UNIVERSIDADE FEDERAL DE SANTA MARIA
CENTRO DE CIENCIAS NATURAIS E EXATAS
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

ESTUDO DA DIFUSAO TURBULENTA
EMPREGANDO MODELOS ESTOCASTICOS
LAGRANGEANOS

DISSERTACAO DE MESTRADO

Andréa Ucker Timm

Santa Maria, RS, Brasil
2007



ESTUDO DA DIFUSAO TURBULENTA EMPREGANDO
MODELOS ESTOCASTICOS LAGRANGEANOS

por

Andréa Ucker Timm

Dissertacao apresentada ao Curso de Mestrado do Programa de P6s-Graduacgao
em Fisica, Area de Concentracdo em Areas Cldssicas da Fenomenologia e suas
Aplicagoes, da Universidade Federal de Santa Maria (UFSM, RS), como
requisito parcial para obtencdo do grau de
Mestre em Fisica

Orientador: Gervasio Annes Degrazia
Co-Orientadora: Débora Regina Roberti

Santa Maria, RS, Brasil

2007



Universidade Federal de Santa Maria
Centro de Ciéncias Naturais e Exatas
Programa de Pos-Graduacao em Fisica

A Comissao Examinadora, abaixo assinada,
aprova a Dissertacdo de Mestrado

ESTUDO DA DIFUSAO TURBULENTA EMPREGANDO MODELOS
ESTOCASTICOS LAGRANGEANOS

elaborada por
Andréa Ucker Timm

como requisito parcial para obtenc¢ao do grau de

Mestre em Fisica

COMISSAO EXAMINADORA

Prof. Dr. Gervasio Annes Degrazia
(Presidente/Orientador)

Prof. Dr. Jonas da Costa Carvalho (UFPel)

Prof. Dr. Antonio Goulart (UNIPAMPA/UFSM)

Santa Maria, 09 de Marco de 2007.



Aos meus pais, pela educacio dada e pelo
apoio constante, e ao Jardel.



AGRADECIMENTOS

Agradeco, de forma especial, ao Prof. Dr. Gervdsio Annes Degrazia, pelo seu trabalho como
orientador, pela oportunidade de compartilhar da sua experiéncia profissional, também pelo

grande incentivador e amigo que tem sido.

A co-orientadora Prof*. Dr*. Débora Regina Roberti pelo conhecimento transmitido,
principalmente na manipulacdo dos modelos computacionais utilizados, pela grande amizade

€ apoio.

A Coordenacio de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior (CAPES) pelo suporte

financeiro.

A Coordenacdo e funciondrios do Curso que sempre estiveram a disposi¢do para solucionar

eventuais problemas surgidos.

A todos os amigos do Laboratério de Micrometeorologia, pelo convivio e amizade com que

me acolheram.

Aos meus pais, em especial, pelo incentivo e apoio, ndo somente durante a realizacdo desta

dissertacdo, mas no decorrer de toda a minha vida.
Ao Jardel, pelo amor, carinho e compreensdo, mesmo nos momentos em que estive ausente.

Aos meus amigos que em varios momentos ajudaram-me com palavras ou simplesmente com

sua presenga.

A todos que, direta ou indiretamente, contribuiram de alguma forma para a realizagdo deste

trabalho.

A Deus.



RESUMO

Dissertacao de Mestrado
Programa de P6s-Graduagao em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

ESTUDO DA DIFUSAO TURBULENTA EMPREGANDO MODELOS
ESTOCASTICOS LAGRANGEANOS
AUTORA: ANDREA UCKER TIMM
ORIENTACAO: Dr. GERVASIO ANNES DEGRAZIA e Dr*>. DEBORA
REGINA ROBERTI
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 09 de Marco de 2007.

Neste trabalho € utilizado o modelo de particulas estocéstico Lagrangeano LAMBDA
para simular a dispersdo e o transporte de contaminantes sob diferentes condicdes
atmosféricas. A andlise emprega trés diferentes experimentos de difusdo atmosférica: o
experimento de Copenhagen, que foi realizado sob condi¢cdes convectivas, o experimento de
Prairie Grass, em que foram considerados somente os casos de estabilidade neutra
(velocidades do vento médio maiores que 6m/s) e o experimento de INEL realizado em
condicdes estdveis com velocidade do vento fraco e apresentando o fendmeno de meandro do
vento. LAMBDA € um modelo tridimensional para simular a dispersdo de poluentes sobre
terreno plano. O modelo resolve a forma generalizada da Equagdo de Langevin e pode usar os
momentos de ordem superior da fun¢do densidade de probabilidade Euleriana das flutuagcdes
da velocidade do vento. O principal objetivo deste trabalho ¢ testar uma nova parametrizacao

dos parametros p e g que representam as frequéncias associadas ao fendmeno de meandro do

vento. Esta nova parametrizacdo € descrita em termos de m, uma quantidade adimensional
que controla a frequéncia de oscilagdo do meandro e T, uma escala de tempo associada as
estruturas coerentes em uma turbuléncia bem desenvolvida. As simula¢des demonstram que o
modelo LAMBDA incorporando esta nova parametriza¢do reproduz corretamente a difusao
de escalares passivos em uma camada limite atmosférica estdvel com velocidade do vento

fraco.



ABSTRACT

Dissertacdo de Mestrado
Programa de P6s-Graduagao em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

STUDY OF TURBULENT DIFUSION EMPLOYING LAGRANGIAN
STOCHASTIC MODELS
AUTORA: ANDREA UCKER TIMM
ORIENTACAO: Dr. GERVASIO ANNES DEGRAZIA e Dr*. DEBORA
REGINA ROBERTI
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 09 de Marco de 2007.

In this work, the Lagrangian stochastic particle model LAMBDA is utilized to
simulate the dispersion and the transport of contaminants under different atmospheric
conditions. The analysis employs three different field experiments of atmospheric diffusion:
the Copenhagen experiment, which was accomplished in unstable conditions, the Prairie
Grass experiment in which was considered only neutral stability cases (mean wind velocity
higher than 6ms"') and the INEL experiment occurring in low wind stable conditions and
presenting wind meandering phenomenon. LAMBDA is a tridimensional model to simulate
the pollutants dispersion over flat terrain. The model solves the generalized form the
Langevin Equation and it can use the higher moments of Eulerian probability density function
of the wind velocity fluctuations. The main aim of this work is to test a new parameterization

for the parameters p and g which represent the frequency associated to the meandering

phenomenon. The new parameterization is expressed in terms of m, a non-dimensional
quantity that controls the meandering oscillation frequency, and 7', a time scale associated to
the coherent structures in a fully developed turbulence. The simulations show that the
LAMBDA model incorporating this new parameterization reproduces correctly the enhanced

diffusion of passive scalars in a low wind speed stable atmospheric boundary layer.
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Capitulo 1

INTRODUCAO

Nas ultimas décadas, a dispersdo de poluentes na atmosfera tornou-se um assunto
bastante estudado, e a importancia do tema tornou-se ainda maior com o aumento do nimero
de emissdes de contaminantes na atmosfera. Um fator decisivo que tem motivado o estudo
detalhado do transporte e da dispersdo de poluentes na atmosfera sdo as exigéncias de uma
geracdo sempre maior de energia em sociedades modernas que desenvolvem inovagdes
tecnoldgicas e apresentam uma rdpida industrializagdo. Concomitantemente, o aumento da
populacdo em dreas primitivamente ocupadas por florestas fizeram com que a polui¢do do ar
representasse um grande problema para paises em desenvolvimento. Recentemente, um
relatorio preparado pela ONU alerta para os efeitos do aquecimento global na terra. Um
grande numero de cientistas de vdrios paises, que fazem parte do IPCC, Painel
Intergovernamental de Mudangas Climdticas, chegaram a conclusd@o que o problema estd no
acumulo de poluentes langados na atmosfera, provocado pela queima de petréleo e derivados,
carvao e queima de florestas. Estima-se que a temperatura média do planeta subird de 1,8 a 4
graus até 2100, provocando um aumento no nivel dos oceanos de 18 a 59 centimetros. De
acordo com o relatério, o Brasil € o quarto pais que mais contribui para o aumento do efeito
estufa no mundo, principalmente por causa do desmatamento das florestas.

Analisando-se os argumentos acima se conclui que a determinagdo do transporte de
poluentes na atmosfera ¢ um fator importante no gerenciamento ambiental, envolvendo o
conhecimento detalhado da evolugdo temporal e espacial da Camada Limite Planetaria (CLP).
Face as dificuldades existentes, principalmente associadas aos altos custos, na caracterizacao
observacional através de campanhas de medidas, o transporte de poluentes na atmosfera é
normalmente avaliado através de modelos matemaéticos.

Os modelos matemdticos que determinam as propriedades da atmosfera e os seus
efeitos sobre os poluentes sdo denominados modelos de dispersdo, os quais representam uma
importante ferramenta de investigacdo dos transportes de poluentes na atmosfera. Devido a

estrutura complexa da CLP, onde os campos de vento e a turbuléncia sdo nao-homogéneos e
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ndo-estaciondrios, a aplicacdo destes modelos para a dispersdo de poluentes € uma tarefa que
encontra indmeras dificuldades. A aplicagio de modelos de particulas estocdsticos
Lagrangeanos tem sido normalmente aconselhada devido a natureza Lagrangeana do
movimento das particulas, uma vez que elas se movem seguindo o escoamento.

Nos modelos estocésticos Lagrangeanos a concentracdo de poluentes na atmosfera é
determinada através do acompanhamento da trajetéria de um conjunto de particulas ficticias
liberadas continuamente, ou instantaneamente, em um escoamento turbulento. Essas
particulas comportam-se como os elementos do fluido e viajam com a velocidade dos
elementos que compdem o escoamento turbulento. As trajetérias descritas pelas particulas sdo
simuladas numericamente a partir do campo de velocidade e das propriedades fisicas do
escoamento. Assim, a concentragdao do poluente é determinada através da distribui¢cdo espacial
das particulas em um dado volume a cada instante de tempo.

Devido ao bom entendimento da estrutura turbulenta da Camada Limite Planetdria
(CLP) durante condi¢des de ventos fortes, a dispersdao de poluentes sobre estas condi¢des tem
sido modelada satisfatoriamente. Por outro lado, em situacdes de ventos fracos e
especialmente durante condi¢des estdveis, a estrutura turbulenta da CLP € deficientemente
conhecida (Sharan et al., 1995). Como resultado, a ocorréncia de velocidades do vento fraco é
geralmente considerada a situacdo mais critica para a dispersdo de poluentes em distincias
proximas e médias da fonte de emissdo (Cirillo e Poli, 1992). A difusdo de poluentes
liberados sob tais condi¢des € considerada irregular e indefinida, pois a pluma de
contaminantes fica sujeita a grandes oscilagdes horizontais do vento, as quais sdo chamadas
de meandro do vento. No entanto, a dispersdo de poluentes na CLP é fortemente influenciada
pela estabilidade da atmosfera préxima a superficie. A estrutura da camada limite e a
dispersdo de contaminantes do ar tornam-se complexos com o grau de estabilidade e
enfraquecimento dos ventos (Sharan e Gopalakrishnan, 2003).

A estabilidade da atmosfera pode ser definida como sendo a sua capacidade de resistir
ou intensificar os movimentos verticais (Moraes, 2004). Quando ela resiste aos movimentos
verticais € chamada de atmosfera estdvel, quando intensifica estes movimentos € dita
atmosfera instdvel ou convectiva, e quando € indiferente a qualquer tipo de movimento
vertical ¢ chamada de atmosfera neutra. Através do perfil de temperatura potencial € na
vertical pode-se determinar o grau de estabilidade da atmosfera, e cada tipo de estabilidade
atmosférica ird proporcionar uma melhor ou pior dispersdo dos poluentes. A temperatura
potencial pode ser definida como a temperatura que uma parcela de ar teria se fosse trazida

adiabaticamente de um determinado nivel onde a pressao € de 1000mb (Arya, 1999):



14

P,

Py
P

O=T (1.1)

onde T € a temperatura ao nivel de pressdo, p, =1000mb, R € a constante do gés, c, € o
calor especifico a pressdo constante, sendo R/C, =0.286. Em um escoamento adiabitico a

temperatura potencial é conservada, isto é, a temperatura das parcelas de ar que ndo trocam
calor com o ambiente €é conservada ou permanece constante.

Deste modo, o perfil vertical de temperatura proximo ao solo ¢ um dos fatores que
mais influenciam a dispersdo de poluentes na atmosfera. Condi¢des neutras sdo caracterizadas
pela ocorréncia de um perfil vertical de temperatura aproximadamente constante com a altura.
Estas condicdes ocorrem geralmente durante as transi¢des do dia para a noite e vice-versa, em
dias nublados ou com fortes ventos (com velocidades maiores do que ~ 6m/s). Condicdes
instaveis ou convectivas ocorrem durante o dia, com forte entrada de radiacdo solar. Estas
condi¢Oes proporcionam uma forte mistura vertical dos poluentes, provocada por movimentos
convectivos organizados gerados pelo aquecimento solar da superficie.

Condicdes estdveis sdo caracterizadas por um perfil sub-adiabdtico (aumento da
temperatura com a altura). Quando a parcela de ar ao elevar-se na atmosfera encontra ar
quente sua tendéncia € descer. Em situacdes estdveis qualquer movimento vertical € inibido.
Logo, a turbuléncia causada por efeitos convectivos ndo estd presente, € a unica turbuléncia
existente € a mecanica (ventos). Sob estas condi¢des, com ventos fracos, o poluente pode
viajar a grandes distancias mantendo altas concentracdes. Modelar o transporte e dispersao de
poluentes na camada estdvel ainda é um dos grandes desafios da micrometeorologia, pois uma
atmosfera estdvel na presenga de ventos fracos, por exemplo, ¢ uma das situacdes onde se
torna mais dificil prever a dispersdo de poluentes (Degrazia et al., 1998; Brusasca et al.,
1992).

A estabilidade atmosférica pode ainda ser definida a partir do comprimento de Monin-

Obukhov (L). O comprimento de Monin-Obukhov €é uma escala de altura acima da superficie

onde os efeitos da turbuléncia mecanica se impdem sobre os efeitos da turbuléncia térmica, tal
que:

3

L=——— 1.2
kg(w@j (12
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onde @ € a temperatura potencial, u. € a velocidade de friccao, k = 0.4 (constante de von

Karman), g é a aceleracdo da gravidade e w8 é o fluxo turbulento de calor sensivel na
vertical.

Quando L € positivo o fluxo turbulento de calor sensivel € negativo e, neste caso,
prevalecem condi¢des estdveis, para L negativo temos que o fluxo vertical turbulento de
calor sensivel € positivo e, portanto, a camada € instdvel ou convectiva (convec¢do térmica e
mecanica) e quando L tende para infinito o fluxo € nulo, logo temos condi¢des neutras.

O objetivo deste trabalho ¢é utilizar um modelo de dispersao estocastico Lagrangeano
para simular a dispersdo e o transporte de poluentes sob diferentes condi¢des atmosféricas
testando parametros turbulentos que descrevem a capacidade de mistura da CLP. Para isto
utilizam-se trés diferentes experimentos de dispersdo: o experimento de Copenhagen
realizado sob condi¢des de estabilidade convectiva, o experimento de Prairie Grass, do qual
foram considerados somente os casos de estabilidade neutra, ou seja, velocidades do vento
médio maiores que 6m/s e, por ultimo, o experimento de INEL realizado sob condigdes
estaveis apresentando magnitudes baixas da velocidade do vento. A principal contribuicdo

deste trabalho € testar, para condi¢des estdveis, uma nova parametrizacdo dos parametros p e
g, que representam as frequéncias associadas ao fendmeno de meandro do vento e estdo

presentes nas equagdes de Langevin para as componentes do vento horizontal (Anfossi et al.,
2005b). Esta nova parametrizacdo € descrita em termos dos valores de me T, onde m é uma
quantidade adimensional que controla a frequéncia de oscilacdo do meandro e T € a escala de
tempo associada aos turbilhdes que compdem uma turbuléncia bem desenvolvida. Esse
conjunto de equacdes de Langevin para as componentes horizontais do vento tem sido testado

recentemente por Anfossi et al. (2006). Eles utilizaram valores de pe ¢ extraidos

diretamente dos experimentos, enquanto aqui serd apresentado uma nova parametriza¢ao para
essas variaveis fisicas.

