima ao nivel
do solo depende ainda mais de quanto tempo, durante o periodo médio, a pluma leva para
tocar o solo enquanto a altura assintética aumenta. Como consequéncia, no caso da CLC,
assume-se que o parametro principal é o fluxo de calor sensivel na superficie que controla o
desenvolvimento dos updrafts e downdrafts.

Sendo assim, Brigss define dois modelos. O primeiro modelo de Briggs, modelo
“breakup” assume que o comportamento final da pluma ocorre quando a taxa de dissipacao
turbulenta dentro da pluma diminui ao nivel da turbuléncia ambiente. O segundo assume
que a pluma eventualmente toca o solo por um “downdraft” de grande escala na CLC, este
¢ o modelo “touchdown”.

Em convecgao forte (z;/|L| > 10), o modelo “breakup” tem um comportamento final

dado por,

— (2

U Wy

3/5
Ah :4.3( F ) 220 (7.2)

onde w, ¢ a velocidade convectiva e a taxa de dissipacao ambiente é assumido ser (011;’—3>
A forga de empuxo da fonte, ( “buoyancy force”), F é dado por:

(T; - T.)

F = qgVir?
gVviry T

(7.3)

onde V; e T; sao a velocidade vertical e temperatura da pluma, respectivamente, na saida

da chaminé, T, a temperatura ambiente, g a aceleracao da gravidade e r; o raio da fonte. O
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modelo “touchdown” para condicoes convectivas fortes prediz o comportamento da pluma

por:

F 2H,\ 2
NETTERYETS o

onde wy é a velocidade média do “downdraft”, wgy = 0.4w, ; esta equacao é resolvida itera-
tivamente para Ah.
Em estabilidade neutra, o modelo “breakup” prediz o seguinte comportamento final

da pluma:

F A, 2/3
Ah=13— (1 + Ah) (7.5)

onde u, é a velocidade de friccao.

Uma pluma com empuxo presa na camada bem misturada pode penetrar parcial-
mente ou completamente na camada estavel elevada (z > zi). Para avaliar as concentragoes
ao nivel do solo para esta situagao, a fracao da pluma que penetra na camada estavel é
primeiramente estimada e entao () e h,, para o material da pluma que permanece dentro da
camada bem misturada, sao modificados. Neste trabalho nao sera considerado a penetracao
da pluma. Entao, se a pluma estd completamente presa, Weil [Weil, 1979] sugere que a

restricao geométrica limite para Ah seja:

Ah = 0.62(z — H,) (7.6)

Considerando tudo que foi acima exposto, Briggs [Briggs, 1975] sugere que as

formulas para Ah podem ser resumidas como segue,

Ah =min (7.2, 7.4, 7.5, 7.6) (7.7)

No presente trabalho, o comportamento da pluma (“plume rise”) é utilizado somente
no experimento de Kinkaid. No modelo dado pelas equagoes (3.56) e (4.28) a altura da fonte

H, é substituida por h., ou seja, utiliza-se a equacao (7.1).



8. Parametrizacao da turbuléncia

A parametrizacao da turbuléncia é um fator muito importante a ser considerado
na validacao do modelo. Ao parametrizar a turbuléncia atmosférica, os fendmenos naturais
sao diretamente relacionados com os modelos matematicos descrevendo, assim, a fisica da
turbuléncia.

No presente trabalho, os modelos de fechamento de primeira ordem, fechamento
local, apresentam a fisica da turbuléncia totalmente modelada nos coeficientes difusivos,
portanto uma parametrizacao turbulenta apropriada para os coeficientes de difusao comple-
menta a modelagem do transporte de contaminantes na atmosfera.

Ja nos modelos com fechamento nao-local, além da modelagem nos coeficientes de di-
fusao, tem-se a fisica da turbuléncia presente nos termos adicionais que aparecem na equagao,
nas quais modelam o transporte assimétrico da dispersao de poluentes.

A forma como os parametros turbulentos sao calculados e relacionados com a es-
trutura da CLP é de fundamental importancia para a validagao do modelo. Aqui serao
apresentados diferentes coeficientes de difusao que foram utilizados no decorrer da pesquisa
em diversas situagoes e aplicagoes, sempre com o objetivo de modelar e simular a dispersao

de poluentes na atmosfera.

8.1 Coeficientes de difusao turbulentos

No presente trabalho sao utilizados varios coeficientes de difusao turbulentos a fim
de validar o modelo. Sao utilizados coeficientes de difusao propostos por Degrazia et al.
([Degrazia et al., 1997] e [Degrazia et al., 2001]). Estes coeficientes sdo formulados a partir
da teoria de difusao de Taylor [Taylor, 1921] combinados com o espectro de energia cinética
turbulenta, a fim de descrever a estrutura turbulenta da CLC. Em termos de parametros

escalares convectivos o coeficiente de difusao pode ser formulado como [Degrazia et al., 2001]:
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7.84c) 23 (f2)23 X !
sen v
Ko 0.09c;%0"3(z/h)"3 /°° (z/h)*° dn’ (8.1)
wh (g (Lm)? v

onde h é a altura da CLC, w, é a velocidade convectiva, (o = x,y, 2), ¢ é a taxa de dissipacao
molecular adimensional associada a producao da pluma, (f), é a freqiiéncia adimensional
do pico espectral, ¢; = a;ay, (27‘(‘]{3)72/3 com o, = 0.5+0.05 e oy = 1,4/3,4/3 para as
componentes u, v e w respectivamente, n’ = ﬁ<1.5z/u( f,’%)l> sendo n a freqieéncia, e X é
o tempo adimensional uma vez que é a taxa de tempo de viagem z/u e a escala de tempo
convectivo h/w,.

Para construir a parametrizagao turbulenta a partir da equagao (8.1) para modelos
de dispersao em uma CLC é necessério ter expressoes para (f ), € ¢. De acordo com Kaimal

et al. [Kaimal et al., 1976] e Caughey [Caughey, 1982]:

)= oy 52
(Am), = (Am), = 1.5R (8.3)
(Am), = 1.8h [1 — exp (—4z/h) — 0.0003 exp (8z/h)] (8.4)

onde (\,,); é o comprimento de onda associado ao méximo do espectro vertical turbulento.
Baseado nos experimentos em Mennesota e Aschuerch [Caughey, 1982], a funcao dissipagao

pode ser descrita como segue [Druilhet et al., 1983]:

@ =1.26 exp (—ﬁ) (8.5)

Outro coeficiente de difusao vertical proposto por Degrazia et al. [Degrazia et al.,



1997] é dado por:

K, z1/3 z\1/3 4z 8z
wh 0.22 <E ) (1 — E> [1 —exp (—E> — 0.0003exp (i)}

Para a dispersao lateral tem-se [Degrazia et al., 1997]:

K - To,z
Y16 (fm)y 0

COI1:

, 098¢, (v N\ N8,
Ao la) )

(2

zZ
= 4162
¢ h

1/2

Yt = [(1 = %)2 (—%) Ry 0.75}

(fn), = 0.16

5

(8.7)

(8.8)

(8.9)

(8.10)

(8.11)

onde o, é o desvio padrao da componente da velocidade turbulenta longitudinal, ¢, é a

fungao estabilidade, 9. ¢ a funcao da taxa de dissipacao molecular adimensional e (f,,,), é o

pico de onda lateral.

Uma parametrizagao para o coeficiente de difusao vertical sugerida por Pleim e

Chang [Pleim e Chang, 1992] para uma CLC pode ser escrita por:

Kzzkw*z(l—%>

(8.12)
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onde k = 0.4 é a constante de Von Karmam.

A parametrizacao da turbuléncia para os termos adicionais § que aparecem nas
equagoes (4.4) e (6.3) as quais levam em conta o carater nao-local na dispersao, é dada por
Degrazia et al. [Degrazia et al., 2001].

Para a escala de tempo Lagrangeana vertical tem-se:

055z

L; = Tm (8.13)

Para o desvio padrao da componente da velocidade turbulenta vertical tem-se:

2/3 2/3
02 1060, —2 (3> w? (8.14)
! (fr)a? \h

Y é a dissipagdo molecular da velocidade turbulenta dada por [Druilhet et al., 1983] :

zZ\1/3
Y=15-12 [<E> } (8.15)
8.2 Perfil do vento

Neste estudo, o perfil da velocidade média do vento na CLC tem sido parametrizado

seguindo a Teoria de Similaridade [Panofsky e Dutton, 1988]:

u = % {ln (Zio) ~ v, (%)} se 2 <z (8.16)

onde z, = min|[|L|, 0.1z;], k£ = 0.4 é a constante de Von Kérmén, u, é a velocidade de
fricgdo, zp o comprimento de rugosidade e ¥, é a fungao estabilidade dada por (Paulsen,

1975 [Paulsen, 1975]):

14 A2 1+ A\?
\Ifm:ln< +2 )—I—ln <+T) —2tcm_1x+g (8.17)

com A definido por:
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A= (1 - 15%)1/4 (8.18)

O perfil de velocidade do vento também pode ser descrito por uma lei de poténcia

expressa como segue [Panofsky e Dutton, 1988]:

- P
U, z
U1 21

onde u, e uw; sao as velocidades do vento médio nas alturas z e z;, enquanto p é um expoente

que ¢ relatado para a intensidade da turbuléncia.



9. Descrigao dos experimentos e dos indices estatisticos

Neste capitulo apresenta-se a descricao dos experimentos a serem utilizados na vali-
dacao dos modelos propostos. E a descricao dos indices estatisticos utilizados na comparagao
entre os dados de concentragao simulados nos modelos com os dados observados nos experi-
mentos.

