UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
ESCOLA DE ENGENHARIA
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUIMICA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA QUIMICA

Simulacao Fluidodinamica da Dispersao

de Poluentes na Atmosfera

DISSERTACAO DE MESTRADO

Carlos Eduardo de Freitas Pfluck

Porto Alegre
2010



i1



UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
ESCOLA DE ENGENHARIA
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUIMICA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA QUIMICA

Simulacao Fluidodinamica da Dispersao

de Poluentes na Atmosfera

Carlos Eduardo de Freitas Pfluck

Dissertacdo de Mestrado apresentada como
requisito parcial para obten¢do do titulo de
Mestre em Engenharia

Area de concentra¢do: Fenomenos de Transporte
e Operagdes Unitdrias

Orientadores:
Prof®. Dr°. Nilo Sérgio Medeiros Cardozo

Prof®. Dr”. Isabel Cristina Tessaro

Porto Alegre
2010



iv



UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
ESCOLA DE ENGENHARIA
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUIMICA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA QUIMICA

A Comissdo Examinadora, abaixo assinada, aprova a Dissertagdo Simulaciao
Fluidodinidmica da Dispersao de Poluentes na Atmosfera, elaborada por Carlos
Eduardo de Freitas Pfluck, como requisito parcial para obten¢do do Grau de Mestre

em Engenharia.

Comissao Examinadora:

Prof. Dr. Alvaro Luiz de Bortoli — DMPA/UFRGS

Prof. Dr. Jorge Rodolfo Silva Zabadal - PROMEC/UFRGS

Prof. Dr. Nilson Romeu Marcilio - DEQUI/UFRGS



vi



Pesquisa desenvolvida junto ao Centro Nacional de
Supercomputacao da Regiao Sul do Brasil, instalado
na Universidade Federal do Rio Grande do Sul.

vii



viil



Agradecimentos

Aos professores Dr°. Nilo Sérgio Medeiros Cardozo e Dr?. Isabel Cristina
Tessaro, pela ajuda e pela confianca em mim depositada.

Ao colega Cleiton Bittencourt de Porcitincula, pelos ensinamentos e auxilio
fundamentais para a conclusao deste trabalho.

A Cristiane, Etan e a pequena Erica, pela companhia, pelos momentos
felizes que passamos juntos e pelos que ainda estao por vir.

A minha linda Danielle Santiago do Nascimento, por me amar, por estar
sempre ao meu lado e por tornar minha vida cada dia mais feliz.

E por ultimo, mas nio menos importante, agradeco aos meus pais Selvino
Pfluck e Denize de Freitas Pfluck pelo amor, carinho, apoio incondicional e pela
oportunidade de poder estudar. Sei que nao foi nada facil proporcionar-me este
privilégio, tendo que abrir mao de muita coisa para que tudo isso acontecesse.
Seus ensinamentos sobre humildade, humanidade, honestidade, compreensao,
bondade, e acima de tudo sabedoria, guiam meus passos por onde quer que eu
ande, fazendo com que eu nao passe um dia sequer em minha vida sem que os
lembre. Sendo assim, ofereco este singelo trabalho, como forma de gratidao e
como um pedido de desculpas, pelos momentos em que estive ausente. Agradeco
a Deus todos os dias por ter pais como eles. Para mim, eles é quem sio os
verdadeiros mestres.

iX






“Para um coracao valente nada é

impossivel.”

Jaques Coeur

xi



xii



Resumo

Nos tltimos anos, a preocupacdo com a polui¢do e a conserva¢do do meio
ambiente tem aumentado consideravelmente. Da mesma forma, tem-se buscado
solucdes que agreguem sustentabilidade aos processos produtivos e a industria como
um todo. Dentre as diversas formas de poluicdo antropogénica encontradas
atualmente, a polui¢ao atmosférica figura como uma das mais danosas para os seres
humanos, podendo causar distdrbios respiratorios, alergias, lesdes degenerativas no
sistema nervoso e em outros 6rgaos vitais. Mesmo nao havendo um consenso entre a
comunidade cientifica, acredita-se que a poluicdo atmosférica seja a grande
responsavel pelo "efeito estufa", gerando, por consequéncia, o descontrole do clima
ao redor do mundo (intensificando a ocorréncia de fendOmenos meteorolégicos
potencialmente perigosos, como tornados, ciclones e degelo de calotas polares).
Dessa forma, o entendimento dos fendmenos que envolvem a dispersao de poluentes
na atmosfera mostra-se de suma importancia nos dias de hoje. Como ferramenta
promotora deste entendimento, destaca-se a simulacdo matemética dos fend6menos da
dispersdo de poluentes na atmosfera, que apresenta vantagens sobre as técnicas
experimentais tradicionais, como custo reduzido e maior abrangéncia em relacdo a
sua aplicabilidade. Neste trabalho, um programa de simulacdo fluidodinamica
comercial, chamado CFX®, foi utilizado para realizar a simulacdo da dispersdo de
um poluente inerte (SFg) em atmosferas com diferentes graus de turbuléncia
(atmosferas estaveis, neutras e instaveis) utilizando-se os dados obtidos através do
Experimento de Copenhagen, muito utilizado pela comunidade cientifica como
ferramenta de validagdo para modelos mateméticos com este propdsito. O modelo
proposto é baseado no conceito da média de Reynolds (também conhecidos como
modelos RANS, do inglés Reynolds-Averaged Navier-Stokes), adicionado de um
modelo de turbuléncia de duas equagdes (RNG k-¢) e da equacao do transporte de um
poluente genérico. Além disso, os resultados obtidos foram comparados com os
resultados de outros modelos mateméticos propostos na literatura, a fim de avaliar
seu desempenho. Conclui-se que, de maneira geral, o modelo proposto reproduz
satisfatoriamente os dados experimentais, apresentando um melhor desempenho ao
reproduzir atmosferas de fraca e moderada convec¢do. Pode ser observado também
que o nimero de Schmidt turbulento mostra-se como um importante parametro a ser
considerado, afetando diretamente o campo de concentracdes obtido nas simulacoes.
Em comparacdo com os outros modelos mateméticos encontrados na literatura, o
modelo proposto apresenta 0 mesmo patamar de desempenho dos demais, figurando
como uma ferramenta alternativa para simulacdo da dispersdo de poluentes na
atmosfera.
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Abstract

In recent years, concern about pollution and conservation of the environment
has increased considerably. Likewise, we have sought solutions that add
sustainability to the industry as a whole. Among the various forms of anthropogenic
pollution found today, air pollution appears as one of the most harmful to humans,
and can cause respiratory disorders, allergies and degenerative lesions in the nervous
system and other vital organs. Although there is no consensus among the scientific
community, it is believed that air pollution is the largely responsible for the
"greenhouse effect", causing, consequently, potentially dangerous weather
phenomena, as tornadoes and cyclones, and melting icecaps. Thus, the understanding
of phenomena that involve the dispersion of pollutants in the atmosphere appears to
be extremely important today. As a promoter tool of understanding, there is a
mathematical simulation of the phenomena of dispersion of pollutants in the
atmosphere, which has advantages over traditional experimental techniques, such as
reduced costs and greater scope for their applicability. In this work, a commercial
fluid dynamics simulation program, called CFX®, was used for the simulation of
pollutant dispersion in atmospheres with different degrees of turbulence
(atmospheres stable, neutral and unstable), using data obtained through the
Experiment of Copenhagen, much used by the scientific community as a tool for
validation of mathematical models for this purpose. The proposed model is based on
the concept of RANS models, Reynolds-Averaged Navier-Stokes, added a turbulence
model of two equations (RNG k-¢) and the transport equation of a generic pollutant.
Furthermore, the results were compared with results from other mathematical models
proposed in the literature in order to evaluate its performance. We conclude that, in
general, the proposed model reproduces satisfactorily the experimental data, showing
a better performance when playing atmospheres of low and moderate convection. It
can also be observed that the turbulent Schmidt number shows up as an important
parameter to be considered, directly affecting the field of concentrations obtained in
the simulations. Compared to other mathematical models in the literature, the
proposed model has the same performance level of the other, appearing as an
alternative tool to simulate the dispersion of pollutants in the atmosphere.

XV



XVi



Sumario

TS .o SRR Xiii
ADSIFACE. ... XV
1010 =T T TR XVii
LiSta de FIQUIAS . ..eeeeeeieieeeee et e e e e XiX
LiSta A€ TADEIAS.......eeeeeeeieiiiiiiiieiieeieee ettt eaessnsnnnssssnnnnnnnnnnnne XXi
Lista de Simbolos € ADreviaturas ..........ooooeeiiiiiiiiii e XXiii
Capitulo 1 - INTFOAUGED ...eeeeeieeeieeeee e e 1

Capitulo 2 - Dispersao de Poluentes na Atmosfera — Fundamentacéao Tedbrica ...5

2.1 Camada Limite Planetaria (CLP) .....ccooovvvviiiiiiiiie e 5
2.2 A Taxa de Lapso Adiabdtico e a Temperatura Potencial.............ccccceeviiiiniiennnneen. 7
2.3 Turbuléncia e Estabilidade AtmoOSferica..........ccooueeueiniiiiiiniiiiiienies e, 9
2.4 Comprimento de Monin-Obukhov ...........ccocceiiiiiiiiiiiiiiieeeeeeee 12
2.5 Perfis de Velocidade e Temperatura na CLP .........c.ccooeviiiiiiieniiieeieeeieeeeee 13
2.6 Modelagem Matematica para a Simulagdo da Dispersdo de Poluentes na
ATMOSTEIA ettt ettt 15
2.6.1 Modelagem Matemdtica Baseada em CFD........c.c.ccoooeiviiiiniiiiniiiinieene, 16
2.6.1.1 Geracao da Malha Computacional ..........cccceeevieveiieniieeniieenieeeenn 18
2.6.1.2 Modelagem MatematiCa..........cueeevuveerriieeriiieeniieeeiieeeiie et 21
2.6.1.3 Método de DiSCretizagao .......ccueeeruveeerieeeiieeeireeeireeeieeesieeesaeeeeeneees 22
2.6.2 Outros Modelos Matematicos UtilizadoS .........coocveervieernieeniiieeniieenieeenn 23
2.6.2.1 Aproximacao Euleriana...........ccceeevvieeriieiiieeeiieeeieeceeeeiee e 23
2.6.2.2 Modelos Lagrangeanos ..........cc.eeevuveerriieeriiieenniieeniieenieeesieeesieeenneens 27
2.6.2.3 Os métodos GITT € GILTT .....coceeiiiiiiiiniiiiiiieeeeeeeeeeeeee e 29
Capitulo 3 — Revisao BibliografiCa .........cueeeiiiiiiiiiiiiieeeee e 31
Capitulo 4 - Modelagem Matematica e Método NUMErico.... ......cccoevvvvciinnnnnns 41
4.1 Consideracies INICIAIS. ....cuureruieeriieeeiieccieeeriee et e et e e et e e e e e e e e e saaeesseeesaeeenes 41
4.2 Modelagem MatemMAtiCa.......ccueeeiiieeriieeniieeiiee ettt ettt eesiee e e e saee e 44
4.2.1 Equacao de Conservacao da MasSa..........cevveeerieeeriieeeniieenniieesieeesieeesneeenns 44
4.2.2 Equacao da Conservagao de Quantidade de Movimento Linear ................. 45
4.2.3 Equacao de Transporte do POIUENLE..........cccueeeviieeiiieeiieeieeeeeeeiee e 45
4.2.4 Modelos de Turbul@nCia.........cocueeveeriieinieriiienienieenecce e 46
4.2.5 Escoamento Proximo a Paredes ..........ccoceevveiiiiiiiiniiiiiiniceeeiceeeeen 48
4.3 MELOAO NUIMETICO ...c.eveeneiiiiieiieeieeiteete ettt ettt ettt st s e s eneesaee e 50
4.3.1 Discretizacdo das Equagoes GOVEINantes ...........ceecveeereveeenveeniueeeniueeeniueeenns 50



4.3.2 O Acoplamento Pressao-Velocidade...........cccoeevieerieeeniienniieeieeeieeeieeene 51

4.3.3 Fungdes de FOTma .........c.cooviiiiiiiiiiieeieeeeeee et 52
4.3.4 Discretizacdo dos Termos de Adveccao e Transientes .........c.ccceeeeuveernnennn. 53
4.3.5 Estratégia de Soluc@o — O Solver Acoplado .......cccceeviiieiiiiiniiieniieenieenne 54
4.3.6 Critério de CONVETZEINCIA .....ueeeruvieeeiieeeiieesieeeiieeeiieeeireeeereeeaeeesaeeesneeens 56
4.3.7 Recursos COMPULACIONALS «....eeeuveeeriieeeniieeeniteeeiieeeiieeeiteesniteesieeesneeesneeens 56
Capitulo 5 - Avaliagao do MOdEIO .........oeeiiiiiiiee e 57
5.1 O Experimento de COPenhagen ...........ccccveeeueeeriieeniieenieeeeeeeireeeireeeieeesaee e 57
5.2 Dominio de Solugdo e Representacdo da Fonte de Liberacao ...........cceceeevneennnee. 61
5.3 CondigOes de CONLOTNO ......cccuuieeuieeeiiieeieeeeieeesreeesteeesereeessreeesreeeareesssneesseeennnes 63
5.3.1 Fronteria @ MONTANTe ........cc.eeiiiiieiiiieniieeiie ettt 63
5.3.2 Fronteiras Laterais € SUPETIOT .......cuevvuiieeiiieeeiieeriee e eeee e 64
5.3.3 Fronteira INferior.........cueiiiiiiiiiiiiiieeeceeeee e 65
5.3.4 Fronteira @ JUSANTE. ......ccouieiuiiriiiiieiieeiee ettt ettt 65
5.4 CondiCOES INICIALS ...uvveeeuiiieiiiieeitee ettt ettt st 65
5.5 Malha Computacional ..........cccccocuieeiiieeiieeeiie e eeree e ar e eaee e sbee e 66
5.6 ParAmetros TTanSIeNLes ......ccc.ueeeiieeriiiieiiieeniie ettt ettt 70
5.7 Nimero de Schmidt Turbulento.............cocooiiiiiiie, 70
5.8 INAICeS ESTAtiStICOS .. uvvieiuiiieiiiieiiieeeiieeeite ettt ettt ettt 72
Capitulo 6 - Resultados € DISCUSSOES .......uuuuuurrmrrmnrrneennnnnnnenneeeennnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnns 73
6.1 Testes de Malha..........ooiiiiiiiiiii e e 73
6.1.1 Resultados ObLidOS ........eeeuiieriiieiiiieriie ettt 74
6.2 Testes de Passo de TemMPO........cccuieeiiieiiieeeiieerite ettt et reeeaae e sree e 78
6.3 Resultados das STMUIACOES ......cccuvieriiiiiiiiiiiieeieeeeee et 79
6.3.1 Comparacao entre Valores Simulados e Valores Experimentais................. 79

6.3.2 Comparacao dos Resultados Obtidos com os Resultados de Outros
MoOdelos de DISPETSAO ....ccuvvieeiiieeiiieeiieeeieeerieeesreeerreeeiaeeeareeesareessreesseeesseeens 88
Capitulo 7 - Conclusées e Recomendacdes para Trabalhos Futuros................. 93
7.1 CONCIUSDES ..ottt ettt ettt ettt et s s e e nae 93
7.2 Recomendacdes para Trabalhos FUturos ...........ccoceeviiiiiiiiiniiiiniinicieeeceee 95
1] o][ToTo | 2= 1= PRSPPI 97
Apéndice: Resultados das SimulagOesS......ccceeviviiiiiiiiiiiiiieee e 107

XViil



Lista de figuras

Figura 2.1:  Estrutura da CLP ao longo do dia, modificado de BOCON (1998).. ......... 6
Figura 2.2: Fluxograma com a seqiiéncia de etapas para a resolucdo de um
problema de CED. .........cooiiiiiieieece ettt et e ere e e eaee e 17
Figura 2.3: Formas geométricas mais comumente utilizadas na geracdo de malhas
em problemas CEFD. ........c.coooiiiiiiiieiieceece et 18
Figura 2.4: Refinamento da malha............c.cooooiiiiiiiiiiiiiceececeeeee e 19
Figura 2.5: Adaptacdo damalha. ........ccoeeoiiieiiiiiiiieeieceeeeee e 20
Figura 2.6: Malha estruturada (a) e ndo-estruturada (b) . .........cceceveeevveeeiieesiieeeneeenns 21
Figura 2.7: Distribui¢do gaussiana de uma pluma em um sistema de referéncia
orientado na dire¢do do vento médio (modificado de TIRABASSI (2005)). ....... 25
Figura 4.1: Dominio de solucido do problema de dispersao de poluentes (BOCON,
1908, ettt ettt et 42
Figura 4.2: Perfis de pressdo e massa especifica do ar atmosférico em relacdo a
altitude (AHRENS, 2005).. .ccuveriiriiiieniieniteieet ettt 46
Figura 4.3: Volume de Controle (CFX, 2000).........cccccteeriieeriieeiieeeieeeieeesiieesieeees 51
Figura 4.4: Volume de controle e pontos de integracdo (ipn) (CFX, 2000)................ 51

Figura 4.5: Representacdo esquematica de um elemento hexaédrico (CFX, 2006). ... 53
Figura 4.6: Estratégia de solucdo do sistema de equacgdes discretizadas,

modificado de CEX (2000) ....cccvvvveiiiiiiieiiiieeeieee et e e 55
Figura 5.1: Representacdo esquemdtica do experimento de Copenhagem
(GRYNING € LICK, 2002)....ccuttiuteieeienieeieeiesieeie ettt sttt eee st seee e enees 58
Figura 5.2: Dominio de solucio e ponto fonte de liberacdo do poluente (visto em
PEISPECTIVA).. teuvvieeiieeeiieeeiteeetteestteeeteeesseeessseeessseeesseeensseesssseesnsseessseesseeenseesns 63
Figura 5.3:  Vista frontal da malha computacional ("entrada" do dominio
COMPULACIONAL). 1..evieeiiieeiiie ettt et ee e et e et e e e e e e taeeesaaeeentaeesnsreesnseeennnes 66
Figura 5.4:  Vista lateral da malha computacional .............cccceevieriiiiienieerieeieeee 67
Figura 5.5:  Vista superior da malha computacional. ..........ccccceeerveeriieeniieeniieeniieenns 67
Figura 5.6: Janela "Edge Parameters - Meshing Parameters" do software ANSYS
CFX, para refinamento da malha computacional...........c.ccccceeeriieniieeniieeniieeene 68
Figura 6.1:  Resultados obtidos para 0 "Teste 0"........ccceevuieriieiieniieeierie e 74
Figura 6.2: Resultados obtidos para 0 "Teste 1".......cccceeriieeiiieeiiiieeeeeeeeeee e 74
Figura 6.3: Resultados obtidos para 0 "Teste 2"........ccceevieriieiienieeieeie e 75
Figura 6.4: Resultados obtidos para 0 "Teste 3".......ccceveriieeiiieeiieeeieeceeeeee e 75
Figura 6.5: Resultados obtidos para 0 "Teste 4".........cccoevieriiiiieniieeiecee e 76
Figura 6.6: Resultados obtidos para 0 "Teste 5"......cccciveriieiiiieeiieeeieeeeeeee e 76
Figura 6.7: Comparagao entre as concentracdes integradas obtidas através dos
testes de Malha ..o 77
Figura 6.8: Variacdo da concentracdo integrada em funcdo do passo de tempo
utilizados em cada Um dOS tESLES. ...ccueeruiiriiiiriieiieie ettt 78
Figura 6.9: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 1.............. 79
Figura 6.10: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 1.............. 80
Figura 6.11: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 3.............. 80

Xix



Figura 6.12: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 3.............. 81
Figura 6.13: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 3.............. 81
Figura 6.14: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 1 do Experimento 5.............. 82
Figura 6.15: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 5.............. 82
Figura 6.16: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 3 do Experimento 5.............. 85
Figura 6.17: Diagrama de espalhamento entre as concentracdes integradas

observadas e previstas para o Experimento de Copenhagen..............ccccveevveennee. 83
Figura A.1: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 2............ 107
Figura A.2: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 2............ 108
Figura A.3: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 4............ 108
Figura A.4: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 1 do Experimento 6............ 109
Figura A.5: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 6............ 109
Figura A.6: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 3 do Experimento 6............ 110
Figura A.7: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 7............ 110
Figura A.8: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 7............ 111
Figura A.9: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 7............ 111
Figura A.10: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 1 do Experimento S............ 112
Figura A.11: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 2 do Experimento § ........... 112
Figura A.12: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 3 do Experimento S............ 113
Figura A.13: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 9............ 113
Figura A.14: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 9............ 114
Figura A.15: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 9............ 114

XX



Lista de tabelas

Tabela 2.1: Classifica¢do de Estabilidade Atmosférica de Pasquill ...........ccccoeeeeneeeneee. 10
Tabela 2.2: Relacio Entre a Estabilidade Atmosférica e a Estratificacdo da
Temperatura Na AtMOSTETA........ccccuiieiiiieeiie et 12
Tabela 2.3: Relacido Entre o Comprimento de Monin-Obukhov e a Estabilidade
ATMOSTEIICAL ..ottt et 13
Tabela 2.4: Relacdo entre o Expoente (n) para o Perfil do Vento e as Classes de
Estabilidade AtmOSTEIiCa .......cocueiriiiiiiiiiiiiieieee e 14
Tabela 5.1: Caracteristicas principais dos experimentos de Copenhagem ..................... 59
Tabela 5.2: Dados micrometeoroldgicos encontrados durante os experimentos de
COPENNAZEIM . ...coiniiiiiiiie ettt ettt st e st e e 60
Tabela 5.3: Grau de conveccao encontrada nos experimentos de Copenhagem ............ 61
Tabela 5.4: Dimensoes do dominio computacional para cada um dos experimentos..... 62
Tabela 5.5: Parametros para a modelagem do perfil de velocidades do vento............... 64
Tabela 5.6: Resumo das caracteristicas das malhas estruturadas utilizadas nos testes
de MATha. c..ooii e 69
Tabela 5.7: Tempos de simulacdo para cada um dos experimentos. ............ccecueeerueeenne 70
Tabela 6.1: Nimero Total de Volumes de Controle e N6s Contidos nas Malhas dos
Experimentos de Copenhagen. ............c.eeovuieiiiieiiiieiiiieeieeeeeeeeee e 78
Tabela 6.2: Comparagao entre os Valores de Concentragao Integrada Previstos e os
OBSEIVAAOS (10% SII). 1.ttt ettt e e e 83
Tabela 6.3: Indices Estatisticos para a Avaliacdo do Modelo Proposto . ....................... 84
Tabela 6.4: Comparagdo Entre 0 Modelo Matematico Proposto e Outros Modelos
Publicados em LAteratura.........c.cevueeriiiiiieniieiierieeieesteeee ettt 89

Tabela 6.5: Comparagdo Entre o Modelo Matemético Proposto (Nao Considerando
os Resultados das Simulagdes para os Experimentos 1, 8 ¢ 9) e Outros
Modelos Publicados em LIteratura...........coceeveerieeniernieenieeieenieeieesie e 89

XX1



XXil



Listas de Simbolos, Siglas e Abreviaturas

API

ADMN

Co

Cor

Cla

CZa

cy

CFD

CLA

CLC

CLN

CLP

CR

dw

Instituto Americano de Petréleo

Advection Diffusion Multilayer Model
Concentragao, kg.m'3

Constante numérica, adimensional

Coeficiente de correlacao

Constante de proporcionalidade do modelo RNG k-¢
Constante empiricas do modelo RNG k-¢

Funcdo da taxa de deformacao média

Calor especifico do ar a pressao constante, J .kg'l.K'1
Calor especifico do ar a volume constante, J.kg' . K
Computacional Fluid Dynamics

Camada Limite Atmosférica

Camada Limite Convectiva

Camada Limite Estdvel Noturna

Camada Limite Planetéria

Camada Residual

Coeficiente de difusao molecular, m2.s™

Flutuacdo da velocidade aleatdria

Parametro de Coriolis, gt

XX1il



Fa2
Fb

Fs

ipn

LES

NMSE

Po

PDF

Py

RANS

RMS

Fator de dois
Fator de inclinagao
Desvio fracional padrao

Aceleragdo gravitacional, m3.kg'1.s'2

Fluxo de calor na superficie, J .m'z, altura da fonte de liberacdo de

poluente, m
Altura da CLP, m

Pontos de integracao

. « L, 2 2 , P
Energia cinética turbulenta, m”.s™, constante de von Karmdn,

adimensional
Difusividade turbulenta
Comprimento de Monin-Obukhov, m
Large Eddy Simulation
Erro quadratico médio normalizado
Expoente para perfis de velocidade genéricos, adimensional
Pressao termodinamica, Pa
Pressao ao nivel do solo, Pa
Funcdo de densidade de probabilidade
Probability Density Function
Taxa de producgao de energia cinética turbulenta
Intensidade da fonte emissora, kg.s'1
Reynolds-Averaged Navier-Stokes

Root Mean Square

XX1v



Rif Numero de Richardson para fluxo, adimensional

RSM Reynolds Stress Model

r Vetor originado entre o nd antecessor € o ponto de integracao

SND Simula¢do Numérica Direta

S Termo fonte

SST e SSG Reynolds Stress Modelos de turbuléncia

SC Numero de Schmidt, adimensional

S, tu Coordenadas paramétricas

T Temperatura absoluta, K

Ty Temperatura na superficie, K

t Tempo, s

U Velocidade, m.s"l, velocidade lagrangeana

u, v, w Componentes cartesianas do vetor velocidade, nas direcdes x, y, z,
m.s”

U Velocidade de fric¢ao, m.s’!

u® Velocidade préxima 2 parede, m.s™

U, Velocidade tangente a parede, m.s™!

USEPA Agéncia de Protecio Ambiental Norte Americana

%4 Volume, m’

X,V Z Sistema cartesiano de coordenadas, m

X Posicdo da particula (modelos lagrangeanos)

y* Distancia adimensional da parede

XXV



Yo

YR

Zr

Rugosidade aerodinamica, m
Rugosidade de grao de areia, m
Altura em relagdo ao solo, m

Altitude de referéncia, m

Listas de Simbolos Gregos

Taxa de lapso adiabético, K.m™!