Este trabalho esta estruturado em cinco capitulos: no Capitulo 2 apresentaremos uma
descricdo geral da parte mais baixa da atmosfera, da qual é apresentada uma breve revisdo das
condi¢des de estabilidade atmosférica e dos modelos de dispersdao. No capitulo seguinte é
feita uma descricdo do modelo de dispersdo estocdstico Lagrangeano seguindo o esquema
proposto por Thomson (1987) para a difusdo na camada atmosférica planetdria e, ainda, é
apresentado um novo sistema de equagdes para as componentes longitudinais da equacdo de
Langevin dado por Anfossi et al. (2005b) para a dispersdao em condi¢des de vento fraco. No

Capitulo 4 sdo apresentadas as simulacdes dos modelos de particulas estocdsticos
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Lagrangeanos para os trés conjuntos de experimentos propostos nesta dissertacdo para as
diferentes condicdes de estabilidade, bem como os dados de concentracdo obtidos através das
simulacdes e a aplica¢do dos indices estatisticos sobre os valores simulados, juntamente com
os resultados obtidos. No Capitulo 5 sdo realizadas as conclusdes e sugestdes de trabalhos

futuros.



Capitulo 2

DISPERSAO ATMOSFERICA

2.1 Camada Limite Planetaria

A atmosfera terrestre ¢ um dos locais utilizados por diferentes tipos de fontes
industriais para lancar seus residuos. Assim, o conhecimento das condi¢des meteoroldgicas
locais e dos fendmenos que regem a atmosfera torna-se indispensaveis na adocdo de medidas
para diminuir a polui¢do.

A troposfera € a camada mais baixa da atmosfera, a qual é caracterizada por apresentar
uma diminuicdo da temperatura com a altura, podendo atingir cerca de 11 km. A troposfera
pode ser dividida em duas partes, sendo a parte mais baixa chamada de Camada Limite
Planetéria (CLP), e a parte restante de atmosfera livre.

A CLP ¢ definida como a regido da atmosfera que sofre influéncias diretas da
superficie e responde a for¢antes superficiais com uma escala de tempo de aproximadamente
uma hora ou menos (Stull, 1988). A espessura dessa camada € muito varidvel podendo atingir
desde algumas centenas de metros a poucos quildmetros. Como a CLP estd em contato com a
superficie nela se encontram a maior parte das fontes naturais e antropogénicas, sendo,
portanto, onde os poluentes lancados sofrem as primeiras transformacdes ao serem
transportados pelo vento e pela turbuléncia.

A turbuléncia na CLP € fortemente influenciada pelo ciclo diurno de aquecimento e
resfriamento da superficie, que absorve 90% da radiagdo incidente. O processo de
aquecimento da CLP ocorre por transferéncia turbulenta, que é um dos mais importantes
processos de transporte e € usado muitas vezes para definir a camada limite (Stull, 1988).

A evolugdo da CLP é controlada pelo transporte turbulento induzido pela diferenca de
temperatura entre a atmosfera e a superficie da Terra (produgdo térmica) e pelos ventos nos
niveis baixos (producdo mecanica). Ela desenvolve importante papel na dindmica da
atmosfera, jd& que muitos processos de trocas entre a atmosfera e o solo e processos de

dissipacdo de energia ocorrem dentro dela.
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Na CLP o transporte de espécies escalares é controlado na horizontal pelo efeito
advectivo, que é realizado pelo vento médio, e na vertical pelo mecanismo associado ao
processo de difusdo turbulenta. A turbuléncia € constituida por vortices de diferentes
tamanhos, os quais se sobrepdem, e a soma das contribuicdes de todos esses turbilhdes
constitui o espectro de energia turbulenta.

A CLP, em um periodo de 24 horas, pode ser classificada quanto aos seus forcantes
em Camada Limite Convectiva (CLC), Camada Residual (CR) e Camada Limite Estavel

(CLE), como podem ser visto na Figura 2.1.
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Figura 2.1 — Estrutura da CLP. Fonte: adaptada de Stull, 1988.

Na Camada Limite Convectiva (CLC), a turbuléncia é gerada pelo fluxo de calor da
Terra para a atmosfera, e pelos campos de ventos constantes. Nas primeiras horas da manha,
os turbilhdes convectivos que surgem devido ao aquecimento do solo, preenchem todo o
espaco vertical, até a altura da camada de inversao. O fluxo de calor sensivel € positivo, pois a
radiacdo solar aquece a superficie da Terra antes de aquecer a atmosfera, logo o aquecimento
da superficie gera as termas, que sdo massas de ar quente que se elevam a partir do solo,
enquanto o resfriamento gera as chamadas termas de ar frio, que descem do topo em dire¢do a
superficie. Ambas podem ocorrer simultaneamente (Stull, 1988). A CLC € dividida ainda em

trés camadas (Deardorff, 1979), sendo elas: superficial, de mistura e interfacial.
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A Camada Superficial (CS) é a regido da CLP onde os fluxos turbulentos variam
menos de 10% de sua magnitude (Stull, 1988). Esta camada compreende cerca de 10% da
CLC e € caracterizada pela existéncia de intensa turbuléncia e pelo fato dos fluxos turbulentos
serem aproximadamente constantes com a altura. Além disso, a CS também € caracterizada
por intenso gradiente vertical de temperatura.

A Camada de Mistura (CM), localizada logo acima da CS, estende-se
aproximadamente até uma base de inversao térmica, que funciona como um “tampao”. Esta
camada surge em situacdes de forte aquecimento sobre a Terra, quando se instala uma
conveccdo intensa, logo forma-se uma camada bastante homogénea através da qual a
temperatura potencial e o vento praticamente ndo variam.

A Camada Interfacial ou de Entranhamento, localizada no topo da CLP, € a camada
onde ocorrem as trocas de calor e quantidade de movimento com a atmosfera livre, ou seja,
onde os efeitos do solo, como atrito e aquecimento, sdo desprezados. O limite superior desta
camada ndo é bem definido, dependendo da penetracdo dos vortices turbulentos na atmosfera
livre.

Aproximadamente meia hora antes do por-do-sol, com a diminuicdo da turbuléncia
térmica, o ar proximo a superficie comeca a se resfriar, diminuindo a produ¢do térmica e em
compensagdo aumentando a producdo mecénica. A camada de ar resultante € denominada
Camada Residual (CR) porque inicialmente as varidveis meteoroldgicas e de concentragdo sao
as mesmas da CLC recentemente existente. A CR ndo tem contato direto com a superficie
terrestre, porém tem sua base modificada pelo avanco da CLE durante o decorrer da noite
(Stull, 1988).

A Camada Limite Estdvel (CLE) ou Noturna (CLN) surge durante a noite, sendo
fortemente influenciada pela taxa de resfriamento radioativo e pela taxa de adveccdo da
turbuléncia mecanica. O fluxo vertical de calor muda de sinal (deixa de ser positivo) e a
superficie terrestre comeca a resfriar-se por perda de radiagdo. Desta forma, a atmosfera é que
passa a ceder calor sensivel para a superficie terrestre. Com isso, a turbuléncia comeca a
decair e passa a ser dominada por pequenos turbilhdes isotropicos, que extraem energia
cinética dos turbilhdes de grande comprimento de onda, resultando em uma estrutura
turbulenta estdvel estratificada, a qual é fortemente influenciada pela taxa de resfriamento
radioativo e pela taxa de adveccdo da turbuléncia mecanica. Poluentes emitidos por uma fonte
dentro da CLE se dispersam mais rapidamente na dire¢cdo horizontal do que na direcdo
vertical (Stull, 1988). Quanto mais desenvolvida estiver a CLE, maior serd a sua

profundidade, e, portanto, menor serd a espessura da CR.
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2.2 Modelos matematicos da dispersao de poluentes

Os modelos matemdticos que descrevem as propriedades da atmosfera e os seus
efeitos sobre os poluentes sdo denominados de modelos de dispersdo, e representam uma
importante ferramenta de investigacdo dos transportes de poluentes na atmosfera. Na
literatura, existem inimeros modelos matemdticos de difusdo de poluentes na atmosfera,
notavelmente diferentes uns dos outros, sendo que a principal subdivisdo, de um ponto de
vista fisico, € feita entre modelos Eulerianos e Lagrangeanos.

> Eulerianos: o sistema de coordenadas € fixo no espago. As propriedades do

fluido como densidade, temperatura e velocidade sdo calculadas em um ponto (x,y,z) fixo

no espaco num dado tempo ¢ .

> Lagrangeanos: o sistema de coordenadas é baseado na posi¢ao (x, y,z) de uma
particula em um tempo ¢, relativo a sua posi¢do (x,,y,,z,) em um tempo de referéncia ¢, .

Em outras palavras, na aproximagao Euleriana o sistema de referéncia é fixo em
relacdo a terra, enquanto na Lagrangeana o sistema de referéncia segue o movimento das
parcelas de ar ou particulas de poluentes.

Nos modelos Eulerianos a concentragdo do poluente em um determinado ponto do
espaco e no tempo € representada através do valor da concentragdo dos elementos de fluido
que estd ocupando a posi¢do do espagco no instante em questdo, sem levar em conta a sua
origem. Assim, no caso Euleriano, a taxa de variagdo temporal da concentragdo do poluente ¢
representada pela taxa de variacao temporal (local) da concentragdao do poluente.

Nos modelos Lagrangeanos cada elemento que compde o escoamento € identificado
através da sua posicao no instante inicial e a evolugao temporal e espacial da concentra¢io do
poluente é obtida através da determinacdo da trajetéria de cada elemento de fluido que
compde o escoamento. As particulas movem-se aleatoriamente seguindo os vortices
turbulentos.

Além disso, dentro dos modelos Eulerianos existe outra categoria que sao os modelos

Gaussianos. Estes consideram que a concentracdo do poluente assume uma distribui¢dao

normal, com pico de concentracdo ao longo da linha de centro da pluma, uma dispersdo o,

na dire¢do horizontal e o, na diregdo vertical. Os modelos Gaussianos sdo baseados em uma

férmula simples que descreve um campo de concentracdo tridimensional gerado por uma

fonte pontual elevada sob condi¢cdes meteoroldgicas constantes. As condi¢des de emissdo
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também sdo consideradas como sendo constantes neste tipo de modelo (Moreira e Tirabassi,
2004). As viérias versdes dos modelos Gaussianos se diferenciam essencialmente pela técnica
utilizada para calcular o desvio padrao em funcdo da estabilidade atmosférica e da distancia
da fonte emissora.

Na secdo seguinte serd apresentada uma breve introdu¢do sobre os modelos

Lagrangeanos, sendo este o assunto principal desta dissertacao.
2.2.1 Modelos Lagrangeanos

Na aproximag¢ao Lagrangeana o movimento de um conjunto de particulas que seguem
passivamente o escoamento € descrito. Estas particulas movem-se seguindo os vortices
turbulentos, descrevendo trajetdrias aleatérias. A equagdo fundamental para a evolugdo
espacial e temporal da concentragdo média de um contaminante em uma parcela de fluido,

C(X,t), pode ser escrita como:

CE N =[[PE AR, .t,)S (R, t,)d%, dt, 2.1)

0

onde C(X,t) € a concentracdo média em X no tempo ¢, S(X,,7,) € o termo de fonte (massa

do poluente por unidade de volume e por unidade de tempo) e P(X,#x, ,t,) é a funcdo

densidade de probabilidade da parcela de fluido que estd na posicdo X, no instante 7, vir a

ocupar X no instante ¢ .

O parametro chave na equagdo acima € a funcido densidade de probabilidade (FDP)

P(x,t

Xx,,t,). A FDP pode ser estimada numericamente, mediante a determinag¢do da

trajetéria de um conjunto suficientemente grande de particulas contidas no escoamento
(Zannetti, 1990; Baldochi, 1992). A eq. (2.1) representa uma descri¢@o rigorosa dos processos
de transporte e difusdo expressa em uma notacdo probabilistica. Uma forma de se estimar a
trajetéria das particulas em um escoamento turbulento é utilizando um modelo de particulas

Lagrangeano ou modelo estocdstico Lagrangeano.
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2.2.2 Modelos Estocasticos Lagrangeanos

Os modelos de dispersao estocdsticos Lagrangeanos representam uma das ferramentas
computacionais mais recente e poderosa para a discretizagdo numérica de um sistema fisico
(Zannetti, 1990). Estes modelos sdo baseados na equacdo de Langevin (Wilson e Sawford,
1996; van Dop, 1995), na qual o movimento das particulas em um escoamento turbulento é
descrito de forma andloga ao movimento browniano, permitindo tratar a acelera¢dao sofrida
pela particula, em um escoamento turbulento, como a soma das aceleracdes do tipo
deterministica e aleatoria. Os modelos de particulas usam um certo nimero de particulas
computacionais (ficticias) para simular a dindmica de um parametro fisico selecionado. Estas
particulas ficticias permitem compreender os processos fisicos que atuam nas particulas reais.

Como descrito acima, os modelos estocasticos Lagrangeanos sao baseados na equacao
de Langevin. A velocidade e a posi¢do de cada particula, em cada passo no tempo, sdo obtidas

integrando-se numericamente as seguintes equagdes:

du.
i ou +B (220)
dt
c
dx.
U tu, (2.2b)
dt

onde i =123, x, representa a posi¢do das particulas, U, € a velocidade média do vento, u, €
a flutuacdo da velocidade devido a turbulénciae & e £ sdo os coeficientes de transporte e de
difusdo. O primeiro termo do lado direito da eq. (2.2a) é o termo deterministico, o qual
representa a forca de friccdo exercida pelo escoamento das particulas, enquanto o segundo
termo € o estocdstico, o qual representa as aceleracdes aleatdrias ocasionadas pelas flutuacdes
de pressdo sobre as particulas. Nestes modelos, duas quantidades fisicas sdo importantes para

o desempenho numérico das simulacdes de dispersao de poluentes: a variancia da velocidade

o’ e a escala de tempo de decorrelagio Lagrangeanaz, ou a taxa de dissipagdo da energia

cinética turbulenta £ e a constante de Kolmogorov C, .

Os modelos estocasticos Lagrangeanos sdo capazes de descrever a dispersdo de
poluentes na CLP levando em conta as propriedades estatisticas do escoamento. Por exemplo,
na CLP convectiva as caracteristicas da turbuléncia refletem sua origem térmica. Nessa

condicdo, fortes correntes térmicas ascendentes (updrafts) ocupam aproximadamente 40% da
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area horizontal da CLP, enquanto as correntes descendentes (downdrafts), mais fracas,
ocupam cerca de 60%. Isso resulta em uma distribuicdo de probabilidade de velocidade
vertical assimétrica. Logo, um contaminante (liberado sem empuxo), emitido continuamente
de uma fonte elevada, tem maior probabilidade de ser levado diretamente a superficie. No
caso de uma fonte proxima a superficie, o poluente tem uma maior probabilidade de ser
transportado para cima. Na CLP neutra ou estdvel os turbilhdes sdo menores e a velocidade
vertical tem uma distribuicao de probabilidade Gaussiana.