O processo de validacao do modelo é uma atitude de investigacao cientifica, onde
se busca a compreensao e a conseqiiente verbalizacao das solucoes obtidas. Encontrar o
resultado do problema proposto faz parte do processo porém o questionamento do resultado
obtido, bem como o do problema original, é fundamental.

Cada problema deve ter um objetivo especifico e uma caracteristica peculiar, caso
contrario deixa de ser identificado como um desafio para o resolvedor e passa a se tornar um
exercicio habitual repetitivo.

Um modelo operacional para o calculo da dispersao de poluentes que ¢ utilizado

para prevencao da qualidade do ar deve ter os seguintes atributos:

e Incorporar uma descricao realistica dos processos fisicos que governam o sistema a ser

modelado.

e Produzir estimativas adequadas de dados observacionais.

Hanna [Hanna, 1989], dividiu o processo de validagdo em trés etapas com o objetivo

de organizar um pouco esse processo:

1. Exame da estrutura do modelo,
2. Analise da sensibilidade, e

3. Teste das predicoes do modelo contra observagoes.

E importante examinar as hipdteses envolvidas na formulacao do modelo que esta
sendo validado, compreender o problema e perceber claramente o que é necessario para a

sua validagao.
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Este passo ¢ fundamental porque oportuniza a organizacao do modelo e sua consoli-

dacao determinando uma discriminacao entre os diferentes modelos.

9.1 Dados experimentais

Para avaliar a performance do modelo foram utilizados dados observados em dois
experimentos: FExperimento de Copenhagen, e Experimento de Kinkaid, por considerar o
“plume rise”; a serem confrontados com os gerados pelos modelos.

A razao entre a altura onde ocorre a emissao de poluentes (Hy) e a altura da CLC

(z;) determina se o experimento é considerado de fonte alta ou baixa, isto é:

H . ) . .

se — < 0.1 o experimento é considerado de fonte baixa;
Zj
H; . , .

se — > 0.1 o experimento ¢é considerado de fonte alta.
Zq

Ainda, a razao entre a altura da CLC (z;) e do comprimento de Monin-Obukov (L)
determina se o experimento é de conveccao fraca, moderada ou alta, [Panofsky e Dutton,

1984]; isto é:

2 .
se |TZ <5 tem-se convecgao fraca;
Zi ~
se b < m < 10 tem-se convecgao moderada;
Zi ~
se — > 10 tem-se conveccao alta.

L]
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9.1.1 O Experimento de Copenhagen

Os experimentos de dispersao em Copenhagen, descritos nos artigos de Gryning e
Lyck [Gryning e Lyck, 1984] e Gryning et al. [Gryning et al., 1987], consistiram na liberagao
do tracador hexafluoreto de enxofre (SFg) na regiao norte de Copenhagen.

O poluente foi abandonado sem empuxo de uma fonte de 115m de altura, com taxa
de emissao de 100 g/s. Essa fonte consiste de um cilindro posicionado perpendicularmente
ao chao simulando uma chaminé, e coletado por trés arcos perpendiculares ao vento médio.

Os arcos foram posicionados de 2 a 6 km do ponto no qual ocorreu a liberacao do tracador,

como mostra a figura (9.1).

A, .*'“
beo | i )
-!’“"'Mv F
arco 2 N o
Y 0 -8
Yoa
Arad

Figura 9.1 — Experimento de Copenhagen

As concentragoes foram observadas ao nivel do solo (z = 0). As liberagoes de SFg
comecaram 1h antes do inicio da medicao feita pelos arcos. A média das medidas foi de 1h e
suas imprecisoes sao de 10%. O local era principalmente residencial, com um comprimento
de rugosidade de 0.6 m.

Na tabela (9.1) abaixo sdo exibidos os dados micrometeorolégicos, que nao variam

com o tempo, dos experimentos de dispersao na CLC de Copenhagen para serem utilizados

no modelo.
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Tabela 9.1 — Médias dos parametros micrometeorolégicos do experimento

de Copenhagen [Gryning, 2002]

Exp. u Uy L Wi 2

(ms™Y)  (ms™Y)  (m) (ms™Y)  (m)
1 3.4 37 —46 1.8 1980
2 10.6 .74 —384 1.8 1920
3 5.0 .39 —108 1.3 1120
4 4.6 .39 —173 0.7 390
5 6.7 .46 —577 0.7 820
6 13.2 1.07 —569 2.0 1300
7 7.6 .65 —136 2.2 1850
8 9.4 .70 —T72 2.2 810
9 10.5 77 —382 1.9 2090

As tabelas (9.2) e (9.3) apresentam a velocidade de friccdo e o comprimento de
Monin-Obukhov, respectivamente, medidos a cada 10min durante os experimentos de Co-
penhagen, com exce¢ao do experimento 6 que nao possui medidas que variam com o tempo.

A tabela (9.4) apresenta as concentragoes observadas lateralmente (¢¥(z,0)/Q) (10~*
sm™2) e as concentragoes maximas observadas (c(z,0,0)/Q) (10~ "sm—3) do experimento de

Copenhagen para diferentes distancias da fonte.



Tabela 9.2 — Velocidade de fric¢ao u, (m/s) para diferentes intervalos de

tempo do experimento de Copenhagen. Cada intervalo corresponde a 10

min
experimento | 1 2 3 4 b) 7 8 9
tempo
1 36 .68 46 .56 .58 48 .65 .72
2 37 .67 45 51 b2 48 .79 .73
3 40 81 47 37 51 .57 .67 .60
4 43 .68 39 44 B8 62 .67 .59
5 35 .75 .39 48 .59 B3 .68 .65
6 B34 .74 40 48 B2 65 .65 .71
7 42 .76 40 .39 52 63 .68 .73
8 43 .82 41 40 45 .65 .67 .73
9 40 .76 31 39 44 66 .73 .73
10 B7 73 34 39 44 62 .73 .66
11 35 .69 39 39 44 52 .75 .67
12 36 .66 40 .39 43 62 .69 .74

Tabela 9.3 — Comprimento de Monin-Obukhov L (m) para diferentes
intervalos de tempo do experimento de Copenhagen. Cada intervalo

corresponde a 10 min

Experimento 1 2 3 4 ) 7 8 9
tempo
1 —-26 —-178 -—152 =75 —492 -T7T1 —71 793
2 —-23 =227 —194 —42 =215 —-80 -85 —471
3 -83 -311 -106 —23 —368 —64 —47 —202
4 —42 -160 -101 —-32 735 —111 —49 —366
5 -36 —-203 -129 71 366 —177 —45 —633
6 —42 =286 —-70 =80 273 —67 —63 —588
7 —47 =156 =83 =83 =273 =87 —41 =593
8 —-38 =228 —60 —101 —262 71 —47 —471
9 —-83 —184 —-106 —-129 —-395 =56 —70 —389
10 -21 -389 —42 -129 -395 -—-111 —64 375
11 -32 -—133 —-101 —129 —-395 215 —h2 —262
12 -29 =375 =70 —-129 759 —123 -39 —252




Tabela 9.4 — Concentragoes observadas lateralmente (c¥(z,0)/Q)
(10~*sm~2) e as concentracoes méximas observadas (c(z,0,0)/Q)

(10~ "sm—3) do Experimento de Copenhagen, z ¢ a distancia da fonte.

d(z,0)/Q  ¢(x,0,0)/Q
experimento x (10~*sm=2) (10~ "sm—3)
1 1900 6.48 10.50
3700 2.31 2.14
2 2100 5.38 9.85
4200 2.95 2.83
3 1900 8.20 16.33
3700 6.22 7.95
5400 4.30 3.76
4 4000 11.66 15.71
5 2100 6.71 12.11
4200 5.84 7.24
6100 4.97 4.75
6 2.000 3.96 7.44
4.200 2.22 3.37
5.900 1.83 1.74
7 2000 6.70 9.48
4100 3.25 2.62
5300 2.23 1.15
8 1900 4.16 9.76
3600 2.02 2.64
5300 1.52 0.98
9 2100 4.58 8.52
4200 3.11 2.66
6000 2.59 1.98
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9.1.2 O Experimento de Kinkaid

O experimento de Kincaid foi realizado em Ilinois, USA. E um experimento que
leva em consideracao a ascensao da pluma pois os tracadores utilizados nos experimentos
sao menos densos que o ar. A Altura da fonte é de 187m com um diametro de 9m. O com-
primento de rugosidade de aproximadamente 10cm. Durante o experimento foi abandonado
SFs. As concentracoes maximas foram observadas ao nivel do solo. Uma descri¢ao completa
do experimento é encontrado no trabalho de Hanna e Paine [Hanna e Paine, 1989).

Na tabela (9.5) estao os dados micrometeorolégicos para o experimento de Kinkaid,
onde V; e T; sao a velocidade vertical e temperatura da pluma, respectivamente, na saida
da chaminé, T, a temperatura ambiente. E na tabela (9.6) estdo Concentragoes méximas

observadas (c(z,0,0)/Q) (10~"sm—3) do Experimento de Kinkaid.