Razao cy/c,

Taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta, m”.s>
Temperatura potencial, K

Viscosidade molecular, Pa.s

Viscosidade turbulenta, Pa.s

Viscosidade efetiva, Pa.s

Viscosidade cinematica, m2.s~

Massa especifica do ar, kg.m™

Coeficientes de dispersdo lateral e vertical, m

Numeros de Prandtl para a difusdo turbulenta

Tensdo de cisalhamento em relagdo ao ar atmosférico, N.m™
Tensdo de cisalhamento na parede, N.m

Propriedade genérica

XX V1



¢m "Pm’n

i, ], k

up

Fungdes universais para perfis de velocidades na camada superficial,

adimensional

Subescritos

Notacao indicial
N6 antecessor

Propriedade turbulenta

Sobrescritos

Flutuagdes turbulentas
Valores médio temporais

Vetor

XX Vil



XX Viil



Capitulo 1

Introducao

A poluigdo atmosférica pode ser definida como a presenga de material indesejavel no
ar, em quantidades grandes o suficiente para causar efeitos danosos a populagdo ou ao meio
ambiente (NEVERS, 2000). Este, definitivamente, ndo € um problema novo. A polui¢do
antropogénica (causada pelo homem) tem sua origem no século XIV, quando o carvao
mineral comecou a substituir a madeira como fonte primdria de energia, tendo seu uso
intensificado ao longo da Revolucdo Industrial até o século XIX. Ja nos dias de hoje, além do
fato de que mais de 90% da energia gerada no mundo advém de combustiveis fdsseis, a
quantidade de substancias poluentes emitidas por industrias diversas alcanga niveis
alarmantes, superando a capacidade do meio ambiente de regenerar-se, degradando o material
indesejavel. Embora ndo seja um consenso entre a comunidade cientifica, acredita-se que a
poluicdo atmosférica seja o principal causador do "efeito estufa”, gerando, por conseqiiéncia,
problemas como o descontrole do clima ao redor do mundo (intensificando a ocorréncia de
fendmenos meteoroldgicos potencialmente perigosos, com tornados e ciclones), degelo de
calotas polares e aumento dos niveis de mares e oceanos. Além disso, a presenca de
substincias toxicas no ar provoca distirbios respiratdrios, alergia e lesdes degenerativas no
sistema nervoso e em Orgdos vitais dos seres humanos. Dessa forma, faz-se necessaria a
avaliacdo das liberagdes de poluentes na atmosfera em diferentes cendrios, tais como:

¢ Implantacio de novas instalagdes industriais, com o intuito de minimizar danos
ambientais (selecionando os locais e alturas de chaminés mais adequados, ou mesmo o
local de instalacao da propria industria);

¢ Previsdo da qualidade do ar em determinados pontos de medi¢ao, em relagdo a fontes
de liberagdo ja conhecidas;

¢ Planejamento de programas de reducdo de emissdes de poluentes; entre outras
situacoes.
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Atualmente, esta avaliacdo pode ser realizada baseada em técnicas experimentais e/ou
tedricas. As avaliagOes experimentais podem ser realizadas em estudos de campo ou em
laboratdrio, utilizando-se modelos em escala reduzida dos cendrios que deseja-se avaliar.
Porém, normalmente estas representam elevado custo e a desvantagem de fornecer
informacdes sobre as condi¢des atmosféricas apenas para um instante e local particular, além
do que nem sempre € possivel representar com a precisdo necessdria os fendmenos
atmosféricos relevantes envolvidos. Os métodos tedricos, compostos basicamente por
modelos matematicos da dispersdo de poluentes (sejam eles formulacdes empiricas, solu¢des
analiticas ou numéricas de equacdes diferenciais), podem oferecer, na maioria das vezes,
respostas rdpidas e baratas para a avaliacdo destas liberacdes. Segundo TIRABASSI (2005),
os modelos matematicos representam um instrumento técnico indispensdvel para a gestdao
ambiental, pois sdo capazes de:

e descrever e interpretar dados experimentais;

e controlar em tempo real e/ou analisar a qualidade do ar;

e administrar as liberagdes acidentais e avaliar as dreas de risco;
¢ identificar as fontes poluidoras;

e avaliar a contribuicdo de uma unica fonte a carga poluidora.

Dentre os modelos matematicos utilizados para estes fins, os modelos baseados em
CFD (do inglés, Computacional Fluid Dynamics) merecem atengdo especial, pois conseguem
aliar a praticidade e robustez dos métodos tedricos com a possibilidade de fornecer
informacdes sobre escoamentos e dispersdoes de poluentes sobre geometrias reais, da mesma
forma que em experimentos de laboratorio, porém com custo muito mais baixo. Mesmo
necessitando de demanda computacional muito maior que os modelos de dispersao
tradicionais, os modelos baseados em CFD tém sido largamente utilizados devido a rdpida
evolucgdo e aumento de capacidade de processamento de dados dos computadores pessoais.

O objetivo deste trabalho é desenvolver um modelo matemético baseado em CFD que
possa servir como uma ferramenta de predicdo e avaliagdo, qualitativa e quantitativamente, da
dispersao de poluentes através de fontes pontuais de liberacdo. Para tanto, foram utilizados os
softwares comerciais ICEM CFD®, para a geracdo das malhas e do dominio de solu¢do do
problema, e CEX®, para a resolucdo propriamente dita do sistema de equacdes e visualizagdo
dos resultados. O modelo matemético proposto € baseado no conceito da média de Reynolds
(também conhecidos como modelos RANS, do inglés Reynolds-Averaged Navier-Stokes),
adicionado de um modelo de turbuléncia de duas equagdes (RNG k-¢) e da equagdo do
transporte de um poluente genérico. Apds detalhado, o modelo matematico é avaliado em
condi¢Oes atmosféricas instdveis e estdveis utilizando-se os dados do Experimento de
Copenhagen. Questdes como o tipo de malha utilizada (e consequentemente seu refinamento)
e o ajuste fino do modelo proposto através de parametros adimensionais também serdao
discutidas. A precisdao do modelo é verificada através de indices estatisticos recomendados
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para a avaliacdo e comparacao dos resultados obtidos com valores resultantes da utilizacao de
outras técnicas de simulacdo da dispersdao de poluentes. O presente trabalho encontra-se
estruturado em 7 capitulos. O capitulo 2 € dedicado a descricdo dos fendmenos atmosféricos
relevantes no estudo da dispersdo de poluentes em microescala (escalas menores que 10 km) e
das caracteristicas da CLP (Camada Limite Planetdria), além da descricdo dos principais
modelos matemaéticos utilizados atualmente na simulagdo da dispersdo de poluentes. No
capitulo 3 € apresentada uma revisdo bibliografica sobre o tema em questdo, abordando a
evolucdo e o estado da arte das simulacdes deste tipo de problema em Dindmica dos Fluidos
Computacional. Ja no capitulo 4, é apresentado o modelo proposto, as hipéteses utilizadas na
simplificacdo do mesmo e o método de resolucdo adotado. No capitulo 5 faz-se a descri¢do do
Experimento de Copenhagen, das condig¢des iniciais e de contorno utilizadas para a simulagao
do mesmo e dos dados e ferramentas estatisticas utilizadas para a avaliacdo do modelo. No
capitulo 6 s3o apresentados os resultados numéricos e estatisticos obtidos, além da
comparacdo destes com os dados experimentais e com os resultados de outros modelos
matematicos encontrados na literatura. As conclusdes sdo apresentadas no capitulo 7.
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Capitulo 2

Dispersao de Poluentes na Atmosfera —
Fundamentacao Teorica

As condicdes meteoroldgicas locais representam fator determinante para a
concentracdo e dispersdo de poluentes na atmosfera. Dessa forma, o conhecimento do
comportamento da mesma torna-se imprescindivel para a compreensdo, avaliagdo e previsao
de dispersdes atmosféricas. Neste capitulo, serdo apresentados os fundamentos tedricos que
descrevem os principais fendmenos que regem a atmosfera e sua relacdo com a dispersao de
poluentes. Também serdo descritos os principais modelos matematicos utilizados atualmente
para a modelagem destes fendmenos, com énfase especial ao método CFD.

2.1 Camada Limite Planetaria (CLP)

A superficie terrestre exerce importante influéncia sobre o escoamento atmosférico na
troposfera, que corresponde a camada atmosférica mais préxima do solo estendendo-se até
aproximadamente 12 km de altitude. Teoricamente, os escoamentos na atmosfera podem ser
separados em trés tipos, de acordo com as dimensdes consideradas (ZANNETTI, 1990):

e larga escala: envolvendo distancias superiores a 100 km;
® mesoescala: envolvendo distancias entre 10 e 100 km;
® microescala: envolvendo distancias menores que 10 km.

Com relacdo ao problema da dispersdo atmosférica na microescala, a regido da
atmosfera que influencia o transporte e a dispersdo de poluentes estd limitada a uma camada
muito estreita da troposfera, chamada de Camada Limite Planetdria (CLP) ou Atmosférica
(CLA). A altura desta camada ndo é constante, apresentando variacdes com o tempo e
localizagdo geogréfica, podendo atingir até 3000 metros acima do solo. Esta € a regidao na qual
a atmosfera sente diretamente os efeitos da presenca do solo, através das trocas verticais de
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quantidade de movimento, calor e massa (umidade), geradas principalmente pelo aquecimento
do solo através da energia solar recebida, da rugosidade da superficie terrestre e pela
velocidade e dire¢ao do vento.

A estrutura da CLP (e consequentemente sua altura) € fortemente influenciada pela
variacdo de temperatura do meio, gerada pelo ciclo didrio de aquecimento e resfriamento da
superficie terrestre. A Figura 2.1 mostra a evolucao da estrutura da CLP ao longo do dia.

Z (m) Atmosfera Livre
Camada de Inversao
1000+
Camada Camada Residual
Convectiva
/ Camada
500 X Convectiva
' o =
) Pord Nascer d
12:00 o 0:00 ASLEL Ok 12:00
Sol Sol
HOERA
LOCAL

Figura 2.1: Estrutura da CLP ao longo do dia, modificado de BOCON (1998).

A radiagdo emanada pelo solo terrestre, o qual em dias ensolarados absorve quase
90% da radiacdo emitida pelo sol, é responsavel por aquecer as camadas de ar proximas ao
solo (por receberem um fluxo de calor da superficie), gerando um gradiente vertical negativo
de temperatura e uma camada instavelmente estratificada de ar. Esta camada de ar torna-se
menos densa que o ar que a envolve, e tende a elevar-se. Esta elevacao, por sua vez, desloca
massas de ar mais frias situadas acima da camada que foi aquecida. As massas de ar quente
que se elevam a partir da superficie podem ser chamadas de termas, turbilhdes ou vortices.
Estes turbilhdes, de vdérios tamanhos e proporcdes diferentes, sdo responsaveis pela
turbuléncia atmosférica, que por sua vez também sofre influéncia da velocidade média do
vento (advecc¢do). Este comportamento gera a Camada Limite Convectiva (CLC), também
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conhecida como Camada de Mistura, que ocupa toda a extensdo da CLP e serd tanto maior
quanto maior for o fluxo de calor entre o solo e as camadas de ar adjacentes, atingindo seu
apice normalmente no periodo compreendido entre as 12 e 14 horas. No entanto, minutos
antes do por-do-sol, quando a radiagdo solar j4 ndo € mais tdo intensa, o solo terrestre se
resfria emitindo radia¢do infravermelha. Com o solo mais frio, hd um fluxo de calor da
atmosfera para este, originando um gradiente vertical positivo de temperatura e uma camada
de ar estavelmente estratificada préxima ao solo. Este fluxo é responsdvel por extrair energia
cinética dos grandes turbilhdes, permitindo apenas que pequenos turbilhdes sobrevivam. Este
cendrio de menor turbuléncia compde a Camada Limite Estdvel Noturna (CLN), que cresce
durante toda a noite, atingindo normalmente altura entre 100 e 300 metros, muitas vezes
podendo estender-se até o solo. Durante a formacdo da CLN e imediatamente acima desta,
pode-se visualizar também a Camada Residual (CR), que possui praticamente as mesmas
caracteristicas da CLC, porém apresentando um tempo de vida muito curto. Estas
caracteristicas podem ser alteradas por condi¢des meteorolégicas cujos padroes de vento e
nuvens mostrem-se diferentes do ciclo didrio de aquecimento terrestre e das caracteristicas
locais de superficie.

A parte inferior da CLP é chamada de Camada Superficial (Surface Layer). Nesta
camada as caracteristicas de turbuléncia e o perfil vertical das varidveis médias do
escoamento sdo relativamente simples. Segundo STULL (2001), a camada superficial € a
regido na parte inferior da CLP onde os fluxos e tensdes turbulentas variam menos de 10% em
sua magnitude. Em outras palavras, a camada superficial é a parte da CLP imediatamente
acima da superficie, onde as variacdes dos fluxos verticais podem ser ignoradas. Dessa forma,
os fluxos de calor, de quantidade de movimento e de massa (umidade) sdo tratados como
constantes dentro desta camada. A espessura da camada superficial depende das condi¢des
atmosféricas, variando aproximadamente de 10 metros em noites claras com ventos leves a
100 metros durante o dia com a presenca de ventos fortes.

2.2 A Taxa de Lapso Adiabatico e a Temperatura Potencial

A variacao de temperatura (7) com a altura (z) para uma parcela ascendente de ar seco
deslocando-se adiabaticamente é uma propriedade bésica da atmosfera. Esta relacdo para a
variagdo da temperatura é importante, pois serve como um perfil de temperatura de referéncia
para a comparacao com todos os perfis reais de temperatura. Utilizando a equacdo de estado
para gés ideal e a primeira lei da termodinamica, SEINFELD e PANDIS (1998) apresentam a
deducdo da seguinte relacio:

ar _

-
iz 2.1

onde I € a taxa de lapso adiabético, definida como

r=% 2.2)
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onde ¢, € o calor especifico a pressdo constante do ar e g € a aceleracdo gravitacional, sendo
entdo que I" equivale a aproximadamente 0,976 °C/100 m para o ar seco.

A relacdo entre as temperaturas e pressoes (p) em duas alturas na atmosfera com um
perfil adiabético € representada por SEINFELD e PANDIS (1998):

T(z,) :{p(zz)}ww (2.3)
T(z) | p(z)

onde y € arazdo c,/c, € ¢, € o calor especifico a volume constante por unidade de massa do ar.

O ar seco originalmente no estado (7, p) trazido adiabaticamente para a pressdo ao
nivel do solo (py) teria a temperatura 6 dada por

~(r-1)y
6= (ﬁj 2.4)
Py

A esta temperatura dd-se o nome de “Temperatura Potencial”. Como a atmosfera na
realidade é raramente adiabdtica, torna-se importante poder relacionar o perfil real de
temperatura a taxa de lapso adiabdtico. Repare que 8 é definida somente para o nivel do solo,
e para a pressao pg, O gradiente de 6 com z pode ser expresso em termos do gradiente de
temperatura absoluta 7 e a taxa de lapso adiabatico /. A partir da equacao (2.4) tem-se que

0dz: Tdz y pdz T

& (2.5)

1do _1dr (7/—1)1d_p:l(dT+Fj

Considerando que em z = 0, p = pp e € = T, como a magnitude de 8 € muito préxima a
de 7, a equacdo (2.5) pode ser aproximada a:

46 . dT +I (2.6)

dz dz

Dessa forma, d6/dz é uma medida do afastamento do perfil de temperatura real das
condig¢des adiabaticas. Integrando a equacgao (2.6) em relacdo a z tem-se:

0=T+17z 2.7)

A equacdo (2.7) torna possivel a relacdo entre uma grandeza real, o perfil de
temperatura da atmosfera, e um perfil idealizado de temperatura, a temperatura potencial. Esta
relacdo pode servir como referéncia para a determinacdo de outros pardmetros, como a
estabilidade atmosférica e altura da CLP.



2. DISPERSAO DE POLUENTES NA ATMOSFERA — FUNDAMENTACAO TEORICA 9

2.3 Turbuléncia e Estabilidade Atmosférica

A turbuléncia atmosférica € um fator determinante na dispersdo de poluentes, pois € a
principal responsavel pela magnitude da transferéncia de massa neste sistema. Como ja foi
mencionado anteriormente, o escoamento atmosférico turbulento consiste de vortices de
tamanhos diferentes, sobrepondo-se uns aos outros. O espectro da turbuléncia € definido pela
intensidade relativa desses vortices de diferentes escalas. Todavia, outros fatores também
contribuem para a geracao da turbuléncia atmosférica, como a velocidade do escoamento,
mais precisamente a tensdo cisalhante gerada por este escoamento sobre o solo terrestre.
Desta forma, os gradientes de temperatura, que geram as forcas de empuxo, e os gradientes de
velocidade média do escoamento sdo responsdveis por suprir energia para manter o
movimento turbulento. Este fato mostra que a classificacdo da turbuléncia atmosférica deve
relacionar tanto a turbuléncia mecanicamente induzida, como a gerada pelas forcas de
empuxo. O principal pardmetro para a caracterizacdo da turbuléncia, quando esta ¢ dominada
por tensdo de cisalhamento, € a velocidade de fric¢do, que € funcdo da velocidade do vento e
da rugosidade da superficie. Quando a turbuléncia é dominada pelas forcas de empuxo, a
condicdo de estabilidade atmosférica, e por conseqiiéncia seu grau de turbuléncia, ¢é
determinada pelo gradiente vertical de temperatura. Porém, devido a dificuldade em obterem-
se dados reais para os perfis de temperatura na atmosfera, PASQUILL (1961) propds um
sistema de classificacdo de estabilidade apresentado na Tabela 2.1, o qual considera a
incidéncia de radiacdo solar na superficie terrestre (no caso de dispersdes diurnas) e a
incidéncia de nuvens (quando se tratando de dispersdes noturnas). Esta classificacdo € a mais
comumente utilizada, em funcao de sua simplicidade e praticidade.
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Tabela 2.1: Classifica¢do de Estabilidade Atmosférica de Pasquill

Velocidade Incidéncia de Radiagdo Solar (W.m) Fragéo de Cobertura de
do vento a 10 Nuvens a Noite
m do solo >700 350 a 700 <350 >50% <50%
(m.s™)
<2 A A-B B
2-3 A-B B C E F
3-5 B B-C C D E
5-6 C C-D D D D
>6 C D D D D
A: extremamente instdvel D: neutra

B: moderadamente instavel

C: fracamente instavel

E: fracamente estavel

F: moderadamente estavel

A Tabela 2.1 mostra mais claramente a relagdo entre a incidéncia de radiacao solar na
superficie terrestre e a turbuléncia atmosférica mencionada anteriormente. Com maior
incidéncia de radiacdo solar, maior serd a radiacdo absorvida pela superficie e maior serd o
fluxo de calor entre a mesma e as camadas adjacentes de ar, gerando assim maior empuxo.
Em dispersdes noturnas, uma maior cobertura de nuvens tende a “aprisionar” o calor na
superficie terrestre, dificultando as trocas térmicas e diminuindo a for¢ca motriz da
transferéncia de energia; dessa forma, uma atmosfera mais turbulenta é conservada.

O vento também ¢é um fator determinante para a geracdo de instabilidade atmosférica.
Normalmente, a direcdo do transporte de uma liberacdo pontual de poluentes é determinada
pela direcdo do vento medido no local da fonte (analogamente € feito para a medi¢ao da
velocidade). A concentracdo de poluentes, originados de fontes pontuais (como uma chaminé,
por exemplo), é determinantemente afetada pela direcao do vento. De acordo com BOUBEL
et al. (1994), um desvio de 5° graus na direcdo do vento pode causar uma reducdo de até 90%,
dependendo da condicdo da atmosfera, na concentracdo medida por um amostrador alinhado
com a direc@o original. Em outras palavras, pequenas varia¢des na dire¢do do vento podem
ocasionar grandes erros nas estimativas das distribuicdes e perfis de concentracdo. A
intensidade do vento também influéncia a dispersdo dos poluentes. Maiores velocidades
favorecem a geracdo de turbuléncia mecanicamente induzida, porém implicam em maior
advec¢do, predominando sobre a geracdo de empuxo. Esta turbuléncia mecanicamente
induzida resulta no “arraste” do poluente, gerando dispersdes mais acentuadas na direcdo
horizontal do escoamento, porém com pequeno espalhamento transversal da pluma. Devido a
este comportamento diferenciado do poluente na atmosfera, frente a diferentes fontes
geradoras de turbuléncia, a quantificagdo dos efeitos da turbuléncia mecanicamente induzida e
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da gerada por forcas de empuxo torna-se relevante. De acordo com SEINFELD e PANDIS
(1998), a relagdo entre estas duas fontes da turbuléncia, em funcdo da altura na atmosfera, é
dada pelo numero de Richardson para fluxo (Riy). Considerando um perfil logaritmico de
velocidade na atmosfera neutra e os fluxos turbulentos constantes, tem-se:

_ kgzH

Ri 3
pe, Ty,

= (2.8)

onde k € a constante de von Karman, z € a coordenada vertical, H é o fluxo de calor na
superficie, uxé a velocidade de friccdo, Ty €é a temperatura na superficie, p é a massa especifica
do ar e ¢, € o calor especifico a pressdo constante.

Segundo STULL (2001), o escoamento € instdvel se Rir < 0, neutro se Rir = 0 e estavel
se Riy > 0. Se Riy < 1 existe um dominio da geragdo de turbuléncia por cisalhamento sobre os
efeitos das forcas de empuxo. Para Riy > 1 existe o dominio dos efeitos da estratificacdo da
atmosfera sobre a geracdo de turbuléncia por cisalhamento.

Apesar da dificuldade de obterem-se dados experimentais do gradiente vertical de
temperatura, SEINFELD (1986) apresenta uma relacdo entre as classes de estabilidade de
Pasquill e este parametro, conforme apresentado na Tabela 2.2. Considera-se que a atmosfera
encontra-se em condi¢des neutras quando d6/dz =0, em condicdo instdvel quando
060/0z <0 e em condicdo estdvel quando 06/dz > 0.

Em resumo, a dispersdo de poluentes na atmosfera é dominada pelas forcas de
empuxo, geradas pelo aquecimento das camadas mais baixas de ar através da troca de calor
com a superficie terrestre, na direcdo vertical e pela velocidade média do vento, através da
tensdo de cisalhamento gerada e pelo processo de advecgdo, na dire¢do horizontal. Em dias de
forte insolacao, calor e céu aberto, ou em noites de céu encoberto, a dispersao de poluentes €
facilitada, pois o grau de turbuléncia nestes cendrios é maior. J4 em dias nublados e frios, ou
noites de céu aberto, o poluente tende a permanecer estagnado proximo ao local onde foi
liberado, sem dispersar-se, devido a estabilidade do sistema.
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Tabela 2.2: Relacdo Entre a Estabilidade Atmosférica e a Estratificacdo da Temperatura na

Atmosfera.
Estabilidade Atrposferlca de 9T /92 (°C 7100 m) 96/9z(°C /100 m)
Pasquill
A <-1,9 <-0,9
B -19a-1,7 -0,9 a-0,7
C -1,7a-1,5 -0,7a-0,5
D -1,5a-0,5 -0,5a0,5
E -0,5a1,5 0,5a25
F >1,5 >2.5

2.4 Comprimento de Monin-Obukhov

Como mencionado anteriormente, a camada superficial caracteriza-se como a parte da
CLP imediatamente acima da superficie, onde as variacdes dos fluxos verticais sdo tratadas
como constantes. Baseando-se nesta premissa, Monin e Obukhov propuseram em 1954 uma
teoria de similaridade para esta camada da atmosfera. Introduziram dois parametros de escala,
independentes da altura nesta camada: a velocidade de friccdo (ux) e um comprimento
caracteristico, chamado de comprimento de Monin-Obukhov (L), definidos, respectivamente,
como:

_ T *3
L:% (2.10)
g

Utilizando a defini¢do do comprimento de Monin-Obukhov, o nimero de Richardson
para fluxo pode ser entdo escrito como um comprimento adimensional:

Ri, :% 2.11)

De acordo com SEINFELD e PANDIS (1998), L pode ser interpretado como a altura
acima do solo na qual h4 um equilibrio entre produ¢do de energia cinética e turbulenta por
efeitos mecanicos (cisalhamento) e sua destrui¢do por efeitos de empuxo. Para PANOFSKY e
DUTTON (1984), quando L < 0 (geralmente em dias de sol forte), em alturas maiores que
ILI/10, a convecgdo por efeitos de empuxo domina o escoamento; para alturas menores que
LI/10, a turbuléncia mecanica é dominante. SEINFELD e PANDIS (1998) também
relacionam L com a estabilidade atmosférica, conforme a Tabela 2.3.
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Tabela 2.3: Relacdo Entre o Comprimento de Monin-Obukhov e a Estabilidade Atmosférica.

Estabilidade Atmosférica de L (m)
Pasquill
Muito Instavel — A -100<L <0
Instdvel — B, C -10°< L <-100
Neutra — D ILI > 10’
Estivel — E 10<L<10°
Muito Estével - F 0<L<10

2.5 Perfis de Velocidade e Temperatura na CLP

A teoria de Monin-Obukhov apresenta uma relacdo para o perfil de velocidade na
camada superficial atmosférica, dada por:

ou u. Z
= _ I 2.12
g (2] @12

¢, € uma funcdo universal dependente s6 da estabilidade atmosférica, obtida a partir de

experimento de campo. Para condi¢Oes instdveis a relacdo mais usada foi desenvolvida por
BUSSINGER et al., (1971), e é apresentada pela Equacdo (2.13).

(1 _q4<2)*
%—(1 15Lj (2.13)

Para condi¢des neutras tem-se ¢, =1.
Para condig¢des estdveis tem-se:

6 =1+4,7% (2.14)

PANOFSKY e DUTTON (1984) relatam que a constante em (2.14) pode variar de 4,7
a 5,2 e sugerem a utilizac¢do do valor 5,0. A equacdo (2.12) pode ser integrada de zyp (onde u =
0) até z, resultando em um perfil para a velocidade na direcdo vertical, na camada superficial

(Equacao 2.15).
u(z)= ‘]‘( {ln(fjﬂ’m [%ﬂ (2.15)
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Para condic¢des estdveis tem-se:

m

Y= 41’47 (z-z,) (2.16)

Para condi¢des neutras, ¥, =0, e para condi¢des instaveis:

¥ = ln{ (7702 b 1X770 * 12 :|+ 2(tan_1 (7)—tan™ (77, )) (2.17)
(7* + 1) +1)
onde:
__15 %) o1 2)
n, =1 IS(LJ e n=1 15(Lj (2.18)

Alternativamente, o perfil de velocidade do vento pode ser descrito por uma lei de
poténcia expressa pela seguinte equacdo (PANOFSKY e DUTTON, 1988):

% _ (ﬁj (2.19)
u g

onde u; e u; sdo as velocidades médias horizontais do vento nas alturas z; € z2, € n € um
expoente que estd relacionado com a intensidade da turbuléncia, rugosidade do solo e com a
diferenca entre as alturas escolhidas como pontos de referéncia (IRWIN, 1979), de acordo
com a Tabela 2 .4.