Para simular a dispersio na CLP, a velocidade vertical do modelo estocéstico
Lagrangeano, descrita pela equagcdo de Langevin, deverd possuir uma distribuicio de
probabilidade de velocidade vertical igual a do escoamento. Desta forma, a solucdo da
equacdao de Langevin deverd gerar uma distribuicdo de probabilidade assimétrica para as
condi¢des convectivas e uma distribuicdo simétrica para as condi¢des estdvel e neutra. Esta
propriedade dos modelos estocasticos Lagrangeanos € conhecida como condi¢do de boa-
mistura.

A implementacao dos modelos estocdsticos Lagrangeanos permite levar em conta
situagdes complexas, como, por exemplo, a presenca de diferentes topografias ou nao-
homogeneidades do terreno, baixas velocidades do vento e variagdes espaciais € temporais
dos campos meteorolégicos. Além disso, esses modelos sdo capazes de simular a dispersdo de
poluentes originadas de fontes de diferentes formas e dimensdes, isto é, fontes pontuais, linha

ou area, assim como continuas, varidveis no tempo e instantaneas.

2.3 Estudos da dispersao com modelos Lagrangeanos

Muitos trabalhos na abordagem estocastica do processo de difusdo em um fluido
comecaram no inicio do século XX por Einstein (1905 apud Pereira et al., 2001), Langevin
(1908 apud Pereira et al., 2001) e outros. Einstein publicou a primeira explicacdo satisfatéria
do movimento Browniano considerando-o como um processo de caminho aleatério. Langevin
introduziu a abordagem estocdstica Lagrangeana considerando o movimento browniano como
resultante da acdo de forcas aleatdrias e de arraste sobre um conjunto de particulas imersas em
um fluido em repouso. Taylor (1921) foi o primeiro a aplicar a abordagem estatistica
Lagrangeana para a dispersdo turbulenta. Obukhov (1959) propds uma descricao da evolucdo

da posicdo e da velocidade de uma particula através das respectivas funcdes densidade de
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probabilidade (FDP) descritas pela equacdao de Fokker-Planck. A partir da década de 70,
considerdvel progresso foi feito na teoria e nas aplicacdes de modelos estocasticos
Lagrangeanos para descrever a dispersao de poluentes na atmosfera. A seguir é apresentada
uma breve revisao de alguns importantes trabalhos disponiveis na literatura.

Lamb (1978) desenvolveu um modelo numérico que utilizava a equagdo da difusdo
Lagrangeana para simular a dispersdo de particulas ndo flutuantes liberadas, sem empuxo, a
partir de uma fonte pontual elevada. Ele utilizou dados quantitativos fornecidos pelo modelo
numérico de Deardorff (1974) para a turbuléncia na Camada Limite Convectiva (CLC).

Thomson (1987) comparou os varios critérios existentes para selecionar o caminho
para modelar a difusdo de escalares em um fluxo turbulento usando uma forma generalizada e
ndo-linear da equagdo estocastica de Langevin para a velocidade da particula. O principal
critério € a condi¢do de boa mistura ou well-mixed, se a distribuicdo das particulas de um
contaminante € inicialmente uniforme, em um escoamento turbulento, permanecerd desta
maneira. No entanto, a aproximacao de Thomson (1987) ndo apresentava uma tnica solucdo
para os escoamentos bidimensionais e tridimensionais.

Um modelo estatistico Lagrangeano (Monte Carlo) para a dispersao de poluentes foi
apresentado por Brusasca et al. (1989). Neste tipo de modelo (também conhecido como
modelo de particulas ou modelo de caminho aleatério) a difusdo da pluma € simulada segundo
uma estrutura Lagrangeana usando as trajetorias de um grande nimero de particulas cujo
movimento é assumindo de acordo com as estatisticas do vento Euleriano. No trabalho
proposto pelos autores, o modelo, originalmente desenvolvido por Zannetti (1984), foi usado

para simular a dispersdo na atmosfera real na CLP, ou seja, nos casos de turbuléncia ndo-

homogénea e estaciondria. As varidncias da velocidade do vento o e escalas de tempo
Lagrangeana 7,, foram utilizadas de acordo com Hanna (1982), j4 que eram fun¢des da

altura. Os resultados numéricos obtidos foram verificados com os dados experimentais para os
experimentos tracantes de Karlsruhe Nuclear Research Center (KNRC) (Thomas et al., 1983).
O modelo foi aplicado ao problema de previsdao da concentragdo ao nivel do solo de dois
diferentes tracantes liberados simultaneamente de duas alturas (160 e 195 m). Prevaleceram
condi¢des instdveis e neutras durante os dois experimentos simulados. Os resultados obtidos
para a concentragdo ao nivel do solo foram comparados com simulagdes anteriores nao
Lagrangeanas. Das comparacdes a simulagdo de Brusasca et al. (1989) forneceu melhor

desempenho.
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Ferrero et al. (1995) desenvolveram um modelo de particulas Lagrangeano
tridimensional para a dispersio em terreno plano denominado LAMBDA. O modelo
LAMBDA ¢ baseado na forma tridimensional da equacdo de Langevin. Neste modelo
caracteristicas importantes do fluxo e campos turbulentos (tais como os perfis verticais da
velocidade e direcdo do vento, desvios padroes e momentos de ordem mais alta da flutuacdo
da velocidade do vento) podem ser incluidas, gerando simulacdes mais precisas sem consumir
um tempo computacional excessivo. Os conjuntos de dados dos experimentos de Copenhagen
(Gryning and Lyck, 1984) e Lillestrgm (Cuvelier, 1994) foram utilizados para testar o
desempenho do modelo proposto. No experimento de Copenhagen condicdes de estabilidade
neutra foram assumidas em todas as simulac¢des, ainda que, em alguns casos, o valor do
comprimento de Monin-Obukhov pareca corresponder a condi¢des instaveis. Velocidades do
vento a 10 e 115 m foram usadas para calcular o coeficiente para o perfil vertical do vento. Os
perfis verticais dos desvios padroes do vento foram calculados de acordo com a
parametrizacdo de Hanna (1982), assim como as escalas de tempo Lagrangeanas. J4 no
segundo conjunto de dados considerados, o de Lillestrgm, condi¢des estdveis ocorreram em
todos os experimentos. Como no experimento anterior, foram usadas velocidades do vento a
10 e 36 m para calcular o coeficiente para o perfil vertical da velocidade e a parametrizacdao
de Hanna (1982) para obter os perfis verticais dos desvios padrdes da velocidade do vento e
das escalas de tempo Lagrangeanas. Os resultados das simula¢des foram comparados com os
conjuntos de dados de Copenhagen e Lillestram demonstrando que o modelo LAMBDA
produz resultados razoavelmente precisos. Nesta dissertacdo usaremos este modelo para testar
parametrizacdes da turbuléncia em diferentes condi¢des de estabilidade. A seguir faremos
uma breve revisdo de algumas parametrizacdes da turbuléncia aplicada a modelos de

dispersao Lagrangeanos.

2.3.1 Revisao de parametrizacoes da turbuléncia

Ferrero e Anfossi (1998a) utilizaram seis modelos unidimensionais baseados na
equacdo estatistica resolvida pelo método de Ito. Quatro destes levaram em conta 0 momento
de quarta ordem das flutuacdes da velocidade vertical, enquanto dois a terceira ordem do
momento. Quatro modelos fizeram uso de uma FDP bi-Gaussiana e outros dois foram

baseados em uma expansdo em série Gram-Chalier truncada para a terceira e quarta ordem.
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Com relacdo ao momento de quarta ordem duas diferentes parametrizagdes foram utilizadas.
Assim, o objetivo do estudo foi encontrar os modelos que fornecem maior confiabilidade na
aplicacdo em estudos de dispersdo e verificar a importancia de considerar o momento de
quarta ordem. Sendo que, os modelos testados por eles referem-se a turbuléncia nao-
homogénea e pode ser aplicado em qualquer condi¢do de estabilidade. O desempenho dos
modelos considerados foi comparado com os valores de concentragdo obtidos por Willis e
Deardorff (1976, 1978 e 1981) no experimento de tanque de dgua na CLC. As principais
conclusdes encontradas por eles foram: os resultados das simulagdes dependem fortemente da
parametrizacdo da turbuléncia escolhida; a FDP Gram-Chalier forneceu a melhor
concordincia com as observacdes; algumas combina¢des de modelos e parametrizacdes da
turbuléncia desenvolvem bem a forma da concentracdo ao nivel do solo, mas reprova em
simular corretamente a forma da pluma; no caso da FDP Gram-Chalier, o momento de quarta
ordem reproduz a largura da pluma vertical melhor que o de terceira ordem, onde os dois
esquemas produzem distribui¢cdes de concentragdes ao nivel do solo simular.

Durante anos, muitos modelos de dispersao estocésticos Lagrangeanos, baseados em
Thomson (1987), foram desenvolvidos e testados com sucesso (Luhar e Britter, 1989; Welil,
1990; Rotach et al., 1996; Ferrero e Anfossi, 1997). Porém, um novo método para derivar as

escalas de tempo de decorrelacdo Lagrangeanas (7,,) para a turbuléncia ndo-homogénea e a
fungdo estrutura da velocidade Lagrangeana (C,), importantes parametros de entrada nos

modelos estocdsticos Lagrangeanos, foi proposto por Degrazia et al. (1998). A parametrizagcao
proposta foi derivada a partir de propriedades espectrais e da teoria da difusdo estatistica de
Taylor. A expressdao para as escalas de tempo, derivada para a CLC, foi comparada aos
estimados por Hanna (1981), produzindo boa concordancia. Os valores da constante de

Kolmogorov C, e da constante do espectro de velocidade Lagrangeana B, (teste adicional do

modelo) foram avaliados para os espectros de velocidade Euleriana sob condi¢des instdveis,
juntos com as estimativas das escalas de tempo Lagrangeanas. A comparagdo entre 0s
parametros Lagrangeanos e Eulerianos produziram valores que se encontram dentro da faixa

de C, selecionada para a CLC, de acordo com Rotach et al. (1996).

Franzese et al. (1999) consideraram o caso unidimensional da dispersdo vertical na
CLC assumindo que o campo turbulento € estaciondrio e homogéneo horizontalmente.
Também assumiram que a evolucdo da velocidade e da posicdo de cada particula é um
processo de Markov, governado por uma equacdo diferencial estocdstica. Eles propuseram

uma parametrizacao simples para o termo da acelera¢do deterministica aproximando-a como



27

uma funcdo quadritica da velocidade. Cada uma das funcdes demonstrou representar a
aceleracdo sob condi¢des de velocidade moderada observada na CLC. Os coeficientes para a
aceleracdo foram determinados em termos da estatistica da turbuléncia dada pela integragcao
direta da equacdo de Fokker-Planck. A vantagem desta aproximacdo foi que, diferente dos
modelos estocésticos Lagrangeanos existentes para a CLC, o uso da estatistica da turbuléncia
de quarta ordem foi feita sem assumir nenhuma forma pré-definida para a FDP da velocidade.
Os resultados de dispersdo obtidos para o novo modelo foram comparados com dados de
laboratdrio existentes e, ainda, com dados obtidos para um modelo Lagrangeano mais
complexo baseado na FDP da velocidade bi-Gaussiana, demonstrando que o novo modelo
desempenha bem a meta proposta.

Carvalho et al. (2002) utilizaram o modelo de particulas Lagrangeano LAMBDA
(Ferrero et al., 1995; Ferrero e Anfossi, 1998 a, b) para estudar o transporte e a difusdo de
poluentes liberados em dois experimentos: Prairie Grass (Barad, 1958) e Copenhagen
(Gryning e Lyck, 1984). Sendo que o principal objetivo deles foi testar uma nova
parametrizacdo que possa ser empregada para descrever o transporte turbulento de
contaminantes liberados simultaneamente por fontes baixa e alta. No modelo LAMBDA, a
parametrizacdo da turbuléncia desenvolvida por Degrazia et al. (2000) foi considerada, a qual
foi derivada a partir da teoria da difusdo estatistica de Taylor e de propriedades espectrais
observadas. Esta parametrizacio da turbuléncia gera valores continuos em todas as elevacdes
e em todas as condi¢des de estabilidade na CLP. Os resultados demonstraram que o modelo
de particulas estocdstico Lagrangeano LAMBDA, com a parametrizacdo da turbuléncia
proposta, produz uma boa concordancia das medidas de concentracdo ao nivel do solo
integrado lateralmente.

A equacgdo de Langevin foi o primeiro exemplo de uma equagao diferencial estocdstica
e ¢ normalmente integrada de acordo com as regras do cdlculo de Ito (Rodean, 1996).
Algumas solucdes especiais para a equacdo de Langevin foram apresentadas por Gardiner
(1985) e Rodean (1996). Nesse sentido, Carvalho et al. (2005) apresentaram um método
numérico alternativo para resolver a equagao de Langevin aplicada a dispersdao de poluentes
em condicdes de turbuléncia ndo-homogénea. O modelo proposto por eles conduz a uma
equacdo diferencial de primeira ordem, cuja solucao € bem conhecida e determinada por um
fator de integracdo. O esquema foi aplicado na equacdo de Langevin considerando a FDP
Gram-Chalier da velocidade turbulenta e o processo de cédlculo foi baseado em um esquema
iterativo através do Método Iterativo de Picard. O Método Iterativo de Picard ou Método das

Sucessivas Aproximagdes ¢ um processo numérico que pode aproximar a solucao de um valor
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do problema inicial. O método gera uma sequéncia de fungdes através de uma férmula
recorrente, que converge para uma solu¢do do valor de problema inicial. Simulagdes
numéricas e comparagdes com dados de medida dos experimentos de Copenhagen (Gryning e
Lyck, 1984) e Prairie Grass (Barad, 1958) foram realizadas demonstrando uma boa
concordancia entre valores observados e previstos.

O parimetro de dispersdo lateral o € uma quantidade estatistica de grande interesse

tanto para os modelos de dispersdo quanto para a derivacdo das relacdes fundamentais
associadas ao estudo da turbuléncia. Deste modo, uma formulacdo alternativa para a taxa de
dissipacdo turbulenta £ foi apresentada por Degrazia et al. (2005). O desenvolvimento desta
consistiu de uma expansao binomial de uma relacio algébrica para o parametro de dispersao

lateral o, originada da concordincia dos dados experimentais. A nova formulagdo

permaneceu com a premissa fisica contida na formulagdo cldssica, comumente usada, mas o
coeficiente numérico aumentou por um fator de 50%. A nova expressdo gerou valores para a
taxa de dissipacdo que demonstraram uma boa concordincia com aqueles previamente
determinados na CLC. Além disso, foi realizada uma comparacao estatistica com os dados de
concentracdo do experimento de Copenhagen (Gryning e Lyck, 1984). A partir da
comparacao foi demonstrado que a relagdo alternativa para a taxa de dissipacdo € aceitdvel em
aplicacdes com modelos de dispersdo estocdsticos Lagrangeanos. Também foi obtido por
Degrazia et al. (2005) uma nova forma para a funcdo de autocorrelagdo. Os procedimentos
que originaram a nova e a classica formulacdo foram similares, somente come¢ando de uma

diferente expressdo para ¢ . Portanto, eles demonstraram que nio existe uma forma universal

da taxa de dissipa¢@o, bem como uma forma exponencial da funcao de autocorrelacao.