Tabela 9.5 — Parametros micrometerolégicos

para o experimento de

Kinkaid

Exp. | 2z Use W, L T, T; Vi Q

m) (mfs) (mfs) (m) () (K) (mfs) (¢/s)
1 2076 0.30 2.65 —8.6 298.4 416 14.6 10.2
2 2092 0.31 2.53 —11.2 298.4 416 14.6 8.2
3 893 0.22 1.95 —3.9 284.2 432 29.6 11.2
4 1032 0.22 1.95 —4.8 285.2 432 29.2 11.2
5 1175 0.28 2.05 —10.4 286.2 432 29.6 11.3
6 1355 0.25 2.19 —6.3 286.6 432 29.9 11.1
7 1300  0.37 2.17 —23.5 290.8 441 27.9 11.5
8 1743 0.34 1.68 —40.3 291.3 442 27.1 11.8
9 1840  0.29 1.24 —63.5 291.6 445 27.3 12.2
10 850 0.30 1.52 —-8.6 296.6 453  28.5 11.2
11 1447  0.28 2.31 —6.6 297.6 456 31.8 11.2
12 1223 0.50 2.33 —35.4 299.9 440 18.0 11.0
13 2069  0.57 2.66 —58.5 3004 441 18.0 11.0
14 950 0.40 1.79 —24.4 285.0 436 16.6 16.2
15 1253  0.46 1.99 —33.3 286.1 438 16.9 12.0
16 1548 0.44 2.12 —27.0 287.5 434 17.9 11.1
17 2250  0.46 230 —28.6 288.5 433 18.7 10.8
18 2450  0.52 2.35 —41.3  289.5 431 17.6 10.8
19 2506  0.53 2.29 —51.4 289.8 431 15.7 10.8
20 2528  0.52 2.08 —67.8 290.1 436 14.2 11.6
21 1700  0.37 2.43 —14.3  290.9 420 17.3 12.1
22 1750  0.29 2.56 —6.0 290.4 423 18.9 12.0
23 1776 0.56 2.60 —46.1 290.9 426 18.3 11.5
24 1800  0.47 2.60 —29.6 292.6 426 18.8 11.1
25 1950  0.39 246 —-20.6 2914 395 21.7 10.6
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26 1131 041 2.69 —18.7 298.0 421 21.1 12.9
27 | 2252 047 2.53 —42.1  299.9 435 29.8 13.1
28 | 2676  0.51 2.37 —67.6 300.0 436 31.8 13.2
29 1725  0.30 3.09 =52 2996 434 373 13.5
30 1750  0.26 2.91 —4.3 2998 434 393 13.7
31 1750  0.25 2.61 —-54 2999 434 38.2 13.9
32 1450  0.32 2.61 —-8.0 3022 435 30.0 19.8
33 1450  0.33 2.46 —11.2 3024 435 30.2 20.0
34 1483  0.34 2.21 —18.3 3023 436 314 19.5
35 1505  0.26 1.68 —18.5 301.5 436 32.0 18.6
36 1014  0.52 2.11 —45.1 2923 397 19.9 16.7
37 | 1462 0.54 2.98 —-35.8 293.0 397 19.0 16.4
38 | 2274 0.55 2.95 —42.3  293.5 390  20.9 16.2
39 1376  0.63 2.45 —86.1 2974 390 13.0 18.5
40 1455  0.62 225 —=108.0 2972 395 13.2 18.6
41 1539  0.66 230  —=131.0 2971 398 15.1 19.1
42 1594  0.61 1.91 —-191.0 296.9 398 158 18.5
43 1124 0.28 2.51 —6.4  296.8 427 16.8 13.0
44 1250  0.31 2.62 —8.3  297.7 428 164 13.2
45 1353 0.32 2.55 —10.6 298.5 428 16.9 12.7
46 1635  0.30 2.54 —-9.2  299.0 428 17.0 12.1
47 | 1721 0.29 2.40 —11.6 2994 428 16.5 12.2
48 1794  0.32 2.14 —21.2 2994 428 16.0 12.5
49 1851  0.34 1.55 —67.5 299.3 427 16.0 12.7
50 952 0.67 2.47 —81.2  299.7 431 16.7 12.6
o1 1222 0.68 2.59 —-85.6 300.3 431 17.0 12.7
92 1300  0.60 2.69 —-59.2 301.1 432 17.0 12.9
53 1360  0.68 2,55 —113.0 301.1 432 17.0 12.5
Exp. | z Use Wy L T, T; Vi Q
(m) (m/s) (m/s) —(m) (k) (k) (m/s) (g/s)

86



Tabela 9.6

Concentragoes

maximas

(107"sm—3) do Experimento de Kinkaid.

observadas (c¢(z,0,0)/Q)

Distancia Cmax/Q Distancia Cmax/Q
Exp. (m) (sm=3) Exp. (m) (sm™3)
1 3000 734 15 5000 135.0
2 3000 59.3 7000 65.0
5000 30.3 10000 73.3
7000 17.2 16 3000 66.1
3 3000 165.5 5000 52.3
5000 182.7 7000 31.5
7000 132.6 10000 41.2
4 3000 158.6 17 2000 58.0
5000 117.5 3000 67.0
7000 89.2 5000 31.5
) 3000 136.3 10000 23.6
5000 68.0 15000 20.0
10000 63.3 18 2000 38.9
6 3000 117.1 3000 57.1
5000 89.0 5000 44.6
7000 101.9 19 2000 56.2
10000 77.8 5000 474
7 10000 58.0 20 2000 39.6
8 10000 79.6 3000 48.7
9 7000 52.6 5000 50.1
10000 63.1 21 3000 85.7
10 5000 89.0 5000 75.8
11 2000 69.2 7000 97.1
5000 69.1 10000 70.7
10000 53.6 15000 34.5
12 10000 51.4 22 3000 55.3
13 10000 10.8 5000 110.9
14 5000 117.6 7000 64.8
7000 88.2 10000 54.7
10000 73.0 15000 37.0
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Distancia Cmax/Q Distancia  Cmax/Q
Exp. (m) (s.m —3) Exp. (m) (s.m —3)
23 3000 56.1 30 3000 47.8
5000 43.2 5000 66.8
7000 47.0 7000 49.4
10000 34.5 15000 16.1
1500 32.9 20000 21.5
24 3000 71.4 31 3000 10.2
5000 53.7 5000 20.8
7000 48.9 7000 25.8
10000 22.3 15000 16.0
15000 18.1 20000 14.1
25 3000 45.6 32 15000 28.5
5000 41.7 20000 224
26 3000 40.0 33 15000 25.1
15000 52.4 20000 26.5
20000 48.9 34 15000 19.4
27 5000 38.3 20000 21.7
15000 27.0 35 20000 10.4
20000 21.6 36 20000 65.6
28 1000 49.8 50000 28.3
5000 26.1 37 20000 49.0
29 1000 13.6 50000 18.2
3000 36.8 38 10000 44.2
5000 47.0 20000 32.6
7000 43.0 30000 16.1
15000 22.7 50000 12.0
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Distancia Cmax/Q Distancia  Cmax/Q
Exp. (m) (sm~3) Exp. (m) (sm™3)
39 3000 73.6 45 15000 45.5
10000 76.6 46 1000 109.0
20000 27.8 7000 70.1
30000 26.1 15000 43.5
40 10000 22.5 47 1000 37.7
30000 24.8 2000 183.4
50000 11.6 3000 202.9
41 5000 26.6 7000 56.0
20000 30.7 15000 28.0
30000 15.0 48 2000 94.2
50000 10.5 3000 37.3
42 5000 12.4 7000 41.1
20000 26.8 15000 37.9
30000 24.8 49 2000 21.4
50000 9.6 3000 19.4
43 2000 72.0 7000 37.9
3000 105.0 15000 49.3
7000 117.9 50 2000 32.3
15000 37.4 7000 85.7
44 1000 91.3 51 2000 19.7
3000 105.6 3000 39.5
5000 75.8 7000 45.3
7000 59.7 52 2000 18.9
15000 63.9 3000 55.5
45 1000 75.9 7000 33.1
2000 95.8 23 2000 13.7
3000 82.5 3000 52.6
7000 82.5 7000 51.6
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9.2 Indices Estatisticos

A comparacao entre os dados de concentracao simulados no modelo com os dados
observados nos experimentos de Copenhagen e Kinkaid, é feita através de indices estatisticos
presentes na literatura.

Utilizando a seguinte notacao: os indices o e p indicam respectivamente, as quan-
tidades observadas e preditas, C' é a concentracao de poluentes e o é o desvio padrio. Os
indices estatisticos aplicados sao definidos do seguinte modo [Hanna, 1989]:

" T . (OO — Op>2

1. Erro quadratico médio normalizado: Nmse = ————
Co Cp

e fornece uma estima de quanto os dados, observados e preditos, se distinguem uns
dos outros. A normalizacao indica que este erro independe da grandeza dos dados.

A confiabilidade do modelo aumenta quanto mais o valor, que este indice assume,

se aproxima de zero.

(Co—Co) (G = Cy)

0o Op

2. Coeficiente de correlacao: Cor =

e Exprime o grau de relacao entre os dados e assume um valor compreendido entre
—1 e 1. Se os dados estao correlacionados, isto € variam no mesmo modo, entao
Cor > 0, se os dados nao estao correlacionados, ou seja, sao inversamente rela-
cionados, entao C'or < 0. Obviamente, que a confiabilidade do modelo aumenta

quando o indice de correlagao se aproxima de um (1).
3. Fator de dois: Fa2

e Indica o percentual, normalizado, dos dados calculados entre um fator de dois

daqueles observados, ou seja, a fracdo de dados (%mnormalizadoal) que estao
C

entre 0,5 < —2 < 2. A confiabilidade do modelo aumenta quanto mais o valor

o
que este indice assume se aproxima de um.

4. Fractional Bias: Fb =

0,5 (Co +Cp)
e informa a tendéncia do modelo de superestimar ou subestimar as concentracoes

observadas. Valores de F'b > 0 indica que o modelo esta subestimando os dados
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experimentais, enquanto valores de F'b < 0 indica que o modelo esta superesti-
mando os dados experimentais. A melhor estima se tem quando Fb = 0.