Tabela 2.4: Relacdo entre o Expoente (n) para o Perfil do Vento e as Classes de Estabilidade

Atmosférica.
Classe de Estabilidade de Expoente para Terrenos Expoente para Terrenos
Pasquill Urbanos Rurais
A 0,15 0,07
B 0,15 0,07
C 0,20 0,10
D 0,25 0,15
E 0,3 0,35
F 0,3 0,55

CARVALHO e VILHENA (2005) sugerem a seguinte expressdo para o cdlculo de n:
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U,
u
— 2z (2.20)
Z
Zr2
onde z,; € 7,2 sdo altitudes de referéncia e u,; € u,, sdo velocidades horizontais mensuradas nas

respectivas altitudes. Em geral, adota-se o primeiro ponto de referéncia em 10 metros de
altura e o segundo na altura de liberacdo do poluente, ou em um ponto préximo.

n=

Similarmente ao perfil de velocidade, a teoria da similaridade de Monin-Obukhov
fornece para os perfis de temperatura a seguinte relacio (PANOFSKY e DUTTON, 1984):

0-6, _ l{ln(ij—‘l’h(iﬂ (2.21)
T. k %y L

sendo T+ dado por:

T. =

= (2.22)
pc i,

A fungdo YW, € dada de acordo com a estabilidade atmosférica. Para a atmosfera
neutra, ¥, = 0. Para a atmosfera estdvel tem-se:

P =55 (2.23)

e para condi¢des instaveis:

W, = 21{1(“1/1—163]} (2.24)
2 L

2.6 Modelagem Matematica para a Simulacao da Dispersao
de Poluentes na Atmosfera

Ao longo dos anos, muitas teorias foram propostas para explicar a dispersdo de
poluentes na atmosfera, gerando diferentes modelos mateméticos. Tais modelos sdo
desenvolvidos com o objetivo de melhorar a previsio e o entendimento da dispersdo e
turbuléncia atmosféricas. A seguir, serdo apresentados alguns modelos matematicos propostos
para tais fins e suas principais caracteristicas, com €nfase maior para modelos CFD.
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2.6.1 Modelagem Matematica Baseada em CFD

O termo Dindmica de Fluidos Computacional € uma traducgdo literal do termo inglés
Computacional Fluid Dynamics (CFD) podendo ser descrito de forma generalizada como a
simulacdo numérica de todos os processos fisicos e/ou fisico-quimicos que apresentam
escoamento. A predicdo dos campos de concentragdo, de velocidade, de pressdo, de
temperatura e das propriedades turbulentas € efetuada através de modelos diferenciais
baseados nos principios gerais da conservacdo de massa, de energia e da quantidade de
movimento no dominio do espago e do tempo. A fluidodinamica pode ser utilizada em varias

areas de conhecimento, alguns exemplos estdo apresentados a seguir:
¢ [ndustria: reatores quimicos, misturadores e processos de separagdao em geral.
e Construcao civil: ventilagdo de prédios.
e Seguranca: investigacao de efeitos de fogo e fumaca.
¢ Industria automobilistica: combustdao em motores e aerodindmica.
e FEletronica: transferéncia de calor em circuitos.
e Geracdo de energia: otimizagao de processos de combustao.
¢ Medicina: circulagdo sanguinea e processos de hemodidlise.

Atualmente, existem vdrios programas € pacotes computacionais comercialmente
distribuidos, que possibilitam a resolucdo de uma imensa gama de problemas. Apesar das
diferencas, todos sdo baseados nos mesmos principios fisicos e mateméticos, diferenciando-se
apenas na implementa¢do numérica, tratamento grafico dos resultados obtidos e op¢des para o
tratamento e especificacdo do problema a ser resolvido. Em relag@o a dispersdo de poluentes,
existem programas desenvolvidos especialmente para este fim, ja customizados de forma a
traduzir melhor as peculiaridades deste tipo de problema. Independentemente do software,
todos os modelos CFD sao resolvidos respeitando uma sequéncia pré-estabelecida de etapas,
que podem ser resumidas através do fluxograma proposto por SHAW (1992), ilustrado na
Figura 2.2.
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INiclO
TRATAMENTO DO R
PROBLEMA PROBLEMA
INADEQUADO ?
GERAGAO DA MALHA
MALHA INADEQUADA ?
ESPECIFICAGAO ESPECIFICAGAO
DO INCORRETA DO
ESCOAMENTO ESCOAMENTO ?
SOLUGAO
NUMERICA

RESULTADOS
INSATISFATORIOS

ANALISE DOS
RESULTADOS

RESULTADOS
SATISFATORIOS

FIM DA
SIMULAGAO

Figura 2.2: Fluxograma com a sequéncia de etapas para a resolucao de um problema de CFD
(modificado de SHAW (1992)).

A etapa de tratamento do problema consiste no estudo do mesmo como um todo e na
escolha da melhor estratégia para sua resolucdo. Nesta etapa, questdes como entendimento
tedrico do problema, determinacdo da geometria e dominio de solucio do mesmo e
abordagem matemadtica devem ser decididas. A geracdo da malha consiste na subdivisdo do
dominio em vdrias partes, onde as equacdes governantes do fendmeno em questdo serao
discretizadas e resolvidas. Por especificacdo do escoamento, entenda-se a fase em que, de
fato, sdo determinados os modelos matematicos utilizados para a resolu¢do dos problemas
propostos, além de outros detalhes importantes, como a escolha das condi¢des de contorno
mais apropriadas a cada parte da geometria, simplificacdes da fisica do problema (quando
pertinentes), precisdo da resposta, nimero méaximo de iteragdes, esquemas de interpolagdo,
entre outros. Em outras palavras, esta etapa permite adequar as caracteristicas dos problemas
fisicos aos modelos matematicos, para que os mesmos possam ser resolvidos com tempos de
computacdo nao-proibitivos e para que os fendmenos analisados sejam adequadamente
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representados (BORTOLI, 2000). Tanto a etapa do tratamento do problema, quanto a etapa de
geracdo da malha e especificagdo do escoamento sdo também classificadas, na linguagem da
Dinamica dos Fluidos Computacional como pré-processamento.

A solucdo numérica consiste na solucdo iterativa do problema de acordo com o
algoritmo utilizado pelo programa. Nesta etapa, o usudrio geralmente ndo pode interferir, a
nao ser na selecdo de alguns parametros como esquema de interpolacdo e critério de
convergéncia da solucio.

Durante o pos-processamento, a andlise dos resultados é realizada, através da
visualiza¢do e interpretacdo da solucdo. Nesta etapa, outros cdlculos também podem ser
realizados a partir dos resultados obtidos, como o de valores médios das varidveis de interesse
(velocidade, pressao, temperatura, tensao de cisalhamento), além da representacao dos perfis
destas varidveis através de gréficos e superficies de contorno. Campos vetoriais e linhas de
corrente também podem ser visualizados, assim como os efeitos da turbuléncia sobre o
escoamento.

A seguir, serdo discutidas com mais detalhes as etapas mais importantes do processo
de modelagem matemdtica por CFD: a geracio da malha, a modelagem matematica
propriamente dita e o método de discretizacdo a ser utilizado.

2.6.1.1 Geracao da Malha Computacional

Durante a geracdo da malha computacional, o dominio de solucdo € dividido em
“pedacos” de diferentes formas geométricas, sendo as mais comuns as ilustradas na Figura

2.3.
/\ -

tridngulo

3 nos

prista hexaedro
tetracdro 6 nis Hnos
4 nos

Figura 2.3: Formas geométricas mais comumente utilizadas na geracdo de malhas em
problemas CFD.
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No caso da dispersao de poluentes, devido ao fato da grande maioria dos problemas
serem abordados e resolvidos em um dominio de solucdo tridimensional, o espaco apresentar-
se-4 composto, quase totalmente, por elementos de volume de acordo com a geometria em
estudo e com as caracteristicas do problema. A disposi¢do, ordenacao e tamanho dos volumes
de controle no dominio computacional influenciardo de maneira impar a qualidade e a rapidez
na obten¢do da solu¢do do problema. Teoricamente, quanto maior o nimero de subdivisdes
numa geometria, melhor esta é representada, pois cada porcdo estard cada vez mais tendendo
a um valor infinitesimal, o que geraria resultados mais precisos. Porém, nem sempre esta € a
melhor op¢do a ser escolhida. Malhas com muitos volumes de controle requerem uma
demanda computacional muito maior, aumentando demasiadamente o tempo de
processamento do problema. Em problemas envolvendo a dispersao de poluentes, onde
normalmente trabalha-se com dominios de solucdo bastante grandes, este pode ser o principal
limitante na geracdo da malha, pois a malha gerada pode demandar um esfor¢o computacional
muito grande, impossibilitando a resolu¢do do mesmo em computadores pessoais. Por outro
lado, malhas grosseiras podem levar a resultados imprecisos ou a nao convergéncia da
solucdo. Para evitar estes problemas (ou ao menos minimizi-los), deve-se compreender e
considerar o fendmeno fisico envolvido no problema, para que se possa refinar a malha nos
locais certos (nas regides de gradientes elevados), a fim de permitir um processamento mais
rapido e uma solu¢do mais precisa, como ilustra a Figura 2.4. Pontos adicionais sao colocados
proximos a parede, fazendo com que a malha fique mais densa na regido de interesse, com o
intuito de representar melhor os efeitos da camada limite de velocidade.

Figura 2.4: Refinamento da malha.

A adaptacdo da malha é outra técnica usada com o mesmo objetivo da técnica do
refinamento. Na adaptagdo, os pontos sdo movidos de forma que a densidade da malha seja
maior na regido desejada, conforme mostra a Figura 2.5. Diferente do caso anterior, o nimero
de volumes de controle permanece o mesmo, mudando apenas a posi¢dao € o tamanho de
alguns.
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Figura 2.5: Adaptacdo da malha.

Dependendo da forma como a malha € arranjada na geometria, ou mais precisamente
sua topologia, pode-se ter uma malha estruturada ou nao-estruturada. Malhas estruturadas sao
aquelas onde a grade de pontos estd distribuida de uma maneira regular através do dominio
(Figura 2.6 (a)). J4 em malhas nao-estruturadas (Figura 2.6 (b)), os pontos ndo estdo ligados
entre si de maneira regular, de forma que alteracdes na geometria levardo a alteracOes na
conectividade dos pontos. A escolha da topologia mais adequada dependera da natureza de
cada problema. De maneira geral, malhas estruturadas sdo mais aconselhdveis para problemas
com geometrias regulares, pois a conectividade regular dos pontos mostra-se melhor
adequada ao dominio de solucdo. J4 para problemas com geometrias ndo-regulares, o mais
indicado é adotar malhas nao-estruturadas, devido a sua maior liberdade de arranjo e
posicionamento de nés. Segundo BORTOLI (2000), as principais vantagens de uma malha
estruturada sdo as seguintes:

® conexao entre os pontos estabelecida por uma regra;
¢ facilidade de implementa¢do computacional;
® solucdo de sistemas lineares facilitada.
Em relacdo as malhas ndo-estruturadas, as vantagens sao:
e facilidade de concentracao nas regides desejadas;

e menor numero de volumes no dominio.
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(a) (b)

Figura 2.6: Malha estruturada (a) e nao-estruturada (b) .

2.6.1.2 Modelagem Matematica

Com relacdo aos modelos matemadticos utilizados, existem vérios niveis de
formulacdo, de tal forma que € possivel lancar mdo de modelos tanto a niveis atdmicos e
moleculares quanto a niveis macroscopicos. Para a grande maioria dos problemas fisicos e de
engenharia (incluindo também a dispersdo de poluentes), os balancos de conservagdo sao
executados sobre volumes de controle elementares, ou seja, em niveis onde as escalas de
tempo e comprimento sdo maiores que as escalas de turbuléncia. As equagdes de conservagao
para estes niveis sdo, basicamente, as equacdes de Navier-Stokes, equacdes da conservacao de
massa total (continuidade) e da energia. A principio, as equagdes de Navier-Stokes podem ser
usadas diretamente para a simulacdo de qualquer tipo de escoamento, desde o laminar até o
turbulento. Se a malha for suficientemente fina, todas as escalas de todos os fenOmenos
fisicos envolvidos serdo abrangidas pelas equacdes discretizadas. Apesar deste tipo de
abordagem, chamado de Simulacdo Numérica Direta (SND), ter sido utilizada recentemente
para situagdes relativamente simples de escoamentos, a magnitude dos recursos
computacionais envolvidos nessas simulagdes indicam que a solugdo direta de escoamentos
complexos terd que ser aguardada ainda por algumas décadas. Para problemas com valores
elevados do nimero de Reynolds, modelos de turbuléncia foram desenvolvidos de forma a
contornar o problema relativo aos altos graus de liberdade e do elevado nimero de
subdivisdes da malha. Estes modelos assumem que, em escalas muito maiores do que aquelas
associadas a flutuagdes turbulentas, o escoamento exibe caracteristicas médias; assim, um
componente de velocidade pode ser dividido em um componente médio € um componente
varidvel no tempo. Em geral, os modelos de turbuléncia visam modificar as equagdes de
Navier-Stokes originais através da introdugdo destas varidveis médias e flutuantes no tempo.
Os termos remanescentes sdo as tensdes de Reynolds, que nada mais sd@o do que o produto das
médias das flutuacdes das componentes de velocidade. Estas novas incdgnitas acarretam o
aparecimento do chamado problema de “fechamento”, ou seja, sdo necessdrias mais equagoes
para a modelagem destes termos adicionais, de forma que o nimero de equagdes permaneca
igual ao ndimero de incdgnitas. Para resolver este problema, os modelos mais comumente
utilizados sdo os modelos de duas equagdes, que utilizam o conceito de viscosidade
turbulenta. Estes modelos envolvem o célculo de dois fatores: a energia cinética turbulenta e a
taxa de dissipacao desta energia.
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Dentre os varios modelos existentes, o modelo k-¢ proposto por LAUNDER e
SPALDING (1974) apud FREIRE et al. (2002) é um dos mais utilizados. Neste modelo, k € a
energia cinética turbulenta que corresponde a variancia das flutuacoes de velocidade, e € € a
taxa na qual esta energia € dissipada. Como este serd o modelo de turbuléncia utilizado nesse
trabalho, sua apresentacdo mais detalhada serd feita no item 4.2.4. Tanto os modelos de
turbuléncia, quanto as equacdes de Navier-Stokes e as equagdes de conservacdo serdo mais
detalhadas no Capitulo 4. Uma alternativa aos modelos de turbuléncia de duas equagdes ¢é a
simulacio em Grandes Escalas também conhecida por LES (do inglés Large Eddy
Simulation), que é uma técnica similar a Simulacdo Numérica Direta, nas quais as
discretiza¢Oes temporais e espaciais sdo aplicadas somente aos maiores vortices, reduzindo o
esforco computacional. As escalas pequenas de tempo e comprimento, as quais estdao
associadas aos maiores vortices, sdo aproximadas pela introducdo de modelos algébricos.
Apesar de reduzir as necessidades computacionais, esse tipo de abordagem ainda € invidvel
para a maioria dos escoamentos, sendo aplicivel de preferéncia para problemas que
apresentem nuimeros de Reynolds menores que 5000 (CFX, 2006). Também em relacdo ao
conceito de viscosidade turbulenta, podem-se encontrar trabalhos utilizando o modelo de
Tensdes de Reynolds (Reynolds Stress Model - RSM) (CFX, 2006), que se caracteriza por
possuir 6 equagdes de turbuléncia (relacionadas, como o nome ja diz, a cada um dos
componentes do tensor de Reynolds), podendo traduzir de maneira mais apropriada a forte
anisotropia presente nas flutuacdes turbulentas de alguns tipos de escoamentos.

2.6.1.3 Método de Discretizacao

Durante a solugdo iterativa do problema as equagdes governantes do fendmeno sdo
discretizadas e resolvidas. A discretizagdo pode ser resumida como a transformagdo de uma
equacdo diferencial parcial em uma equacgdo algébrica. O método de discretizagdo mais usado
para a simulag¢do de problemas envolvendo escoamento de fluidos e transferéncia de calor e
massa, incluindo problemas envolvendo a dispersdo de poluentes, € o método dos volumes
finitos. Porém, podem-se encontrar trabalhos apresentando outros métodos de discretizagao
como elementos finitos e diferencas finitas.

O método dos volumes finitos é baseado na realizacdo de balancos de massa, de
quantidade de movimento e/ou de energia sobre um volume de controle determinado, onde os
fluxos das varidveis em questao atravessam as faces do volume. Segundo BORTOLI (2000),
todos os métodos de discretizacdo utilizados para resolver escoamentos tendem para um
objetivo comum, e tdo melhor serd o método quanto melhor realize as seguintes tarefas:

® solucdo de escoamentos em geometrias complexas;

e conservacao das propriedades do fluido localmente;

¢ reducdo do tempo computacional utilizado.
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2.6.2 Outros Modelos Matematicos Utilizados

Atualmente, existe uma infinidade de métodos destinados a simula¢do da dispersao de
poluentes na atmosfera. Cada um deles apresenta caracteristicas proprias, com seus pontos
fortes e fracos, e sdo indicados para diferentes cendrios de aplicagdo. A seguir serdo descritos
brevemente os métodos mais utilizados pelos pesquisadores para a modelagem e simulagao
dos fendmenos de dispersao de poluentes.

2.6.2.1 Aproximacao Euleriana

A aproximacgdo euleriana tem como principal caracteristica o fato de considerar o
movimento do fluido relacionado a um sistema de referéncia fixo no espago (como a Terra,
por exemplo). Estes modelos sio mais adaptados para problemas complexos, como a
dispersdo de poluentes sobre topografia irregular ou a difusdo de poluentes ndo-inertes. Eles
baseiam-se na resolucdo, em uma grade espaco-temporal fixa, da equacao da conservagdo da
massa da espécie quimica poluente expressa em termos da concentracdo C(X,y,z,t)
(ZANETTI,1990):

aa_c =—u-VC+DV*C+S (2.25)
t

onde u € o vetor velocidade do vento, de componentes u, v, w; DV?C é o termo de difusio
molecular (normalmente desprezado), com D sendo o coeficiente de difusdao molecular; S é o
termo relativo a fonte, medindo a intensidade de emissdo e também pode representar a
cinética da reag¢do do poluente na atmosfera.

De acordo com a aproximacdo euleriana, considera-se que o campo de vento u pode
ser subdividido em duas partes: a parcela considerando a velocidade média (u ), e a flutuacdo
turbulenta do vento com média nula. Dessa forma, a velocidade do vento € expressa como a
soma das duas componentes:

u=u+u (2.26)
A mesma consideragdo pode ser feita para a concentracdo C:
C=C+C(C’ (2.27)

Introduzindo as equagdes (2.26) e (2.27) na equacao (2.25), depois de algum rearranjo
e tomando como hipdtese um vento com divergéncia nula, obtém-se a equacio (2.28):

z—f:—ﬁ-vf—v-ﬁﬂ (2.28)

Na equacdo (2.28) aparecem novas varidveis cujo valor ndo é conhecido,
impossibilitando a resolucdo do sistema. A aproximacdo cldssica e mais utilizada para
afrontar este problema é a parametrizacdo do momento de segunda ordem assumindo uma
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analogia hipotética com a difusdo molecular. Este tipo de aproximac¢do é chamado de teoria K,
ou teoria fluxo-gradiente, pois assume que o fluxo de um dado campo seja proporcional ao
gradiente de uma apropriada varidvel média, conforme equacao (2.29):

Cu'=-KVC (2.29)
onde K € o coeficiente de difusao turbulenta.

Dessa forma, introduz-se na equagado (2.28) o tensor K da difusao turbulenta, além das
seguintes aproximacoes: o tensor K é diagonal e C representa a concentracdo de um poluente
nao-reativo; tem-se entdo a equacao (2.30):

z—f:—ﬁ-VE—V-KVE+§ (2.30)

A equagdo (2.30) pode ser integrada, tendo-se dados relativos a u, K e S, juntamente
com as condic¢des iniciais e de contorno para C . Os modelos eulerianos, ou modelos K,
diferenciam-se entre eles essencialmente pela funcdo que utilizam para o coeficiente K,
normalmente uma fun¢do da altura da atmosfera, na tentativa de reproduzir a forte anisotropia
apresentada pelas flutuacdes turbulentas da mesma; e pela técnica utilizada para a integracao
da equacao (2.30), que pode ser resolvida tanto analiticamente como numericamente. Entre as
técnicas numéricas usadas para solucionar a equagdo (2.30) pode-se apontar:

¢ 0 método de diferencas finitas;
e 0 método de volumes finitos;
o 0 método de elementos finitos.

Diferentemente da aproximagdo do tipo analitica, a técnica numérica permite, do
ponto de vista tedrico, o uso de qualquer funcao para K (x, y, z, ).

Entretanto, solucdes analiticas de equagdes sdo de fundamental importincia no
entendimento e descricdo de um fendmeno fisico. Solu¢des analiticas, ao contrario das
numéricas, levam em conta explicitamente todos os parametros de um problema, de modo que
suas influéncias podem ser confiavelmente investigadas. Infelizmente, nenhuma solugao geral
€ conhecida para equagdes que descrevem o transporte e dispersdo de poluentes atmosféricos.
Existem algumas solucdes especificas, entre elas as solucdes gaussianas, que nao sao,
entretanto, realisticas para descrever a concentracdo de poluentes no ar; de fato os modelos
baseados na distribuicdo gaussiana usam parametros de dispersao empiricos de modo a forgar
a solucdo gaussiana a representar o campo de concentracdo (TIRABASSI, 2005).

Apesar disto, o modelo de pluma gaussiana € talvez o mais empregado para a
simulagcdo da dispersdo de poluentes na atmosfera. Este modelo se baseia na férmula que
descreve o campo tridimensional da concentragdo de um poluente em condicdes
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meteoroldgicas de emissdo estaciondria. A solu¢do gaussiana, em um sistema de coordenadas
cujo eixo x € o da direcdo do vento, y € transversal ao vento, z € a altura e um fonte de
intensidade Q é colocada em (0,0,H), pode ser escrita da seguinte forma:

0 -y’ ~(z-H) ~(z+H)
C(x,v,2,)= exp exp| ————— |+exp| —————
2moo, |20 20 20,

Z Z

(2.31)

Onde C ¢ a concentracdo de poluente no ponto de interesse, u € a velocidade do vento

e 0,e 0,880 fungdes da distancia da fonte e da intensidade da turbuléncia, respectivamente, e

sdo determinadas experimentalmente. O fendmeno fisico da difusdo de material emitido é

descrito matematicamente por tais modelos pelo “alagar-se” (expresso em aumentar o valor

numérico de sigma) mais ou menos velozmente de uma curva gaussiana, como ilustrado na
Figura 2.7.
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Figura 2.7: Distribui¢do gaussiana de uma pluma em um sistema de referéncia orientado na
direcdo do vento médio (modificado de TIRABASSI (2005)).

A equagdo de concentracdo do modelo gaussiano € obtida analiticamente, sob certas
hipéteses simplificativas, as quais reduzem a equacdo diferencial a uma forma mais simples.
As principais hipdteses adotadas sdo: terreno plano, sem obsticulos a jusante da fonte;
velocidade unidirecional e constante do vento e condigcdes homogéneas e estaciondrias de
turbuléncia atmosférica. Além das trés hipéteses supracitadas, despreza-se também a difusao
(molecular e turbulenta) na dire¢do do vento e considera-se que ndo ocorrem reacdes quimicas
no processo. Tomando como base a equacao (2.30) e admitindo um sistema bidimensional, a
equacdo da concentragdo de um gas emitido a partir de uma fonte continua pontual em regime
permanente reduz-se a equagao 2.32:

2 2
-k 9Ck,%C s (2.32)
ox Y dy 0z

Que sujeita as condi¢des de contorno de fluxo nulo na parte inferior e superior da CLP

aC

—| =0 e C—>0 gquando x,7—> o (2.33)
aZ z=0
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tem como solu¢do a equacao (2.31), onde

0 =2K1=2K,> ¢ 0'=2Kt=2K. > (2.34)
J . ~ u u

Reconhecendo a necessidade de uma forma prontamente utilizdvel para definir a
estabilidade atmosférica baseada em observacdes meteoroldgicas rotineiras (como velocidade
do vento, intensidade de radiacdo solar e cobertura de nuvens), PASQUILL (1961) propds o
conceito de classes de estabilidade, que provaram ser muito uteis nos cédlculos de dispersdao
atmosférica que utilizam o modelo de pluma gaussiana. Baseado nas classes de estabilidade
de Pasquill, GIFFORD (1961) desenvolveu correlagcdes, largamente utilizadas, para
determinar os coeficientes de dispersdo, que relacionam o e o, com a distancia da fonte e
com a classe de estabilidade. Apesar de sua simplicidade, a equacdo de pluma gaussiana tem
sido amplamente utilizada. Justamente por ser relativamente simples, a mesma pode ser
aplicada para descrever numerosos cendrios, com fontes isoladas, cidades, trafego veicular,
entre outros. Além disso, 0 modelo gaussiano pode ser modificado de modo a estender a sua
aplicabilidade em condicdes ndo-estaciondrias, nio-homogéneas e em topografias complexas,
diferenciando-se essencialmente pela técnica utilizada para calcular os sigmas em funcdo da
estabilidade atmosférica e da distancia da fonte (BOCON, 1998).

Entretanto, existem modelos baseados nas solugdes analiticas ndo-gaussianas, como o
modelo ADMN (Advection Diffusion Multilayer Model), que visa compensar algumas
deficiéncias dos modelos K resolvendo a equacdo de difusdo turbulenta considerando a CLP
como um sistema multicamadas, através da transformada de Laplace. A grande fraqueza do
modelo K reside no fato de que a difusdo turbulenta depende fortemente das escalas de
turbuléncia consideradas. Quando a nuvem de fluido cresce, turbilhGes maiores sido
incorporados ao processo de expansdo, de forma que uma fragdo progressivamente maior de
energia cinética turbulenta estd disponivel para a expansao da nuvem. Porém, turbilhdes
maiores que do que a propria nuvem sdo relativamente sem importancia em sua expansao.
Assim, a teoria de transferéncia por gradiente funciona bem quando a dimensao do material
em dispersdo é muito maior do que o tamanho dos turbilhdes envolvidos no processo de
difusdo, ou seja, para liberagdes ao nivel do solo e para grandes tempos de difusdao. Em outras
palavras, deve-se introduzir um coeficiente de difusdo fun¢do, ndo somente funcdo da
estabilidade atmosférica e altura de liberacdo, mas também do tempo de viagem ou distancia
da fonte. Desse modo, o método ADMN permite utilizar valores continuos de coeficientes de
difusdo e velocidade do vento sem comprometer demasiadamente os resultados finais, devido
a discretizacdo da CLP, podendo ser utilizado para fontes de emissdo altas e baixas. O fato de
dividir a CLP em um sistema multicamadas permite a aplicagdo do modelo em turbuléncia
nao-homogeénea, sendo que isso representa um progresso no entendimento do processo de
dispersao de poluentes (MOREIRA e VILHENA, 2005). Inicialmente, para a discretizacao da
CLP, assume-se a condi¢do de contorno de fluxo nulo de poluentes no topo e superficie da
CLP:

Kza—C:O em z=0,h (2.35)
0z
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Tendo em mente a dependéncia do coeficiente de difusao K, e da velocidade do vento
u sobre a varidvel z, a altura & € discretizada em N camadas, de modo que, em cada intervalo
K.(z) e u(z), assume-se um valor médio constante:

K = [k (2 (2.36)

u =—- uz(z)dz (2.37)

Para o coeficiente de difusdo dependente das varidveis x e z, porém, realiza-se uma
média na varidvel z:

K, (x)=——— | K.(x,2)dz (2.38)

O procedimento € similar para a varidvel x. O dominio, na varidvel x, é discretizado
em subintervalos de comprimento Ax;, €, em cada subintervalo, € considerado o seguinte valor
médio para o coeficiente de difusao:

K, =——— | K, (x)dx (2.39)

disso, as condi¢des de continuidade de concentracao e fluxo na interface sdo consideradas:

Salienta-se que K, assume um valor constante em x; < x < Xj4; € 7; < 7 < Zj4;. Além

C,=C, n=12.(N-1) (2.40)
K, 9C, _ K, oo 1,2,..(N-1) (2.41)
0z 0z

A partir deste ponto é possivel resolver a equacao de difusao advecgao pela técnica da
transformada de Laplace em cada subcamada. A aplicacdo da técnica apresenta-se relatada em
MOREIRA e VILHENA (2005).