2.4 Estudos da dispersao sob condicoes de vento fraco

Condicdes de vento fraco sdo observadas na maior parte do planeta e ocorrem
principalmente durante a noite, quando a CLP estd estdvel. A Camada Limite Estdvel (CLE) é
um dos maiores desafios para as ciéncias atmosféricas e para a dispersdo de poluentes. O
estudo da turbuléncia na CLE e da dispersdao atmosférica sob condi¢des de vento fraco €

considerado o mais dificil a ser enfrentado. Portanto, a seguir serd feita uma breve revisdo
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sobre alguns estudos existentes na literatura referentes a dispersdo de poluentes em condi¢des
estdveis com a presenga de vento fraco.

Devido a falha da similaridade na camada superficial para descrever os efeitos quando
a magnitude da velocidade do vento € muito baixa (Stull, 1988), permanece a desafiante tarefa
para desenvolver modelos de dispersdo que leve em consideracdo os fluxos de meandro.
Sagendorf e Dickson (1974) descreveram uma série de 14 testes de difusdo conduzidos sob
condic¢des estaveis com vento fraco sobre terreno plano. Eles utilizaram a equacido da pluma
Gaussiana para simular os resultados obtidos para velocidades do vento baixo e condicdes de
inversdes através de esquemas tais como padrdo, split sigma e pluma segmentada. Os
melhores resultados foram obtidos para o método da pluma segmentada que usa uma relagao
de regressao desenvolvida anteriormente para o mesmo sitio. No entanto, o fato da difusdo na
direcdo do vento ser ignorada na equagao de pluma Gaussiana, torna-se uma desvantagem no
contexto de vento fraco.

Um modelo de particulas Lagrangeano, previamente desenvolvido e aplicado em
simulacdes de dispersdao atmosférica em condi¢des convectivas e neutra com a presenga de
vento forte, foi modificado por Brusasca et al. (1992) para tratar com condi¢des de velocidade
do vento fraco. O desempenho do modelo foi avaliado a partir de comparagdes de trés
experimentos tracantes realizados durante condi¢des de velocidade do vento fraco pelo Idaho
National Engineering Laboratory em 1974. Os experimentos apresentaram a dispersdo da
pluma em trés diferentes angulos (48, 138 e 360°, respectivamente, em um arco localizado a
200m a partir da fonte de emissdo). Os resultados da comparacdo das distribui¢des de
concentragdes ao nivel do solo mostraram um bom grau de confidéncia. Anfossi et al. (1990)
também compararam os resultados obtidos a partir de um modelo de particulas Lagrangeano
com os observados pelo Idaho National Engineering Laboratory (INEL) (Sagendorf e
Dickson, 1974). Eles demonstraram que o modelo de particulas fornece previsdes razodveis
em condicdes estaveis com vento fraco.

Os coeficientes de difusdo, proporcionais a ¢ e 7, , sdo parametros chaves na maioria

dos modelos de qualidade de ar e o uso destes em condi¢des de velocidade do vento fraco
envolve alguns graus de incerteza. Fun¢des que obedecem as leis de poténcias sdo os métodos
mais comumente usados em que os coeficientes de dispersdo da pluma sdo expressos em
termos da distancia a partir da fonte de emissao e da estabilidade atmosférica. Contudo, os
métodos convencionais para a estimagao dos parametros de dispersdo da pluma sao menos
adequados para a aplicacdo sob velocidades do vento fraco e condi¢Oes estdveis. Os

coeficientes de dispersdo comumente usados tém sido obtidos empiricamente de dados de
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difusdo de tracantes coletados, na maioria das vezes, sob condi¢des que ndo incluem ventos
fracos e estabilidade estdvel. Assim, a aplicacdo de métodos tradicionais tais como a férmula
da pluma Gaussiana com o método usual para a estima¢@o dos parametros de dispersdo (G’s)
resulta em exagerada superestimacao (Kristensen, 1981).

Neste sentido, Sharan et al. (1995) fizeram varias estimativas dos pardmetros de
dispersdo, incorporados com dados de dispersdao representando situacdes de vento fraco e
condig¢des estdveis, tais como: padrdo, split sigma, split sigma theta, pluma segmentada (I) e
(1), short-term averaging e aproximagdo de Upi,. A forma da pluma utilizada para esta
proposta foi obtida pela resolu¢do da equacdo da difusdo-adveccdo incluindo o termo de
difusdo na dire¢do do vento que € ignorado na equacdo da pluma Gaussiana tradicional. As
comparagdes entre os valores de concentracdo observados e simulados demonstraram que o
esquema pluma segmentada (II) forneceu os melhores resultados em todos os casos. O
esquema short-term averaging também forneceu bons resultados, mesmo na auséncia dos

valores de 0,, enquanto o esquema padrdo, baseado nas observacoes de rotina, superestimou

os picos de concentragdo e subestimou a dispersdo da pluma. Ainda, o esquema split sigma
theta desempenhou bem os resultados em termos dos picos de concentragdo e a dispersao

lateral requer valores horérios de o, .

A suposicao de coeficientes de difusdo constantes parece ser razodvel para grandes
distancias da fonte e torna-se questiondvel para descrever dispersdo proxima da fonte (Taylor,
1921; 1959; Batchelor, 1949; Csanady, 1973). Arya (1995) sugeriu uma simples
parametrizacdo do coeficiente de difusdo baseado na teoria estatistica de Taylor (1921) e em
relacdes de similaridade para usar no modelo teoria-K varidvel (transporte-gradiente). Ele
argumentou que para pequenos tempos de viagem da pluma (isto €, pequenas distancias com
relacdo a fonte) a difusidade pode ser expressa como uma funcao linear da distincia a partir
da fonte e as constantes de proporcionalidade representam os parametros turbulentos.

Sharan et al. (1996a) investigaram a dispersdo em situacdes de vento fraco. Eles
obtiveram uma solucao analitica da equacdo da difusdo com coeficientes variando linearmente
com a distancia a partir da fonte. Eles resolveram a forma de estado da equacao da difusao-
advec¢ao (incluindo o termo de difusdo na direcao do vento) para uma fonte pontual continua
localizada pr6ximo a superficie da terra. Os resultados calculados para os modelos foram
encontrados ser consistentemente baixos comparados aos observados nas condi¢des
convectivas. No entanto, Sharan et al. (1996b) obtiveram uma solu¢do analitica da equagdo da

difusdo assumindo coeficientes de difusdo constantes na equacdo da difusdo-advecg¢ao, sendo
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que a solucdo se reduziu a uma forma familiar que € a solucdo padrdo do modelo de pluma
Gaussiana. Ambos os modelos, com suas respectivas suposi¢des, foram avaliados com dados
coletados do experimento conduzido pelo Indian Institute of Technology (IIT), Delhi (Singh
et al., 1991).

Uma solugdo analitica da equacdo da difusdo-adveccdo tridimensional, incluindo a
difusdo longitudinal e coeficientes de difusdo varidveis, para a dispersdo de poluentes foi
sugerida por Sharan e Yadav (1998). Os coeficientes de difusdao foram parametrizados em
termos da distancia a partir da fonte de emissdo. As previsdes do modelo com duas diferentes

parametrizacdes (u. e ©,) dos pardmetros turbulentos e duas diferentes aproximacdes

(horarias e pluma segmentada) foram comparadas com as observagdes e previsdes de solugdes
de difusividade constante (incluindo a solu¢do da pluma Gaussiana padrdo), utilizando os
dados de dispersdao coletados pelo Idaho National Engineering Laboratory (INEL). Os
melhores resultados foram obtidos pela aproximag¢do da pluma segmentada com a

parametrizacdo de o, nos parametros turbulentos. Este método utiliza medidas das flutuagdes
do vento turbulento (em termos de o0 ,) e uma grande varia¢do na dire¢do do vento com baixa
frequéncia. Os resultados obtidos a partir da parametrizagao de u. nos parametros turbulentos
nao foram satisfatérios devido a estimativa de u. ser grosseira e indireta. Ainda, os resultados

baseados na andlise estatistica dos picos e distribuicdo de concentragdo demonstraram que o

modelo proposto forneceu o melhor desempenho usando a parametrizagdo o, e o método da

pluma segmentada.

Oettl et al. (2001) fizeram observacdes em um anemdmetro sdnico 10m acima do nivel
do solo por um periodo de 1 ano. A partir destes dados, fun¢des de autocorrelagdo Euleriana
foram calculadas para as flutuacdes da velocidade do vento horizontal e vertical sob
condi¢des de vento fraco. Embora a funcdo de autocorrelacdo para a componente vertical da
velocidade tenha exibido uma forma exponencial, a fungdo para as componentes horizontais
da velocidade do vento demonstram um loop negativo para todas as condicdes de estabilidade
que apresentaram uma magnitude do vento baixa. Um modelo de dispersdo Lagrangeano com
passos no tempo aleatérios foi usado para estimar a difusdo em condigdes estdveis com
velocidades do vento fraco. Eles assumiram a forma da fun¢ao de autocorrelagdo Lagrangeana
similar a fun¢do de autocorrelacdo Euleriana calculada a partir das observagdes feitas no
anemoOmetro sdnico. Nos modelos de particulas Lagrangeanos, esse efeito é considerado

usando um pardmetro de intercorrelacdo negativo p, € passos no tempo aleatdrios para as
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flutuacdes da velocidade. O modelo foi testado com os dados obtidos pelo Idaho National
Engineering Laboratory (INEL) (Sagendorf e Dickson, 1974) durante condicdes estdveis com
velocidades do vento fraco e comparado com resultados obtidos por outros modelos. Foi
encontrada boa concordancia entre os valores de concentracdes simulados e observados e
comparando-os a outros modelos apresentou resultados ainda melhores em alguns casos.

A fim de estudar as caracteristicas da turbuléncia e do vento durante a presenca de
meandro, dois conjuntos de dados de anemdmetro sonico, contendo observacdes de hora em
hora, foram analisados por Anfossi et al. (2005a). O primeiro foi coletado durante 1 ano em
Graz na Austrdlia e foi representativo de terreno complexo, enquanto o segundo contém 27
dias de medidas em uma drea bastante plana em Tisby na Suécia. Os principais resultados
encontrados por eles foram: movimentos de mesoescala parecem existir sob todas as
condi¢des meteoroldgicas sem levar em conta a estabilidade ou velocidade do vento; quando a
velocidade do vento decresce abaixo de um certo valor critico ndo é possivel definir uma
direcdo precisa para a dire¢do do vento médio; outro peculiar e interessante resultado € que o
fendmeno de meandro induz uma importante modificacdo da fun¢do de autocorrelagdo para as
componentes do vento horizontal que exibem um comportamento oscilatério e grandes lobes
negativos, tendo um forte efeito sobre modelos de dispersdo, especialmente na vizinhanca
imediata da fonte. Além disso, duas relacdes, uma obtida por Csanady (1973) e outra por
Frenkiel (1953), que levam em conta o aspecto oscilatério das func¢des de autocorrelacdo
Euleriana foram fitados a partir dos dados. Sendo que estas contém dois parametros: um
associado a escala de tempo integral cldssica para uma turbuléncia bem desenvolvida e o
segundo associado ao comportamento oscilatério devido ao fendmeno de meandro.

Velocidades do vento fraco sdo frequentemente associadas com altas concentracdes de
poluentes na atmosfera préximo de fontes. Atualmente, nenhuma teoria conclusiva estd
disponivel para explicar o fendmeno de meandro encontrado sob diferentes estabilidades,
condi¢des meteoroldgicas e localizacdes (Oettl et al., 2005). Nessa direcao, Oettl et al. (2005)
propuseram investigar os processos fisicos responsaveis pelo efeito de meandro e derivaram
uma expressao para a funcdo de autocorrelacdo Euleriana a partir das equacdes bdsicas de
conservagao de momentum. A principal motivacao veio do trabalho desenvolvido por Anfossi
et al. (2005b), os quais encontraram que o fendmeno de meandro induz a uma importante
modifica¢do da funcdo de autocorrelagdo Euleriana das componentes do vento horizontal que
exibem um comportamento oscilatorio e grandes lobes negativos. Segundo Oettl et al. (2005)
estes lobes observados nas func¢des de autocorrelagdo sdo um fendmeno relacionado a

estrutura das equacOes de Navier-Stokes. Eles resultam de uma condicdo fisica especial em
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que o equilibrio entre a forca de Coriolis e os gradientes de pressdao gera uma solugdo que
exibe comportamento oscilatério. Adicionalmente, um novo conjunto de equacdes de
Langevin para as componentes horizontais foi proposto para simular a dispersao em
condicdes de velocidade do vento fraco.

A importincia de modelar a difusdo em condi¢des de vento fraco reside no fato de que
tais condicdes ocorrem frequentemente e sdo cruciais para episddios de poluicdo. Em tais
condic¢des, os poluentes nao sao hdbeis a viajar longas distancias e assim areas proéximas da
fonte sdo na maioria das vezes afetadas. Deste modo, Moreira et al. (2005) investigaram o
problema da modelagem de dispersio de contaminantes de fontes ao nivel do solo em
situagdes de vento fraco para condicOes estdveis e instdveis. Eles propuseram um modelo
matematico para a dispersdo de contaminantes em condi¢des de vento fraco levando em conta
a difusao longitudinal na equacdo da difusdo-adveccdo. A solucdo da equacdo da difusdo-
advecc¢do para estas condi¢des foi obtida aplicando o método de transformada de Laplace,
considerando a CLP como um sistema de multicamadas. Os coeficientes de difusdo usados no
modelo difusdo-K foram derivados a partir da similaridade local e da teoria estatistica da
difusdo de Taylor. Os coeficientes de difusdo foram considerados funcdes da distancia da
fonte, representando corretamente a difusdo proxima da fonte em ventos fracos. O
desempenho do modelo foi avaliado com sucesso a partir de dados experimentais obtidos pelo
Idaho National Engineering Laboratory (INEL), condi¢des estaveis, e pelo Indian Institute of
Technology (IIT), durante condi¢des instaveis.

Um modelo de particulas Lagrangeano semi-analitico para simular a dispersdo de
poluentes durante condi¢des de velocidade do vento fraco foi apresentado por Carvalho e
Vilhena (2005). O método trata de uma equacdo integral estocdstica cuja solug@o foi obtida,
de modo semi-analitico, através do método de sucessivas aproximacdes ou método iterativo
de Picard. O método proposto foi chamado de solucao de Langevin iterativa para vento fraco
(ILS-LW), o qual pode ser utilizado para simular a dispersdo de contaminantes em situacoes
de meandro ou ndo-meandro independentemente da condic¢do de estabilidade da CLP. Sendo
que, para considerar o efeito da velocidade do vento fraco a solucdo para as componentes
horizontais da velocidade turbulenta levou em conta a fun¢do de autocorrelacdo Euleriana
como sugerida por Frenkiel (1953). Os dados de velocidade, usados para avaliar o novo
método proposto, foram coletados durante condi¢des estdveis no Idaho National Engineering
Laboratory (INEL) (Sagendorf e Dickson, 1974) e durante condicdes convectivas no Indian
Institute of Technology (IIT), Delhi (Sharan et al., 1996a). Os resultados concordaram muito

bem com os dados experimentais, indicando que o modelo representa o processo de dispersao
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corretamente em condi¢des de velocidade do vento fraco. Também a caracteristica analitica
da técnica proposta e a inclusdo natural da fun¢do de autocorrelagdo Euleriana sugerida por
Frenkiel (1953) tornaram o modelo mais exato que os outros modelos.