T — 0p

5. Desvio fracional padrao: F's = m

e O valor 6timo é zero.

Para realizacao desta analise estatistica emprega-se um programa desenvolvido por
Hanna em 1989 [Hanna, 1989], que utiliza um procedimento padrao reconhecido pela comu-

nidade cientifica da area de dipersao de poluentes na atmosfera.



10. Resultados Numéricos

Neste capitulo apresenta-se os resultados das simulacoes do modelo GIADMT uti-
lizando as parametrizacoes descritas no capitulo 8 confrontadas com os dados dos experi-
mentos descritos no capitulo 9.

O método GTADMT ¢é um método cuja a solugao é determinada por uma integral
de linha. As equagbes (3.56), (4.28), (5.20) e (6.13) juntamente com as parametrizagoes
utilizadas sao elementos caracteristicos do presente modelo que, acrescidas dos dados mi-

crometeorolégicos dos experimentos reproduzem a concentragao de poluentes.

10.1 Solucgao tridimensional fechamento local

Para realizar as simulacoes do modelo tridimensional estacionario dado pela equacao
(3.56), utilizam-se os dados do experimento de Copenhagen* utilizando-se no modelo os
coeficientes de difusao, vertical e lateral (K, e K)), descritos pela equagao (8.1), valido para
grandes tempos de difusao, e o perfil do vento dado pela (8.16). No presente trabalho nao
foi considerado condicoes de vento fraco, ou seja, se negligencia a difusdo na direcao de x
i.é., (K, =0).

A figura (10.1) apresenta o gréfico de espalhamento entre as concentragoes obser-
vadas, apresentadas na tabela (9.4), em fungao das concentragoes integradas lateralmente
preditas pelo modelo através da equagao (3.65). Ja na figura (10.2) tem-se o grafico de es-
palhamento entre as concentragoes medidas, apresentadas na tabela (9.4), e as concentragoes

méximas (nao integrada, i.é., solu¢ao tridimensional) preditas pelo modelo ao nivel do solo.

*experimento detalhado no capitulo 9 na segao (9.1.1)
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Figura 10.1 — Grafico de espalhamento para o experimento de Cope-
nhagen dos dados observacionais de concentragao integrada lateralmente
(Co) em comparacao com os resultados de concentragao do modelo in-

tegrada lateralmente(C'p). As concentracoes sao normalizadas pela taxa

de emissao (¢¥/Q)
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Figura 10.2 — Grafico de espalhamento para o experimento de Copenha-
gen dos dados observacionais de concentracao maxima (Co) em com-
paragao com os resultados de concentra¢ao méaxima do modelo (Cp). As

concentragoes sao normalizadas pela taxa de emissao (¢/Q)
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Normalmente, na analise de graficos de espalhamento, introduz-se uma reta for-
mando um angulo de 45° com a linha vertical e horizontal para a melhor visualizacao da
concordancia dos resultados. Quanto mais préximo estiverem os dados desta reta, melhores
os resultados. Observando as figuras (10.1) e (10.2) nota-se que uma boa concordancia é
obtida entre os dados experimentais e o modelo considerando as concentracgoes integradas e
as concentragbes maximas. Observando a tabela (9.4) pode-se notar que sdo 23 dados de
concentragao observada em ambos os casos (concentragao integrada lateralmente e concen-
tragdo maxima), porém a figura (10.2) apresenta, aparentemente, apenas 22 pontos. Isso
¢ devido ao fato que existem dois pares: (Co;Cp), que possuem valores de concentragao
observada e concentracao predita muito préximos ficando os pontos um em cima do outro
no grafico de espalhamento.

Os pontos entre as linhas pontilhadas indicam que os dados calculados estao entre
um fator de dois daqueles observados, ou seja, ha um percentual de dados calculados que

estao entre (O, 5< 2L < 2) , 0 valor deste percentual é indicado pelo indice estatistico fator

de 2 (fa2) apresenta(io nas tabelas dos indices estatisticos.

Convém ressaltar que os modelos fornecem valores expressos como uma média, isto
é, um valor médio obtido pelo desempenho dos muitos experimentos. E um modelo é con-
siderado geralmente aceitavel se os valores estimados estiverem dentro de um fator de dois
dos dados observados.

A figura (10.3) mostra a distribuicdo da concentragdo para o experimento 8 de
Copenhagen no plano zy horizontal ao nivel do solo. As linhas representam as isolinhas de
concentracao.

A figura (10.4) mostra a convergéncia numérica do experiemento 8 de Copenhagen da
solugao proposta pela equacao (3.61) para a concentragao, cuja inversao é realizada aravés do
esquema da Quadratura Gaussiana, com o aumento dos niimeros de autovalores considerando
o numero de pontos da Quadratura Gaussiana NV, = 2,8, 20 e distancias da fonte x = 500m
e x = 4000m. Adicionalmente, a figura (10.4) serve para avaliar o desempenho do modelo
em funcdo da altura da discretizagdo em z (Az). Desta anélise deve-se observar que se
pode alcancar uma exatidao prescrita variando o ntmero dos autovalores com melhores

valores para Np = 20 e Az = 5m para todas as distancias. Assumindo diferentes valores

para o esquema da Quadratura de Gauss e a discretizacdo da altura (Az = 5,10, 20, 50), é
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Figura 10.3 — Cortes transversais de concentragoes-xy a nivel do solo

(ng/m?). Experimento 8 de Copenhagen.

importante observar que, para este problema, o tamanho da altura da discretizagao afeta a
convergencia com a diminuigao do valor de N, e com o aumento da distancia =.

E importante mencionar que a aproximacao stepwise de uma funcao continua con-
verge a uma funcao continua, quando o stepwise da aproximagao vai a zero. Além disso,
pode-se observar no livro de Stroud-Secrest [Stroud e Secrest, 1966] que o médulo da parte
real da raiz do esquema da quadratura gaussiana para a transformada inversa de Laplace,
aumenta com N, (a ordem da aproximacao).

Tendo que a solugao para a concentragao com a transformada de Laplace tem termos
exponenciais, pode-se observar prontamente que da simulagao numérica aparece “overflow”
para o argumento positivo da exponencial e “underflow” para o argumento negativo quando
N, supoe valores muito grandes. E importante salientar que os célculos foram executados
em um microcomputador com dupla precisao (32 bits). Conseqiientemente para evitar o
overflow e o underflow foi restringido os valores de N, aos valores em torno de vinte.

A figura (10.5) mostra a convergéncia numérica do experimento 8 de Copenhagen da
solugao proposta pela equagao (3.66) para a concentragao, cuja inversao é realizada aravés

do algoritmo de Talbot, com o aumento dos nimeros de autovalores considerando o nimero
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Figura 10.5 — Convergéncia numérica da solugao proposta para a con-
centracao com o aumento dos numeros dos autovalores e da discretizacao
vertical que considera o algoritmo de Talbot com ntimero de termos no
somatério M* = 5,50, 100 e distancias da fonte de: (a) x = 500m e (b)

x = 4000m. Experimento 8 de Copenhagen.
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de termos do somatorio M* = 5,50, 100 e distancias da fonte x = 500m e x = 4000m.

A andlise a respeito do desempenho das técnicas de invesao da transformada de
Laplace mostrada nas figuras (10.4) e (10.5) com a convergéncia numérica dos resultados
conseguidos, mostra que houve uma significativa melhora na exatidao dos resultados ao
utilizar o algoritmo de Talbot.

A tabela (10.1) apresenta a andlise estatistica do modelo apresentado comparado
com os dados experimentais de Copenhagen para as concentragoes integradas lateralmente
e para as concentracoes maxima.

Além disso, a tabela (10.1) mostra os resultados do modelo tridimensional esta-
ciondrio integrado lateralmente, usando o coeficiente de difusdo dado pela equagao (8.1)
sendo comparado com o caso de coeficientes constantes para investigar a eficiéncia do método
multicamadas na qual utiliza a aproximacao stepwise para os parametros turbulentos, in-
clusive para o coeficiente de difusao K, dado pela equagao (8.1). Para essa comparacao foi
usado um coeficiente difusivo médio constante. Inicialmente foi tomado o valor médio na
variavel z na equagao (8.1) e depois na variavel z. Segue abaixo o esquema utilizado para

calcular o valor médio dos coeficientes de difusao [Moreira et al., 2005a]:

_ 1 /[0
K, - —/ Ko(a)da (10.1)
Ty zr

onde:

Ko@) = % /h Ko(w, 2)d2 (10.2)

e h é a altura da CLP, z, é a distancia do receptor e a = x,y, 2.

Analisando os indices estatisticos da tabela (10.1) é possivel observar que o mo-
delo simula satisfatoriamente as concentracoes observadas, com valores de nmse, fb e fs
relativamente proximos de zero e Cor e fa2 relativamente proximo a 1.

Observando os resultados do modelo com a equagao (8.1) pode-se notar que sao di-
ferente ao resultado com coeficientes constantes em toda CLP. Conseqiientemente, a solucao

da equacao de difusao-advecgao que considera uma CLP verticalmente nao-homogénea,
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Tabela 10.1 — Indices estatisticos para os dados de Copenhagen com

coeficientes difusivos dado pela equagao (8.1)

Modelo Nmse Cor Fa2 Fb F's
c¥(x,0)/Q 0.06 091 1.00 0.07 0.15
¢(2,0,0)/Q 0.10 0.90 090 -0.06 0.22

¥(x,0)/Q (K constante)  1.23  0.77 0.77 —0.60 —0.82

discretizando-a em um sistema multicamadas (como é o caso do método ADMM), e um
coeficiente de difusdo apropriado como a equagao (8.1) melhoram os resultados.