2.6.2.2 Modelos Lagrangeanos

Ao lado dos modelos matemadticos eulerianos, os modelos lagrangeanos representam
importante ferramenta para a simulagao numérica dos fendmenos de dispersdo atmosférica. A
principal diferenca entre as duas classes de modelos € que o sistema de referéncia eureliano é
fixo (em relagdo a Terra) enquanto o sistema de referéncia lagrangeano segue a velocidade
instantanea do fluido. A dispersdo turbulenta de escalares €, provavelmente, melhor entendida
por meio de uma ferramenta lagrangeana. As principais vantagens destes modelos em relagdo
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a outras técnicas sdo a simplicidade e a flexibilidade de incorporar variagdes espaciais e
temporais das propriedades turbulentas (LUHAR e BRITTER, 1989). Assim, caracteristicas
importantes dos campos de vento e de turbuléncia, tais como perfis verticais de velocidade do
vento e momentos de ordem superior das flutuacdes de velocidade do vento, podem ser
informadas ao modelo, permitindo uma simulagdo correta sem o excessivo consumo de tempo
computacional. Nos modelos lagrangeanos, o movimento de massas de ar ou particulas segue
passivamente o escoamento, seguindo o movimento turbulento. Para descrever este
comportamento, as velocidades das particulas estdo sujeitas a um forgante aleatério. Como
consequéncia, estes modelos sdo do tipo estocdsticos, enquanto os modelos eulerianos sao do
tipo deterministico. Dessa forma, o poluente emitido é representado por particulas ficticias
cuja dimensao deve ser pequena o bastante para ser capaz de seguir o movimento dos menores
turbilhdes e, ao mesmo tempo, grande o bastante para ser capaz de conter um grande niimero
de moléculas. Cada particula € movida, em cada passo de tempo, levando em conta o
transporte, devido ao vento médio, e a difusdo, relacionada as flutuacdes turbulentas da
velocidade do vento. Estes modelos sao baseados na equacdo de Langevin (CARVALHO e
VILHENA, 2005). A posi¢do de cada particula, em cada passo de tempo, € obtida integrando
numericamente as equagdes (2.42) e (2.43), (THOMSON, 1987; FERRERO, 2003):

(1) = (o () + ()t (2.42)
du, = a,(%,i,t)-dt +b, (%,ii,t)-dW, (2.43)

onde x é o vetor posi¢do de cada particula, u é o vetor velocidade lagrangeana, u(t) é a
componente media do vento (representando o transporte) e dW € a flutuacdo da velocidade
aleatoria.

O primeiro termo do lado direito da equacdo (2.43) é um termo deterministico,
representando a forca de fric¢do exercida pelo escoamento sobre a particula. O segundo termo
€ um termo estocdstico, representando as aceleracdes aleatdrias ocasionadas por flutuacdes de
pressdo. O termo b, j(?c,ﬁ ,1) da equagio (2.43) é obtido através da teoria de Kolmogorov de
isoptropia local no subintervalo inercial, e pode ser calculado pela equagdo (2.44):

b, =0, ;3 Cy (2.44)

onde £ ¢ a taxa de dissipacdo de energia cinética turbulenta e Cy é uma constante numérica.
O termo ai(fc,ﬁ,t) ¢ determinado a partir da equacdo de Fokker-Planck para condig¢des
estaciondrias:

9 () Plesn)) =~ (e, (v.0)- Plr.te) 4+ = 5, (x)- P(xot) (2.45)

a_xi ou, 2 duu,

1

onde P(Fc, u ) ¢ denominada func¢do de densidade de probabilidade (probability density
function — PDF) e representa a probabilidade de uma particula alcancar determinado ponto em
determinado tempo. Esta relagdo é dada sobre uma grade regular ou a partir de medidas ou de
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parametrizacdes apropriadas as reais condi¢des de estabilidade (instdvel, neutro e estavel), ao
tipo de superficie (terreno plano ou complexo, costa, etc.) e as escalas de tempo e espaco
consideradas. As PDF’s mais comumente utilizadas para este fim sdo a gaussiana
(CARVALHO e VILHENA, 2005), a bi-gaussiana (BAERENTSEN e BERKOWICZ, 1984) e
a Gram-Charlier (ANFOSSI et al., 1996; FERRERO e ANFOSSI, 1998a,b).
Tradicionalmente, os métodos utilizados para obter a solucdo da equagcdo de Langevin sdo o
cdlculo de Ito (RODEAN, 1996) e o método de Picard (CARVALHO e VILHENA, 2005).

2.6.2.3 Os métodos GITT e GILTT

Problemas mais elaborados sobre a dispersdo de poluentes geralmente recaem em
equacgdes diferenciais parciais que raramente possuem solucdo analitica. A necessidade da
utilizacdo de métodos numéricos ou de métodos conhecidos como hibridos analitico-
numéricos para a obtencdo dos potenciais desejados torna-se eminente. A técnica de
transformada integral generalizada (Generalized Integral Transform Tecnique — GITT) € um
método hibrido analitico-numérico (COTTA, 1993; COTTA e MIKHAYLOV, 1997)
derivado da transformacdo integral classica (MIKHAYLOV e OZISIK, 1984) para problemas
lineares de difusdao. A GITT vem sendo utilizada com grande €xito na solu¢do de diferentes
classes de problemas lineares e ndo-lineares de difusao e difusdo-advec¢cao. Com ela tem-se
obtido excelentes resultados, ndo s6 sob o ponto de vista de precisdo como também sob a
Otica de custos computacionais. Para a solu¢do de problemas diferenciais parciais, esta técnica
de transformacio combina uma expansdo em série com uma integracdo. Na expansio, € usada
uma base trigonométrica determinada com o auxilio de um problema auxiliar; a integracdo é
feita em todo o intervalo da varidvel transformada, fazendo proveito da propriedade de
ortogonalidade da base usada na expansdo. Este procedimento resulta em um sistema de
equacgdes diferenciais ordindrias (EDO) que € facilmente invertido para a obteng¢do do
resultado da equacdo original. A solucdao do sistema de equacdes (também chamado de
problema transformado) resultante da aplicacdo da GITT ¢ feita numericamente com o auxilio
de subrotinas numéricas. A GITT tem como tnica aproximacao o truncamento do somatério
infinito da chamada férmula inversa da GITT, que fornece o resultado da equacdo governante
do problema original. Este procedimento permite o controle automético do erro a partir da
ordem de truncamento do referido somatério (BUSKE, 2004).

Recentemente, WORTMANN et al. (2000) propuseram uma modificacdo do método
GITT para a resolu¢do de um problema transiente difusivo unidirecional com coeficiente de
difusdo varidvel. Neste trabalho, o sistema EDO resultante da aplicacdo da GITT (problema
transformado) € resolvido analiticamente pelo uso da transformada de Laplace e
diagonalizagdo. Este procedimento recebeu o nome de GILTT (Generalized Integral Laplace
Transform Technique). Mais tarde, BUSKE et al. (2003) apresentaram a derivacao
matemadtica de um problema bidimensional difusivo-advectivo estaciondrio aplicando o
método GILTT. De acordo com BUSKE (2004), a vantagem em se utilizar a GILLT estd no
fato de que o problema transformado € resolvido analiticamente pelo uso da transformada de
Laplace e diagonalizacdo. Assim, procede-se a transformagdo integral normalmente até a
obtencdo do sistema EDO, onde € aplicada a transformada de Laplace, resultando em um
sistema algébrico. A matriz dos coeficientes do sistema transformado é decomposta em seus
autovalores e autovetores. Apds a fatoracao, esta matriz € invertida para obter-se a solu¢ao do
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sistema algébrico. Esta inversdo € analitica e sem custo computacional por ser de uma matriz
diagonalizada, assim como a transformada de Laplace. Dessa forma, a solu¢do analitica do
problema € encontrada.

A teoria descrita neste capitulo serve para descrever os fendmenos que ocorrem na
atmosfera e que se mostram relevantes para o estudo da dispersdo de poluentes. Apesar de
muitos destes conceitos ndo serem aplicados diretamente na modelagem do problema
apresentado neste trabalho, os mesmos se destinam a promover a compreensao do tema e a
tracar as relagdes destes conceitos com os modelos matematicos ja propostos em literatura.
Com uma melhor compreensdo dos fendmenos envolvidos, é possivel realizar uma melhor
avaliacdo dos resultados obtidos, bem como comparar os desempenhos obtidos dentre os
modelos matematicos citados. A aplicabilidade de cada um dos modelos, bem como o seu
desempenho, € fun¢do direta da habilidade dos mesmos em reproduzir os fendmenos da
atmosfera e suas interagdes com a dispersao de poluentes.



Capitulo 3

Revisao Bibliografica

Mesmo antes do termo CFD ser introduzido no meio cientifico (a partir das décadas de
70 e 80), alguns autores ja realizavam simulacdes numéricas de escoamentos atmosféricos e
da dispersdo de poluentes. O inglés Lewis Fry Richardson, em 1922 (muito tempo antes do
uso de computadores eletronicos), efetuou a primeira tentativa de simular a dindmica da
atmosfera terrestre numericamente. Sua técnica, que consistia em resolver equacdes
diferenciais através do método de diferencas finitas, foi uma das precursoras da moderna
Dinamica dos Fluidos Computacional. Ao invés de utilizar computadores eletronicos,
Richardson propds organizar 64.000 pessoas em um anfiteatro para efetuar as rotinas
iterativas em antigas calculadoras e réguas de cdlculo. Mais tarde, ja focados em prever a
concentracdo de poluentes na atmosfera, BROCK e HEWSON (1963) realizaram o primeiro
trabalho numérico constatado na literatura. Utilizando um computador analdgico, os autores
calcularam a dispers@o turbulenta entre a camada de inversdao e o solo, com difusividades
turbulentas constantes ou fungdo da distancia percorrida pela pluma. LANTZ (1972) e LEE
(1978) realizaram trabalhos semelhantes, porém, com maior enfoque em terrenos nao-planos.
Lantz simulou numericamente a dispersdo de poluentes de multiplas fontes para determinar a
melhor localiza¢do de plantas industriais, enquanto Lee foi um dos pioneiros na utiliza¢do do
método de elementos finitos para a simulagcdo da dispersao de poluentes.

Ja na década de 80, o problema da dispersao de poluentes comegou a ser encarado de
maneira diferente: comegaram a ser utilizados modelos matematicos para resolver o campo de
velocidades do vento na regido de interesse da CLP, separadamente dos modelos de dispersao.
Os modelos de previsdao do campo de velocidades envolviam um sistema acoplado de
equagdes diferenciais parciais, na maioria das vezes as equacdes de Navier-Stokes, acrescidas
de um modelo de turbuléncia. Nesta época, popularizou-se a utilizacdo dos modelos de
turbuléncia a duas equagdes, por sua relativa simplicidade (se comparado com outros modelos
existentes). Os resultados obtidos serviam como pardmetros iniciais aos modelos de dispersao.
Como exemplos de modelos de dispersdo atmosférica dessa categoria, podem-se citar o
FITNAH (GROSS, 1986) e o ADREA-I (BARTIZ, 1985), que foi aprimorado para condi¢des
ndo isotrdpicas de turbuléncia por BARTIZ (1989). No ADREA-I o modelo de turbuléncia é
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de uma equacdo (para a energia cinética turbulenta) e a solucdo numérica do conjunto de
equagoes € feita por diferencgas finitas.

Um estudo sobre a modelagem e simulacdo das zonas de recirculacdo turbulenta
presentes atrds de montanhas e edificagdes foi apresentado por DAWSON (1987), explorando
um assunto até entdo pouco abordado. Dawson utilizou um modelo de turbuléncia
anisotrépico, com duas equacdes e um esquema numérico de diferencas finitas em malha
cartesiana para simular experimentos com gases tracadores sobre um prédio ou uma montanha
isolados. Os resultados numéricos foram comparados com resultados obtidos em tinel de
vento e com um experimento realizado envolvendo uma colina americana ("Steptoe Butte")
mostrando boa concordancia. Além desta, muitas adaptagdes do modelo k-¢ foram propostas
para modelar escoamentos atmosféricos. RATHBY et al. (1987) propds a modificacdo da
constante C,, (ver Eq. 4.10) baseado em dados experimentais, para a melhor representagdo dos
efeitos relativos a camada superficial da atmosfera. Neste trabalho, um modelo numérico
tridimensional foi avaliado na simulacdo de escoamentos sobre terrenos irregulares. A
topografia simulada correspondeu a uma colina isolada com 116 metros de altura. Por assumir
uma atmosfera neutra no experimento, ndo foram considerados termos de empuxo nas
equagoes de conservagdo. Os resultados obtidos apresentaram boa concordancia com os dados
medidos, com exce¢do da energia cinética turbulenta (apresentando valores maiores).

Segundo os autores, este fato deve-se a modificagdo na constante usada no modelo de
turbuléncia.

DAWSON et al. (1991) desenvolveram dois cdédigos numéricos para modelar o
transporte atmosférico sobre edificagcdes e sobre uma colina tridimensional: o primeiro
denominado TEMPEST, composto de um programa tridimensional que resolve as equacdes
transientes de movimento, continuidade e energia para escoamentos incompressiveis, € O
segundo destinado a difusdo de poluentes, denominado PEST, utilizando um modelo k-¢
modificado isotrépico. Duas alteragdes foram propostas. A primeira consiste na modificagdao
do valor da constante C, (ver Eq. 4.10), de forma a levar em consideracdo os efeitos da
camada superficial. A segunda modificacdo consiste em alterar o valor de constantes na
equacgdo de transporte da dissipacdo da energia cinética turbulenta para representar melhor as
escalas de comprimento caracteristico de turbuléncia na regido acima da camada superficial.
Foi também testada uma abordagem na qual as difusividades turbulentas de massa nas
direcdes horizontal e vertical foram ajustadas de maneiras diferentes, de forma a levar em
consideragdo os efeitos nao-isotropicos de empuxo no transporte turbulento vertical. KOO
(1993) também propds um modelo para considerar as diferentes difusividades turbulentas na
atmosfera, nas direcoes vertical e horizontal. Seu modelo € derivado do modelo algébrico de
tensoes (Algebraic Stress Model) e foi usado para calcular perfis verticais de velocidade,
temperatura potencial e varidveis turbulentas em uma camada limite homogénea (sem
gradientes nas diregOes lateral e transversal ao escoamento). O modelo também foi aplicado
para a resolucdo de problemas bidimensionais envolvendo a circulacdo da brisa maritima e
camada limite atmosférica noturna. CASTRO e APSLEY (1997) propuseram modificagdes no
modelo k-¢  para simular atmosfera neutra estdvel, as quais foram batizadas como
“modificacdo de curvatura” e “modificacdo de dissipa¢do”. Foram simulados numericamente
experimentos realizados em tinel de vento com montanhas bidimensionais de vérias razdes de
aspecto e diferentes inclinagdes. A "modificacido de curvatura" visa considerar o fato de que

32
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existe sempre um limite superior para o tamanho do vdrtice turbulento (e logo, para o
comprimento de escala), usualmente definido pela profundidade da camada limite ou pela
estratificacdo da mesma. J4 a "modificacdo de curvatura" € justificada pelo fato de que a
estrutura da turbuléncia responde a curvatura do escoamento médio e a deformacdes
longitudinais, de maneira que o modelo tradicional k-¢ ndo € capaz de representar. A
"modifica¢do de curvatura" se da através da alteragdo da forma de calculo da viscosidade
turbulenta, enquanto a "modifica¢do de dissipac¢do" foi introduzida no termo de produgdo na
equacdo de transporte de ¢. Os resultados apresentados mostraram que o modelo k-¢ de
turbuléncia modificado, de maneira geral, reproduziu razoavelmente o comportamento do
escoamento médio, mas subestimou levemente os valores da energia cinética turbulenta e a
dispersdo lateral da pluma. Depois, o modelo descrito foi aplicado em CASTRO e APSLEY
(1997) para simular o escoamento e a dispersdo, em escala real, em torno de “Cinder Cone
Butte”, uma colina aproximadamente axi-simétrica, com altura maxima em torno de 100 e 500
metros de raio, situada em Idaho (EUA). Além de comparar os resultados numéricos com
dados obtidos em campo, também foram usados resultados obtidos em experimentos em
escala de laboratorio.

Na tese de doutorado de BOCON (1998), um modelo de turbuléncia nao-isotrépico foi
estendido e aplicado a escoamentos tridimensionais estavelmente estratificados e cdlculos de
dispersdo. O cdlculo do campo de concentragdes a jusante da fonte foi dividido em duas
etapas. Em primeiro lugar foi calculado o escoamento (velocidade, temperatura potencial e
varidveis turbulentas) na regido de interesse. Posteriormente, os campos de velocidade e de
difusividade turbulenta foram utilizados para se resolver a equag¢do da concentracdo. Os
resultados foram comparados com os obtidos em um experimento em tinel de vento, onde um
gas tracador foi liberado sem quantidade de movimento e empuxo térmico. Com relagao aos
resultados, as diferencas entre as solu¢des numéricas obtidas com os modelos k —¢ cléssico e
modificado foram bastante distintas. A concordancia dos valores de concentracdo obtidos
através do modelo k—& modificado — comparados com resultados de tinel de vento — foi
bastante satisfatoria, para o caso de terreno plano e razoavelmente para o caso de terreno
montanhoso. O mesmo ndo aconteceu quando o autor avaliou o desempenho do modelo k —¢
modificado em um experimento de dispersdao em escala real (com os dados do experimento de
“Cinder Cone Butte). Os valores de concentracdo calculados ao nivel do solo foram
superestimados, quando comparados com os valores experimentais, o que foi atribuido pelo
autor a grande variacdo da direcdo do vento que ocorre no caso real. Intensas variagdes na
direcdo do vento levam a pluma de um lado da montanha para outro da montanha,
alternadamente, causando uma grande dispersio da pluma real e, portanto, menores
concentracdes ao nivel do solo. Mais tarde, ISNARD (2004), utilizando o software comercial
FLUENT (versdao 6.0.12) juntamente com modelos de tensdes de Reynolds e k-¢ para a
turbuléncia, simula os mesmos casos de dispersdao em escala laboratorial e compara seus
resultados com os de BOCON (1998) e os experimentais, concluindo que os obtidos através
do modelo de tensdes de Reynolds apresentaram-se melhores, principalmente na
representacao de recirculacdo no escoamento nas regides de interesse.

BAKLANOV (2000) apresenta uma espécie de "guia de boas praticas" para a
modelagem e simulagdo da dispersdo de poluentes em terrenos complexos e atmosfera
estavel, abordando a escolha do modelo de turbuléncia, condi¢des de contorno para os perfis
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verticais de vento e efeitos de radiagcdo térmica, entre outros. Ao final, o autor comenta que o
modelo k—¢ tradicional ndo se apresenta adaptado para simular o comportamento da
atmosfera, sendo necessdria a utilizacdo de variantes destes modelos. SANTOS (2000), em
sua tese de doutorado, investigou o escoamento e a dispersdo de poluentes nas vizinhangas de
edificacoes. Foram apresentados resultados de simulagdes numéricas em condicdes
atmosféricas neutras, estaveis e instaveis utilizando um obstaculo cibico e outro de formato
complexo. Em relagdo ao obstaculo cubico, foi realizada uma investigacdo da capacidade de
diversos modelos CFD utilizando o modelo k —¢ de turbuléncia, com modifica¢des no célculo
da producdo de energia cinética turbulenta e uma funcdo de parede modificada, para simular o
escoamento atmosférico ao redor do objeto através da comparacdo das simulacdes numéricas
com dados de tinel de vento e outras simulagdes numéricas utilizando diferentes modelos de
turbuléncia (simulagdo de grandes escalas, modelo de tensdes de Reynolds, modelo algébrico
de tensdes e modelo k—¢ classico). Os resultados obtidos constituiram-se em uma consideravel
evolu¢do em relacdo aqueles apresentados pelo modelo k—¢ cldssico, porém, divergiram
consideravelmente dos valores obtidos em tiinel de vento. Em relagdo ao obstiaculo de formato
complexo, foram realizados experimentos de campo para medir a distribuicio de
concentracdo nas superficies do mesmo. Ao comparar os resultados numéricos com o0s
experimentais, foi possivel verificar que a simulacdo numérica da dispersao subestimou os
valores de concentra¢do por um fator de dois. Contudo, a concordancia qualitativa entre os
dados numéricos e experimentais foi muito boa.

Na década de 90, além de extensas pesquisas envolvendo o modelo k-g, foram
apresentadas as primeiras simulacdes utilizando modelos baseados em simulagdes de grandes
escalas (LES, do inglés Large Eddy Simulation) e modelos de tensdes de Reynolds. SYKES e
HENN (1992) propuseram um modelo para a simulacdo de plumas inertes, cujos resultados
reproduziram a maioria dos aspectos obtidos em experimentos de laboratério. SYKES et al.
(1992) aplicaram o método LES para uma pluma reativa, considerando a reacdo de monéxido
de nitrogénio com ozo6nio atmosférico, formando di6xido de nitrogénio. O objetivo do
trabalho foi o de avaliar o efeito das flutuagdes turbulentas sobre reagdes quimicas nao
lineares. Também sobre poluentes reativos, MEEDER (2000) mostra um estudo baseado no
método LES onde um poluente A, emitido através de um ponto fonte, reage com um reagente
B presente na atmosfera, considerada estivel. O estudo procura investigar o efeito da
turbuléncia na reacdo quimica através da concentracdo do poluente através da pluma. Foram
considerados cendrios caracterizados por reacdes quimicas lentas (com escalas de tempo
reacional muito maiores que a escala de tempo da turbuléncia) e rdpidas (com escalas de
tempo reacional menores que a escala de tempo da turbuléncia). Um experimento em tinel de
vento forneceu os dados para a validagdo da simulacdo do primeiro cendrio, mostrando grande
concordancia entre os valores observados e previstos. ANDREN (1990) propds um modelo de
dispersao de poluentes baseado em modelos de tensdes de Reynolds, que é alimentado com
dados meteoroldgicos obtidos de um modelo hidrodindmico do mesmo autor também baseado
em modelos de tensdes de Reynolds (ANDREN, 1989). Até os dias de hoje, poucos sdo os
trabalhos encontrados na literatura baseados em modelos de tensdes de Reynolds, devido a
grande demanda computacional necessdria para a resolu¢dao de problemas utilizando modelos
deste tipo.
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A partir do século 21, principalmente apds 2005, o grande avango na capacidade de
processamento de dados dos computadores pessoais fez com que o uso da Dindmica dos
Fluidos Computacional se popularizasse rapidamente. Em QUINN et al. (2001), os autores
utilizaram métodos CFD para prever a dispersdo e o campo de concentracdes de amodnia
emitidos por um silo de armazenagem de racdo animal de uma fazenda no Reino Unido. A
investigacdo foi realizada em duas partes: primeiro foi utilizado o software ANSYS CFX 4
para calcular o campo de velocidades do vento e a dispersdao dos poluentes, utilizando o
modelo k-¢ tradicional e outro modificado. Apds, o0 método CFD foi utilizado apenas para
prever o campo de velocidades do vento, cujo resultado foi utilizado para alimentar outros
modelos de dispersdo. Os resultados obtidos foram comparados com concentragdes medidas
proximas ao préprio silo e mostraram boa concordancia para os valores obtidos préximos a
fonte. J4 com relagdo a distancias maiores, os resultados foram menos satisfatorios. Os
autores creditaram este comportamento a variacdo na direcdo dos ventos e a limitacdes dos
modelos de turbuléncia utilizados. No mesmo ano, KIM et al. (2001) utilizaram o pacote
comercial FLUENT e o modelo k-¢ tradicional, para simular a liberacdo de CO, de um trator,
utilizando um motor diesel. Os resultados obtidos foram validados utilizando-se dados
experimentais coletados durante o funcionamento de um trator e experimentos em tinel de
vento, apresentando excelente concordancia com relagdo a dados de concentracdo de poluente
e regides de recirculacio proximas a paredes do trator. Também sobre o CO,,
PAPAKOSNTANTINOU et al. (2002) utilizaram o pacote comercial PHEONICS para
investigar a dispersdo deste gds em um auditorio, liberado através da respiragdao dos
freqiientadores do recinto. Utilizando o modelo k-¢ tradicional, foram considerados dois
sistemas diferentes de ventilacdo e um niimero variavel de expectadores. Em trabalho similar,
KARTHIKEYAN (2008) investigou a dispersdao de CO, em uma sala de operagdo de hospitais
na India. O objetivo do estudo foi avaliar a circulagio de ar nestes locais, através da
modificagdo do sistema de ar-condicionado, em vista de reduzir a concentracdo de CO, e
outros contaminantes do local, reduzindo os problemas ocorridos no periodo pds-operatorio.