Carvalho et al. (2006) derivaram uma nova formulagdo para os parametros de meandro
para serem usados em um modelo de particulas estocédstico Lagrangeano para descrever o
transporte turbulento em condicdes estdveis com velocidade do vento fraco. Adicionalmente,
eles introduziram esta nova parametrizagdo em um modelo de particulas Lagrangeano. O
modelo de particulas Lagrangeano empregado é baseado na equagao integral estocdstica cuja
solucdo foi obtida, de modo semi-analitico, através do método de sucessivas aproximagdes ou
método iterativo de Picard. Além disso, este modelo aplicado para descrever a dispersdao
turbulenta em condicdes estdveis com a presenca de vento fraco emprega nas equacdes para
as velocidades turbulentas horizontais a funcdo de autocorrelacio Lagrangeana cldssica
proposta por Frenkiel (1953). Com base nesta fung¢do de autocorrelacdo, o importante
parametro m, que controla a freqiiéncia de oscilacdo do meandro do vento, foi descrito em

termos do periodo de meandro 7, e da escala de tempo 7 para uma turbuléncia bem

desenvolvida, demonstrando que a magnitude de T controla a existéncia ou nao das oscila¢des
de meandro. O pardmetro 7T foi obtido a partir da teoria da difusdo estatistica de Taylor
empregando um valor mdximo de um coeficiente de difusdo. A parametrizacdo proposta foi
avaliada e validada através de comparacdes com dados experimentais do Idaho National
Engineering Laboratory (INEL) e outros diferentes modelos de difusao. Os resultados obtidos
pelo modelo de particulas Lagrangeano concordaram muito bem com os dados experimentais,
indicando que o modelo representa os processos de difusdo corretamente em condicdes
estdveis com vento fraco e também foram superiores aos obtidos por outros modelos.

Um novo sistema de duas equagdes de Langevin acopladas que leva em conta
explicitamente os efeitos do meandro foi proposto por Anfossi et al. (2005b). Este novo
sistema de equagdes foi implementado nos modelos de particulas estocasticos Lagrangeanos
LAMBDA e GRAL. Recentemente, Anfossi et al. (2006) apresentaram simulacdes incluindo
este novo sistema de equacdes e compararam os resultados obtidos por eles com dados de
experimentos tracantes em condi¢des de vento fraco do Idaho National Engineering
Laboratory (INEL) em 1974 e da Graz University of Technology and CNR-Torino préximo a
cidade de Graz em 2003. Concentragdes foram registradas ambas ao nivel do solo e, no caso
do experimento de INEL, também em alguns niveis elevados. Duas séries de simulagdes

foram realizadas com o modelo de particulas estocéstico Lagrangeano LAMBDA no caso do
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experimento de INEL: na primeira série o codigo foi modificado para levar em conta a
contribuicao do fendmeno de meandro para a dispersdo, enquanto na segunda série o c6digo
original que trata com dispersdao em condi¢des de vento forte foi usado. Eles encontraram a
partir das comparacdes realizadas que o novo mecanismo melhora consideravelmente as
simulacdes de ambas as concentracdes ao nivel do solo e as concentracdes para altos niveis.
Além disso, demonstraram que a aproximacao cldssica ndo foi habil para dispersar a pluma do
tracante em todos os angulos, sendo que a maxima concentragdo ao nivel do solo para cada

arco foi fortemente superestimada.



Capitulo 3

MODELOS ESTOCASTICOS LAGRANGEANOS

Neste capitulo apresenta-se a teoria relacionada aos modelos estocdsticos
Lagrangeanos. O capitulo estd dividido em quatro se¢des principais: movimento Browniano, o
modelo de Langevin, modelo de vento fraco e cdlculo da concentracio em um modelo
estocéstico Lagrangeano. As se¢des foram escritas seguindo os trabalhos de Rodean (1994,

1996), Carvalho (1999), Pereira (2004) e Roberti (2005).

3.1 Movimento Browniano

O movimento irregular de graos de pdlen imerso em um fluido foi descoberto e
caracterizado, pela primeira vez, pelo botanico escocés Robert Brown em 1827. Neste
movimento, conhecido como movimento Browniano, as particulas s@o continuamente
bombardeadas pelas moléculas do fluido.

Robert Brown era botanico e logo foi levado a pensar que este movimento era
caracteristico de vida organica. Continuando seu trabalho com suspensdes de outros tipos de
particulas finas, orginicas e inorganicas observou o mesmo fendmeno e concluiu que este
movimento ndo era de origem organica.

Einstein, em 1905, publicou a primeira explicagdo satisfatéria do movimento
Browniano considerando-o como um processo de caminho aleatério. Os principais pontos de
sua proposta foram: (1) o movimento é ocasionado por frequentes impactos entre as
moléculas do fluido sobre os graos de pdlen suspensos nesse meio; (2) a complexidade do
movimento das moléculas somente pode ser descrita probabilisticamente considerando os
impactos com as particulas independentes e com grande frequéncia de ocorréncia; (3) cada
particula executa um movimento independente das outras particulas presentes no meio; e (4)
os movimentos de uma particula em diferentes e consecutivos intervalos de tempo sdo

processados independentes. A hipétese (4) € valida desde que estes intervalos de tempo sejam
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suficientemente grandes em relacdo ao tempo médio entre dois impactos consecutivos com
moléculas.

Em 1908, Langevin publicou uma solugdo alternativa para o movimento Browniano,
quando surgiu o primeiro exemplo de equacdo diferencial estocéstica. Essa equagdo levou o

seu proprio nome e foi escrita da seguinte forma:
du
— =—a,u+bl(t 3.1
5 u+bs(1) (3.1

onde u é a velocidade da particula, ¢ € o tempo, a é um coeficiente damping associado ao
arraste viscoso sobre as particulas. O produto do coeficiente b e da fungdo aleatéria &(¢) €
uma componente da aceleracdo flutuante rdpida devido ao bombardeamento molecular
irregular e assimétrico sobre a particula.

Quando se estuda difusdo turbulenta uma nova interpretacdo aos termos da equagao
(3.1) é apresentada. Neste caso, u € a flutuacdo de velocidade Lagrangeana, o primeiro termo
do lado direito € um termo deterministico e o segundo é um termo aleatério. O coeficiente a
representa a perda de memoria (fading memory) da velocidade em um tempo anterior e a
correcdo drift, a qual satisfaz a condicio de boa mistura (well-mixed), ou seja, se a
distribuicao das particulas de um gés € inicialmente uniforme, em um escoamento turbulento,
permanecerd desta maneira. O coeficiente b representa a difusdo turbulenta, enquanto o

produto do coeficiente b e da fungdo aleatéria &(f) representa as aceleracdes aleatdrias
devido as flutuagdes de pressdo com tempos de correlacdo curtos, da ordem da escala de

tempo de Kolmogorov 7, (a qual define o tamanho dos turbilhdes que dissipam energia).

3.2 O modelo de Langevin

Nesta secdo, apresenta-se a versao tridimensional do modelo de Langevin, sendo que a
derivacdo em trés dimensdes do modelo estd disponivel para turbuléncia nio-homogénea e
Gaussiana (se¢do 3.2.1) e para turbuléncia ndo-homogénea e nao-Gaussiana (secao 3.2.2).

Para a aplicacdo do modelo de particulas Lagrangeano € interessante entender como a
informacdo da turbuléncia é considerada pelo modelo de Langevin. A turbuléncia na CLP
pode ser classificada de acordo com a mudanca no tempo (estaciondria/ndo-estaciondria), no

espaco (homogénea/ndao-homogénea) e de acordo com a distribuicdo de velocidade
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(Gaussiana/nao-Gaussiana). Assim, em estudos de dispersdo de poluentes considera-se que na
direcdo horizontal a turbuléncia na CLP € estaciondria, homogénea e Gaussiana. Na dire¢cdao
vertical a turbuléncia € estaciondria, ndo-homogénea e Gaussiana ou ndo-Gaussiana,
dependendo da estabilidade.

Em condig¢des de estabilidade neutra, a qual ocorre na presenga de ventos fortes (com
velocidades maiores de ~ 6m/s), a turbuléncia € nao-homogénea com a distribuicdo de
velocidade vertical Gaussiana ou ndo-Gaussiana dependendo dos valores dos momentos das
flutuagdes da velocidade vertical. Em condigdes instdveis, caracterizada pela presenca de
grandes turbilhdes, com tamanhos da ordem da altura da CLP, e ventos mais fracos, a
turbuléncia é ndo-homogénea e a distribuicdo de velocidade € assimétrica positiva, ou seja,
nao-Gaussiana. No caso da instabilidade estdvel, que ocorre durante a noite, deve-se pensar
do mesmo modo como na situagao de estabilidade neutra, pois a turbuléncia também ¢é gerada
mecanicamente.

Quando a turbuléncia é ndo-homogénea, o perfil da variancia de velocidade vertical
sofre mudancas com a altura. As particulas tendem a deslocarem-se para regides onde as
variancias sdo baixas, resultando em medidas incorretas dos valores de concentragdo
calculados pelo modelo de particulas. Essas particulas possuem uma velocidade maior do que
aquelas que estdo deixando esta regido, produzindo um fluxo liquido direcionado para as
regides de baixa variancia. Logo, torna-se necessdrio a inclusdo de uma correcio drift nas
equagdes a fim de evitar o acimulo de particulas em regidoes de baixa varidncia e garantir a
condicdo de boa mistura (well-mixed).

Nas proximas secOes serdo mostradas como a turbuléncia € caracterizada de acordo

com a mudanca no espago e distribui¢do de velocidade para a direcao vertical.

3.2.1 Turbuléncia nao-homogénea e Gaussiana

O modelo de Langevin, na forma tridimensional é baseado no trabalho de Thomson
(1987). A derivacdo € realizada considerando-se a equacdo diferencial estocdstica de
Langevin (equacdo 3.1).

Thomson assumiu que a evolucdo da velocidade e do deslocamento (X,u) de cada

particula € um processo de Markov (“passado e futuro sdo estatisticamente independente
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quando o presente é conhecido™), e que os vetores x e u sdo fungdes do tempo. As equacgdes
de Thomson sdo:

du, = a,(%,id,0)dt +b, ; (%, id,1)dW, (1) (3.2a)

dx, =U, +u,)dt (3.2b)
onde i, j=1,2,3, X é o vetor deslocamento, U, ¢ a velocidade do vento médio e u € o vetor

velocidade Lagrangeana. A equacdo (3.2.a), utilizada para o cédlculo da velocidade, consiste

de um termo deterministico, a,;(X,u,t)dt, e um termo estocdstico, dado por
b, j()?,ﬁ,t)de (1), onde dW,. (t) s@o os incrementos do processo de Wiener, um incremento

aleatdrio de distribui¢do Gaussiana com média zero e variancia dt .

Tendo-se a descri¢do de a,(x,u,t) e b, ; (X,u,t), integra-se numericamente a equagao

(3.2a), encontram-se os valores de velocidade turbulenta e o resultado é substituido na
equacgao (3.2b) para determinar a posi¢ao de cada particula devido aos efeitos combinados da
velocidade do vento médio e da velocidade turbulenta. Estas equacdes determinam as
sucessivas posi¢cdes das particulas no dominio de célculo utilizando os valores de velocidade
média do vento o os valores da turbuléncia.

O principal problema na formulagdo dos modelos de particulas estocdsticos
Lagrangeanos € encontrar expressdes apropriadas para a,(X,u,t) € b, ;(X,u,t). Thomson
(1987) mostrou que os modelos de particulas estocdsticos Lagrangeanos tém que satisfazer a
dois critérios:

Primeiro, para determinar o coeficiente a,(xX,u,t), é necessdrio impor a condi¢do de
boa mistura ou well-mixed. Nesta condi¢do, a trajetéria das particulas inicialmente bem
misturadas em um escoamento assim deve permanecer. O critério de boa mistura é satisfeito
considerando-se que a funcdo densidade de probabilidade da velocidade Euleriana (FDP),

P.(x,u,t), satisfaga a equagdo de Fokker-Planck correspondente ao sistema (3.2):

oP, 0 0 0’
=——(u.P.)——(a.P ——(B. . P, 3.3
ot ox @ Fe) ou, (@, E)+aui8uj( wiFe) 33)

onde B, ; = %bi,kb ix € Pp=Pg(x,u,r) € afunglo densidade de probabilidade Euleriana da

velocidade turbulenta. A equag@o (3.3) fornece a relacdo entre a fungdo a,(X,u,t) e as

caracteristicas estatisticas Eulerianas do campo de fluxo, sendo este ultimo representado pela
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distribui¢@o de probabilidade P, . Ainda, os termos do lado direito representam a advecgdo, a

conveccdo e a difusdo, respectivamente. O coeficiente deterministico a,(xX,u,t) é obtido por:

0 .
a,P, =£(Bi,jPE)+¢i(x,u,t) (3.4a)
09, oP, 9
—=- -—,P 3.4b
o ar ax e GAD)
sujeito a condigao:
¢. — 0 quando u — oo. (3.9

O coeficiente deterministico a, € obtido a partir da equagao (3.4a) como:

a, =- i’jVifkl(uk—Uk)+%, (3.6)

E
onde V,, = <(ui -U.)u, -U k)>. Na equacdo (3.6), o primeiro termo representa a perda de
memoria (fading memory) e o segundo termo a correcdo drift, que € funcdo do gradiente
espacial da velocidade.
Na equacdo (3.6) € preciso determinar a fung¢do ¢,(X,u,?). Segundo Thomson (1987),
o sistema ndo apresenta solu¢do Unica em mais do que uma dimensio para esta funcdo. No
entanto, uma solugdo particular pode ser assumida considerando a distribui¢do de velocidade

Gaussiana. Portanto, Thomson utilizou a equagdo (3.4b) para obter a seguinte expressao para

ZE
ﬂ:%+U.%+aVi'j
P, ot ox; ox
™Y, (av, vV,
L9V, V) oy, 2, -U ) 3.7
ox 2 ot ox,

1 -1 aVk,m
+§(V )iim ax, (u; =U ))u, =U)).
O segundo critério requer que o modelo de particulas fornega resultados corretos no

subintervalo inercial. Assim, o coeficiente b, j(fc, u,t)é determinado comparando-se a fungao

estrutura da velocidade Lagrangeana, derivada da equacao (3.2a),

(du,)* =b,, dt, (3.8)
com a funcdo determinada a partir da teoria de Kolmogorov no subintervalo inercial

(r, << At << 7,) (Rodean, 1996):
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(du;)* = 6,C &dt. (3.9)
Entdo, a partir das equagoes (3.8) € (3.9), mostra-se que b, ; (x,u,t) esta relacionado a
constante C, da seguinte forma:
b,; =0,+C,€ (3.10)
onde J; ¢ a delta de Kronecker, C, € a constante de Kolmogorov e & € a taxa de dissipag@o

de energia cinética turbulenta, significando que a constante da funcdo de estrutura

Lagrangeana C,€ uma importante quantidade nos modelos estocdsticos Lagrangeanos. O
produto C, ¢ também pode ser escrito como uma funcido da variincia das flutuacdes da

velocidade (O'f) e da escala de tempo de decorrelagdo Lagrangeana (7,,) (Hinze, 1975;

Tennekes, 1982):

Y’
b, =3, ngﬁ(—Lj, 3.11)
J =9 .

0 ij
Li
demonstrando que a entrada mais importante para o desempenho numérico das simulacdes de

dispersdo de poluentes a partir de médias da equagcdo de Langevin generalizada ainda sdo as

variancias da velocidade o e as escalas de tempo de decorrelagio 7,, ou a taxa de dissipagio

da energia cinética turbulenta € e a constante universal C, .