Sendo assim, pode-se afirmar que o modelo tridimensional estacionédrio dado pela
equagao (3.56) apresenta resultados com boa exatidao sob o ponto de vista estatistico.

Na figura (10.6) é apresentado o grafico do perfil vertical da concentracao utilizando
o esquema numeérico de inversao Quadratura Gaussiana dado pela equagao (3.61) e o grafico
do perfil vertical da concentracao utilizando o esquema numérico de inversao de Talbot dado
pela equagao (3.66), ambos utilizando discretizagoes Az = 5m e Az = 2m. Ambos foram
simulados para o experiento 8 de Copenhagen.

Observando a figura (10.6) pode-se observar na altura da fonte (Hy = 115m) uma
melhora consideravel dos resultados pelo método de Talbot para ambas discretizagoes. Por-
tanto pode-se afirmar que o método GIADMT com o algoritmo de Talbot é um método

robusto e eficiente para simulacao da dispersao de poluentes na atmosfera.
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Figura 10.6 — Perfil vertical da concentracao a nivel do solo normalizadas
pela taxa de emissao (¢/Q)) para o experiento 8 de Copenhagen com
Az =5m e Az = 2m, utilizando os esquemas numéricos de inversao: a)

Quadratura de Gauss, b) Algoritmo de Talbot
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10.2 Solugao tridimensional fechamento nao-local

A fim mostrar um exemplo da aplicagdo da solucao (4.28) tridimensional com o
fechamento nao-local e avaliar o desempenho do parametrizacao da CLP dada pelas equagoes:
(8.12) para o coeficiente de difusao vertical, (8.7) para a difusao lateral, (8.13) para a escala
de tempo Lagrangeana vertical, (8.14) para o desvio padrao da componente da velocidade
turbulénta vertical e (8.19) para o perfil do vento, o modelo foi aplicado a dois conjun-
tos de dados experimentais com emissoes de poluentes e cenarios meteorolégicos diferentes:
Copenhagen' e Kinkaind?.

O efeito da ascensado da pluma (plume rise) foi avaliado usando a aproximacao
proposta por Briggs [Briggs, 1975], conforme descrito no capitulo? .

O desempenho da solucao foi avaliado para dois valores diferentes para o skewness:
Sk = 1, como sugerido por van Dop e Verver [van Dop e Verver, 2001] e S, = 0.6, como
sugerido por Wyngaard e Weil [Wyngaard e Weil, 1991]. Na figura (10.7) tem-se o grafico
de espalhamento entre as concentracoes observadas em funcao das concentragoes preditas
pelo modelo para o experimento de Copenhagen, enquanto a figura (10.8) mostra o gréfico
de espalhamento para o experimento de Kinkaid.

Analisando as figuras (10.7) e (10.8) pode-se notar uma boa convergéncia dos dados
observados com os dados preditos pelo modelo para ambos experimentos e para os dois
valores utilizados para o skewness Si. Ainda observa-se pouca diferenca entre os resultados
obtidos para S, = 0.6 e .S, = 1.0.

As tabelas (10.2) e (10.3) mostram os indices estatisticos do modelo tridimensional
com fechamento nao-local apresentado comparado com os dados experimentais de Copenha-
gen e Kinkaind respectivamente para as concentragoes maxima.

A andlise dos indices estatisticos obtidos apresentados nas tabelas (10.2) e (10.3)
revelam um acordo razoavel entre os valores computados comparados aos experimentais sem
diferenca significativa entre os dois valores do skewness S.

Além disso, a concentracao integrada lateralmente foi confrontada com os dados
de laboratério do experimento de tanque de Willis e Deardorff [Willis e Deardorff, 1976].

O experimento foi realizado em um tanque com camadas estratificadas de dgua, no qual a

fexperimento detalhado no capitulo 9 na secao 9.1.1
fexperimento detalhado no capitulo 9 na secdo 9.1.2
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Tabela 10.2 — Indices estatisticos para os dados de Copenhagen para

diferentes valores de Sy

Modelo Nmse Cor Fa2 Fb F's

Sp,=06 014 088 0.96 0.09 0.034
Sp= 10 014 087 0.96 0.07 —0.003

Tabela 10.3 — Indices estatisticos para os dados de Kinkaid para diferentes

valores de Sy,

Modelo Nmse Cor Fa2 Fb F's

Sp,= 06 047 072 0.71 -0.02 —-0.40
Sp,= 10 043 0.68 0.67 010 —0.22

conveccao foi inicialmente mantida pela aplicacao de uma taxa de aquecimento elevada no
limite inferior do tanque (resultando uma forte convecgao). Para se estudar os processos de
dispersao turbulenta no interior deste tanque foram liberadas gotas de éleo sem empuxo a
uma determinada altura ao longo de uma linha estentendo-se no comprimento do tanque.

Para simular os experimento de tanque foram utilizados dados meteorolégicos gerado
por LES (large-eddy simulation) relatados por Weil et al. [Weil et al., 2004]. Sendo consid-
erado a altura da CLP z; = 1000m; velocidade convectiva w, = 2m; rugosidade do terreno
2o = 0.16m; velocidade de fricgao u, = 0.31m/s, velocidade de vento médio U = 3m/s,
comprimento de Monin-Obukhov L = —9.4m e altura da fonte H, = 70m.

A figura (10.9) mostra a concentracao integrada lateralmente ¢¥ adimensional na
superficie como fungao da distancia adimensional préximo a fonte z/z; = 0.07 na CLP com-
parados com dados do experimento de tanque de Willis e Deardorff [Willis e Deardorff, 1976].
Esta figura destaca as diferencas principais entre resultados com e sem o termo de contra-
gradiente (S). A concentragao superficial alcanga dois picos de méaximos aproximadamente
na mesma posicao da distancia horizontal da fonte. No mesmo ponto os dois graficos man-
ifestam o pico maximo (este resultado é muito importante do ponto de vista operativo). A
razao para uma diferenga tao grande entre as duas curvas é devido a definicao do termo de

contragradiente (3, introduzido na equagao (4.4) que é dependente do skewness Sy. Certa-
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mente, em distancias horizontais préximas da fonte, onde o gradiente longitudinal horizontal
nao é zero a contribuicao ¢ significativa, porque quando aumenta a distancia horizontal da

fonte a contribuicao para ¢¥ diminui devido a homogenizacao da concentracao.

C'Uz/w,

Figura 10.9 — Concentragao integrada lateralmente ¢¥ adimensional na
superficie como fungao da distancia adimensional préximo a fonte z/z; =
0.07 na CLP comparados com dados do experimento de tanque de Willis

e Deardorfl.

A figura (10.10) mostra o perfil vertical da concentragdo adimensional relativo a
quatro distancias adimensionais horizontais da fonte. Neste caso, os dados experimentais
nao destacam nenhuma diferenga significativa entre as duas simulagdes (com e sem Sy)
porque ambos representam bem os dados do experimento de tanque. De qualquer forma, o

objetivo destas simulagoes, foi esbocar uma nova solucao da equacao de difusao-adveccao
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Figura 10.10 — Concentragao integrada lateralmente ¢Y adimensional
como funcgao da altura adimensional para as quatro distancias adimen-
sionais X na direcao do vento, comparados com dados do experimento

de tanque de Willis e Deardorft.
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que inclui a possibilidade de considerar o termo countragradiente dado pela equacao (4.2)
e a existéncia da prépria solugao (4.28) apresentada (que estd de acordo com dados experi-

mentais).

10.3 Solucao tridimensional transiente com fechamento local

Para avaliar o desempenho do modelo tridimensional transiente com fechamento
local dado pela equagao (5.20), foram utilizados dados observados no experimento de Cope-
nhagen$.

No experiemnto de Copenhagen, as medidas de concentracao maxima comecaram 1h
depois do inicio das emissoes, ou seja, depois de uma hora de emissao é que as concentracoes
comegaram a ser medidas. Os dados micrometeorol6gicos como, velocidade de fricgao (u.) e
comprimento de Monin-Obukhov (L), foram medidos a cada 10 minutos desde o inicio das
emissoes.

Neste trabalho, foram feitos médias desses dados micrometeorologicos desde o mo-
mento inicial da emissao, até o instante de cada medida de concentracao. Isso devido ao fato
que a parametrizagdo da turbuléncia como os coeficientes de difusdo (K, e K,) dados pelas
equagoes (8.6) e (8.7), e perfil do vento (u) dado pela equacao (8.19), ndo sao dependentes
do tempo.

A figura (10.11) mostra o grafico de espalhamento para o experimento de Copenha-
gen dos dados observacionais de concentra¢ao maxima (C'o) em comparagao com os resulta-
dos de concentragao maxima do modelo (Cp). Observa-se pelo gréfico de espalhamento da
figura (10.11) uma boa concordancia dos resultados do modelo gerados através da equagao
(5.20) quando utiliza-se como coeficientes de difusao as equagoes (8.6) e (8.7) e perfil de
vento poténcia (8.19).

A figura (10.12) mostra a evolugao temporal da concentragao para diferentes distancias
da fonte, nos diversos experimentos de Copenhagen. Nestas figuras, pode-se perceber que
com o passar do tempo os modelos de dispersao atingem o regime permanente em todos os
casos como esperado.

A tabela (10.4) mostra a andlise estatistica do modelo tridimensional transiente

comparado com os dados de Copenhagen.

S$experimento detalhado no capitulo 9 na secio 9.1.1
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Figura 10.11 — Grafico de espalhamento para o experimento de Cope-
nhagen dos dados observacionais de concentragao (C'o) em comparagao
com os resultados de concentragdo do modelo (Cp). As concentragoes

sao normalizadas pela taxa de emissao (¢/Q).