Ao invés de tratar da liberacdo de poluentes relativa a uma tnica fonte, KONIG (2002)
utilizou o modelo RANS e o modelo k-¢ tradicional para investigar a liberacdo de poluentes
através de quatro chaminés concomitantemente. Os resultados da simulagdo foram
comparados com resultados obtidos para simulacdes com apenas uma chaminé, porém com
mesma taxa de liberagdo de poluentes que a soma das quatro outras chaminés, dispostas de
maneira a formar um losango e um quadrado em relacdo a direcdo do vento médio. Segundo o
autor, as quatro plumas geradas fundem-se rapidamente (depois de percorrer a distancia
equivalente a dez vezes seu diametro, aproximadamente), apresentando caracteristicas muito
semelhantes a pluma gerada por uma tnica chaminé. Também em 2002, THEODORIDIS et
al. (2002) realizaram uma comparagcdo entre os resultados obtidos com simulacdes da
dispersdo de poluentes em drea urbana utilizando dois modelos de turbuléncia: o k-¢
tradicional e modelo de Tensdes de Reynolds. Os autores avaliaram também o impacto da
varia¢do na resolu¢do da malha do dominio de solu¢do nos resultados obtidos. Os mesmos,
quando comparados com valores experimentais, mostraram que o modelo k-¢ representou
melhor o referido fendmeno. Simulagdes em dreas urbanas também foram estudadas por
BAIK et al. (2003), considerando a dispersao de poluentes entre sistemas compostos de dois e
quatro obstdculos, simulando prédios urbanos; COIRIER et al. (2005), considerando um
grupo maior de obstdculos, a fim de simular a dispersdo de poluentes em drea com grande
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densidade de habita¢des; CHU et al. (2005), simulando a dispersao de poluentes originadas de
emissoes veiculares em ruas de Hong Kong; NEOFYTOU et al. (2006), que estudaram a
dispersao de poluentes originadas também através de veiculos em 7 locais destinados a
travessia de pedestres ¢ YANG (2008), onde foi estudada a dispersdo de poluentes em
cendrios de duas e trés dimensdes, representando a regiao central de Hong Kong. Em 2004,
SKLAVOUNOS (2004) mostra um estudo de dispersdo de gases densos ao redor de
obstaculos diversos, como cubos e cilindros. Neste estudo, o autor compara o resultado
através das simulacOes utilizando trés modelos de turbuléncia: k-¢ (tradicional), k-w
(tradicional), SST e SSG Reynolds stress (CFX, 2006). A comparagdo com os resultados
experimentais mostrou que os valores obtidos foram satisfatérios e que os resultados
apresentados pelos modelos k-&, SSG e SST superestimam os valores nos pontos de méxima
concentracdo, enquanto o modelo k-w tende a subestimar estes valores. O modelo comercial
FLACS CFD, utilizado para prever o escoamento e dispersao ao redor de prédios e outros
obstaculos com grande rugosidade, foi utilizado por HANNA et al. (2004) para reproduzir o
campo de concentragdes de poluentes gerados em uma série de experimentos urbanos,
envolvendo a liberacdo (continua e intermitente) de gases densos e neutros em terrenos ricos
em obsticulos e em tinel de vento. A performance do modelo utilizado foi considerada
bastante boa, apresentando uma média de 86% das predi¢des dentro de um fator de dois.
RIDDLE et al. (2004) utilizaram o software comercial FLUENT para simular a dispersao de
poluentes a partir de um ponto fonte proximo a prédios residéncias. Os resultados foram
comparados com os valores obtidos através do modelo ADMS. No experimento € considerada
atmosfera neutra e os modelos k-¢, RSM e LES. Segundo os autores, o modelo RSM foi o que
melhor conseguiu reproduzir os valores de geracao e dissipacdo de energia cinética turbulenta.
Ja os valores de concentracdo apresentaram-se proximos aos previstos pelo modelo ADMS,
porém demandaram esforco e tempo de processamento de dados maior, além de maior tempo
para a construcdo e customizagdo da simulacdo. Em trabalho semelhante, PULLEN et al.
(2005) compararam os resultados obtidos em simulag¢des utilizando modelos LES e os obtidos
através da utilizacdo de modelo de pluma gaussiana (o comercial SCIPUFF, versdo 1.3),
obtendo resultados semelhantes para os dois casos.

KIM (2004) utiliza o modelo RNG k-¢ para simular a dispersdo de poluentes em
canyons urbanos, termo utilizado para descrever uma configuracdo topografica onde um
espaco vazio € cercado por prédios ou grandes estruturas, com formato similar a um canyon
natural. O autor utiliza um experimento em tinel de vento para validar seu modelo,
constatando bons resultados na predicao do campo de velocidade, recirculacao de fluido sobre
0 canyon e da dispersdo dos poluentes propriamente dita. Este tipo de configuracdo de
obstaculos (canyons urbanos) ja foi extensivamente investigada através de ferramentas
baseadas em CFD, como pode ser visto em BAKER et al. (2004), SO et al. (2005), LIU et al.
(2005), LI et al. (2006), BAIK et al. (2006), DIXON et al. (2006), NEOFYTOU (2006),
LETZEL et al. (2008) e GROMKE et al. (2008).

KONDO et al. (2006) investigaram a dispersdo de NOy ao redor de uma rodovia
japonesa, chamada “ITkegami—Shinmachi”, que € considerada um dos locais mais poluidos do
Japao. Utilizando um modelo CFD, foi considerada uma complexa malha rodovidria,
possuindo ruas suspensas e subterraneas, interconectadas entre si. Os resultados indicam
grandes concentragdes de poluente pela manha e baixas concentracdes durante a tarde, porém
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ndo indicam altas concentracdes no hordrio de pico da rodovia (final de tarde e inicio da
noite). Este fato foi creditado ao comportamento dos ventos no local (em relacdo a direcdo e
velocidade) e a altura da CLP. Segundo os autores, o estudo mostrou que uma grande
concentracdo de poluentes € gerada no local e transportada para a regido metropolitana de
Toéquio. De maneira semelhante, SAHLODIN et al. (2007) usaram o software FLUENT para
avaliar a concentracdo de CO proximo a rodovias. Os autores propdem um modelo de
turbuléncia baseado no modelo k-g, porém modificado para reproduzir a turbuléncia gerada
pela movimentagdo dos automoveis e veiculos de maior porte na rodovia. O modelo € baseado
em modelo de dispersdo gaussiana e foi validado com dados experimentais disponiveis na
literatura coletados proximos a duas grandes auto-estradas norte-americanas. Boa
concordancia foi alcangada através dos resultados do modelo proposto. Os autores também
relatam que uma significante diferenca foi observada entre os resultados com e sem os termos
de turbuléncia gerada pelos automdveis. Ainda sobre o tema, UHRMER et al. (2007) usaram
o software comercial PHOENICS e o modelo k-e tradicional para estudar a formagdo de
material particulado oriundo da descarga de carros com motor diesel. Devido ao teor de
compostos sulfurados contidos neste tipo de combustivel, estas particulas emitidas reagem
com umidade atmosférica gerando acido sulftirico. Os valores obtidos com a simula¢do
numérica foram comparados com amostras coletadas em tempo real a partir de veiculos
urbanos comuns e mostraram boa semelhanca.

Virios autores t€ém estudado o ajuste dos modelos de dispersdo baseados em CFD.
BOCON (1998), ao verificar que os resultados obtidos através de seu modelo matemaético
para a dispersao de poluentes apresentavam melhor concordancia nos estdgios mais afastados
da fonte, prop0s a calibracdo (funning) do mesmo através da variacdo do nimero de Schmidt
turbulento. Na ocasido, o autor reportou a tendéncia do modelo de promover uma exagerada
dispersdo da pluma no estdgio inicial de seu desenvolvimento, quando a mesma ainda
encontrava-se relativamente préxima a fonte, possuindo dimensdes menores. Ao aumentar o
nimero de Schmidt turbulento (Eq. 4.6), foram obtidos melhores resultados para pontos
proximos da fonte de liberagdo. Porém, para posi¢cdes mais distantes da fonte, os valores
obtidos afastaram-se dos resultados experimentais. Este fato é explicado pela imposi¢do de
um coeficiente de difusividade turbulenta menor ao sistema, resultando em uma menor
difusdo da pluma. Conclusio semelhante foi obtida através dos trabalhos de KISA e
JELEMENSKY (2008), onde os autores simulam a dispersdo de um escalar e comparam seus
resultados aos obtidos em experimento com tunel de vento. Ao utilizar niimeros de Schmidt
turbulentos entre 0,1 e 1,3, observaram variagdo na difusdo da pluma em diferentes cendrios
de turbuléncia e diferentes distancias em relacdo a fonte. KOELTZSCH (2000) observou a
dependéncia do nimero de Schmidt turbulento com a altura na atmosfera, definindo que, em
alturas que atingem cerca de 30% da altura da CLP (z/z¢p = 0,3), o transporte turbulento €
praticamente tdo intenso quanto a transferéncia difusiva de massa. J4 em regides acima e
abaixo deste marco, a difusdo turbulenta predomina sobre o transporte, resultando em Sc; < 1.
TOMINAGA e STATHOPOULOS (2007) dissertaram sobre o nimero de Schmidt ideal para
a simulagdo de diversos tipos de escoamentos, verificando que o mesmo pode variar entre 0,2
e 1,3, ao invés da faixa tradicionalmente utilizada (0,7 — 0,9). No caso da dispersao de
poluentes através de um ponto unico de liberagdo, a diminuicdo deste adimensional pode
aumentar a concentragdo de poluente ao nivel do solo, apresentando a mesma diminui¢ao na
dispersdo horizontal da pluma discutida anteriormente. O mesmo comportamento foi
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observado para a energia cinética turbulenta. Em simula¢des de curta distancia, com liberagao
ao nivel do solo e condicdes neutras de estabilidade, é recomendado Sc, = 1 (TANG et al.,
2006). Ja com relacdo a dispersao de poluentes entre prédios pequenos, € indicada a utilizacao
de nimeros menores, aproximadamente 0,3, contrariamente aos escoamentos entre grandes
canyons que requerem numeros maiores (HANNA et al., 2004; MILLIEZ ¢ CARISSIMO,
2007).

LUKETA-HANLIN et al. (2007) publicaram interessante estudo envolvendo a
dispersao de gds natural, com o intuito de prever o comportamento e zonas de perigo advindas
de liberacOes acidentais deste gds combustivel. O experimento foi validado com dados
originados de experimentos nos Estados Unidos e Reino Unido. Na mesma linha de previsao e
prevencgao de riscos, VENETSANOS et al. (2008) analisam os efeitos potenciais de liberagoes
de hidrogénio em carros com células a combustivel, em ambientes urbanos e tineis, utilizando
CFD. Os autores consideram diferentes cendrios de liberacdo, incluindo diferentes pressoes de
trabalho e diferentes tipos de liberacdo (através da atuacdo de valvulas de seguranga ou de
falha deste tipo de vélvula). Os resultados sdo comparados com simulacdes da liberacdo de
gds natural de veiculos movidos a tal combustivel. McBRIDE et al. (2001) utilizaram um
pacote comercial de simulacdo fluidodinamica (CEX®) para simular a dispersdo de &cido
cloridrico sobre terreno urbano, considerando liberagcdes instantdneas com consequéncias
catastroficas (representando o rompimento ou explosdo de um ou mais vasos de pressdo) e
liberacdes continuas (representando pequenos vazamentos) em diferentes cendrios de
estabilidade atmosférica. Paralelamente, foram realizados experimentos em escala reduzida
em tdnel de vento. Os resultados mostram que o fator estabilidade atmosférica afeta pouco a
dispersdao de gases densos (como o caso estudado), porém afeta diretamente a trajetéria da
pluma, servindo como referéncia para a medi¢do dos riscos do evento e planejamento de
procedimentos de evacuacdo e emergéncia. O uso de CFD neste tipo de andlise tem se
mostrado bastante popular atualmente. Pode-se destacar ainda os trabalhos de MAZZOLDI et
al. (2008), que mostram a simulacdo da dispersdo em uma estacdo de captura e
armazenamento de CO; KISA e JELEMENSKY (2008), utilizando modelos CFD como
ferramenta generalista para o planejamento de procedimentos de emergéncia; e HANNA et al.
(2009) que simulam a liberagdo acidental de uma grande carga de acido cloridrico em uma
estacdo de trem em Saint Louis (EUA) e estendem sua andlise para um estudo de caso onde a
cidade de Chicago (EUA) € atingida.

Apesar de basear-se em conceitos ja bastante conhecidos, a Dinamica dos Fluidos
Computacional ainda ndo pode ser explorada por completo em simulagdes de dispersdes de
poluentes, em funcdo da grande demanda computacional que estes problemas envolvem. No
entanto, em funcdo da evolu¢do da microcomputacdo, muitos modelos j4 foram testados,
como modelos k-¢, RSM e LES apresentando bons resultados. Por demandarem menores
recursos computacionais, os modelos k-e e suas variacdes mostram-se como alternativas mais
facilmente aplicdveis para problemas de grandes dimensdes. Além disso, estes modelos ja
foram razoavelmente testados, apresentando resultados satisfatérios para uma grande gama de
experimentos. Conforme surjam melhores tecnologias de hardware e software, diferentes
casos de estudo relativos a dispersd@o de poluentes, antes impossiveis de serem resolvidos,
poderdo ser abordados e avaliados devidamente. Em relacdo a modelos com custo mais
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elevado, como RSM e LES, estes ainda tém sua aplicacdo muito restrita a problemas
relativamente simples e de pequenas dimensoes.
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Capitulo 4

Modelagem Matematica e Método Numeérico

Neste capitulo serdo apresentados os modelos matemaéticos utilizados para descrever a
dispersdo de poluentes na atmosfera, bem como as consideracdes e aproximagdes feitas sobre
tais modelos. Além disso, serdo apresentados também o método numérico utilizado para a
resolucao do sistema de equagdes diferenciais e suas principais ferramentas auxiliares.

4.1 Consideracoes Iniciais

A Figura 4.1 representa esquematicamente o problema da dispersdao de poluentes no
ar, da forma como este é abordado no presente trabalho, ou seja, dentro de um dominio de
solucdo apropriado.

O dominio de solu¢@o possui o formato de um prisma regular, similar ao formato de
um tdinel de vento, apresentando-se delimitado na parte inferior pela topografia do terreno, e
na parte superior pela altura da CLP, que sera discutida adiante. As fronteiras laterais limitam
a regidao de interesse do problema, devendo estar posicionadas de tal maneira que possam
assumir condi¢des de controle apropriadas para cada caso estudado. As faces de menor drea
do prisma, segundo a Figura 4.1, ilustram a entrada e saida do vento no dominio de solugao,
que € forcado a escoar unidirecionalmente através deste dominio. O poluente serd considerado
como advindo de uma fonte pontual, simulando uma chaminé, ou um ponto de liberagao
qualquer.

Dentre as caracteristicas gerais do dominio de solu¢do escolhido, talvez a mais
importante seja a altura da CLP, visto que a dispersdo de substancias na microescala restringe-
se a esta camada, onde o nivel alto de turbuléncia € responsédvel pela diluicao dos poluentes.
Durante o dia, a regido de fronteira entre a CLP e as camadas superiores da atmosfera
funciona de fato como uma barreira a dispersdo vertical do poluente. A noite, a camada
estavel s6 € turbulenta préximo ao solo (onde a produgdo mecéanica de turbuléncia por efeitos
de cisalhamento do escoamento compensa os efeitos de empuxo), pois as forcas de empuxo
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inibem rapidamente a turbuléncia a medida em que se afasta do solo, reduzindo sensivelmente
a altura da camada limite atmosférica noturna.

VENTO

Figura 4.1: Dominio de solu¢do do problema de dispersao de poluentes (BOCON, 1998).

Dessa forma, na microescala, a dispersdo vertical estd limitada a altura da CLP, pois o
rapido decaimento do nivel de turbuléncia para alturas superiores aquela torna o escoamento
praticamente laminar e com velocidade vertical muito pequena de maneira que o transporte de
substancias para camadas mais altas da atmosfera (acima da CLP) seja muitissimo lento, a
ponto de ter efeitos significativos apenas quando se trata de fendmenos de mesoescala ou
macroescala, nas quais a escala de tempo é bem maior (BOCON, 1998). Nos modelos
eulerianos de dispersao de poluentes, por exemplo, a altura da CLP representa um dado que
deve ser alimentado ao modelo. A mesma pode ser obtida através de medi¢cdes experimentais
ou através de estimativas e modelos matemadticos, que se apresentam geralmente como fungdo
da velocidade do vento, comprimento de Monin-Obuckhov e da velocidade de fric¢dao gerada.
BLACKADAR e TENNEKES (1968) propdem a seguinte expressdo para a altura da CLP em
condig¢des neutras:
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h=ao (4.1)
f

Onde a € uma constante, com valor de 0,15 a 0,25 e f € o parametro de Coriolis. Para
condi¢des ndo neutras, ZILITINKEVICH (1972) estima as seguintes expressdes para
atmosferas estaveis e instaveis.

3
2
U.
a -— (instdvel)
h = ng 4.2)
1
u,L)>
a ’ (estdvel)
f

Apesar de ser mais dificil e cara, a medi¢do experimental da altura da CLP também ¢é
utilizada. SEIBERT et al. (2000) discutem alguns métodos experimentais para a medicdo da
altura da CLP, seus campos de aplicacdo e suas vantagens e desvantagens, além de comparar
os resultados obtidos através destes métodos com valores obtidos através de estimativas
numéricas.

Outras consideragdes sdo adotadas para a modelagem matemética dos fendmenos em
questao neste trabalho:

® Dispersdo de poluentes em um cendrio mono-componente — o problema da
dispersao de poluentes € encarado como um caso mono-componente, onde
apenas o ar atmosférico serd considerado como um fluido propriamente dito.
O poluente é considerado como uma varidvel adicional do sistema de
equagoes. Através desta aproximacgdo, admite-se que o poluente liberado ndo
interfere no campo de velocidades do ar atmosférico. Esta aproximacao pode
ser adotada quando a concentracdo de poluente liberado € pequena em relagdo
ao volume total do dominio computacional. Mesmo que a quantidade de
poluente liberada fosse grande o suficiente, e que sua massa especifica fosse
também grande o suficiente, para que a mistura gerada nao pudesse mais ser
considerada como ar atmosférico (devido as forcas de empuxo) isto s¢ afetaria
os resultados na regido préxima ao ponto de emissao, onde as concentragdes
ainda apresentam-se altas (BOCON, 1998).

® Modelagem do problema em estado transiente.
® Modelo isotérmico — apesar das variacdes da temperatura do meio e dos

fendmenos de transferéncia de calor exercerem papel fundamental na
dispersdo de poluentes, principalmente em relacdo a turbuléncia atmosférica,
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estes serdo desconsiderados na modelagem matematica do problema. Como o
modelo tratard de liberacdes tempordrias (com duragdo de cerca de 1 hora, em
hordrios proximos do meio-dia), € adequado afirmar que os perfis de
temperatura na atmosfera ndo mudem, visto que o ciclo de aquecimento e
resfriamento da superficie terrestre, durante o dia, sofre modificacoes
considerdveis apenas ao nascer do sol e no por do sol. Quanto a transferéncia
de calor entre atmosfera e o solo terrestre, esta sera desconsiderada, sendo
substituida, de certa forma, pelo modelo de turbuléncia escolhido.

e Umidade do ar — a umidade do ar, assim como a evaporac¢do e condensagdo de
dgua na atmosfera, serd desconsiderada. Apesar de a dgua cumprir papel
fundamental, tanto através das trocas de calor latente na atmosfera quanto na
interacdo com o ar atmosférico e os poluentes nele presentes, sua presenca
serd desconsiderada.

e Incompressibilidade do ar atmosférico e acdo de forcas de campo — o
escoamento na CLP pode ser considerado incompressivel, ja que as
velocidades envolvidas sdo muito baixas, se comparadas com a velocidade
sOnica, resultando em pequenas variagdes no campo de pressio (BOCON,
1998). Apesar de haver grande variacdo no perfil de pressdes com relagcdo a
altura da atmosfera, esta serd desconsiderada. Esta simplificagdo € utilizada
principalmente devido a dificuldade de convergéncia da solu¢do numérica do
problema ao tratar casos onde grandes variagdes de massa especifica do ar sao
encontradas, como na simula¢cdo de atmosferas instdveis (com grande grau de
turbuléncia gerado por forcas de empuxo e elevadas alturas da CLP)
(ISNARD, 2004). Em relacao as forcas de campo, especificamente a for¢a da
gravidade, estas exercem papel secunddrio em dispersdes em microescala,
pois a altura da CLP, mesmo em cendrios com elevado grau de turbuléncia,
ainda é pequena para abrigar variagdes significativas desta forca.

4.2 Modelagem Matematica

Neste topico serd apresentada a modelagem matemdtica do problema em estudo. As
equagdes governantes serdo apresentadas em sua forma final, de acordo com o conceito de
média de Reynolds. As simplifica¢des descritas no topico anterior também serdo ilustradas, de
acordo com sua necessidade.

4.2.1 Equacao de Conservacao da Massa

A equacgdo de conservacdo de massa na forma média temporal, em regime transiente,
pode ser escrita como

dp 0
—+—pou;)=0 4.3
ot axl.( u') (4-3)
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onde p representa a massa especifica do fluido, ¢ a varidvel tempo e u; e x; remetem as i-
varidveis de velocidade u, v, e w e espaciais x, y € 2.

4.2.2 Equacao da Conservacao de Quantidade de Movimento Linear

As equagdes de conservagdo da quantidade de movimento linear para escoamentos
turbulentos, em regime transiente, desprezando a forca de Coriolis e as forcas de campo (forca
gravitacional) obtidas a partir da média temporal das equacdes de Navier-Stokes, resultam
em:

0 0 dp 9 ou, du; ) 2 . du, s
9 (ou)+-ZLpuu)=-2F i _2s5 Y Zpu ) u 4.4
2 e =2 H(aa 20,2 o i |

A equagdo (4.4) tem a mesma forma do balanco de quantidade de movimento linear
para o caso laminar com as velocidades agora representando valores de média temporal (ou
escoamento médio) e um termo adicional que representa a contribuicdo de tensdo-viscosa
adicional devida a turbuléncia, representada através das “tensdes de Reynolds”, (pu j) u; .
Como foi descrito anteriormente, o ar atmosférico foi considerado como um fluido
incompressivel, onde sua massa especifica ndo varia de acordo com o escoamento. Porém,
para representar a variacdo de massa especifica do ar atmosférico em relagcao a altura (h), foi
adotada uma relacdo linear encontrada em AHRENS (2005) e exemplificada na Figura 4.2, da

forma:

=-0,0001% +1,2245 4.5)

p ar atmosférico

Além disso, a imposi¢ao da variagdo da massa especifica do fluido em relagao a altura
do dominio computacional facilita a convergéncia da solu¢do do sistema de equagdes devido
ao tipo de perfil de velocidade utilizado na simulacdo. Apesar da Figura 4.2 apresentar um
perfil curvilineo para a variagdo de massa especifica do ar atmosférico em funcdo da altitude,
a relacdo adotada € linear, pois, para a faixa de altitudes utilizada neste trabalho, a relacdo
apresenta-se linear.

4.2.3 Equacao de Transporte do Poluente

Na modelagem da conservagdo das espécies quimicas, € calculada a fracdo de massa
local para cada espécie, my, através da solucao de uma equacdo de conservacao para a espécie
[. Assumindo o regime transiente, a equacdo de transporte das espécies quimicas para o
escoamento turbulento fica:

a(mz) J o (4  H |om
—(pum, )=—|| &=+ S 4.6
ot * ox (owim,) ox, H Sc ’ Sc, ) ox; * (0

i

onde o nimero de Schmidt turbulento especificado é Sc, = 0,7 (CFX, 2006) (ver Eq. 5.10). Sc
representa o nimero de Schmidt, dado pela expressao:
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Sc = 4.7)

A
D

representando a razdo entre a viscosidade cinemadtica e a difusividade mdssica. u e u,
representam as viscosidade molecular e turbulenta, respectivamente. O termo S representa a
fonte da espécie .

500
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Figura 4.2: Perfis de pressdo e massa especifica do ar atmosférico em relagdo a altitude
(modificado de AHRENS (2005)).

4.2.4 Modelos de Turbuléncia

O modelo escolhido para reproduzir os efeitos da turbuléncia no sistema foi o modelo
k-¢ RNG. Este modelo é baseado no modelo k-¢ tradicional, onde assume-se que as tensdes de
Reynolds sdo proporcionais aos gradientes de velocidade média, sendo a viscosidade
turbulenta, x4, a constante de proporcionalidade. Esta suposi¢do, conhecida como analogia de
Boussinesq, prové a seguinte expressao para as tensdes de Reynolds:

’ ou, Ju;| 2 u, p»
ou ) =g | iy T 2]y Py P 4.8
(pl/l] ) ul ﬂ[ ( axj aXl 3 ij (ﬂl‘ axl 2 ul ( )

A equacdo (4.8) para as tensOes de Reynolds € anédloga aquela que descreve as tensdes
de cisalhamento que aparecem no escoamento laminar, com a viscosidade turbulenta g,
fazendo o mesmo papel que a viscosidade molecular x. Nas equagdes da quantidade de
movimento linear obtidas através da média de Reynolds, u € substituido pela viscosidade
efetiva, ftef:
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ﬂef = /,l +Il’lt (4.9)
A viscosidade turbulenta y, € dada por:

k2
#=pCy (4.10)

onde C,= 0,09 € uma constante de proporcionalidade definida empiricamente (LAUNDER e
SPALDING, 1974). No caso da dispersdao de poluentes, KIM e BAIK (2004) sugerem C, =
0,0845.

A energia cinética turbulenta, k, é definida como:

k =%ﬁ (4.11)

Os valores de k e ¢ requeridos na equacdo (4.10) sdo obtidos a partir das seguintes equagdes
de conservacdo considerando-se o regime transiente:

dpk) o 5 i, ) ok
L " (ouk)=— 0 204 p +G - 4.12
o oy Pk) ax[(“ok ox, [T TPE @12
dpe) 0 0 U, | o€ £ e’
— (pu.e)=— == —P - — 4.13
at +BXi (puzg) aXi |:(:u+a€ axi +Clek k C2£p k ( )

onde C;, e Cy, sdo constantes empiricas, ox € g, sdo os numeros de Prandtl governando a
difusdo turbulenta de k e €, Py € a taxa de produgdo de energia cinética turbulenta definida
por:

ou, Ju. |ou.
P=p| L+ | 4.14
¢ ”’(ax[ +axj} ox, ( )

De acordo com KIM e BAIK (2004) os valores proprios para as constantes e para os
nimeros de Prandtl, envolvendo a dispersdo de poluentes na atmosfera sdo: C;, = 1,42, C,, =
1,68, 0, =0,7179 e 6. = 0,7179.