3.2.2 Turbuléncia nao-homogénea e nao-Gaussiana

A dispersdao na CLP convectiva é fortemente influenciada pela probabilidade de
ocorréncia de fluxos turbulentos que ddo origem as estruturas chamadas updrafts (ou
térmicas), em conjunto surgem as estruturas chamadas downdrafts, cujo movimento se da de
cima para baixo. Updrafts tém grandes velocidades na vertical, mas ocorrem em pequenas
areas na horizontal, t€ém escalas de comprimento da ordem da altura da CLP convectiva e se
desenvolvem a partir da unido de pequenas plumas geradas préximas a superficie, enquanto
os downdrafts ocupam grandes dreas na horizontal e possuem velocidades menores. Portanto,
a distribuicao de velocidade vertical na CLC ¢ assimétrica e a suposicao de turbuléncia
Gaussiana, como apresentado na secdo anterior, para derivar os modelos estocdsticos

Lagrangeanos, ndo € correta.
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Dessa forma, o modelo de particulas estocdstico Lagrangeanos requer uma
representacao matematica de uma FDP assimétrica para a velocidade vertical. Para tanto, na
constru¢ao da FDP assimétrica, € utilizada a proposta de Luhar e Britter (1989) e Weil (1990),
introduzida por Baerentsen e Berkowicz (1984). A construcdo € feita pela combinacdo linear
de duas distribui¢cdes Gaussianas.

O modelo de Langevin para a coordenada vertical € escrito da seguinte forma:

dw=a(z,w,t)dt +b(z,w,t)dW (t) (3.12a)

dz = wdt (3.12b)
onde todos os termos t€ém o mesmo significado que nas egs. (3.2a,b).

A equagdo de Fokker-Planck correspondente para condi¢des estaciondrias €:

WP, (w,2)] _ dla(z,w,1)P,(w,2)] N 1 9’ [b* (z,w,t) Py (W, 7)]
0z ow 2 ow’

onde o significado fisico dos coeficientes ae bé o mesmo apresentado para a equacdo de

(3.13)

Langevin.

Novamente, o problema encontra-se em calcular os coeficientes a(z,w,t) e b(z,w,t)
das equagdes (3.12a) e (3.13). Para b(z,w,t), encontrar a solugdo € relativamente facil, mas
para a(z,w,t), em turbuléncia ndo-homogénea (em uma CLC), ndo é uma tarefa simples.
Antes, porém, duas observacdes sobre estes dois coeficientes sdo necessdrias. Primeiro
Thomson (1987) observou que o coeficiente a(z,w,t) pode ser determinado em uma
dimensdo, mas ndo para duas ou trés, como foi descrito anteriormente na se¢do 3.2.1. Como,
agora, trabalha-se somente em uma dimensao, a vertical, ndo haverd o problema de vérias
solucdes para o coeficiente deterministico. Segundo, Thomson concluiu que é melhor
trabalhar com um modelo simples quando na auséncia de uma teoria satisfatéria. Ele declarou
que é mais simples manter b independente da velocidade, ou seja, b(z,w,t) = b(z,t). Assim,
a equacdo de Langevin (3.12a) passa a ser escrita como:

dw = a(z,w,t)dt +b(z,t)dW (1) (3.14)

e a equacao de Fokker-Planck torna-se:

o[wP, (w,2)] _ dla(z,w,t)P,(w, 2)] +l 9°[b* (z,1)P, (W, 2)]
oz ow 2 ow’

Para obter b(z,t), procede-se da mesma forma como na secdo anterior, ou seja,

(3.15)

utiliza-se a fun¢do de estrutura Lagrangeana, resultando nas seguintes expressoes:
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bz =[C,e@1?  (3.16)
ou
1
4,00
b(z,t)=[C,e(x)]"? =| 2—= (3.17)
TLw

Do mesmo modo, como na se¢do anterior, o coeficiente a(z,w,t) depende da funcao
densidade de probabilidade Euleriana, P,(w,z), e deve ser determinado a partir da equagdo

de Fokker-Planck (3.15). Esta € dividida em duas equagdes, as quais definem a condic¢ao de

boa mistura (well-mixed) de Thomson (1987):

a(z,w,t)P.(w,z) = i(M P, (w, z)j +@(z,w,t) (3.18a)
ow 2
Igz,w,t) _ 9P (w,2)
ow 0z

(3.18b)

sujeito a condigao:
¢ —0 quando [W| >0,  (3.19)

Para o desenvolvimento do Modelo de Langevin para a difusdo turbulenta ndo-
homogénea, deve-se utilizar uma FDP nao-Gaussiana ou assimétrica. As FDPs nao-
Gaussianas mais utilizadas s@o a bi-Gaussiana e Gram-Chalier de terceira ou quarta ordem
(Ferrero e Anfossi, 1998b).

Nesta dissertagdo utiliza-se, na direcdo vertical, a FDP ndo-Gaussiana dada pela
funcao Gram-Chalier truncada na terceira ordem, a qual serd apresentada na préxima sec¢ao,
juntamente com o célculo para a obtengdo do termo deterministico da equagao de Langevin

para esta FDP.

3.2.3 Funcao densidade de probabilidade (PDF) Gram-Chalier

A FDP Gram-Chalier, truncada para a quarta ordem, tem a seguinte expressao

(Kendall e Stuart, 1977):

—(x212)

2z

Py (x,2) =

(1+C,H,+C,H,)  (3.20)
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onde H,e H,sdo os polinomios de Hermite e C, e C,os coeficientes dos polindmios de

Hermite, cujas expressoes sao:
H,=x"-3x (3.21a)
H,=x"—6x"+3 (3.21b)
C,=4,/6 (3.21¢)
C,=(u,—3)/24 (3.21d)

e MU, M, sdo os momentos padronizados de w e x:% . No caso de turbuléncia
w

Gaussiana, a equagdo (3.20) reduz-se a distribui¢do normal (C,e C, tornam-se iguais a zero).

Resolvendo (3.18b), em que P, € dada pela equagdo (3.20), a seguinte expressdo para

¢ ¢é encontrada:

1902 ¢ ™'/? 3 4 s 6
¢=— W—[I—C4+x2(l+C4)—2C3x =-5C,x"+C,x° +Cx"] (3.22)
2 dz 2«

A partir das equagdes (3.16), (3.18a), (3.20) e (3.22), a expressdo para o coeficiente
a(z,w) é dada por (Ferrero e Anfossi, 1998b):

L2y
a(z,w)=0, , (3.23)
T3

onde

T, =-3C, — x(15C, +1) +6C,x* +10C,x* — C;x* = C,x° (3.24a)

T,=1-C,+x’(1+C,)-2C,x’ =5C,x* +C;x* + C,x° (3.24b)

T,=1+3C, -3C,x—6C,x* +C,x’ +C,x" (3.24¢)
A FDP Gram-Chalier truncada na terceira ordem € obtida colocando C, =0.

3.3 Modelo de vento fraco

Simular a dispersdo de escalares passivos em condi¢des de velocidade do vento fraco é

um problema fisico dificil porque quando a velocidade do vento decresce abaixo de um certo

valor critico (; <1.5ms™"), ndo é possivel definir uma direciio precisa do vento médio (Oettl
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et al., 2005). Neste caso, oscilacdes de baixa frequéncia do vento horizontal sdo observadas na
baixa atmosfera. Na literatura, estas oscilagdes de baixa frequéncia do vento horizontal sdo
chamadas de meandro e sdo responsaveis pelas fungdes de autocorrelagdo das componentes
horizontais do vento exibir grandes lobes negativos (Anfossi et al., 2005a e Oettl et al., 2005).
Assim, tornando-se crucial estimar corretamente a dispersdao de poluentes na atmosfera. As

seguintes relacdes,

T

R(T)=e "7 cos— T 3.25a
2 (m*> +DT ( )
€
R(t)=e " cos(q7) (3.25b)
onde:
D ! n (3.25¢)

“wienr - Tt
foram previamente propostas, respectivamente, por Frenkiel (1953) e Murgatroyd (1969) em
diferentes contextos. Estas formas funcionais sdo compostas do produto da funcdo
exponencial cldssica (representado pela fung¢do de autocorrelacdo para uma turbuléncia bem
desenvolvida) pela funcdo cosseno (a qual descreve o fendmeno de meandro associado as
oscilagdes de baixa frequéncia do vento horizontal). As equacdes (3.25a) e (3.25b) contém

dois parametros, um ( p ou T ) que pode ser associado a escala de tempo integral cldssica e o
segundo (g ou m) ao periodo de meandro. Este tltimo controla o valor absoluto do lobe

negativo na fungdo de autocorrelacdo Euleriana e ainda estabelece a magnitude do fendmeno

de meandro, sendo encontrado que a relacdo (3.25a) ajusta-se corretamente a R(7)

experimental em situacdes de velocidade do vento fraco, enquanto a forma exponencial
classica é completamente deficiente (Oettl et al., 2005). Em particular, a forma de Frenkiel
recupera o resultado cldassico quando os efeitos de meandro ndo sdo considerados, ou seja,
quando m=0.

Portanto, Anfossi et al. (2005a) e Oettl et al. (2005) forneceram uma explicacao fisica
a ocorréncia de meandro e como resultado um sistema de duas equagdes de Langevin
acopladas para as componentes horizontais do vento foi derivado. Esse sistema de equagdes
foi proposto para simular a dispersdo em condicdes de vento fraco, condi¢des homogénea e

estacionaria como € mostrado abaixo:

du =—(pu+qv)dt+ 0o, /2 pdtiu (3.26a)
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dv = —(—qu + pv)dt + 7,[2 pdt& (3.26b)
onde ue v sdo as componentes horizontais das flutuagdes da velocidade do vento, &ue &
sdo varidveis Gaussianas (tendo média zero e variancia dt ), o, e o, sdo os desvios padrdes
das componentes horizontais do vento.

A forma do termo de difusdo na equacdo (3.26), a qual aparece em substituicdo a
escala de tempo Lagrangeana 7,, foi obtida com um procedimento similar ao utilizado na
derivagdo do termo de difusdo em condicdes tradicionais. A seguinte relagdo pode ser escrita
para a fun¢do estrutura Lagrangeana D, (7):

D,(r)=20'[1-R(7)]=C, et (3.27)
onde R(7) € a funcdo de autocorrelacdo Euleriana, C, € a constante de Kolmogorov e € € a
taxa de dissipacdo da turbuléncia. Assumindo uma forma exponencial para R(7) e
expandindo em (R(7) =1— T/ T,), Tennekes (1979) encontrou:
207[1-(1-7/T,)]=C,er  (3.28)

2
20 _ce  (329)
TL

26
e==%_ . (330
CUTL

Repetindo o mesmo procedimento, usando a expressdo R(7) para o caso de vento

fraco, obtem-se:

207 p
£=—>=—. 3.31
C (3.31)

Mais recentemente, Anfossi et al. (2005b) propuseram um novo sistema de duas
equagdes de Langevin acopladas baseado na chamada “solu¢do simples de Thomson”
(Thomson, 1987), para o caso geral de turbuléncia ndo-homogénea e condi¢des estaciondrias,
mostrada abaixo:

du = —p(u—;)—q(v—;)+a—uu+a—uv+0'u 99, +(u—u) 9, u+ao-” v |rdt ++2pdto, éu
ox  dy ox o ox dy

u

(3.32)

dVZ{q(u—;)—p(v—\_z)+ﬂu+?v+0', 90, + ©v-v) {80", u+ aao-" v}}dt+1/2pdt0'v§v
Y

ox y " dy o ox

y
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onde ue v sdo as componentes horizontais das flutuagdes da velocidade do vento e uev
sdo as velocidades médias.

A componente vertical w € calculada resolvendo a equagdo de Langevin (Thomson,
1987) como apresentado na secao 3.2.2, tal que:

dw=a,(z,w)+b,(2)dW, (3.33)
onde de € o processo incremental de Wiener, Gaussiano com média zero e variancia dr,

b,(z) =420 / T,, e a,(z,w)é calculado resolvendo a equagdo de Fokker-Planck associada a

equacdo (3.32) usando uma FDP.
A posicdo de cada particula, em cada passo no tempo, € obtida pela integracdo
numérica das equagdes (3.32) e (3.33) e da seguinte equagio:

dx;, = udt, (3.34)
onde i=u,v,w, x, € o vetor posicdo de cada particula, u#, € a combinagdo dos vetores

velocidade do vento médio e velocidade Lagrangeana.

3.4 Calculo da concentracao em um modelo estocastico Lagrangeano

Nestes modelos, a concentracdo é obtida a partir da determinacdo da trajetoria das
particulas em suspensdo no fluido. Quando o deslocamento das particulas em um escoamento
turbulento € visto como um processo estocdstico, a posi¢ao de cada particula em cada instante
¢ dada pela posicao de maior probabilidade de se encontrar tal particula (Lamb, 1984). Do
ponto de vista numérico, a determinacdo da difusao turbulenta de poluentes na CLP é mais
apropriada dentro de um sistema de referéncia Lagrangeano, por ser mais simples e ndo
apresentar difusdo numérica artificial (Wilson e Sawford, 1996).

As particulas s3o emitidas a partir da fonte na posi¢cdo (X,,f,) e a concentragdo é
calculada em um sensor na posicdo (X,#). Divide-se o dominio, onde estdo contidas as

particulas, em pequenos subdominios, centrado em X, o qual representa o volume de um
sensor. A concentragdo € calculada através do tempo de residéncia de cada particula no
volume do sensor. O tempo de residéncia, na prética, é calculado contando-se o nimero de

particulas presentes em cada subdominio no intervalo de tempo At.
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\% Npys V.
CG)=5-L Nl Sar=s L AN (339)

N PEF i=1 N PEF
onde Npgr € 0 nimero de particulas emitidas da posi¢do da fonte em cada passo no tempo,

At, Npys € o nimero de particulas no sensor, V € o volume do sensor e Vf € o volume da
fonte. Tendo-se N, sensores e/ou N , elementos de fonte, a concentra¢@o em cada sensor serd

calculada da seguinte forma:

Ve A
c =SNs L = N 3.36
! ; l Vv,j NPEF,[ e ( )

onde C i € a concentra¢do no j-ésimo sensor, S, € a i-ésima fonte, V;, € o volume do i-ésimo
sensor, N .., € o nimero de particulas emitidas da i-ésima fonte € N, € o nimero de

particulas emitidas da i-ésima fonte e que se encontram no j-€simo sensor.
. .. . . A -1 .o,
Pode-se, ainda, definir uma intensidade de emissdo, em gs ', da i-ésima fonte como
sendo:

0 =SV, (337

e, assim, a equacao (3.36) pode ser reescrita como:

N

c.=>0 AN (3.38)

1
i PVS.i,j
1 Vs,j NPEF,:'

~



Capitulo 4

SIMULACAO DOS MODELOS ESTOCASTICOS LAGRANGEANOS

Nesta dissertacdo, a simulacdo dos modelos de particulas Lagrangeanos consiste em
comparar os dados de concentra¢des observados com os dados simulados numericamente a
partir dos modelos propostos. Nas simulagdes propostas, utilizam-se trés experimentos. O
primeiro experimento € o de Copenhagen (Dinamarca) com dados de 9 horas de medidas de
concentracdo de um poluente passivo, liberado a uma altura de 115m em condi¢es de
conveccdo forgada. O segundo € o de Prairie Grass (Nebraska, EUA), onde o poluente foi
liberado sob condic¢des instaveis e neutras de uma altura de 0.5m sem empuxo. E o dltimo € o
de INEL (Idaho, EUA), onde o poluente foi liberado de uma altura de 1.5m acima do nivel do
solo. No experimento de INEL foram observadas condi¢des estdveis durante a maioria dos
experimentos. Cada experimento, incluindo emissdo e coleta dos dados, teve duragdao de uma
hora, exceto o experimento 10 que teve duragao de 49 minutos.