Tabela 10.4 — Indices estatisticos para os dados tridimensionais tran-

sientes de Copenhagen.

Modelo Nmse Cor Fa2 Fb F's

3D+t 029 081 0.78 0.26 0.13
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Analisando os indices estatisticos na tabela (10.4) é possivel notar que o modelo
tridimensional transiente com fechamento local dado pela equagao (5.20) simula satisfato-
riamente as concentragoes observadas, porque os valores de nmse, fb e fs sao relativamente
proximos de zero e os indices cor e fa2 sao relativamente préximos de um.

Lembrando que a parametrizacao utilizada nao ¢ dependente do tempo, ou seja, os
coeficientes de difusao e o perfil do vento aplicados nao estao definidos como fungoes do
tempo, e por isso foram feitos médias dos dados micrometeorolégicos do experimento de Co-
penhagen desde o momento inicial da emissao até o instante de cada medida de concentragao.
Acredita-se que esta média justifica os pontos encontrados fora do fator de 2 (fa2).

Espera-se melhorar estes resultados resolvendo o modelo com o coeficiente de difusao

dependente do tempo bem como alterando o célculo a média.

10.4 Solucgao tridimensional transiente fechamento nao-local

Para avaliar a performance do modelo nao-Fickiano tridimensional dependente do
tempo dado pela equacao (6.13), os dados gerados foram confrontados com os dados do
experimento de Copenhagen¥. Foram utilizados os coeficientes de difusdo definidos pelas
equagoes (8.6) e (8.7), perfil do vento dado pela equagao (8.19), escala de tempo Lagrangeana
vertical utilizou-se a equagao (8.13), e para o desvio padrao da componente da velocidade
turbulénta vertical tem-se a equagao (8.14).

Sabe-se que o modelo bidimensional com o fechamento nao-Fickiano gera melhores
resultados para fonte baixa, fonte superficial, e que no caso de fonte alta, como por exem-
plo o experimento de Copenhagen, sabe-se que assimetria é mais influente na distancia
de maxima concentracdo, alterando o valor do méaximo [Costa, 2004]. Sendo assim, a
parametrizacao utilizada (conforme citada acima) no modelo tridimensional transiente nao-
Fickiano (equagao (6.13)) ¢ a mesma parametrizacao utilizada para o caso tridimensional
transiente com fechamento local (equagao (5.20)) apresentado na se¢do 10.3, a fim de se
poder realizar uma comparacao entre os dados gerados para ambos os fechamentos: local
e nao-local e investigar se o modelo nao-Fickiano tridimensional transiente também gera
melhores resultados.

A figura (10.13) mostra o grafico de espalhamento para o experimento de Cope-

Yexperimento detalhado no capitulo 9 na secao 9.1.1
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Figura 10.13 — Gréfico de espalhamento para o experimento de Copenha-
gen dos dados observacionais de concentragao (Co) em comparac¢ao com
os resultados de concentracao do modelo nao-Fickiano transiente (Cp).

As concentragoes sao normalizadas pela taxa de emissao (¢/Q).

nhagen dos dados observacionais de concentracdo maxima (Co) em compara¢do com o0s
resultados de concentragdo maxima dos modelos tridimensionas transientes Fickiano (5.20)
e nao-Fickiano (6.13) (Cp). Observa-se pelo grafico de espalhamento da figura (10.13) uma
boa concordancia dos resultados entre os dados experimentais e os dados gerados pelos mo-
delos considerando o fechamento local e nao-local.

A figura (10.14) mostra a evolugao temporal da concentragao para diferentes distancias
da fonte, nos diversos experimentos de Copenhagen. Nestas figuras, pode-se perceber que
com o passar do tempo o modelo de dispersao atinge o regime permanente em todos os casos
conforme o esperado.

Analisando as figuras (10.12) e (10.14) pode-se perceber que com o passar do tempo
os modelos de dispersao de fechamento local e ndo-local, representados pelas equagoes (5.20)
e (6.13) respectivamente no presente trabalho, atingem o regime permanente em todos os
casos. Para o caso nao-fickiano (figura (10.14)) verifica-se o efeito do transporte nao-local,

pois a influéncia da assimetria na concentracao de poluentes ¢é significativa uma vez que
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Figura 10.14 — Evolucao temporal da concentracao do modelo tridimen-
sional transiente nao-Fickiano para diferentes distancias da fonte, para

diversos experimentos de Copenhagen.
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altera quantitativamente o pico da concentragao maxima.
A tabela (10.5) mostra a anélise estatistica do modelo tridimensional transiente

comparado com os dados de Copenhagen.

Tabela 10.5 — Indices estatisticos para os dados de Copenhagen

Modelo Nmse Cor Fa2 Fb F's

transiente nao-local 0.23 0.83 0.83 0.18 0.07

Analisando os indices estatisticos na tabela (10.5) é possivel afirmar que o modelo
tridimensional transiente com fechamento nao-local dado pela equagao (6.13) simula satisfa-
toriamente as concentragoes observadas, com valores de nmse, fb e fs relativamente préximos
de zero e cor e fa2 relativamente préximos de um.

Comparando a tabela (10.5) de indices estatisticos do modelo transiente com fechamento
nao-local, com a tabela (10.4) de indices estatisticos do modelo transiente com fechamento lo-
cal, pode-se notar que os resultados do modelo com fechamento nao-local dado pela equacao
(6.13) apresenta resultados relativamente melhores que o modelo com fechamento local dado
pela equagao (5.20). Um vez que que o modelo nao-local gerou valores de nmse, fb e fs
menores e valores para cor e fa2 maiores que os apresentados na tabela (10.4).

A figura (10.15) mostra a distribuigao da concentra¢ao no plano xy horizontal ao
nivel do solo (ng/m?) para os modelos Fickiano e nao-Fickiano, depois de 1h de emissdo. As
linhas representam as isolinhas de concentracao.

Observando a figura (10.15), mais uma vez pode-se perceber o efeito do transporte
nao-local, pois além de alterar o valor de maxima concentracao altera também a posi¢ao do
maximo de concentracao, o deslocando para direita, ou seja, aparece concentragoes elevadas

proximas a fonte (z < 100m) e também para valores de x entre 750m e 1250m.
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Figura 10.15 — Cortes transversais de concentragoes-xy a nivel do solo
com taxa de emissao normalizada (¢/Q) para t = 3600s, (a) Fickiano e

(b) nao-Fickiano. Experimento 8 de Copenhagen.

10.5 Comentarios gerais

Sabe-se que a aproximacao stepwise de uma funcao continua converge a uma fungao
continua, quando o stepwise da aproximagao vai a zero (Az — 0). Mas quanto menor o
valor de Az maior o nimero de subcamadas (V) e, conseqiientemente maior o nimero de
calculos que o programa faz. Lembrando que para se determinar as constantes de integracao
C, e Csy,, aplica-se as (2N — 2) condigbes de continuidade de interface (3.25) e (3.26), e
chega-se a um sistema linear (3.49) de dimensao (d = 2N).

Sendo assim, acumula-se erros de arredondamentos ao resolver este sistemas quanto
menor for o Az e/ou maior for o N. Mas entao, como saber qual o Az ideal? Este é um
problema em aberto... A fim de ilustragao foi tomado o experimento 1 (experimento de fonte
baixa e convecgao intensa) e o experimento 8 (experimento de fonte alta e convecgao intensa)
de Copenhagen pois ambos possuem concentragoes medidas em = = 1900m e foi feito um

grafico onde variando o valor de Az tem-se um erro relativo diferente definido pela seguinte
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expressao:

erro = % (10.3)

onde C'o indica a concentracao observada e Cp a concentragao predita pelo modelo.

Assim a figura (10.5) ilustra o comportamento do erro em funcao de Az.

erro
o
N
®
I 1

110

Figura 10.16 — Comportamento do erro em funcao de Az

Como pode-se observar na figura (10.5) o erro nem sempre aumenta com o aumento
de Az mas também nem sempre diminui quando Az tende a zero. Para o experimento 1, o
valor ideal de Az estd compreendido entre 10 e 20m, ja para o experimento 8 o valor ideal

de Az esta compreendido entre 20 e 40m.



11. Conclusao

Face ao que foi aqui apresentado, pode-se assegurar que o objetivo principal do
presente trabalho foi atingido, pois obteve-se a solucao analitica da equacgao de difusao-
adveccao tridimensional dependente do tempo tendo-se a certeza de que a solucao encontrada
permite calcular a dispersao de poluentes na atmosfera.

O teorema de Cauchy-Kowaleski garante a existéncia e unicidade de uma solucao
analitica para a equagao de difusdo-advec¢ao [Courant e Hilbert, 1989], assegurando deste
modo, que a solucao analitica, encontrada através do método GIADMT aqui apresentado,
¢ de fato solucao do problema proposto.

Observando o comportamento da solugao via GIADMT e os resultados obtidos
apresentados no decorrer do presente trabalho, pode-se afirmar que o método GIADMT
com o algoritmo de Talbot é um método robusto e eficiente para simulacao da dispersao de
poluentes na atmosfera para todos os modelos considerados

O método GTADMT foi utilizado para encontrar a solugao analitica para a equacao
de difusao-adveccao tridimensional estaciondria, e também a solugao tridimensional tran-
siente, possibilitando a modelagem de dispersao de poluentes na atmosfera utilizando uma
parametrizacao qualquer, ou seja, para qualquer coeficiente difusivo e qualquer perfil de
vento. Ainda, como pode ser visto no decorrer do presente trabalho, é um método aplicavel
tanto para o caso de fechamento fickiano da turbuléncia como para o caso de fechamento
nao fickiano, mostrando que o método GIADMT ¢ realmente um método eficiente.