O modelo k-¢ RNG, proposto por YAKHOT e ORSZAG (1986), baseia-se na teoria
do grupo de renormalizacdo. Ele possui exatamente a mesma formulacdo do modelo k-¢
classico, exceto pelo cdlculo da constante C,, que deixa de ser uma constante e passa a ser
uma fun¢do da taxa de deformagdo média:
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cﬂﬂs(l_ﬂ]
~ A
C,=C,, +———"~ (4.15)

¢ 1+ g2

onde 528 = 1,68, £=0,012, 1p=4,38 e A possui a forma:

1
ou . 2
a2 k|| Ou  ou; | ou, (4.16)
£ axj ox, axj

4.2.5 Escoamento Proximo a Paredes

O tratamento dos escoamentos proximos a paredes utilizado neste trabalho € uma
extensdo do método de LAUNDER e SPALDING (1974). Neste tratamento, a velocidade
tangencial proxima a parede € relacionada com a tensdo de cisalhamento, 7_, através de uma
relagcdo logaritmica. A relacdo logaritmica para a velocidade préxima a parede é dada por:

ut :ﬂ:lln(y+)+c (4.17)
u, K
onde:
- - PR, 4.18)
U
'
2
" =(T—°°J (4.19)
P

sendo u" a velocidade préxima a parede, u+ a velocidade de fric¢do, U, € a velocidade tangente
a parede (conhecida) a uma distancia Ay da mesma (relacionada com a distancia estabelecida
entre 0 1° n6 e a parede), y* é a distAncia adimensional da parede, 7_€ a tensdo de
cisalhamento na parede, x € a constante de von Kdrman e C é uma constante relacionada com
a rugosidade da parede (CFX, 2006).

A Eq. (4.16) ndo € adequada quando a velocidade préxima da parede, U,, aproxima-se
de zero. Na regido logaritmica, uma expressdo alternativa da velocidade, U+, pode ser usada
em substitui¢do a u™:

1

) B
U, =C,ik? (4.20)
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Esta relagdo apresenta a propriedade de ndo tender a zero quando U; tende a zero, ja
que em um fluxo turbulento o valor de k nunca € completamente zero. Baseado nesta
defini¢do, a seguinte expressdo para U= pode ser obtida:

U, =1L 4.21)
—In(y*)+C
K

O valor absoluto da tensao de cisalhamento, 7_, é entdo obtido:

. =puU, (4.22)
onde:
. (pu.Ay) (4.23)
U

Todavia, o tratamento matemdtico descrito acima € apropriado apenas quando as
paredes podem ser consideradas hidraulicamente “lisas”, sem rugosidades. Para paredes
rugosas, o perfil logaritmico ainda existe, mas desloca-se para uma regido mais proxima da
parede. O efeito da rugosidade é considerado modificando-se a expressao (4.16) para:

1 y*
u=—In| ——— |+C (4.24)
K \14+0,3k"

onde k" apresenta a forma de:

K=y, Zu, (4.25)

sendo yg a “rugosidade equivalente de grdo de areia” em uma traducgdo literal para o termo
sand grain roughness. Segundo BLOCKEN et al. (2007), a relagdo entre a ‘“rugosidade
equivalente de grdo de areia” e a rugosidade aerodindmica (yp), em simulacdes de
escoamentos atmosféricos com o software CFX, € descrita através da expressao:

yr =296y, (4.26)

Para as paredes rugosas, o tratamento das quantidades turbulentas do escoamento é
dado por BLOCKEN et al. (2007):

L (4.27)
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U,
gparede = Ey (428)

4.3 Método Numeérico

Solugdes analiticas das equacdes de Navier-Stokes existem apenas para escoamentos
simples, em condicdes ideais. J4 em relacdo a casos reais, uma aproximagao numérica deve
ser adotada, onde os termos ndo-lineares das equagdes diferenciais sdo substituidos por termos
algébricos, que posteriormente serdo resolvidos por um método numérico. Este trabalho
mostra a utilizagdo do software CEX® para a resolucdo do sistema de equagdes diferenciais
que representa a dispersdao de poluentes na atmosfera. Este software € largamente utilizado,
em todo o mundo, para a simulacdo fluidodinamica de inimeros tipos de escoamentos. Este
topico visa ilustrar brevemente o método utilizado, através do software em questdo, para
discretizar o sistema de equacdes modelado, juntamente com as técnicas de solugcdo do
sistema algébrico de equagdes resultante.

4.3.1 Discretizacao das Equacoes Governantes

Conforme foi comentado no Capitulo 2, esta técnica envolve a discretizacdo do
dominio de solugdo tridimensional em varios volumes de controle, utilizando-se uma malha
computacional. Dessa forma, as equacdes governantes do problema sdo integradas sobre cada
um dos volumes de controle, sendo que todas as varidveis relevantes (massa, energia, etc.) sao
conservadas dentro de cada um dos volumes de controle. A Figura 4.3 ilustra,
esquematicamente, um tipico volume de controle (tetraédrico), onde a superficie do volume
de controle € representada pela area hachurada. Observa-se que cada um dos nés do elemento
€ conectado por um jogo de superficies que definem o volume de controle. Todas as solucdes
das varidveis em questdo e propriedades dos fluidos utilizados s@o armazenadas nos nés do
elemento. Assim, as equacdes governantes sdo integradas sobre o volume de controle,
utilizando-se o Teorema da Divergéncia de Gauss para converter algumas integrais
volumétricas (que representam fontes ou termos de acimulo) em integrais de superficie (que
representam somatdérios de fluxos).

O primeiro passo para a solucdo numérica do sistema de equacdes diferenciais é a
criacdo de um sistema acoplado de equacdes algébricas, obtido através da linearizagdo do
antigo sistema de equacdes. Isto € feito convertendo cada termo em sua forma discreta. Os
termos volumétricos (isto €, termos fonte ou de actimulo) sdo convertidos em sua forma
discreta pela aproximagao de valores especificos em cada setor, e depois integrados sobre
todos os setores que formam o volume de controle. Os somatérios de fluxos sdo convertidos
em sua forma discreta pela aproximacdo dos fluxos nos pontos de integracdo, ipn, que
encontram-se localizados no centro de cada segmento de superficie de um elemento hipotético
que circunda o volume de controle.
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Figura 4.3: Volume de Controle (modificado de CFX (2006)).
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Figura 4.4: Volume de controle e pontos de integracao (ipn) (modificado de CFX (2006)).

Dessa forma, os termos discretos sdo obtidos através da integracao dos fluxos sobre os
segmentos de superficie que formam o volume de controle.

4.3.2 O Acoplamento Pressao-Velocidade

No processo de solucdo sequencial utilizado, uma equacao descrevendo a atualizag¢ao
da pressdo € necessdria, e nao estd explicitamente disponivel através do balango de massa ou
de conservacdo da quantidade de movimento. A familia de algoritmos SIMPLE
(PATANKAR, 1980) é baseada na utilizacdao de uma relagdo entre corre¢des de velocidade e
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pressdo de forma a reorganizar a equacdo de continuidade em termos de um cdlculo de
corre¢do de pressdo. No software CFX®, uma estratégia similar é adotada, considerando as
alteracoes propostas por RIE e CHOW (1983) para a discretizacdo dos fluxos de massa,
evitando o desacoplamento e as modificagcdes de MAJUMDAR (1988) para remover a
dependéncia da solucdo em estado estaciondrio em relac@o aos passos de tempo.

4.3.3 Funcoes de Forma

Durante o processo de solu¢do do problema, os valores obtidos sdo mantidos nos nds
de cada um dos elementos discretos da malha computacional. No entanto, estes valores devem
ser aproximados nos pontos de integracdo. As funcdes de forma sdo usadas para obter as
solu¢des dos problemas, e consequentemente sua variagdo, em relacdo aos elementos. A
varidvel ¢ varia com relagdo a um elemento de controle da seguinte forma:

¢= ZN1¢1 (4.29)

onde N; representa a funcdo de forma para oné i e ¢, o valor de ¢ no no i, considerando o
somatério sobre todos os nds de um elemento. As propriedades principais de uma fungao de
forma incluem:

Y Nop=1 (4.30)
i=1
. Li=j
Noné j, N,= 0 v (4.31)
i#]

As funcOes de forma sdo lineares em termos de coordenadas paramétricas e sdo
utilizadas para calcular inimeras varidveis geométricas. Como exemplo, a Figura 4.5 e a Eq.
4.32 ilustram as funcdes de forma para um elemento hexaédrico.

N,(s,t,u)=1-s)A-1)1—u)
N,(s,t,u)y=s1—1t)1—u)
N,(s,t,u) =st(1-u)
N,(s,t,u)=1-s)t(d—u)
Ny(s,t,u)=(1-s)A-1)u
No(s,t,u)=s(1-t)u

N, (s,t,u)=stu
Ng(s,t,u)=(1-s)tu

(4.32)
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&

Figura 4.5: Representacao esquematica de um elemento hexaédrico (CFX, 2006).

Uma das principais aplicacdes das func¢des de forma € desenvolver as derivadas
espaciais para todos os termos de difusdo (CFX, 2006). Como exemplo, a derivada na dire¢dao
X, no ponto de integracdo ip é dada por:

d¢
ox

oN,
z ox

ip n

@, (4.33)

ip

4.3.4 Discretizacao dos Termos de Adveccao e Transientes

Para realizar a discretizagdo do termos de advecgdo, a varidvel ¢, deve ser
aproximada em termos dos valores nodais de ¢. O esquema de adveccdo implementado no
software CFX®, chamado de “High Resolution Scheme”, e utilizado neste trabalho, pode ser
descrito da seguinte forma:

Gy =@, + VY- AT (4.34)

onde ¢,, representa o valor no né antecessor ¢ 7 € o vetor originado entre 0 n6 antecessor € 0
ponto de integragcdo. Nesta técnica, o valor de f é determinado como o valor mais préximo de
1 possivel, variando entre 0 e 1, sem que sejam introduzidas oscilagdes na solugcdo do
problema; enquanto V¢ € igual ao gradiente apresentado no né antecessor. A variacao de £ é
baseada nos principios usados por BARTH e JESPERSON (1989). Apesar de ndo ser tdao
robusto como o esquema UDS (Upwind Difference Scheme) (CFX, 2006), por exemplo, o
High Resolution Scheme consegue reduzir a incidéncia de erros de discretizagdo, como 0s
“fendmenos de falsa difusdo” (MALISKA, 1995) e oscilacdes ndo-fisicas apresentadas em
regides de gradientes elevados.
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Em relacdo aos termos transientes, a férmula geral para a discretizacio do mesmo n-
ésimo passo de tempo é:

3o (o) —(pp)
- l pgdV =V v (4.35)

onde os valores no inicio e fim do passo de tempo sao identificados pelos sobre-escritos n+0 e
n-0, respectivamente. De acordo com o High Resolution Scheme, (com B préximo de 1) os
valores para o inicio e fim do passo de tempo sdo aproximados pelas expressoes:

(p9)"> = (p9)’ +%((p¢)° ~(pg)”) (4.36)

(pp)™: = (p¢)+%((p¢)— (po)') (4.37)

Quando estas expressdes sao substituidas na Eq. (4.35), a expressao resultante obtida

(€N

9 o (30 oo T
" j pgdv =V At(Z('[w) 2(p¢) +2(p¢) ] (4.38)

4.3.5 Estratégia de Solucao — O Solver Acoplado

Solvers que ndo apresentam acoplamento, também chamados de solvers segregados,
utilizam uma estratégia de solucdo onde as equacdes do momentum sdo resolvidas
inicialmente, utilizando um valor estimado para a varidvel pressdo, obtendo assim uma
equagdo para a correcao da pressdo. Devido a natureza deste sistema de equagdes, um grande
ndmero de iteracdes é necessério. O solver acoplado, utilizado pelo software CFX®, resolve o
sistema de equacdes (u,v,w,p) como um sistema singular. Esta técnica usa um sistema de
equagoes discretizado totalmente implicito, a cada passo de tempo, reduzindo o numero
necessdrio de iteragdes para a convergéncia do sistema. A Figura 4.6 ilustra o processo em
questdo. Para o escoamento isotérmico de um fluido homogéneo, o processo iterativo
acontece de acordo com os seguintes passos:

® Inicializacdo do processo, com a identificacdo do dominio de solucdo e do
passo de tempo;

e Solucdo do sistema de equacdes formado pelas formas discretizadas do
balanco de quantidade de movimento e da correcdo de pressao;
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| Ientificacio do dominio e passo de tenpo |
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Figura 4.6: Estratégia de soluciao do sistema de equacoes discretizadas, modificado de
CFX (2006).

¢ Solugdo das equagdes referentes as varidveis adicionais do sistema;
¢ Solugdo das equagdes do modelo de turbuléncia escolhido;
e Atualizagdo das propriedades dos fluidos;

e Verificacdo do critério de convergéncia;
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® Avango no passo de tempo ou finalizagdo da simulacdo, caso o critério seja
atingido, ou inicio de nova etapa de iteracao.

4.3.6 Critério de Convergéncia

Para mensurar o grau de convergéncia da solucdo durante o processo iterativo, foi
adotado o critério de convergéncia “RMS residual”, disponivel como opg¢do default no
software CFX®. A sigla RMS significa Root Mean Square (ou “média da raiz quadrada”, em
uma traducao literal da expressdo). Este critério € obtido considerando todos os residuos ao
longo do dominio computacional, elevando-os ao quadrado, obtendo a média aritmética de
todos os valores e obtendo sua raiz quadrada. Este processo considera todas as equagdes
contidas no sistema e todas as varidveis. O valor escolhido como o limite méximo para o
critério foi 1,0x10™ (CFX, 2006).

4.3.7 Recursos Computacionais

Foram utilizados 2 tipos de equipamentos para a resolu¢iao do problema proposto:

o (Cluster SunFire®, modelo X2200, possuindo 5 nés de processamento e 1 de
geréncia, totalizando 48 GB de memoéria RAM (sendo 8 GB para cada nd).
Cada um dos nés possui processadores AMD Opteron 2210, com ntcleo duplo
(dual core) e frequéncia de relégio de 1,8 Ghz.

e PC Intel®, com quatro nucleos de processamento (Core Quad® ), cada um com
frequéncia de relogio de 2,4 GHz e possuindo 8 GB de memédria RAM.

A escolha pela utilizagdo de um ou outro equipamento foi realizada em funcdo da
disponibilidade de uso dos mesmos, sem levar em consideracdo caracteristicas de
desempenho.



Capitulo 5

Avaliacao do Modelo

Para avaliar o desempenho do modelo matemético proposto neste documento, foram
utilizados dados obtidos através do Experimento de Copenhagem, presentes em GRYNING e
LICK (1984), GRYNING et al. (1986) e GRYNING e LICK (2002). Os dados oriundos deste
experimento sdo largamente utilizados no mundo académico, mesmo depois de 20 anos de sua
realizacdo, apresentando-se como uma ferramenta notéria para a validacdo de modelos
matematicos para a dispersdo de poluentes. A vasta gama de dados permite que o modelo em
questdo seja testado em condi¢des diversas de turbuléncia atmosférica, ou seja, situagdes de
turbuléncia fraca, moderada e elevada. Neste capitulo serdo descritas as caracteristicas
principais deste experimento, além dos recursos utilizados para traduzir ao software CFX®
estas caracteristicas. Além destas informacdes, sdo apresentados os indices estatisticos
utilizados para comparar os dados observados no experimento com os dados simulados
através do modelo matematico.

5.1 O Experimento de Copenhagen

Para averiguar a performance do modelo matemaético proposto, sao utilizados os dados
obtidos durante o Experimento de Copenhagen, capital da Dinamarca. Este experimento
consistiu na liberacao (sem empuxo) de um géas tracador, Hexafluoreto de Enxofre (SF¢), de
uma torre de transmissdo de TV a uma altura de 115 metros em relagdo ao solo e coletado em
unidades de amostragem localizadas em trés linhas distintas, com uma cota de 2 a 3 metros
acima do solo. As libera¢des foram realizadas em 9 dias, totalizando 9 conjuntos de amostras,
coletadas a partir de amostradores posicionados a uma distancia entre 2 a 6 km, em relagao ao
ponto de liberacdo do poluente, onde o terreno foi classificado como residencial, com um
comprimento de rugosidade de 0,6 metros. A Figura 5.1 ilustra esquematicamente o
experimento, onde os circulos representam as unidades de amostragem. Cada unidade de
amostragem possuia trés sacolas pldsticas, destinadas a coletar uma amostra de ar por 20
minutos consecutivamente, totalizando 1 hora de amostragem. As sacolas plasticas eram
insufladas com ar atmosférico através de bombas de diafragma, que tinham seu
funcionamento iniciado através de rddio ou de um timer eletronico. As amostras obtidas
foram analisadas em relacdo ao seu teor de SFg através de um cromatégrafo gasoso. O erro
resultante do processo de amostragem, em relacdo as concentragdes de SFe, foi considerado
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como de aproximadamente 20%. A Tabela 5.1 ilustra os detalhes mais relevantes dos
experimentos, enquanto a Tabela 5.2 mostra os dados micrometeorolégicos do local.
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Figura 5.1: Representacdo esquemdtica do experimento de Copenhagem (GRYNING e

LICK, 2002).
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Tabela 5.1: Caracteristicas principais dos Experimentos de Copenhagem.

Inicio/fim da

Distancias dos

Infcio/fimda ¢ arcosde Taxa de
Experimento  Data  liberacdo do g medig¢do em liberagdo
tracador relagdo ao /s)
¢ (horas) ponto de (e
liberacao (m)
1 20/09/78  12:45/14:17  13:17/14:17 1900 e 3700 3,2
2 26/09/78  11:21/12:40  11:40/12:40 2100 e 4200 3,2
3 19/10/78  11:47/13:18  12:13/13:13 1900, 3700 e 3,2
5400
4 3/11/78  13:02/14:21 13:20/14:20 4000 2,3
5 9/11/78  12:46/14:27  13:26/14:26 2100, 4200 e 3,2
6100
6 30/04/78  12:41/14:02  13:02/13:42 2000, 4200 e 3,1
5900
7 27/06/78  12:25/13:45  12:45/13:45 2000, 4100 e 2,4
5300
8 06/07/78  12:30/13:55  12:50/13:50 1900, 3600 e 3,0
5300
9 19/07/78  11:50/13:20  12:15/13:18 2100, 4200 e 3,3

6000
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Tabela 5.2: Dados micrometeoroldgicos encontrados durante os Experimentos de

Copenhagem.
Experimento L (m)  us(m/s) Classe de Estabilidade de h (m)
Pasquill

1 -46 0,37 C 1980
2 -384 0,74 C 1920
3 -108 0,39 C 1120
4 -173 0,39 C 390
5 -577 0,46 C 820
6 -569 1,07 D 1300
7 -136 0,65 B-C 1850
8 =72 0,70 B-C 810
9 -382 0,77 D 2090

Além das categorias de estabilidade de Pasquill, outra maneira de classificar um
cendrio de dispersdo atmosférica é através do grau de conveccao, expresso pela razdo entre a
altura da CLP (h) e o comprimento de Monin-Obuckov (L), onde (BUSKE, 2004):

— <5 convecgdo fraca;

1

5< R <10 convec¢do moderada; (5.1

1

h
— >10 convecgdo alta.

1

Os graus de conveccdo assim obtidos para cada um dos nove experimentos da Tabela
5.1 s@o apresentados na Tabela 5.3.
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Tabela 5.3: Grau de conveccdo encontrada nos experimentos de Copenhagem.

Experimento /L Grau de convecgao

1 43,04 Alto

2 5,00 Moderado
3 10,37 Moderado
4 2,25 Fraco

5 1,42 Fraco

6 2,28 Fraco

7 13,60 Alto

8 11,25 Alto

9 5,47 Moderado

5.2 Dominio de Solucao e Representacao da Fonte de
Liberacao

Conforme foi descrito no Capitulo 3, o dominio de solu¢@o apresenta-se na forma de
um prisma regular, representando a regido da atmosfera de interesse para o experimento em
questdo. Apesar da forma do dominio manter-se inalterada para os nove experimentos, foram
concebidos dominios de solu¢do, com dimensdes diferentes em fungdo das caracteristicas de
cada experimento e da atmosfera encontrados em cada ocasido. Na direcdo da coordenada x, o
dominio de solucdo possui comprimento equivalente a distancia da fonte de liberacdo até a
linha de amostradores mais distante, permitindo que a concentracio captada nos amostradores
possa ser comparada com a simulada através do modelo. Na direcdo da coordenada z, o
comprimento do dominio computacional representa a altura da CLP para cada um dos casos,
reportada na Tabela 5.2. Jd na direcdo da coordenada y, o comprimento do dominio de
solucdo precisou ser estimado em funcdo da dispersdo do poluente observada nos
experimentos. Para que as fronteiras do dominio ndo influenciassem a dispersao do poluente,
a distancia em relacdo a coordenada y foi estimada considerando a diferencga da distancia entre
os dois amostradores que apresentaram concentragdo zero, em cada uma das linhas de
amostradores de todos os experimentos. Em outras palavras, o comprimento em relagdo ao
eixo y € equivalente a dispersdo lateral da pluma de poluente, observada em cada um dos
experimentos. Dessa forma, impde-se a0 dominio uma dimensdo suficientemente grande para
que a pluma possa dispersar-se naturalmente, sem interferéncias fisicas, de acordo com os
valores observados lateralmente.

Para representar a fonte de liberacdo de poluente, € utilizada a funcdo “Source Point”,
inclusa no software CFX®, que simula a libera¢io de um fluido ou varidvel adicional no
dominio de solu¢do. Esta fonte pontual situa-se no dominio de solucao da mesma maneira em
todos os experimentos simulados: em 115 metros de altura em relacdo a coordenada z (de
acordo com a descricdo do experimento); a 2 metros de distancia em relacdo ao inicio do
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dominio, em relagdo a coordenada x e sempre na metade da distancia total do dominio relativa
a coordenada y. A inserc¢ao da fonte pontual em 2 metros de distancia em relacdo ao inicio do
dominio € explicada pela maior facilidade de refinamento em um local razoalvemente distante
da fronteira do mesmo. J4 em relagcdo a insercao da fonte pontual referente a coordenada y, a
mesma foi inserida exatamente no ponto médio do comprimento do dominio, a fim de captar a
dispersdo lateral da pluma e evitar a interacdo indesejada da mesma com as fronteiras laterais
do dominio. A Tabela 5.4 descreve as dimensdes do dominio computacional, para cada um
dos experimentos.

Tabela 5.4: Dimensoes do dominio computacional para cada um dos experimentos.

) Distancia Distancia Distancia
Experimento  o1ativa a0 eixo  relativa ao eixo  relativa ao eixo
x (m) y (m) z (m)
1 3702,00 2827,00 1980,00
2 4202,00 2182,00 1920,00
3 5402,00 2996,00 1120,00
4 4002,00 1813,00 390,00
5 6102,00 2761,00 820,00
6 5902,00 1676,00 1300,00
7 5302,00 4028,00 1850,00
8 5302,00 3035,00 810,00
9 6002,00 3475,00 2090,00

Numericamente, a funcao “Source Point” faz com que um volume de controle passe a
emitir certa quantidade da varidvel que representa o poluente. O volume de controle que passa
a fazer a fungdo de fonte pontual é aquele no qual apresenta seu baricentro o mais préximo do
ponto escolhido para a inser¢do do “Source Point”. As taxas de liberacdo de poluente
aplicadas em cada um dos experimentos sdo as mesmas reportadas na Tabela 5.1. Destaca-se
que, na modelagem utilizada, o poluente liberado constitui-se apenas de uma varidvel
adicional, sem a inser¢do de massa ao sistema. A Figura 5.2 ilustra o dominio de solucdo e o
ponto fonte de liberagdao do poluente.
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Ponto Fonte

Figura 5.2: Dominio de solucdo e ponto fonte de liberacdo do poluente (visto em
perspectiva).

5.3 Condicoes de Contorno

Cada uma das faces do prisma regular deve possuir uma condi¢cao de contorno em
relacdo ao sistema de equacdes hidrodindmico e uma relativa a equacdo da varidvel adicional,
que representa o poluente propriamente dito. Além destas condi¢des, outras relativas ao
modelo de turbuléncia também sdo aplicadas.

5.3.1 Fronteira a Montante

A fronteira a montante representa a entrada de massa no dominio computacional. Em
relagdo ao vento, foi escolhida a opcdo “Normal Speed’ que permite ajustar a velocidade do
fluido nesta fronteira. Assim, o perfil da velocidade do vento na entrada do dominio, u(z), foi
ajustado de acordo com a Eq. (2.19), para o cdlculo da velocidade propriamente dita, e a Eq.
(2.20) para o célculo do expoente n, considerando a média das velocidades coletadas durante
os experimentos em z =10 metros e z = 120 metros. A Tabela 5.5 ilustra estes valores. As
outras componentes da velocidade do vento (v e w) foram consideradas nulas.

Em relacdo a varidvel adicional que representa o poluente, sua concentragdo foi
definida como nula na entrada do dominio, visto que a fonte pontual encontra-se localizada 2
metros a frente da fronteira, em relagio a coordenada x:

C =0 (5.2)

entrada ~
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Para a geracdo e dissipacdo da energia cinética turbulenta, foram utilizadas as
seguintes expressoes (KIM e BAIK, 2004):

1 2
Keraaa () = — uﬁ(l - 5) (5.3)
C,2 h
Ek 3
C 4 2
gentrada (Z) = w (54)

KZ
onde k =0.4.

Tabela 5.5: Parametros para a modelagem do perfil de velocidades do vento.

) . Desvio Desvio
Velocidade Velocidade ~ ~
) o an padrdo da padrdo da
Experimento médiaemz=  médiaemz= n direca o
1 1 irecdo do dire¢do do
10 m (m.s™) 120 m (m.s™) _ _
ventoemz = ventoem z =
10 m 120 m
1 2,25 4,1 0,24 1,85 0,75
2 5,05 10,07 0,28 0,67 0,42
3 2,55 5,24 0,29 0,74 0,47
4 2,6 4 0,17 0,97 0,82
5 3,33 6,34 0,26 0,82 0,51
6 7,97 14 0,23 1,06 1,06
7 4,1 7,34 0,23 1,12 0,87
8 4,38 9,7 0,32 0,67 0,67
9 5,1 10,2 0,28 1,33 0,52

5.3.2 Fronteiras Laterais e Superior

As fronteiras laterais e superior sdo, respectivamente, as paredes laterais e o teto do
dominio computacional. Como ndo nos interessa resolver as camadas limites adjacentes a
elas, as mesmas sdo tratadas como paredes impermedveis sobre as quais o escoamento desliza
sem atrito (condi¢do chamada de “smooth wall - free slip” no software CFX®). Desta forma, a
condi¢do de contorno para a velocidade € de tensdo cizalhante e velocidade normal nulas.
Para as varidveis turbulentas (k e ¢), a condi¢cdo € a de fluxo nulo através dessas fronteiras.
Assim temos para as fronteiras laterais:
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90 (p=uw k. e) e v=0 (5.5)
dy

Para a fronteira superior:

a—¢=O (¢=u,v,k,8) e w=0 (5.6)
0z

No caso da variavel adicional, conforme foi descrito no item 5.2, as fronteiras laterais
foram posicionadas para nao interferir na dispersdo lateral da pluma. Dessa forma, a condicao
de contorno para estas fronteiras € a de concentracdo nula.