Neste capitulo, uma descricio dos experimentos citados acima € realizada. Esta
descricdo apresenta as principais caracteristicas destes experimentos e também as simulacdes
realizadas com o modelo LAMBDA para cada um deles. Além disso, sdo apresentados os
resultados obtidos, bem como as modificacdes realizadas no modelo LAMBDA para o

experimento de INEL.

4.1 Parametros utilizados nas simula¢oes

Nesta dissertacdo foram utilizados, em todas as simulacdes, os perfis verticais do

desvio padrdo da velocidade (o;) e da escala de tempo Lagrangeana (7,;) como dados de

entrada no modelo estocdstico Lagrangeano. Segundo Mangia et al. (2002) a confiabilidade
de cada modelo depende fortemente dos caminhos pelos quais os parametros turbulentos sdo
calculados e relacionados a CLP. Aqui, estes parametros foram calculados de acordo com a

parametrizacdo da turbuléncia derivada por Degrazia et al. (2000), sendo estd vélida somente
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em condicdes de homogeneidade horizontal. A teoria da difusdo estatistica cldssica, as
propriedades espectrais observadas e as caracteristicas observadas dos turbilhdes contendo
energia sdo usadas para estimar estes parametros. Estas parametriza¢des fornecem valores
continuos para a CLP em todas as elevagbes (z, <z<z,,h) e todas as condi¢bes de
estabilidade da instdvel a estavel, onde z, € o comprimento de rugosidade, z, € a altura da
CLP convectiva e h € a altura da CLP neutra ou estavel.

As expressdes gerais para a varidncia da velocidade do vento (o7;) e para a escala de

tempo Lagrangeana (7,,) sdo:

2/3
¢ < 2
1.06¢, - N
cl |:W€ h} w 232cl[¢:+v]2/3u*2

652 = 2/3 + % 2/3 (4' 1)
e e
c
— 1/2
0.14{% h}
z ho-L 0.059

4.2)

m /i

CE b efo] T

onde a varidncia da velocidade do vento(o;), proporcional a escala de velocidade ao
quadrado, depende das energias cinéticas turbulentas, originadas pelos forcantes convectivo
(empuxo) e mecanico (cisalhamento do vento), respectivamente. Do mesmo modo, a escala de

tempo de decorrelacdo Lagrangeana (7,,) depende das escalas de tempo associadas aos

for¢antes convectivo e mecanico. Em ambas as equagdes (4.1) e (4.2), o primeiro termo
contém os turbilhdes mais energéticos convectivos e o segundo os turbilhdes mais energéticos

mecanicos. Ainda, w. € a escala de velocidade convectiva, u.¢€ a velocidade local de fric¢ao,

wi=ehlw. e ¢! =(ekz)/u. sio as fungdes adimensionais das taxas de dissipagio, ( f. )f

1
w \nts A . . . . . ,

e ( fo )i sdo as frequéncias reduzidas dos picos espectrais convectivo e neutro ou estavel,

respectivamente. O termo na raiz quadrada € introduzido para fornecer uma transi¢ao continua

da condi¢do neutra a convectiva. — L /h é um parametro de estabilidade médio para a CLP

convectiva, k é a constante de von Karman e ¢, =a,a,(27k)?* com a, =0.5+0.05 e

o, =1,4/3,4/3 para as componentes u,v e w, respectivamente.
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Na parametrizacdo da turbuléncia, dada pelas equacoes (4.1) e (4.2), € necessério ter

*

expressoes para w., u., Y., ¢, ( f )f e ( fon );m. Para a CLP convectiva, (l// )% =0.75

(Caughey e Palmer, 1979; Hgjstrup, 1982; Wilson, 1997), w, = (u.)(—h/ kL)% e, recordando

que ( fa )f' = z/(Am), e (Am), € o pico espectral da velocidade turbulenta do vento, expressoes

1

de ( f. )f para i =u,v,w podem ser derivada.

Segundo Kaimal et al. (1976), Caughey (1982) e Degrazia e Anfossi (1998),

(4,) =(4,), =15z, (4.3)

Z;

L

(4,),=1.8z {1 - eXp[— 4i] —0.0003 exp[8 iﬂ 4.4)

mas
(£7) =2/Bz) @5
com B, =B =15c¢

B, = 1.8|:1 - exp[— 41] —0.0003 exp(8 iﬂ (4.6)

Z;

i

Para uma CLP neutra ou estavel, ¢""*

""* pode ser escrito como (Sorbjan, 1989):

P =¢"(1+3.7z/A) 4.7)

£

onde ¢’ =125 e A=L(1-z/h)">** (Degrazia e Moraes, 1992) é o comprimento de

Monin-Obukhov local. Para a CLP estdvel, , =1.5 e «, =1.0 (Nieuwstadt, 1984). Além

disso, para a CLP neutra ou estavel, a velocidade de friccao é:
2 _ 2 [24]
u? =u?), (1= z/h) (4.8)
em que ¢, =1.7 para o caso neutro (Wyngaard et al., 1974).

Seguindo Sorbjan (1989), Delage (1974) e Stull (1988), (f,:: ):m ¢ obtido:

(o) =) (1+0.03a,. (L{)Z +3.7ﬂ (4.9)
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onde ( f )Z ¢ a frequéncia do pico espectral na superficie para condi¢cdes neutras e
f.= 10~*s7"é o parAmetro de Coriolis. De acordo com Olesen et al. (1984) e Sorbjan (1989),

(£,). =0.045, (f,). =0.16 e (f,)' =0.33. Na equacio (4.9), a, =500 (Hanna, 1968;
Hanna, 1981), a, =3889 ¢ a, =1094.

A parametrizagdo continua para todas as estabilidades é garantida pelo fato de que
condicdes estdveis e instdveis ndo podem existir a0 mesmo tempo, numa mesma posi¢ao. No
entanto, efeitos estdveis e neutros podem ocorrer simultaneamente, visto que tanto a
turbuléncia estdvel quanto a turbuléncia neutra € gerada por forcantes mecanicos. Portanto,

em condi¢des neutro-instdvel o ultimo termo da equacdo (4.9) torna-se nulo, enquanto em

condic¢des estavel-neutra o termo 1/ ( f,: ); € nulo, nas equagdes (4.1) e (4.2).

4.2 Experimento de Copenhagen

No experimento de Copenhagen o contaminante (SF¢) foi liberado sem empuxo de
uma fonte de 115m de altura e coletado ao nivel do solo por amostradores de concentracdo em
trés distancias na direcdo preferencial do vento (entre 2 e 6 km a partir da fonte) como
mostrado na Figura 4.1 (Gryning e Lyck, 1984 e 1998). As medidas de concentracdo foram
feitas a cada 20 mim, totalizando 3 medidas em 1 hora. A regido do experimento era plana
com um comprimento de rugosidade de 0.6m. Os resultados de 23 experimentos convectivos

(=z,/L>10) sdo apresentados. Todos os dados avaliados (veja Tabela 4.1) foram usados
para criar a entrada para as simula¢cdes do modelo LAMBDA. O produto C, &, presente no
termo estocdstico da equag¢do de Langevin, foi calculado em termos da varidncia da
velocidade turbulenta (0',.2) e da escala de tempo de decorrelacio Lagrangeana (TL,.),

equagdes (4.1) e (4.2), respectivamente, que foram parametrizadas de acordo com o esquema
de parametrizacao derivado por Degrazia et al. (2000).

As velocidades do vento medidas em 10 e 115 metros foram utilizadas para calcular o
coeficiente para o perfil vertical exponencial do vento, que € usado para obter a velocidade do

vento como segue (Carvalho et al., 2002):
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y:{log(U(lls)/U(lo))} 108
log(115/10)
€
z /4
=U10) — 4.1
U(z)=U( O)LO} (4.10b)

onde U(10) é a velocidade do vento em 10m e U(115) é a velocidade do vento em 115m.
No LAMBDA, o dominio horizontal foi determinado de acordo com a distiancia dos
amostradores e o dominio vertical foi considerado igual a altura da camada limite convectiva,

h. O passo no tempo foi mantido constante (Ar=1s). Cem particulas foram liberadas em

cada passo no tempo, a partir da fonte, durante 2400 passos no tempo. O volume que
representa a fonte pontual foi de 0.1m x 0.1m x 0.1m, enquanto o volume para o célculo da
concentracdo foi de 50m x 50m x 10m. A funcdo densidade de probabilidade (FDP) Gram-
Chalier truncada na terceira ordem foi utilizada na dire¢do vertical, como apresentado na
secdo 3.2.3.

No experimento de Copenhagen foi considerado o mesmo modelo utilizado por
Carvalho et al. (2002) e também a mesma parametrizacao da turbuléncia. A simulagdo deste
experimento teve como objetivo estudar o modelo LAMBDA e a parametrizacdo da

turbuléncia a partir da reproducao do trabalho desenvolvido por Carvalho et al. (2002).
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Figura 4.1 — Area do experimento de Copenhagen. O eixo xestd apontando para Leste, o

eixoy para norte e as posicOes dos sensores estdo indicadas através de circulos, distribuidos
em trés arcos concéntricos em relacdo a fonte. O contaminante foi liberado de uma altura de
115m na posicao (x,y)=(0,0). Foram instalados e distribuidos aproximadamente 20 sensores
ao longo de cada arco. A linha cheia indica o litoral de @resund (extraido de Gryning e Lyck,

1998).
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Tabela 4.1 — Parametros meteoroldgicos medidos durante o experimento de Copenhagen.

Exp | —L(m) | A(m) | 4:(M/S) | Ugn(m/s) | Upsm(m/s) | Q(gls)
1 37 | 1980 | 0.36 2.1 3.4 32
2 202 [ 1920 | 0.73 4.9 10.6 32
3 71 1120 | 0.38 2.3 5.0 32
4 133 | 390 | 0.38 2.5 4.6 2.3
5 444 | 820 | 045 3.1 6.7 32
6 432 | 1300 | 1.05 7.2 13.2 3.1
7 104 | 1850 | 0.64 4.1 7.6 2.4
8 56 810 | 0.69 4.2 9.4 3.0
9 289 | 2090 | 0.75 5.1 10.5 3.3

4.3 Experimento de Prairie Grass

O experimento de Prairie Grass foi realizado em O’Neill, Nebraska, EUA, 1956
(Barad, 1958). O poluente SO, foi emitido sem empuxo em uma altura de 0.5m e coletado por
amostradores de concentragdo a uma altura de 1.5m em cinco distdncias na dire¢do
preferencial do vento (50, 100, 200, 400 e 800m). A regido do experimento era plana com
rugosidade de 0.6cm. Nesta dissertacdo foram considerados somente os experimentos com
condicdes de estabilidade neutra, para as quais a velocidade do vento médio foi maior que
6m/s. Os dados meteorologicos medidos durante o experimento (veja Tabela 4.2) foram
utilizados para criar um arquivo de entrada para as simulagdes. O perfil exponencial do vento
foi calculado a partir das observacdes de velocidade do vento na altura de 10m e

parametrizado seguindo a teoria de similaridade de Monin-Obukhov (Berkowicz et al., 1986):

U(z)=L:[m[ij—\ym(%jwpm(zgﬂ se z<z,  (4.1la)

U(z)=U(z,) sez>z, (4.11b)

onde z, = min[|L ,0.1n] e ¥, € a funcdo estabilidade dada por:
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m

2
¥ =21n(1—;Aj+ln(l+2A J—Ztan_1A+% (4.12)

1/4
A=l1-162] . (@41
]

Para calcular £, altura da Camada Limite Planetdria neutra, foi utilizada a seguinte
relacdo (Garratt, 1992):

U

h=0.33

(4.14)

onde f, =0.0001s"" é o parAmetro de Coriolis. As varidncias da velocidade do vento (c7) e
escalas de tempo de decorrelacdo Lagrangeana (7,,), foram calculadas de acordo com o

esquema derivado por Degrazia et al. (2000).
No LAMBDA, o dominio horizontal foi determinado de acordo com a distancia dos
amostradores e o dominio vertical foi considerado igual a altura da camada limite neutra, /.

O passo no tempo foi mantido constante (Af=1s). Cem particulas foram liberadas em cada

passo no tempo, a partir da fonte, durante 1500 passos no tempo. O volume que representa a
fonte pontual foi de 0.1m x 0.1m x 0.1m, enquanto o volume para o célculo da concentracao
foi de 20m x 20m x 1m. A funcdo densidade de probabilidade (FDP) Gram-Chalier truncada
na terceira ordem, apresentada na secdo 3.2.3, foi utilizada na dire¢do vertical devido ao fato
de mesmo em condic¢des neutras poder existir movimentos que sejam assimétricos em relacao

a velocidade vertical das particulas.
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Tabela 4.2 - Parametros meteoroldgicos medidos durante o experimento de Prairie Grass.

Exp | -L(m) h (m) w.(/s) | Ujom(m/s) | Q(g/s)
5 28 780 1.64 7.0 78
9 31 550 1.70 8.4 92
19 28 650 1.58 7.2 102
20 62 710 1.92 11.3 102
26 32 900 1.86 7.8 98
27 30 1280 2.08 7.6 99
30 39 1560 2.23 8.5 98
43 16 600 1.66 6.1 99
44 25 1450 2.20 7.2 101
49 28 550 1.73 8.0 102
50 26 750 1.91 8.0 103
51 40 1880 2.30 8.0 102
61 38 450 1.65 9.3 102

4.4 Experimento de INEL

O experimento de INEL foi realizado no Idaho National Engineering Laboratory
(INEL) no sudeste de Idaho, EUA (Sagendorf e Dickson, 1974). O INEL € localizado em uma
regido ampla, relativamente plana em uma elevacdo de aproximadamente 1500m acima do
nivel do mar. O clima é seco e a drea tem caracteristicas semidesérticas. O poluente SF¢ foi
liberado 1.5m acima da superficie. Concentra¢des ao nivel do solo foram medidas a 0.76m
por sessenta amostradores (colocados em intervalos de 6°) sobre trés arcos concéntricos
(360°) com raios de 100, 200 e 400m em relacdo ao ponto de emissdo (totalizando 180
amostradores) (Figura 4.2). No experimento de INEL informacdes meteorolégicas como

velocidade, direcdo do vento e desvio padrdao da dire¢do do vento foram registradas em uma
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torre meteoroldgica em seis niveis (2, 4, 8, 16, 32 e 61m) com anemOmetros tradicionais
colocados sobre o segundo arco.

Medidas de velocidades do vento fornecidas por anemdmetros nos niveis de 2, 4, 8,
16, 32 e 61m, localizados no arco de 200m, foram usadas para calcular o coeficiente para o
perfil exponencial vertical do vento. Segundo Brusasca et al. (1992) e Sharan et al. (1996a) a
rugosidade da regido do experimento era de 0.005m. O comprimento de Monin-Obukhov L e

a velocidade de fric¢do u. ndo foram avaliados para o experimento de INEL, mas podem ser
aproximadamente estimados. Segundo Zannetti (1990) L pode ser escrito da seguinte
formulacdo empirica:

L=Au?, (4.15)

onde A=1.1x10’s>.m™" e a magnitude da escala de comprimento L corresponde a altura em
que as taxas de producgdo térmicas e mecanicas da energia cinética turbulenta sdo iguais. A
velocidade de friccdo € obtida pela seguinte expressao:
ku(z,)
U, =—"—""»
In(z,/z,)

onde z, =2m (altura de referéncia) e k € a constante de von Karman (~0.4). Para calcular 4,

(4.16)

altura da Camada Limite Planetdria estavel, foi utilizada a seguinte relacdo (Zilitinkevick,

1972):

3
h=04 "

(4.17)

onde f, =0.0001s™" € o pardmetro de Coriolis. Todos os dados avaliados (veja Tabela 4.3)
foram usados para criar um arquivo de entrada para as simulagdes do modelo LAMBDA. Os
valores de o) e 7,, foram calculados de acordo a parametrizagdo derivada por Degrazia et al.
(2000) (equacdes (4.1) e (4.2), respectivamente).