Além do mais, a solugao tridimensional transiente determinada pelo método GI-
ADMT ¢ uma solucao geral do problema de modelagem de poluentes, uma vez que sempre
se reduz a casos particulares, isto é, a solugao tridimensional transiente recai na solugao
tridimensional estaciondria quando o tempo tende a infinito (¢ — c0) , da mesma forma que,
quando a solugao tridimensional estacionaria ¢ integrada lateralmente, se tem a solucao para
o caso bidimensional estacionério solucionado pelo método ADMM. Ainda, as solugoes en-

contradas para os modelos com o fechamento nao-local da turbuléncia reincide nas solugoes



116

dos modelos com fechamento local quando os termos responsaveis pelo transporte nao-local
tendem a zero (5 — 0).

Outrossim, o método GIADMT pode ser aplicado em modelos operativos para
descrever a dispersao de muitas quantidades escalares, tais como: poluigao do ar (como é o
caso do presente trabalho), material radioativo, calor e assim por diante, comprovando ser
um modelo, além de simples, também robusto de ampla aplicabilidade.

O carater analitico da solucao encontrada pelo método GIADMT é um fator que
torna a solucao ainda mais eficaz, uma vez que ao se resolver analiticamente a equagao de di-
fusao-adveccao elimina-se os erros de aproximacoes feitas presentes nas resolugoes numéricas,
ou seja, as unicas possibilidades de erro presente na solucao aqui encontrada sao o erro de
modelagem, e erro da aproximacao stepwise.

Convém salientar que os resultados produzidos por modelos que refletem o trans-
porte turbulento na atmosfera estao sujeitos a fontes de erros devido a varios fatores, tais
como a incerteza de variaveis intrinsecas: parametrizacoes utilizadas e dados micrometeo-
rolégicos. E, como nenhuma aproximagao ¢é feita durante a derivacao da solugao através
do método GTADMT, exceto a aproximacao stepwise para os parametros turbulentos que
dependem da altura, pode-se afirmar que a solucao é precisa.

Para ampliar a aplicabilidade do método e torna-lo mais abrangente, sugere-se de-
senvolver essa metodologia para modelar o fenomeno de meandro do vento acrescentando no
modelo a componente lateral (7) do vento, ou seja, (v # 0), (como a componente vertical do
vento W é muito menor que a demais componentes pode ser desprezada).

Sugere-se também, considerar fonte arbitraria com emissao instantanea, em condigoes
meteorolégicas nao homogéneas e nao estaciondrias, para descrever o campo de concentragao
como a soma de “puffs”, ou seja, um modelo a “puff”.

Ainda, sugere-se considerar no modelo a difusao na diregao z, i.é., (K, # 0) para
modelar condig¢oes de vento fraco.

O método foi aplicado na modelagem de dispersao de poluentes atmosféricos na
qual se considera terrenos com a superficie plana. Uma forma simples de levar em conta
terrenos complexos é considerar um campo de vento turbulento que considere a topografia
do terreno, que pode ser gerado por LES (Large Eddy Simulation), Worf , entre outros,

“agindo” de modo andlogo a teoria K, onde a parametrizacao da turbuléncia é modelada
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somente no coeficiente de difusao e é este coeficiente de difusao turbulento que é responsavel
pela complexidade da turbuléncia. Portanto, modelar a topografia do terreno no campo
de vento é possivel para o método GIADMT pois, como ja foi dito anteriormente, neste
método é possivel empregar qualquer perfil de velocidade do vento.

Um problema ainda em aberto, e tem-se como objetivo de trabalhos futuros, é de-
terminar um modelo operacional a fim de utiliza-lo como um sistema de controle da poluicao
do ar, ou seja, um modelo capaz de estimar a dispersao de poluentes de uma industria e
poder avaliar se a mesma esta nos padroes da qualidade do ar desejado ou nao. Um modelo

eficiente que sirva para a avaliacao de fontes existentes e a implantacao de novas industrias.
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I. Camada Limite Planetaria

A concentracao de poluentes em uma determinada regiao deve-se em grande parte
as condigoes meteoroldgicas locais. Por isso, para a avaliagao de dispersao de poluentes é
imprescindivel o conhecimento dos fendomenos que regem a atmosfera.

A troposfera pode ser dividida em duas partes: uma camada adjacente a superficie
terrestre, chamada Camada Limite Planetaria (CLP), e a camada acima desta, chamada

Atmosfera Livre:

Tropopausa

Atmosfera Livre
Troposfera

/\/@u

Camada Limite Planetaria :

Terra

Figura 1.1 — Estrutura da Troposfera ([Stull, 1988])

A parte da atmosfera que é influenciada diretamente pela superficie da terra e que
responde a forcantes superficiais tais como os fluxos de calor e umidade, forcas de atrito,
evaporacao e transpiragao, emissao de poluentes e modificacao de fluxo induzida pelo terreno,
em uma escala de tempo de uma hora ou menos é denominada Camada Limite Planetaria
(CLP). A espessura da CLP varia de 100m a 3000 m de altura a partir da superficie e é uma
fungao direta dos forgantes térmicos e mecanicos (produgao de turbuléncia pode ocorrer por
empuxo e/ou cisalhamento do vento).

A variacao diurna de temperatura na CLP é uma de suas principais caracteristicas.

Esta variacao é provocada pelo aquecimento e resfriamento da superficie da terra. A radiacao
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de onda longa, proveniente do solo que absorve cerca de 90% da radiacao nos dias ensolarados,
faz com que a variacao diurna seja bastante acentuada proximo ao solo e nao ocorre a
grandes altitudes. As massas de ar quente que se elevam a partir da superficie (gradiente de
transporte positivo) sdo chamadas termas, turbilhdes ou vértices.

Nessa camada os ventos médios sao responsaveis pelo transporte hori-zontal rapido
(advecgao) das espécies como umidade, calor, mumentum e os poluentes. Estes ventos variam
normalmente entre 2 a 10 m/s. J4 o transporte vertical é dominado pela turbuléncia que é
constituida de vérios turbilhoes que se sobrepdem e cujos tamanhos sao varidveis (da ordem
de 1mm a 3000m de diametro). A soma das contribuicoes de todos estes turbilhoes constitui
o espectro de energia turbulenta.

Sobre a superficie do solo em regides de alta pressao a camada limite tem uma es-
trutura bem definida que envolve um ciclo diurno de acordo com os processos fisicos que

nela ocorrem. (Figura 1.2 - [Stull, 1988]):

Z (m)n

2000+
g - Zona de Camada de invers3o
Murvens

1000 Camada g:‘;;f;
de Mistura
Carada Limite Estédwel (noturna) e
0 . Camada Limite Superficial 7
12:00 anottecer 00:00 amanhecer 12:00

Figura 1.2 — Ciclo diurno evolutivo da CLP.
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As principais componentes desta estrutura sao:

1. Camada Limite Superficial (CLS):

e ¢é a regiao da CLP que varia em torno de 10 a 200 m, e onde a variacao vertical
dos fluxos turbulentos, calor e cinética, variam menos que 10% de sua magnitude.
E nessa camada que a interacao entre a atmosfera e a superficie terrestre é forte-
mente sentida e os fluxos de cinética, calor e umidade sao independentes da altura

e do efeito Coriolis. Nesta camada predomida a turbuléncia mecanica.
2. Camada Limite Convectiva (CLC);

e ¢ a camada que comeca a formar-se depois do nascer do sol. O aquecimento da
superficie da terra forma termas de ar quente que se elevam modificando o topo

da CLP. Essa estrutura convectiva dura o dia todo e cessa com o por do sol.
3. Camada Limite Estdvel (CLE) ou Noturna (CLN):

e comum a noite, pois ocorre quando a superficie terrestre se resfria. Esse resfria-
mento provoca um fluxo de calor negativo que extrai energia cinética dos grandes
turbilhoes permitindo somente que pequenos turbilhoes sobrevivam. Portanto a
turbuléncia na CLE é menos intensa que na CLC, conseqiientemente, poluentes
emitidos dentro da CLE se dispersam lentamente na vertical e mais rapidamente
na horizontal (efeito dos ventos). Desta forma a altura da CLE ¢é aproximada-
mente um décimo da CLC. Esta camada é formada por pequenos turbilhoes que
agem localmente e os forcantes superficiais propagam-se lentamente ao longo da

camada.
4. Camada Limite Residual (CLR):

e quando cessa a formacao de termas a turbuléncia também decai, a camada de
ar resultante é denominada camada residual porque o estado inicial das variaveis
médias, as variaveis de concentracao sao as mesmas do decaimento recente da
camada convectiva. Esta camada nao tem contato com o solo pois se encontra

acima da CLE.
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Neste trabalho o modelo é aplicado a CLC, ja que os dados experimentais confronta-

dos com o mesmo foram obtidos sob condi¢oes convectivas.

I.1 Estrutura da Camada Limite Convectiva

A CLC é a camada que comeca a formar-se depois do nascer do sol quando o solo
comega a aquecer a camada de ar adjacente (fluxo de calor positivo) iniciando, assim, a
convecgao térmica; e cessa com o por do sol quando o fluxo de calor torna-se negativo.

O aquecimento da superficie da terra origina forte mistura vertical, pois ha formagao
de termas (massas de ar quente) que se elevam a partir do solo, o que caracteriza esta camada.
Define-se, entao a CLC como a regiao da atmosfera que se estende do solo (z = 0) até a
base de uma inversao elevada (z = z;) (a altura onde a temperatura potencial aumenta como
pode ser visto na figura (1.5)).