=0 5.7

laterais

5.3.3 Fronteira Inferior

A fronteira inferior representa o solo sobre onde o vento e o poluente escoardo. Esta
fronteira também € tratada como uma barreira impermedvel. Porém, devido ao comprimento
de rugosidade do solo descrito no experimento (yo = 0,6 metros), a op¢do escolhida no
software CEX® foi “rough wall”, usada para paredes rugosas. O comprimento de rugosidade
utilizado na simulacdo foi 17,76 m de acordo com a rugosidade equivalente de grio de areia
(vg) calculada através da Eq. (4.25).

Em relacdo a varidvel adicional, € considerado que o solo nao absorve o gés tracador,
ou seja, ndo ha fluxo de poluente para a fronteira inferior:

oC
—=0 5.8
0z ©-8)

5.3.4 Fronteira a Jusante

A fronteira a jusante € aquela por onde o escoamento deixa o dominio de solu¢do do
problema. A condicdo adotada para esta fronteira é a “Static Pressure”, onde a pressao (1
atm) € fixada em relagdo a fronteira como um todo. Em relagdo a varidvel adicional, é imposta
uma condi¢do de gradiente constante na determinada fronteira (diferente de zero).

5.4 Condicoes Iniciais

Como condig¢des iniciais foram indicadas a velocidade e direcdo do fluido, de acordo
com a Eq. (2.19), idénticas as condi¢des impostas como condi¢des de contorno na fronteira a
montante, e a pressdo do sistema (1 atm). Em relacdo a condi¢do inicial para a varidvel
adicional que representa o poluente, foi imposta a condi¢do de concentragdo nula no inicio da
simulacdo, ja que este poluente ndo é encontrado na atmosfera naturalmente. Também em
relacdo a varidvel adicional, foi considerada a difusividade do poluente, de acordo com
OLIVET et al. (2005):
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D=345m>s" (5.9

5.5 Malha Computacional

Em funcdo da geometria regular do dominio de solucdo, o tipo de malha escolhido
para a resolug@o do problema foi a malha estruturada. Dessa forma, foram realizados testes de
malha a fim de verificar o nivel de refinamento 6timo para as malhas em questdo. Para a
realizacdo destes testes, foram utilizados os dados e informagdes do Experimento 4. A escolha
pelo Experimento 4 foi realizada devido ao menor volume do seu dominio computacional,
demandando, por conseqiiéncia, um menor esforco computacional e tempo de processamento.
Devido ao fato de todos os experimentos apresentarem escalas de tempo e de comprimento da
mesma ordem de grandeza, o teste ndo necessita ser realizado com todos os experimentos.

Em todos os testes realizados, as malhas apresentaram regides com densidades de
malha diferenciadas proximo ao ponto fonte; no inicio do dominio computacional; na regido
central do dominio de solucdo; na regido proxima ao chdo e nas regides proximas a linha de
amostradores, a fim de capturar com maior propriedade as variacdes de concentragdo nestes
locais. As Figuras 5.3, 5.4 e 5.5 ajudam a ilustrar o refinamento das malhas. O refinamento
das malhas hexaédricas é realizado com o auxilio do software ICEM CFD® mediante a janela
"Edge Parameters", na opcao "Meshing Parameters", conforme Figura 5.6:

INNISYS

¢] 500.00 1000.00 {m}
| SEa——  _ ESS—

250.00 750.00

Figura 5.3: Vista frontal da malha computacional ("entrada" do dominio computacional).
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Figura 5.4: Vista lateral da malha computacional.
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Figura 5.5: Vista superior da malha computacional.
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Figura 5.6: Janela "Edge Parameters - Meshing Parameters" do software CEX®, para
refinamento da malha computacional.

A tela em questdo apresenta as seguintes op¢des de ajuste:
e FEdge: selecao manual da borda na qual deseja-se alterar a malha.
® [Length: comprimento da borda (calculado automaticamente).
® Nodes: nimero de nds a serem ajustados.

® Mesh Law: lei de construcdo da malha, sendo as mais uteis € comuns a
geométrica, uniforme e hiperbdlica. A lei geométrica promove um
afastamento gradual entre os nés com o comprimento da borda, a lei uniforme
mantém um espagamento constante entre os nds, € a lei hiperbdlica permite
que as extremidades de uma borda tenham nés mais préximos (maior refino)
em comparag¢do com a parte central.

e Spacing I: espacamento do primeiro elemento da borda (contado a partir do
primeiro vértice).

® Spacing 2: espacamento do ultimo elemento no vértice oposto. Ratio 1 e 2 sao
os fatores de crescimento (ou espacamento) entre 0s nos.
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® Max Space: maximo espacamento permitido.

e Copy Parameters: permite que os parametros definidos acima sejam copiados
para outras bordas. A op¢do mais comum € "To All Parallel Edges", que
aplica as configuracdes de uma borda a todas as outras paralelas a primeira.
Também € possivel copiar para bordas selecionadas ou somente as visiveis.

Quanto menor o espacamento entre dois nds consecutivos e menor o fator de
crescimento dos elementos, mais refinada é a malha. Na Tabela 5.6 apresenta-se as principais
caracteristicas das malhas hexaédricas utilizadas nos testes de malha. Destaca-se que em todos
os testes foram utilizados os mesmos fatores de crescimento e mesmas informagdes para as

regides com densidade de malha diferentes, apenas variou-se o nimero de volumes de

controle e, consequentemente, o nimero de n6s dos dominios de solucao.

Tabela 5.6: Resumo das caracteristicas das malhas estruturadas utilizadas nos testes de

malha.
Niimero de  Distincia do Fator de Nimero de  Nudmero de
Teste Hexaedros primeiro n6 crescimento  nds em relagdo  nos total
ao chio (m) dos volumes  as coordenadas
x:80,00
0 192192,00 0,60 1,20 »:80,00 20334600
7:34,00
x:110,00
1 267072,00 0,60 1,20 »:80,00  281556,00
7:34,00
x:160,00
2 391872,00 0,60 1,20 y:80,00  411906,00
7:34,00
x:160,00
3 693312,00 0,60 120 140,00 724746,00
7:34,00
x:260,00
4 1134912,00 0,60 1,20 140,00  1183446,00
7:34,00
x:360,00
5 1576512,00 0,60 1,20 y:140,00  1642146,00

2:34,00
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5.6 Parametros Transientes

O tempo de simulag¢do de cada um dos experimentos foi selecionando considerando o
tempo de liberagao do poluente e o tempo de amostragem, ambos ilustrados na Tabela 5.1. O
mesmo foi definido de acordo com o inicio da liberacao do poluente e com o fim do tempo de
amostragem. A Tabela 5.7 ilustra os tempos de simulacdo para cada experimento.

Tabela 5.7: Tempos de simulacdo para cada um dos experimentos.

Experimento 1 2 3 4 5 6 7 8 9
Tempo de Simulac¢do (minutos) 83 92 79 78 100 59 80 80 88

z

O passo de tempo de uma simulacdo transiente é um parametro de fundamental
importancia para o sucesso da mesma. A escolha equivocada deste parametro pode acarretar
sérios riscos ao resultado final da simulagdo. Passos de tempo muito pequenos, em relacdo ao
tempo total de simulacdo, podem aumentar severamente o tempo de processamento, podendo
tornar proibitiva sua realizagcdo. Em contrapartida, passos de tempo muito grandes podem
adicionar erros ao resultado final da simulagdo, mascarando o desempenho do modelo
matemadtico aplicado. A fim de verificar qual seria o passo de tempo mais adequado, que
possa aliar empregabilidade e menor tempo computacional, foram realizados testes utilizando
o Experimento 4. Nestes testes, foram empregados diferentes passos de tempo variando entre
30 segundos, 1, 2 e 5 minutos. Similarmente aos testes de malha, a escolha pelo Experimento
4 deu-se em fun¢do do menor volume do dominio computacional. Destaca-se também que os
testes foram realizados com a malha selecionada através do teste de malha.

5.7 Numero de Schmidt Turbulento

Assim como o nimero de Schmidt, nimero adimensional que representa a razdo entre
a viscosidade cinematica e a difusividade molecular de massa, o numero de Schmidt
turbulento também representa grande influéncia na mecanica dos fluidos. Este adimensional
representa a razdo entre a viscosidade turbulenta e a difusividade mdssica turbulenta, e é
definido por:

Se, =2 (5.10)
Dl‘

Em outras palavras, este adimensional representa a correlacdo entre o transporte de
massa ocorrido em decorréncia da turbuléncia do sistema e a transferéncia de massa difusiva.
Quando este ndmero apresenta-se superior que a unidade, significa que o transporte turbulento
sobressai-se em relacdo a transferéncia difusiva; em contrapartida, quando Sc; < 1, a
difusividade turbulenta predomina diante a viscosidade turbulenta. Neste trabalho, cada
experimento de dispersdo € simulado duas vezes: com Sc; = 0,7 e 1,3, com o intuito de avaliar
a resposta do modelo em fun¢ao da variacdo deste parametro.
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5.8 indices Estatisticos

A comparacdo entre os dados de concentracdo simulados nos modelos com os dados
observados no Experimento de Copenhagen ¢é realizada através de indices estatisticos
presentes na literatura. Estes indices sdo recomendados para validagdo e comparagcdo de
modelos, pela Agéncia de Protecdio Ambiental (USEPA), pela Forca Aérea Americana (US
Air Force), pelo Instituo Americano de Petréleo (API), bem como pela comunidade cientifica
relacionada ao estudo da dispersdo de poluentes na atmosfera. As notacdes utilizadas para os
indices 0 e p indicam, respectivamente, as quantidades observadas e preditas, C & a
concentracdo média de poluentes e o € o desvio padrio (BUSKE, 2004). Os indices
estatisticos aplicados sdo definidos do seguinte modo:

¢ Erro quadratico médio normalizado:

€,-¢,)

c,C

NMSE = (5.11)

p
Informa sobre todos os desvios entre as concentragdes dos modelos e as concentracdes
observadas. E uma estatistica adimensional e seu valor deve ser o menor possivel para um

bom modelo.

e (Coeficiente de correlagdo:

c,-¢ )¢, -¢,)
0,0,

Cor = (5.12)

Descreve o grau de associacdo ou concordancia entre as varidveis. Para um bom
desempenho do modelo, o seu valor deve ser o mais proximo possivel de 1.

e Fator de dois: Fa2

| a

psz

o

Percentual de dados que estdo entre 0,5 <

a

e Fator de inclinacdo:

C —Cp_

Fb=—7f— 5.13
05(c, +c,) G

Informa a tendéncia do modelo de superestimar ou subestimar as concentracdes
observadas. O valor 6timo € zero.

e Desvio fracional padrao:
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O seu valor 6timo € zero.

c,-0o,
o,+0

(5.14)



Capitulo 6

Resultados e Discussao

Este capitulo visa ilustrar os resultados obtidos através das simulacOes executadas.
Primeiramente, sdo apresentados os resultados oriundos dos testes de malha. Em seguida, sdo
ilustrados os resultados dos testes referentes ao passo de tempo. Mais adiante, os resultados
das simula¢des dos problemas em questdo sdo expostos, discutidos e comparados com
resultados obtidos através do uso de outros modelos matematicos. A aquisi¢do dos dados no
software CFX® engloba trés etapas: a geracdo de uma linha no dominio de solucdo (funcdo
"Line") representando a linha de amostradores em cada um dos locais especificados; a
utilizagdo da ferramenta "LenghtInt", que realiza a integracdo dos valores sobre as linhas
geradas e a divisdo do resultado da integracdo pela taxa de liberacdo do poluente durante o
experimento, resultando no valor denominado "concentra¢do integrada". Destaca-se que a
funcdo "Line" também faz a aquisicdo dos dados pontuais dos amostradores, que sao
ilustrados nos graficos dos perfis de concentragao.

6.1 Testes de Malha

Neste topico serdo apresentados os resultados relativos aos testes de malha realizados.
Estes resultados sao visualizados de duas formas: qualitativamente, levando em consideragao
o perfil de concentragdes de cada arco de medi¢do em cada um dos experimentos (em relacdo
a posi¢do dos medidores de concentra¢do) e quantitativamente, considerando a concentracao
integrada de cada um dos perfis de concentracdo (em relacdo a direcao perpendicular a do
vento, nomeada neste documento como direcao y), dividida pela taxa de liberagdo de poluente
em cada um dos experimentos. Destaca-se que as simulagdes foram rodadas no modo
transiente, com passos de tempo de 1 minuto, obedecendo o tempo total de simulacdo de 78
minutos (tempo de liberacdo do poluente relatado para o Experimento 4). Por fim, os
resultados sdo comparados, com o intuito de verificar qual € o grau de refinamento 6timo das
malhas em questao.
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6.1.1 Resultados Obtidos

As Figuras 6.1 a 6.6 ilustram os resultados obtidos ao final dos testes de malha
realizados (Tabela 5.5).

Concentrac¢do (kgm)

9,00E-09

8,00E-09

7,00E-09

6,00E-09

5,00E-09

4,00E-09

3,00E-09

2,00E-09

1,00E-09

0,00E+00

——Teste 0

Experimental

200 400 600 800 1(()00) 1200 1400 1600 1800 2000
y(m

Figura 6.1: Resultados obtidos para o "Teste 0".

Concentragdo (kgm3)

9,00E-09

8,00E-09

7,00E-09

6,00E-09

5,00E-09

4,00E-09

3,00E-09

2,00E-09

1,00E-09

0,00E+00

——Teste 1

Experimental

200 400 600 800 1(()00) 1200 1400 1600 1800 2000
y(m

Figura 6.2: Resultados obtidos para o "Teste 1".
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Concentragdo (kgm3)

9,00E-09

8,00E-09

7,00E-09

6,00E-09

5,00E-09

4,00E-09

3,00E-09

2,00E-09

1,00E-09

0,00E+00

—o—Teste 2

Experimental

200 400 600 800 1000 1200 1400 1600

y (m)

1800

2000

Figura 6.3: Resultados obtidos para o "Teste 2".

Concentragio (kgm3)
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6,00E-09
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2,00E-09

1,00E-09

0,00E+00

—o—Teste 3

Experimental

200

400 600 800 1000 1200 1400 1600
y (m)

1800

2000

Figura 6.4: Resultados obtidos para o "Teste 3".
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Concentragio (kgm3)
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Figura 6.5: Resultados obtidos para o "Teste 4".
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Figura 6.6: Resultados obtidos para o "Teste 5".
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Visualiza-se nas Figuras 6.1 a 6.6 que os resultados dos testes de malha apresentam-se
coerentes com o perfil de concentragdes experimental. Ao comparar-se os resultados das
simulacdes entre si, pode-se perceber que todos os testes simulados apresentaram resultados
bastante semelhantes. Qualitativamente, ndo € possivel concluir qual dos casos simulados
representa o refinamento 6timo da malha computacional. Dessa forma, é necessario avaliar as
concentracdes integradas de cada um dos testes realizados, a fim de averiguar qual seria a
malha 6tima para a resolu¢do do problema. A Figura 6.7 ilustra os valores de concentragdes
integradas em funcdo de cada um dos testes de malha realizados.

9,95E-04

9,95E-04

9,94E-04

9,94E-04

9,93E-04

9,93E-04

Concentragio Integrada (sm)

9,92E-04 L 4

9,92E-04

Testes

Figura 6.7: Comparacdo entre as concentragdes integradas obtidas através dos testes de
malha.

Na Figura 6.7 verifica-se a comparacdo entre as concentracdes integradas obtidas
durante os testes supracitados. Através desta figura conclui-se que existe variagdao
significativa dos resultados integrados apenas até o resultado do "Teste 3". A partir do "Teste
3”, ndo se observam mudancas significativas nos valores de concentracdo integrada do
experimento, indicando que um aumento no nimero de volumes de controle do dominio de
solucdo ndo acarreta em modificacdo no resultado final da simulagdo, apenas em aumento da
demanda computacional e tempo de processamento. Dessa forma, a malha escolhida para a
realizacdo dos testes de passo de tempo e das simula¢des dos experimentos foi a malha com o
grau de refinamento do "Teste 3". Destaca-se que, apesar dos outros experimentos possuirem
dominios de solu¢do maiores que o do Experimento 4, foi utilizada a mesma configuragcdo de
malha, com as densidades de malha modificadas nos mesmos locais e os mesmos fatores de
crescimento utilizados para os testes de malha. Isto acarreta em um aumento significativo no
nimero de volumes de controle e nés de cada um dos dominios de solu¢do dos experimentos
restantes. A Tabela 6.1 ilustra estas informacoes.
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Tabela 6.1: Numero Total de Volumes de Controle e N6s Contidos nas Malhas dos
Experimentos de Copenhagen.

Experimentos Numero de Volumes de Controle Numero de N6s

1 1144836 1184050
2 1144836 1184050
3 1370334 1416100
4 693312 724746
5 1135134 1180080
6 778734 812000
7 1649994 1699320
8 994014 1025640
9 1370334 1413720

6.2 Testes de Passo de Tempo

Analogamente aos testes de malha, os resultados dos testes envolvendo o passo de
tempo sdo comparados considerando a concentragdo integrada para o Experimento 4. Foram
executadas simulagdes transientes com passos de tempo de 30, 60, 120 e 300 segundos, para
um tempo total de andlise de 78 minutos, correspondendo ao tempo total de liberagdo do
poluente durante o experimento. A Figura 6.8 ilustra a comparacao entre os resultados obtidos
e os passos de tempo utilizados.

9,80E-04

9,80E-04

9,79E-04

9,79E-04

9,78E-04 [ ] o L |

9,78E-04

9,77E-04

9,77E-04

Concentragdo integrada (sm2)

9,76E-04

9,76E-04

9,75E-04

0 30 60 90 120 150 180 210 240 270 300 330

Passo de Tempo (s)

Figura 6.8: Variacdo da concentracdo integrada em fungdo do passo de tempo utilizados em
cada um dos testes.
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Percebe-se que os resultados nao diferem significativamente, mesmo com a variagao
do passo de tempo das simulagdes até 300 s. Dessa forma, conclui-se que é possivel utilizar
qualquer um dos passos de tempo sem prejudicar o resultado final da simulagdo. O passo de
tempo selecionado foi o de 60 segundos, por estar dentro da faixa avaliada nos teste e por ndo
apresentar incremento considerdavel de tempo de processamento as simulacoes.

6.3 Resultados das Simulacoes

Os resultados das simulagdes dos 9 experimentos, que fazem parte do conjunto de
dados do Experimento de Copenhagen, sdo analisados qualitativamente e quantitativamente,
em comparagdo com os dados experimentais, a fim de verificar a eficiéncia do modelo
matemadtico proposto. Os dados também sdo comparados com resultados de outros modelos
matematicos através de indices estatisticos, tradicionalmente utilizados para avaliar modelos
matemadticos de dispersdo de poluentes. As simulagdes foram realizadas utilizando dois
nimeros de Schimidt distintos, Sc; = 0,7 e Sc, = 1,3, com o intuito de verificar as modificac¢des
no resultado final em funcdo do ajuste fino do modelo matematico.

6.3.1 Comparacao entre Valores Simulados e Valores Experimentais

As Figuras 6.9 a 6.16 ilustram os perfis de concentracdo obtidos através das
simulacdes dos Experimentos 1, 3 e 5, representando atmosferas de alta, moderada e fraca
conveccdo, respectivamente. Os perfis de concentracdo dos experimentos restantes
apresentam-se ilustrados no Apéndice. A Tabela 6.2 ilustra os resultados obtidos através das
simulacdes de todos os experimentos, em comparacdo com os resultados reportados na
literatura.
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o
o
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0,00E+00 =
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Figura 6.9: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 1 do Experimento 1.
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concentracdo (kg m )
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Figura 6.10: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 1.
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Figura 6.11: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 3.




6. RESULTADOS E DISCUSSAO

81

8,00E-09
7,00E-09
6,00E-09
?S,OOE—O9

£
[T
=4,00E-09

concentracao

3,00E-09

2,00E-09

1,00E-09

0,00E+00 &

500

——Sc=0,7-Arco 2
—=-Sc=1,3-Arco?2

—+— Experimental

1500

2000 2500 3000

y(m)

3500

Figura 6.12: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 3.
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Figura 6.13: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 3.
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concnetracdo (kg m -3)
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Figura 6.14: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 5.

concnetragdo (kg m 3)

7,00E-09

6,00E-09

5,00E-09

4,00E-09

3,00E-09

2,00E-09

1,00E-09

0,00E+00

——5¢=0,7-Arco 2
—=-5Sc=1,3-Arco?2

Experimental

3000

Figura 6.15: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 5.
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Figura 6.16: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 5.

Tabela 6.2: Comparagao entre os Valores de Concentragao Integrada Previstos e os
Observados (10*s.m?)

Concentragdo

Concentragdo

Concentragdo Diferenca Diferenca
Experimentos Integrada Integrada percentual Integrada percentual
Observada Prevista (%) Prevista (%)
(Se,=0,7) (Se,=1,3)
1 (Arco 1) 6,48 8,22 26,85 8,17 26,08
1 (Arco 2) 2,31 7,68 232,47 7,31 216,45
2 (Arco 1) 5,38 5,67 5,39 5,34 0,74
2 (Arco 2) 2,95 5,38 82,37 4,08 38,30
3 (Arcol) 8,20 9,50 15,85 9,48 15,61
3 (Arco 2) 6,22 8,00 28,62 7,68 23,47
3 (Arco 3) 4,30 6,76 57,21 5,98 39,07
4 (Arco 1) 11,66 10,00 14,23 9,01 22,73
5 (Arco 1) 6,72 7,75 15,33 7,90 17,56
5 (Arco 2) 5,84 7,16 22,60 6,35 8,73
5 (Arco 3) 4,97 5,95 19,72 5,67 14,08
6 (Arco 1) 3,96 3,03 23,48 3,46 12,62
6 (Arco 2) 2,22 2,49 12,16 2,32 4,50
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6 (Arco 3) 1,83 2,12 15,85 1,91 4,37

7 (Arco 1) 6,70 6,38 4,78 6,18 1,76

7 (Arco 2) 3,25 5,18 59,38 5,09 56,61
7 (Arco 3) 2,23 4,93 121,07 4,02 80,27
8 (Arco 1) 4,16 5,13 23,32 6,01 44,47
8 (Arco 2) 2,02 4,73 134,16 4,58 126,73
8 (Arco 3) 1,52 4,29 182,24 3,46 127,63
9 (Arco 1) 4,58 5,67 23,80 4,71 2,84

9 (Arco 2) 3,11 4,32 38,91 3,69 18,65
9 (Arco 3) 2,59 2,88 11,20 3,04 17,37

De acordo com a Tabela 6.2, observa-se que o modelo proposto, de modo geral,
apresenta resultados satisfatérios na predicdo das concentracdes de poluentes. Os resultados
obtidos para as concentragdes integradas ficaram em torno de 83 a 87% dentro de um fator de
2 (FA2), estando assim dentro do intervalo esperado para concentragdes calculadas pelos
modelos que representam o estado da arte em termos de dispersdao de poluentes (MORAES,
2004). Este fato pode ser melhor visualizado através da Tabela 6.3, onde sdo apresentados os
valores dos indices estatisticos (Sec@o 5.8) calculados a partir do conjunto completo de dados
apresentado na Tabela 6.2, e da Figura 6.17.

Nota-se, tanto pela Figura 6.17 como pelos resultados reportados na Tabela 6.3, que o
modelo proposto apresenta a tendéncia de superestimar os valores de concentragdo integrada.
Esta peculiaridade do modelo serd melhor discutida ao analisar-se cada experimento
separadamente.

Tabela 6.3: Indices Estatisticos para a Avaliacio do Modelo Proposto

Modelo  NMSE FB _ FS  Corr FA2
Matematico
Modelo 0.14 025 014 077 0.83
proposto com
SC[:0,7
Modelo 0.12  -019 015 078 0.87

proposto com
SC[ = 1,3




6. RESULTADOS E DISCUSSAO 85

14
— 12
%
£
k=
= 10 ]
p ]
2 .
S
Q L
o 8 m -
o * m
] [ ]
o *
[rs 6 L g | ¢Sct=1,3
3 o "
£ n v ]
9 ' o
S 4 . 0. { mSct=0,7
= M
g
= 2
5]
]

0

0 2 4 6 8 10 12 14
Concentragao integrada observada (10* ms?)

Figura 6.17: Diagrama de espalhamento entre as concentragdes integradas observadas e
previstas para o Experimento de Copenhagen.

Ao visualizar os resultados referentes a utilizacdo de diferentes valores para Sc,
observa-se que a variagdo deste parametro influencia diretamente a predi¢do do modelo
proposto, tanto qualitativamente quanto quantitativamente. De modo geral, pode-se afirmar
que a utilizacdo de Sc,; = 1,3 mostra-se mais apropriada para a reproducao dos experimentos
em questdo, obtendo-se valores de NMSE e FB mais proximos de zero e valores de R e FA2
mais proximos de 1. Analisando separadamente os resultados, verifica-se que a variacdo do
nimero de Schmidt de 0,7 para 1,3 acarreta em significativa reduc@o na diferenca percentual
entre os valores observados e previstos, como para os dados da Figura 6.15 (redugdo de
22,60% para apenas 8,73% em relacdo ao valor observado). Comportamento andlogo pode ser
visualizado para a simulagdo dos Experimentos 6 (Figuras A.5 e A.6) e 9 (Figuras A.13 e
A.14). Estes fatos vém ao encontro das conclusdes obtidas por BOCON (1998),
TOMINAGA e STATHOPOULOS (2007) e KISA e JELEMENSKY (2008), onde relata-se
que a imposi¢do de um coeficiente de difusividade turbulenta menor ao sistema resulta em
uma menor difusdo da pluma; enquanto que maiores difusdes sdo obtidas com o aumento
deste parametro. Em outras palavras, o aumento do nimero de Schmidt turbulento (e
consequente diminui¢cdo do coeficiente de difusividade turbulento) faz com que a pluma
apresente uma maior tendéncia a dispersdo horizontal. Este fendmeno pode ser claramente
visualizado nas Figuras 6.9 a 6.16, apresentando comportamento andlogo também nas Figuras
A.1 a A.15, onde os perfis de concentracdo das simulagdes utilizando Sc; = 1,3 mostram seu
centro mais "achatado" e um maior alargamento na base da curva, em relacdo as simulagdes
com Sc; = 0,7. Esta modificacdo na forma dos perfis acaba por adequar melhor as curvas
simuladas com as curvas experimentais, melhorando a adequaciao do modelo.
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Outra observacao pertinente ¢ a de que o modelo proposto apresenta seus melhores
resultados para os Experimentos 4, 5 e 6. Nestes casos, tanto o perfil de concentragdo quanto
as concentragdes integradas apresentam melhor concordancia com os valores experimentais.
Nestes experimentos mais especificamente, os perfis de concentracdo experimentais
apresentam certa discrepancia em relagao aos dados simulados devido a um deslocamento, em
relagdo ao eixo y, do centro da curva. Este fato pode ser explicado pela variacdo da dire¢dao do
vento observada durante os experimentos (estes valores podem ser visualizados na Tabela
5.5). Destaca-se que a dire¢do e velocidade do vento normalmente sdo medidas apenas no
local préximo a fonte de liberagdo, prejudicando uma avaliagdo mais aprofundada sobre a
influéncia deste fator no resultado final das medi¢des. Além disso, por tratar-se de uma
grandeza que varia com o tempo e espago, a caracteriza¢do do campo de velocidades torna-se
uma tarefa complexa. Em relacdo as concentracdes integradas, os valores obtidos apresentam-
se bastante proximos aos observados, com diferencas percentuais variando entre 4 e 23%. Ao
consultar a Tabela 5.3, verifica-se que durante estes experimentos foram observadas
atmosferas de fraca conveccdo, mostrando que o modelo proposto consegue reproduzir
satisfatoriamente a dispersao de poluentes neste tipo de cendrio.

Em relagcdo aos experimentos que apresentaram atmosferas com convec¢do moderada
(experimentos 3, 9 e 2), as respostas do modelo de dispersdao proposto apresentaram
desempenhos inferiores, se comparadas com os resultados averiguados para os experimentos
com atmosferas de convecg¢ao fraca, principalmente se considerarmos a utilizacao de Sc, = 0,7.
Em atmosferas com maior conveccdo, é 16gico pensar que a transferéncia de massa seja
governada pela turbuléncia natural do sistema. Dessa forma, um nimero de Schmidt
turbulento maior mostra-se mais apropriado. Nestes experimentos, observa-se também que as
concentracdes integradas e os perfis de concentracio mostram-se mais préximos aos valores
experimentais para os primeiros arcos de medicao, localizados entre 1900 e 2100 metros de
distancia do ponto de liberacao do poluente.

J4 em relacdo aos experimentos que apresentaram atmosferas com alta convecgdo
(experimentos 1, 7 e 8), os resultados obtidos através da simulacdes mostraram o desempenho
mais fraco entre todas as simulagdes. No caso do Experimento 1, cendrio onde visualiza-se a
atmosfera com mais alta convecgdo, a diferenca percentual entre os valores observados e
previstos para o 1° arco de medicao permaneceu em cerca de 26% para ambos os nimeros de
Schmidt turbulento aplicados. Para o 2° arco, esta diferenca aumentou para cerca de 200%.
Comportamento andlogo pode ser observado para os experimentos 7 € 8. No experimento 7, a
diferenca percentual mostrou-se bastante baixa para o 1° arco de medi¢do, entre 4 e 7%,
aumentando gradativamente para o 2° e 3° arco (entre 56% e 60% e 80% e 121%,
respectivamente). Da mesma forma, os dados relativos ao Experimento 8 ratificam estas
observagoes: concordancia satisfatéria para o 1° arco de medicao (diferengas entre 23 e 44%)
e aumento gradual da diferenca para 0 2° e 3° (126% a 134% e 127 a 182%, respectivamente).

Em resumo, o modelo matemadtico proposto apresenta-se mais adequado para
reproduzir a dispersdo de poluentes em atmosferas de fraca e moderada conveccdo,
principalmente em relacdo aos primeiros arcos de medi¢ao. Algumas justificativas para estes
fatos sdo:



6. RESULTADOS E DISCUSSAO 87

Aproximagao utilizada para a viscosidade turbulenta ( £, ): no presente trabalho
foi utilizada uma aproximacdo para g, (Eq. (4.10)) onde a mesma € fun¢do da
massa especifica (variando apenas com relacdo a altura, no caso do ar
atmosférico e sendo constante, no caso do poluente) e das varidveis turbulentas
k e €. Dessa forma, 4, mostra-se constante na dire¢cdo perpendicular ao fluxo.
Segundo AGRAWAL e PRASSAD (2003), esta aproximagdo funciona
satisfatoriamente apenas para situagdes proximas a condicdo laminar. Os
autores propOem aproximagdes para (, baseadas em expressdes empiricas
para o perfil de velocidade longitudinal, a fim de igualar o nimero de equacdes
ao ndmero de incégnitas do sistema e, subsequentemente, obter uma expressao
para g, que mostre variacdo em relacdo a direcdo perpendicular do
escoamento. A utilizagdo de uma expressdo para (g, proporcional a malha e a
taxa de deformacdo obtida também poderiam melhorar os resultados,
principalmente nos casos onde as diferengas entre os resultados simulados e
observados aumentam com o aumento da distancia em relagdo ao ponto fonte.

Evolu¢ao das nao-linearidades do modelo de turbuléncia utilizado: as
diferencas entre os dados experimentais e as predi¢cdes do modelo, bem como
aumento deste erro em func¢do da distancia do ponto de amostragem com
relacdo a fonte de emissao, podem ser atribuidas ao efeito cumulativo, durante
o processo de integracdao no tempo, dos erros gerados pela falta de adequagao
do modelo na descricdo dos fendmenos inerentes a atmosferas de maior
intensidade convectiva.

Utilizacdo da média temporal da velocidade do vento: conforme exposto na
Tabela 5.5, foram utilizadas as médias das velocidades do vento, tanto em
relacdo a z = 10 metros quanto em relagdo a z = 120 metros, durante o tempo
de liberacdo do poluente em cada experimento simulado. Este fato pode acabar
modificando os perfis de concentracio do poluente (seja interferindo na
dispersdo lateral da pluma ou gerando maior arraste convectivo do poluente,
por exemplo) por atribuir ao sistema velocidades, em relagao a coordenada x,
discrepantes se comparadas as velocidades reais.

Modelagem isotrépica da dispersdo turbulenta: A discrepancia encontrada
entre os valores observados e simulados possivelmente estd relacionada a
modelagem isotropica da dispersdo turbulenta utilizada para a solucdo do
campo de concentracdes. Apesar de ter-se levado em consideracdo o carater
anisotrépico da turbuléncia atmosférica nos célculos do escoamento, 0 mesmo
ndo aconteceu em relagdo aos célculos da concentracdo. Segundo ISNARD
(2004), a consideracdo dos efeitos de anisotropia apenas na solucdo do
escoamento nao mostra-se apropriada, sendo necessdria a utilizacio de uma
modelagem anisotrépica também para a dispersdo turbulenta, para que se
obtenha melhores resultados quanto a previsao do campo de concentracdes. Na
época, o autor concluiu que como os efeitos anisotrépicos sdo menores nos
escoamentos neutros do que aqueles estavelmente estratificados, os resultados
obtidos com a utilizacdo de uma modelagem isotropica para a dispersao
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turbulenta afastaram-se menos dos resultados experimentais na simulacao dos
escoamentos neutros, que caracteriza-se como um resultado muito semelhante,
qualitativamente falando, ao encontrado neste trabalho.

6.3.2 Comparacao dos Resultados Obtidos com os Resultados de
Outros Modelos de Dispersao

Além de ser avaliado por meio de comparagdes entre as simulagdes e os dados
observados durante os Experimentos de Copenhagen, o modelo proposto foi comparado com
outros 14 modelos, utilizando conceitos e abordagens diferentes:

e Trés modelos que utilizam um processo de calculo baseado em um esquema
iterativo através do Método de Picard para resolver a equagdo de Langevin
aplicada a dispersao de poluentes. O método considera trés tipos de funcdes de
densidade de probabilidade para a velocidade turbulenta: gaussiana, nio-
gaussiana e Gram-Charlier (turbuléncia gaussiana e ndo-gaussiana). Este
método foi denominado SLI (Solucdo de Langevin Iterativa) (CARVALHO e
VILHENA, 2005);

e Trés modelos para a resolucdo da equacdo de Langevin através do cdlculo de
Ito (CARVALHO et al., 2002), utilizando as mesmas func¢des de densidade de
probabilidade que os trés modelos anteriores supracitados;

e Duas solugdes analiticas da equagdo euleriana (VILHENA ef al., 1998 e
SHARAN et al., 2006);

¢  Um modelo gaussiano (DEGRAZIA, 1998);

e Um modelo euleriano resolvido com a aplicagdo de diferentes formulacdes
para as difusividades turbulentas (DEGRAZIA et al., 2001);

¢ Uma solucdo analitica da equacdo de difusdo-advec¢ao pelo método GILLT,
utilizando diferentes coeficientes de difusdao (BUSKE, 2004).

Conforme ja fora discutido anteriormente, verifica-se através dos resultados das
concentracdes integradas que o modelo proposto mostrou-se mais adequado para atmosferas
com fraca e moderada convecgdo. Caso sejam desconsiderados os resultados obtidos para as
simulacoes dos Experimentos 1, 8 e 9, que representam atmosferas com convecgdo forte,
percebe-se que o desempenho do modelo, avaliado através dos indices estatisticos, melhora
consideravelmente. A Tabela 6.5 ilustra esta comparagao.
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Tabela 6.4: Comparagao Entre o Modelo Matematico Proposto e Outros Modelos Publicados
na Literatura.

Modelo Matematico NMSE FB FS Corr FA2
Modelo Proposto (Sc, = 0,7) 0,14 -0,25 0,14 0,77 0,83
Modelo Proposto (Sc, = 1,3) 0,12 -0,19 0,15 0,78 0,87
SLI-Gaussiano (CARVALHO e VILHENA, 2005) 005 -0,11 -0,11 0,93 1,00
SLI-N#o-Gaussiano (CARVALHO e VILHENA, 2005) 0,04 -0,11 0,01 094 0,96
SLI-Gram-Charlier (CARVALHO e VILHENA, 2005) 003 001 003 093 1,00
Tto-Gaussiano (CARVALHO et al., 2002) 0,06 0,09 0,27 091 1,00
Ito-No-Gaussiano (CARVALHO et al., 2002) 0,07 -0,14 0,01 092 1,00
Ito-Gram-Charlier (CARVALHO et al., 2002) 0,08 -0,02  -0,06 0,82 0,96
VILHENA et al., 1998 0,07 0,06 0,23 09 1,00
DEGRAZIA, 1998 0,08 0,1 0,31 0,87 1,00

SHARAN et al., 2006 0,36 - - - -
DEGRAZIA et al., 2001 (Eq. 1) 0,06 0,03 0,10 0,89 1,00
DEGRAZIA et al., 2001 (Eq. 2) 0,16 028 027 0,89 1,00
BUSKE, 2004 (Eq. 1) 0,06 -0,14  -0,02 0,92 1,00
BUSKE, 2004 (Eq. 2) 002 001 005 097 1,00
BUSKE, 2004 (Eq. 3) 0,07 0,09 0,09 090 1,00

Tabela 6.5: Comparagao Entre o Modelo Matematico Proposto (Nao Considerando os
Resultados das Simulacdes para os Experimentos 1, 8 e 9) e Outros Modelos Publicados na

Literatura.

Modelo Matematico NMSE FB FS Corr FA2
Modelo Proposto (Sc, = 0,7) 0,06 -0,15 0,04 084 1,00
Modelo Proposto (Sc, = 1,3) 0,05 -0,08 0,09 0,85 1,00
SLI-Gaussiano (CARVALHO ¢ VILHENA, 2005) 005 -0,11 -0,11 0093 1,00
SLI-N#o-Gaussiano (CARVALHO e VILHENA, 2005) 0,04 -0,11 0,01 094 0,96
SLI-Gram-Charlier (CARVALHO e VILHENA, 2005) 003 001 003 093 1,00
Tto-Gaussiano (CARVALHO et al., 2002) 0,06 0,09 0,27 091 1,00
Ito-Nao-Gaussiano (CARVALHO et al., 2002) 0,07 -0,14 0,01 0,92 1,00
Ito-Gram-Charlier (CARVALHO et al., 2002) 0,08 -0,02  -0,06 0,82 0,96
VILHENA et al., 1998 0,07 0,06 0,23 0,9 1,00
DEGRAZIA, 1998 0,08 0,1 0,31 0,87 1,00

SHARAN ef al., 2006 0,36 - - - -
DEGRAZIA et al., 2001 (Eq. 1) 0,06 0,03 0,10 0,89 1,00
DEGRAZIA et al., 2001 (Eq. 2) 0,16 028 027 089 1,00
BUSKE, 2004 (Eq. 1) 0,06 -0,14 -0,02 092 1,00
BUSKE, 2004 (Eq. 2) 0,02 0,01 0,05 097 1,00

BUSKE, 2004 (Eq. 3) 0,07 0,09 0,09 0,90 1,00




90 6. RESULTADOS E DISCUSSAO

Dessa forma, percebe-se que o modelo proposto permanece praticamente no mesmo
patamar de desempenho que os outros modelos, apresentando boa concordincia com os
valores observados durante os experimentos.

Nota-se que o modelo proposto apresenta desempenho levemente inferior aos outros
modelos pesquisados, com exce¢cdo do modelo proposto por SHARAN et al. (2006). Esta
discrepancia pode ser explicada através das diferencas conceituais e peculiaridades de cada
um dos modelos mateméticos utilizados na comparagdo. Em relacio aos modelos propostos
em CARVALHO e VILHENA (2005) e CARVALHO et al. (2002), os mesmos utilizam a
abordagem lagrangeana para reproduzir a dispersdo de poluentes na atmosfera. Conforme
comentado no Capitulo 2, os modelos lagrangeanos sao importantes ferramentas para a
investigacdo dos processos de dispersdo atmosférica, por ser este método considerado o mais
apropriado para a descri¢ao da dispersao turbulenta de escalares (CARVALHO e VILHENA,
2005). Por permitir a incorporagdo de variagdes espaciais e temporais das propriedades
turbulentas (como desvios padrdes e momentos de ordem superior das flutuacdes das
velocidades do vento), através do uso de fungdes de densidade de probabilidade, os modelos
lagrangeanos conseguem traduzir de maneira mais apropriada a turbuléncia atmosférica e suas
caracteristicas. No caso de modelos baseados em CFD, estas importantes informacdes nao
podem ser diretamente incorporadas, prejudicando a reprodug¢do dos fendmenos da
turbuléncia na atmosfera terrestre. Além disso, a abordagem destes modelos é também
essencialmente euleriana, diferindo conceitualmente dos modelos lagrangeanos. Outra
vantagem dos modelos lagrangeanos € a baixa demanda computacional necessdria a sua
utilizacdo. Esta facilidade acaba por tornar esta abordagem mais "popular" e mais
"experimentada", por ndo necessitar de recursos computacionais especiais para sua utilizacao,
diferentemente de modelos baseados em CFD, onde fatores como capacidade de
processamento e disponibilidade de memoéria RAM sdo determinantes para o estudo e a
empregabilidade destes modelos. Dessa forma, os modelos lagrangeanos mostram-se,
historicamente, mais aprimorados e adaptados ao estudo dos fendomenos de dispersdo, se
comparados a uma corrente de estudo ainda incipiente como € o caso dos modelos baseados
em CFD. No entanto, vale destacar que ndo foram reportados na literatura os perfis de
concentracdo obtidos através da simulagdo dos experimentos com estes modelos, o que nao
permite avaliar qualitativamente o desempenho dos mesmos.

Em relacdo aos outros modelos citados (VILHENA et al. (1998), DEGRAZIA (1998),
DEGRAZIA et al. (2001) e BUSKE (2004)), todos eles utilizam praticamente 0 mesmo
conceito para a simulacdo do problema: a resolucdo, analitica ou numérica, da equagdo de
conservagao da massa de uma espécie quimica. A principal diferenga entre eles encontra-se na
utilizacdo de diferentes coeficientes de difusdo turbulenta. Na literatura, existe uma grande
variedade de férmulas para o célculo do coeficiente de difusao (ULKE, 2000). Os mesmos
podem ser dependentes somente da turbuléncia do sistema, ou também da distancia da fonte
de liberagdo. Estes coeficientes sdo calculados utilizando-se a teoria de BATCHELOR (1949),
0 que permite determinar os coeficientes de difusdo de um modo simples e direto. A
derivagdo utiliza a teoria de difusdo estatistica cldssica, baseando-se nas caracteristicas e
propriedades espectrais dos turbilhdes mais energéticos. Esses coeficientes de difusdo contém
as escalas de velocidade e comprimento caracteristicas dos turbilhdes mais energéticos e
podem descrever a dispersdo em campos proximos e intermedidrios de uma fonte continua, ou
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seja, quando a escala da pluma é menor do que a escala da turbuléncia (MOREIRA e
VILHENA, 2005). Devido a essas caracteristicas, os coeficientes de difusdo turbulenta
conseguem produzir resultados satisfatérios de dispersdo mesmo em distancias afastadas do
ponto de liberacdo. Além disso, da mesma forma que em relagdo aos modelos lagrangeanos, a
baixa demanda computacional relativa a aplicacdo destes métodos contribuiu para que,
historicamente, a aplicacdo dos coeficientes de difusdo fosse bastante difundida e
experimentada. Outra vantagem apresentada por estes modelos € a possibilidade de aplicacdo
de solugdes analiticas (como € o caso de VILHENA et al. (1998) e DEGRAZIA (1998)), ou
semi-analiticas (no caso do método GILTT, de BUSKE (2004)), que acabam por suprimir

erros de truncamento ou outros inerentes a aplicagdo de métodos numéricos.

Apesar destes argumentos, ndo se pode desprezar os modelos baseados em CFD, que
apresentam vantagens, como a reprodu¢ao mais fidedigna da dispersao de poluentes sobre, ou
ao redor de, terrenos complexos e estruturas como casas e prédios; a possibilidade de
utilizacdo de diferentes modelos de turbuléncia e a possibilidade de customizagdo dos
modelos, devido as diversas ferramentas existentes (além da possibilidade de incluir outras
opg¢oes através da programacdo de rotinas computacionais) em softwares comerciais, como €
o caso do CFX®. A medida que o avan¢o da microinformdtica disponibilize mais recursos
para as simulacdes baseadas em CFD, serd possivel transpor as atuais fronteiras para a
aplicabilidade destes modelos, trazendo assim possibilidades de avanco e adequacdo destes
modelos ao estudo de casos de dispersao de poluentes. Dentre estas possibilidades, cita-se:

® autilizacdo de expressdes analiticas para a aproximacdo de #,, que levem em
consideragdo a variacdo da mesma em relacdo a direcdo perpendicular ao
escoamento;

e a utilizacdo de expressOes para 4, proporcionais 4 malha e 4 taxa de
deformacao obtidas;

e 0 estudo de casos de dispersdo de poluentes que utilizem dominios de solucdo
maiores e mais detalhados (representando extensdes de drea maiores, ou até
mesmo cidades inteiras);

e 0 estudo de casos de dispersdo de poluentes utilizando-se tempos de liberacao
maiores (da ordem de alguns dias, ou até mesmo tempos maiores);

e utilizacdo de diferentes modelos de turbuléncia, como modelos das Tensodes de
Reynolds e LES;

e estudo de casos onde possa-se variar a direcdo e intensidade do vento em
funcdo do tempo de simulagio;

e estudos de caso utilizando-se varias fontes de liberagdo e poluentes como, por
exemplo, a simulacio de uma unidade fabril inteira, a fim de investigar o
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impacto de cada um dos compostos liberados em pontos distintos do local e os
riscos inerentes a estas liberacdes para seus colaboradores e arredores.



Capitulo 7

Conclusoes e Recomendacoes para Trabalhos
Futuros

7.1 Conclusoes

Neste trabalho foi proposto um modelo matematico, baseado em CFD, para a previsdo
da dispersdao de poluentes na atmosfera. Para a modelagem da turbuléncia, foi utilizado o
modelo k-¢ RNG, e dois nimeros de Schmidt turbulentos diferentes (Sc¢; = 0,7 € S¢; = 1,3). O
modelo foi avaliado utilizando-se as informagdes e resultados obtidos através do Experimento
de Copenhagen e indices estatisticos apropriados, que compde um conjunto de dados
tradicionalmente aplicado para a validacdo de modelos matemadticos com este intuito. Além
disso, seu desempenho foi comparado com o desempenho apresentado por outros modelos
matematicos propostos na literatura.

Os resultados obtidos através das simulagdes do Experimento de Copenhagen
mostraram que o modelo, de maneira geral, reproduz satisfatoriamente os dados
experimentais, apesar de apresentar uma tendéncia de superestimar os valores de
concentracdo verificada em praticamente todos os experimentos simulados. Os resultados da
avaliacdo do modelo através dos indices estatisticos indicam que as simulag¢des utilizando Sc;
= 1,3 mostraram-se mais adequados aos resultados experimentais, em funcdo da forte
interacdo deste parametro com a qualidade dos resultados. A melhor adaptacdo do modelo a
este adimensional também pode ser visualizada através da comparacido entre os perfis de
concentracdo simulados e observados, onde verifica-se que as curvas obtidas através das
simulacdoes com Sc;, = 1,3 apresentam-se mais "achatadas" e com a base mais alargada,
adequando-se mais apropriadamente aos perfis naturais. Este comportamento pode ser
explicado devido a imposi¢do de um coeficiente de difusividade turbulenta menor,
ocasionando maior dispersao do poluente e maior tendéncia a dispersao horizontal.

Analisando mais profundamente os valores de concentracdes integradas obtidos,
conclui-se que os melhores resultados foram obtidos através das simulagdes dos Experimentos
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4, 5 e 6 (que representam atmosferas com fraca convecg¢do), para ambos os nimeros de
Schmidt turbulento aplicados. Ao verificar os resultados das simulagdes dos experimentos
com cendrios de convec¢ao moderadas (experimentos 3, 9 e 2) os resultados das simulacdes
apresentaram-se levemente inferiores, principalmente quando da utilizacdo de Sc; = 0,7. Estas
respostas mais apropriadas em relagdo a um maior nimero de Schimidt turbulento refletem o
carater de maior turbuléncia do sistema. Ja para os casos onde encontram-se cendrios de forte
conveccao, casos dos experimentos 1, 7 e 8, o modelo apresentou o desempenho mais baixo
entre todos os testes, principalmente para os locais mais distantes do ponto de liberacdo do
poluente. Estes fatos podem ser explicados pela aproximagdo utilizada para descrever a
viscosidade turbulenta (4, ); pela evolu¢do das ndo-linearidades do modelo de turbuléncia
utilizado, em funcdo do efeito cumulativo, durante o processo de integragao no tempo, dos
erros gerados pela falta de adequacdo do modelo na descricio dos fendmenos inerentes a
atmosferas de maior intensidade convectiva; pela utilizacdo de uma média temporal da
velocidade do vento, que poderia informar ao modelo velocidades discrepantes as velocidades
reais durante a simulacdo transiente dos experimentos; e pelo carater isotropico do modelo
utilizado para a solu¢do do campo de concentracdes, que impossibilita a reproducdo da
turbuléncia encontrada em atmosferas estratificadas, fazendo com que os resultados das
simulacdes dos campos de concentracdes para atmosferas de elevada convecgdo apresentem
maiores discrepancias em relagdo aos dados observados.

Ao compara-se o desempenho do modelo proposto com os de outros modelos
matematicos, verifica-se que o mesmo apresenta desempenho levemente inferior a maioria
dos modelos encontrados em literatura. No entanto, ao desconsiderar os resultados das
simulacdes dos casos envolvendo atmosferas altamente convectivas, percebe-se que o
desempenho do modelo apresentou melhora significativa, permanecendo no mesmo patamar
de qualidade dos outros modelos utilizados para esta comparacao. Este fato ratifica a idéia que
o modelo proposto consegue simular, de maneira satisfatoria, casos de dispersao em
atmosferas de fraca e moderada conveccao. As justificativas para o desempenho inferior do
modelo em casos de alta turbuléncia encontram-se intimamente ligadas com os conceitos
matematicos que envolvem cada classe de modelos citada: a melhor interpretacdo dos
fendmenos da turbuléncia atmosférica através dos modelos lagrangeanos e das PDF's
utilizadas; a versatilidade e maior aplicabilidade das formulacdes dos coeficientes de difusdao
turbulenta (modelo K) e a possibilidade da utiliza¢do de solucdes analiticas ou semi-analiticas
dos modelos eulerianos; além da menor demanda computacional e maior utilizacao histérica
destas duas categorias de modelos de dispersdo. Apesar disto, os modelos baseados em CFD
mostram-se como uma ferramenta bastante promissora em simulacdes da dispersdo de
poluentes, devido a possibilidade de experimentagao de casos de dispersdo sobre terrenos
complexos ou urbanos e a possibilidade de utilizacdo de diferentes modelos de turbuléncia,
ainda ndo totalmente validados em funcdo da demanda computacional necessdria a sua
utilizagdo.
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7.2 Recomendacoes para Trabalhos Futuros

Com a evolucdo da microinformdtica e da computacdo de alto desempenho, novas
possibilidades em relacdo a modelagem matemaética da dispersao de poluentes utilizando CFD
poderao ser testadas, como:

® autilizacdo de expressdes analiticas para a aproximacdo de /,, que levem em
consideragdo a variacdo da mesma em relacdo a direcdo perpendicular ao
escoamento, e a utilizacdo de expressdes para f, proporcionais 4 malha e a
taxa de deformacao obtidas;

e a avaliacdo de casos que utilizem dominios de solu¢do maiores e mais
detalhados, simulacdes de liberacdes de poluentes ndo-inertes e casos
abordando dispersdes com tempos de liberacdo e de avaliacdo da dispersdao
maiores;

e utilizacdo de diferentes modelos de turbuléncia, como o modelo das Tensdes
de Reynolds e LES;

e estudos de casos onde possa-se variar as condi¢des atmosféricas em fungdo do
tempo de liberagdo, como a intensidade e direcdo do vento, temperatura do
meio e condi¢des de estabilidade atmosférica;

e cstudos de caso utilizando-se vérias fontes de liberagdo e seus impactos
ambientais como, por exemplo, a simulacio de uma unidade fabril inteira, a
fim de investigar o impacto de cada um dos compostos liberados em pontos
distintos do local e os riscos inerentes a estas liberacdes para seus
colaboradores e comunidades vizinhas.
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Apéndice

Resultados das Simulacoes

Este capitulo tem como objetivo ilustrar os resultados dos experimentos que nao foram
ilustrados anteriormente no Capitulo 6. Os resultados apresentam-se da mesma forma que no
Capitulo 6: em graficos contendo os valores de concentracao obtidos utilizando-se Sc;de 0,3 e
0,7, em funcdo da distancia transversal em relacdo a direcdo do vento (coordenada y). Os
resultados abrangem todos os arcos de medi¢do dos experimentos 2,4, 6,7, 8 ¢ 9.
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Figura A.1: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 2.
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Figura A.S: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 6.
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Figura A.6: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 6.
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Figura A.7: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 7.
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Figura A.8: Perfis de Concentra¢des Relativos ao Arco 2 do Experimento 7.
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Figura A.9: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 7.
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Figura A.10: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 8.
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Figura A.11: Perfis de Concentracdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 8.
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Figura A.12: Perfis de Concentrag¢des Relativos ao Arco 3 do Experimento 8.
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Figura A.13: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 1 do Experimento 9.
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Figura A.14: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 2 do Experimento 9.
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Figura A.15: Perfis de Concentragdes Relativos ao Arco 3 do Experimento 9.