Esta camada atinge uma altura tipica de 1000 a 2000 m no meio da tarde. Acima
deste limite tem-se a capa de inversao a qual atua como uma tampa anulando os movimentos
verticais e restringindo o dominio da turbuléncia. Nesta camada ocorre uma distribuicao da
velocidade do vento e de temperatura potencial quase constante, o que é uma conseqiiéncia
da forte mistura vertical produzida pela conveccao.

Freqiientemente, a turbuléncia na CLC apresenta-se em equilibrio local com os
forcantes externos. Isto significa que o tempo de relaxagao da turbuléncia associado aos
grandes turbilhoes é muito menor que a escala de tempo associada a mudancas externas, de
modo que a estrutura da CLC nao depende explicitamente do tempo [Driedonks e Tennekes,
1984]).

Somente em 10% ou menos da CLC hé a ocorréncia dos gradientes da velocidade do
vento médio, da direcao do vento, e temperatura sendo que, nos 90% restantes a forte mistura
convectiva suaviza quase todas as variagoes verticais nos principais perfis (velocidade, diregao
do vento e temperatura).

Como a maioria das fontes poluidoras estao préximas da superficie, a concentragao
de poluentes tende a aumentar significativamente na CLC pois estes sao transportados pelos
turbilhoes e pelas termas que durante o decorrer do dia vao alcancando alturas cada vez
maiores.

Na CLC a forte mistura vertical produzida pelo fluxo de calor turbulento provocado
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pelo aquecimento solar da superficie terrestre da origem a uma estrutura de plumas térmicas,
ar quente que se eleva até a base da inversao térmica, circundadas por ar mais frio que desce
do topo das nuvens em dire¢ao ao solo.

Estas estruturas ocorrem simultaneamente, sao aleatoriamente distribuidas e apre-
sentam longa vida funcional, com escalas de tempo da ordem de 15 minutos, para condicoes
suficientemente instaveis. Os poluentes emitidos sob estas condi¢oes apresentam uma dis-

persao em forma de looping, como pode ser visto na figura (1.3):

S h’“t: Altura da Camada de Mistura
Lrbai e e G

;.:' BT R P H ﬂ; T
-+ Looping ___;ﬁ‘}%DispersaD de’?

. RN e Polusntes k=
AT
Fluo T érmigo T (5} it

Figura 1.3 — Representacao do fluxo vertical da dispersao de um contam-

inante no interior de uma camada de mistura.

Pela lei de conservacao de massa, o ar quente subindo tem uma velocidade maior do
que o ar frio que desce. Modelos numéricos mostram que esta estrutura assimétrica da CLC
é responsavel por padroes de dispersao vertical que sao distintos dos tradicionais padroes
Gaussianos (Lamb, 1982 [Lamb, 1982]).

Esta assimetria na funcao densidade de probabilidade da velocidade vertical é apon-
tada como o mecanismo responsavel pelo rapido afundamento de contaminantes abandonados
por altas chaminés na CLC. A figura (1.4) mostra as correntes ascendentes e descendentes.

A circulagao convectiva, incluindo o downdraft (ar descendo) e updraft (ar subindo),
tem escalas horizontais de 1.5zi [Caughey e Palmer, 1979]. Velocidades verticais em termas
podem alcangar 5 m/s ou mais, embora updrafts de 1 a 2 m/s sejam mais comuns.

Em dias de céu claro sobre terra firme o fluxo de temperatura superficial aumenta
fortemente apds o nascer do sol, atinge seu valor maximo préximo ao meio dia e entao decai.
Entretanto, quando hé presenca de nuvens, a insolagao ao nivel do solo, reduz, dessa forma,

a intensidade das termas. E justamente nestes dias que se as nuvens forem suficientemente
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Figura [.4 — Deslocamento vertical de massas de ar causado pela con-

veccao térmica.

espessas, a CLC pode exibir um crescimento menor que em outros e tornar-se nao turbulenta.

Sobre terra firme a CLC pode ser considerada como uma estrutura de trés camadas,
diferenciadas em fungao de parametros predominantes, considerados relevantes para a de-
scrigao da turbuléncia. Na figura (1.5) baixo, encontra-se a estrutura da CLC e o comporta-

mento da temperatura potencial e da velocidade média do vento em cada camada.

astmosfera livre

s e

zona de
ertranhamento

h2 N * =g S S Eu | B TR
Fi N e s e
ho tf --- -

camada de mistura

camada superficial

@|

Figura [.5 — Comportamento da temperatura potencial e da velocidade

do vento na CLC.
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A primeira camada denominada Camada Limite Superficial (CLS), onde ocorre a
predominancia da turbuléncia mecanica esta restrita a alturas menores do que z = |L|, onde

L é o comprimento de Monin-Obukhov, definido pela expressao:

L=——— (1.1)

onde O ¢é a temperatura potencial média, (ﬂ)o é o fluxo de calor turbulento na superficie,
u, ¢ a velocidade de friccao na superficie, k£ é a constante Von Karman e g a aceleragao da
gravidade.

Para uma CLC bem desenvolvida |L| apresenta valores tipicos entre 10 e 100 m de
modo que z;/|L| > 10 [Panofsky e Dutton, 1984]. A razao z;/|L| pode ser considerada um
parametro de estabilidade uma vez que expressa a importancia da turbuléncia convectiva
e da turbuléncia mecanica. Na CLS sao observados grandes gradientes de temperatura e
velocidade, e o fluxo de calor turbulento é aproximadamente constante.

A segunda, denominada Camada de Mistura compreende a regiao entre |L| < z < z;
onde z; é a altura da CLC. Devido a forte mistura vertical a turbuléncia nesta regiao pode
ser considerada quase homogénea. Modelos numéricos [Deardorff, 1972b], observagoes de
campo [Kaimal e Wyngaard, 1976] e experimentos de laboratério [Willis e Deardorff, 1974]
mostram que os parametros de escalas mais importantes na descricao da camada de mistura

sa0 z; e wy, a escala de velocidade convectiva que é expressa por:

(1.2)

As dimensoes dos grandes turbilhoes convectivos sao expressas em funcao de z; e as
velocidades turbulentas sao proporcionais a w,. Valores tipicos de z; e w, sao, respectiva-
mente 1000 m a 2000 m e 2m/s [Weil e Brower, |.

A camada de mistura é assim chamada devido a intensa mistura vertical que tende a
conservar as variaveis como temperatura potencial e umidade aproximadamente constantes
com a altura. A velocidade do vento nesta regiao é aproximadamente constante.

O topo da camada convectiva de mistura, z;, é definido como a altura onde ocorre
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fluxo de calor negativo. Este nivel é proximo da metade da zona de entranhamento. A
capa de inversao atua como uma interface entre a camada de mistura e a atmosfera livre.
A camada de mistura gerada principalmente pelo empuxo tende a ser mais uniformemente
misturada que a gerada mecanicamente, devido a anisotropia na convecgao favorecer movi-
mentos verticais, enquanto a anisotropia por cisalhamento favorece movimentos horizontais.
Para muitas situagoes atmosféricas, o cisalhamento do vento préximo ao solo é geralmente
mais importante para a geragao de mistura que aquela através do topo da camada de mistura.
A camada de mistura dominada pela geracao de turbuléncia devido ao empuxo é chamada
Camada Limite Convectiva ou camada de mistura convectiva.

A escala de tempo convectiva, z;/w, , é da ordem de 10 a 20 minutos em muitos
casos. Este é um tipico periodo de tempo para o ar circular entre a superficie e o topo
da camada de mistura. Entao, mudancas no fluxo de calor superficial e outros forcantes
superficiais podem se comunicar com o resto da camada de mistura em um curto espacgo de
tempo - aproximadamente 15 minutos.

Em regioes préximas ao topo localiza-se a terceira camada, chamada de camada
interfacial, ou zona de entranhamento (ZE), que é caracterizada por ocorrer um fluxo de
calor negativo. Acima desta camada tem-se a atmosfera livre.

Na camada interfacial, todas as varidveis aproximam-se gradualmente dos valores
observados na atmosfera livre (acima de 1.2z7). O rapido aumento da velocidade do vento
através da capa de inversao, que é normal durante uma situagao convectiva, tem implicacoes
no transporte de mumentum e calor nas regioes superiores da camada limite. A zona de
entranhamento ¢é a regiao de ar estaticamente estavel no topo da camada de mistura, onde
existe entranhamento de ar da atmosfera livre para baixo e penetragao convectiva das plumas
térmicas para cima. A ZE pode ser muito espessa - em média aproximadamente 40% da
profundidade da camada de mistura.

Durante a convecgao livre (o fluxo de calor é o principal forcante da turbuléncia),
plumas térmicas provenientes da superficie ganham mumentum e se elevam através da ca-
mada de mistura. Buscam o ar da atmosfera livre e encontram um empuxo negativo, mas
penetram a uma curta distancia devido a seu mumentum. Isto é chamado de penetragao da
conveccao. Ha pouca turbuléncia ambiente na atmosfera livre, e entao nao ha como dispersar

o ar proveniente das termas para a atmosfera livre.
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Durante a penetracao, dentro da inversao, um pouco de ar ¢ empurrado para dentro
da camada de mistura. Este ar torna-se rapidamente misturado dentro da camada de mistura
devido a forte turbuléncia e nao retorna para cima na camada estavel mesmo tendo seu
empuxo positivo. O resultado é o entranhamento do ar da atmosfera livre para dentro da
camada de mistura. Logo, o crescimento da camada de mistura em espessura ¢ devido ao

processo de entranhamento.