No LAMBDA, o dominio horizontal foi determinado de acordo com a distancia dos
amostradores e o dominio vertical foi considerado igual a altura da camada limite estavel, /.

A fonte foi localizada no centro do dominio. O passo no tempo foi mantido constante

(At =0.5s). Cem particulas foram liberadas em cada passo no tempo, a partir da fonte,

durante 1500 passos no tempo. O volume que representa a fonte pontual foi de 0.Im x 0.1m x

0.1m.
As concentragdes observadas, ¥, (m™*), foram dadas em Sagendorf e Dickson (1974)

como concentracdes normalizadas, isto é
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2, =C, % (4.18)

onde C,, € a concentragdo expressa em gm'3, U, ¢ a velocidade do vento médioem 4me Q €

a taxa de emissdo (gs'). Consequentemente, as concentracdes simuladas para o experimento
de INEL foram expressas em (m™). No caso do experimento de INEL o volume para o cdlculo
da concentragdo foi de 10m x 10m x 3m.

No experimento de INEL duas séries de simulagdes foram consideradas usando o
modelo LAMBDA: primeiro foi utilizado as equacdes de Langevin implementadas para as
componentes longitudinais, para a condicdo de vento fraco, as quais serdo apresentadas na
proxima secdo e segundo as equagdes de Langevin para a velocidade total considerando
homogeneidade horizontal e condi¢des de vento forte. As duas séries de simulacdes foram
consideradas, neste trabalho, a fim de demonstrar que esta pequena velocidade do vento faz
com que modelos de dispersdo tradicionais tornem-se altamente imprecisos na simulacdo do

campo de concentragdao de contaminantes na CLP.

Figura 4.2 — Area do experimento de INEL. Os amostradores sio representados por ( . ), as

torres (A) e as torres meteorolégicas a 61m por (¥%) sobre a grade de localizagdo. (extraido de

Sagendorf e Dickson, 1974).
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Tabela 4.3 - Parametros meteorolégicos medidos durante o experimento de INEL.

Exp |u:(m/s)| L(m) | h(m) | U2m) | U@m) |UBm)| U (16m) | U (32m) | U (61m) | Q(g/s)
0.047 | 2.40 | 13.40 0.7 1.2 999 1.5 0.9 2.1 0.032
0.079 | 6.87 | 29.39 1.2 1.3 1.2 1.6 1.7 1.8 0.031
0.040 | 1.77 | 10.64 0.6 0.9 1.2 0.5 0.9 24 0.033
0.033 | 1.22 | 8.09 0.5 0.8 0.6 1.2 1.6 2.7 0.033
0.033 | 1.22 | 8.09 0.5 0.8 0.9 1.6 2.2 2.7 0.032
10 | 0.073 | 593 | 26.40 1.1 1.7 2.1 3.2 4.7 3.1 0.032
11 | 0.093 | 9.60 | 37.91 1.4 1.9 2.3 29 999 3.6 0.031

O oo J| O &

12 1 0.047 | 2.40 | 13.40 0.7 1.1 1.1 1.6 1.6 1.9 0.032
13 | 0.067 | 490 | 22.88 1.0 1.6 2.0 3.0 4.0 6.0 0.033
14 | 0.067 | 4.90 | 22.88 1.0 1.5 2.0 3.5 5.1 7.1 0.032

4.4.1 Implementacao no modelo LAMBDA

Considerando que o experimento de INEL é conduzido sobre condicdes estaveis com
velocidade do vento fraco em um terreno plano e que os dados de velocidade do vento foram
registrados em uma tnica posicao, ou seja, desconsiderando o gradiente horizontal da equagao

(3.32), temos (Anfossi et al., 2006):
du =1 pu—u)—qv— )t +2pdic & (4.19)

dv =1g(u—1)— pv -t +\2pdic.&  (4.19b)

Estas equacdes foram implementadas no modelo estocéstico Lagrangeano LAMBDA.
Em particular, a componente vertical da velocidade w foi calculada como usual no
LAMBDA (segoes 3.2.2 e 3.3). Nesta dissertacdo usa-se a FDP Gram-Chalier truncada na

terceira ordem para a direcdo vertical devido ao fato de que mesmo em condicdes estaveis
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podem existir movimentos verticais assimétricos em relacio a velocidade vertical das
particulas (Ferrero e Anfossi, 1998b).
Os principais parametros de entrada para descrever os efeitos de meandro do vento nas

equacdes (4.19) sdo os parametros p e ¢g. Em modelos de dispersio atmosférica, uma

parametrizacdo adequada da turbuléncia € essencial. A confiabilidade de cada modelo
depende fortemente do modo como os pardmetros turbulentos sao calculados e relacionados a

CLP (Mangia et al., 2002). Portanto, para calcular p e ¢ (apresentadas na secdo 3.3) é

necessario conhecer os parametros me T . Os valores para os parametros m e T sao
calculados pela formulagao empirica sugerida por Oettl e Anfossi (2005 apud Carvalho e
Vilhena, 2005), os quais somente foram testados por Carvalho e Vilhena (2005) que
propuseram resolver a equacdo de Langevin, de uma maneira semi-analitica, pelo método

iterativo de Picard:

m:LZ, (4.20)
1+U)
:—mf* . @21
2x(m? +1)

T. =200m+500  (4.22)

onde U ¢ a velocidade média do vento calculada a partir da média dos dados de velocidade

do vento medidos para diferentes alturas, 7. € o periodo de meandro.

4.5 Resultados obtidos

Os seguintes parametros estatisticos sdao determinados para descrever o desempenho
dos modelos de particulas Lagrangeanos (Hanna, 1989):

* Erro quadratico médio normalizado,

(c,-c,f

o p

NMSE = , (4.23)




62

onde C € a concentracdo e os subscritos “0” e “p” representam os valores observados e

previstos, respectivamente.
A indicagdo NMSE(0 < NMSE <1) representa a média das diferencas entre as

concentracdes observadas e previstas elevada ao quadrado. Quanto mais préximo de zero

menor € 0 erro;

= erro fracional,

c -C,
FB=—2""2 (424
0.5(C, +C,)

p

A indicacido FB(-2<FB<2) revela se as concentragdes médias previstas

superestimam as concentragdes médias observadas. Quando FB tende a zero, C, tendea C, ;

= desvio padrao fracional,

c,-0,
FS=2———, (4.25)
o,+0
0 p
onde o € o desvio padrdo. A indicacdo FS(-2< FS <2) mostra se a dispersao simulada em
torno da concentracdo média é superestimada ou subestimada. Em outras palavras, se

o, >0, o poluente simulado estd mais disperso que o observado e vice-versa. Entretanto,

esse parametro deve ser analisado com restri¢des, pois podem existir casos onde C, #C, e

c,=0,;

= coeficiente de correlacdo,

c,-¢.)e,-¢,)
0,0, '

COR =

(4.26)

Mede COR(-—1<R<1) a qualidade do ajuste & verdadeira reta, mediante a qual sdo
relacionadas as concentragdes C, e C,, ou ainda, o grau de relagdo linear existente entre

elas. Quanto maior a qualidade do ajuste linear, mais préximo de +1 ou —1 estard o valor de

R. Nio havendo uma relagdo linear entre C, e C ,» tem-se COR=0. Se C » =C,, isto

significa que as concentracdes previstas estdo perfeitamente relacionadas as concentragdes
observadas. Este pardmetro também deve ser analisado com cuidado. Nesse caso, podem

ocorrer que C, ;th e R==1;

= fator de dois,
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a

FA2=05<—"<2.  (4.27)

c,
Descreve FA2(0< FA2<1) o percentual de particulas que se encontram dentro de um

erro de até 100%. Quanto mais préximo de 1, melhor o resultado.

Quanto mais proximo de zero forem os valores de NMSE , FB e FS e mais proximos
de um forem os valores de COR e FA2, melhores sdo os resultados.

A seguir, sdo apresentados os resultados obtidos para os experimentos de Copenhagen,

Prairie Grass e INEL.

4.5.1 Copenhagen

O desempenho do modelo LAMBDA ¢ apresentado nas Tabelas 4.4 e 4.5 e nas
Figuras 4.3 e 4.4. A Tabela 4.4 mostra a comparacdo entre os valores simulados, ciim e
observados, C°™, de concentracdo integrada perpendicularmente 2 direcdo do vento ao nivel

do solo (C,). A Figura 4.3 apresenta o espalhamento dos dados de concentragéo simulados e

observados, enquanto na Figura 4.4 € apresentada uma comparagdo entre os graficos de
isolinhas de concentra¢do ao nivel do solo para trés diferentes nimeros de experimento com
diferentes valores de estabilidade. A Figura 4.3 demonstra que para concentra¢des abaixo de
1100ug/m3 o modelo superestima os dados reais e para concentracdes maiores de 1100ug/m3
o modelo subestima estes dados. Como 65% dos dados de concentragdo medidos pelo modelo
foram abaixo dos dados de concentragao reais, conclui-se que o modelo subestimou os valores
de concentra¢do, demonstrado também pelo valor positivo do erro fracional entre os dados,
FB=0.09.

A Figura 4.4 apresenta uma andlise para o comprimento de Obukhov L. Sabendo que
todos os valores de L para o experimento de Copenhagen sdo negativos espera-se que haja
instabilidade na CLP durante o experimento. Considerando somente os experimentos 1,2 e 7,
apresentados na Figura 4.4, nota-se a presenca de instabilidade, que € comprovada pela
abertura lateral da pluma de contaminante. No entanto, as isolinhas obtidas a partir do
experimento 1 (Figura 4.4a) apresenta uma abertura lateral bem maior da pluma de
contaminantes que os experimentos 2 (Figura 4.4b) e 7 (Figura 4.4c). Do mesmo modo, nota-

se que o experimento 7 apresenta uma abertura lateral da pluma maior que o experimento 2.
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Isso € justificado pelo fato do experimento 1 apresentar uma maior instabilidade, ou seja,
L =-37, enquanto nos experimentos 2 ¢ 7 L=-292 e L=-104, respectivamente, o que
mostra ser uma condi¢do mais neutra, apresentando assim uma pluma mais estreita, mas ainda
com a presenca de vento forte. Igualmente, para os experimentos 2 e 7, dos quais o valor
de L € bem maior, em mddulo, para o experimento 2, demonstra que este € mais neutro que o
experimento 7, portanto apresenta uma abertura lateral da pluma de contaminante mais

estreita, como mostra a figura.

A Tabela 4.5 mostra os resultados da andlise estatistica feita com os valores de C ,

apresentados na Tabela 4.4, segundo os indices estatisticos de Hanna (1989). Além disso, na
Tabela 4.5 é apresentada uma comparagdo entre os indices estatisticos obtidos pelo modelo
simulado, por Carvalho et al. (2002) e por Ferrero et al. (1995). Na simulacdo do experimento
de Copenhagen foi considerado o mesmo modelo utilizado por Carvalho et al. (2002) e
também o mesmo esquema de parametrizacao da turbuléncia.

Os resultados da Tabela 4.5 e Figura 4.3 mostram excelente concordancia entre os
valores observados e os valores simulados pelo modelo LAMBDA. De acordo com a Tabela
4.5, nota-se que os valores dos indices estatisticos NMSE, FB e FS estdo proximos de zero e
COR e FA2 estao proximos de 1. Mais especificamente, pode-se perceber que o modelo
subestimou os valores de concentracdo observados (FB=0.09), apresenta uma alta correlagdo
entre os dados observados e simulados (COR=0.88) e mostra que a dispersao dos valores de
concentracdo simulados € somente um pouco menor que a dispersio dos valores de
concentracdo observados (FS=0.06). Considerando, ainda, a Tabela 4.5, observa-se que os
indices obtidos através do modelo simulado e por Carvalho et al. (2002) mostram-se
superiores aos obtidos por Ferrero et al. (1995) o que indica uma boa qualidade da
parametrizacdo da turbuléncia considerada nesta dissertagdo e por Carvalho et al. (2002).
Ferrero et al. (1995) utilizaram uma versdao antiga do modelo LAMBDA e a parametrizacdao
da turbuléncia de Hanna (1982). No entanto, o modelo simulado apresenta boa concordancia
com os resultados obtidos por Carvalho et al. (2002), visto que, as pequenas diferencas
encontradas na comparacdo podem ter surgido devido alguns dados de entrada ndo estarem
presentes no artigo. Por exemplo, a discretizacao vertical, o volume do dominio utilizado para
o célculo da concentracdo, a semente que gera os valores aleatérios provavelmente nao foi a

mesma, dados que podem ter influenciado nos resultados obtidos.
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Tabela 4.4 — Valores de concentrac@o integrada ao nivel do solo (C) observadas e

simuladas para o experimento de Copenhagen.

Exp Dist. (km) Q(gls) | C™(ugm’) | C™(ug/m’)
1 1.9 3.2 2074 2696
1 3.7 3.2 739 761
2 2.1 32 1722 1330
2 4.2 32 944 899
3 1.9 3.2 2624 2627
3 3.7 3.2 1990 1991
3 5.4 3.2 1376 1354
4 4.0 2.3 2682 1551
5 2.1 3.2 2150 1718
5 4.2 3.2 1869 1633
5 6.1 3.2 1590 1031
6 2.0 3.1 1228 825
6 4.2 3.1 638 683
6 5.9 3.1 567 390
7 2.0 2.4 1608 1554
7 4.1 2.4 780 747
7 53 2.4 535 636
8 1.9 3.0 1248 1241
8 3.6 3.0 606 632
8 53 3.0 456 355
9 2.1 3.3 1511 1140
9 4.2 3.3 1026 1111
9 6.0 3.3 855 981
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Tabela 4.5 — Indices estatisticos de desempenho do modelo LAMBDA para o experimento de
Copenhagen obtidos através do modelo simulado, por Carvalho et al. (2002) e por Ferrero et

al. (1995).

NMSE COR FA2 FB FS
Modelo Simulado 0.07 0.88 1.00 0.09 0.06
Carvalho et al.(2002) 0.08 0.82 0.96 -0.02 -0.05
Ferrero et al. (1995) 0.14 0.72 0.87 -0.09 0.12
Copservaca /M)

Figura 4.3 — Diagrama de espalhamento entre os valores de concentracio integradas ao nivel

do solo (C) simuladas e observadas para o conjunto de dados de Copenhagen.
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Figura 4.4 — Isolinhas de concentracdo de SF¢ ao nivel do solo com os dados do modelo
LAMBDA simulando o experimento de Copenhagen para os nimeros de experimentos 1,2 e
7, respectivamente, com diferentes valores do parametro L: (a) L=-37m,(b) L=-292m e

(c) L=-104m. O * em vermelho representa a posi¢ao da fonte.

4.5.2 Prairie Grass

O desempenho do modelo LAMBDA ¢ apresentado nas Tabelas 4.6 e 4.7 e na Figura

4.5. A Tabela 4.6 apresenta a comparacdo entre os valores simulados, CS'™ e observados,

% de concentragdo integrada perpendicularmente a dire¢do do vento ao nivel do solo (C,).

A andlise destes resultados sugere que o modelo foi capaz de reproduzir o comportamento
geral observado no experimento de difusdo. A Figura 4.5 exibe o diagrama de espalhamento
dos dados de concentracdio simulados e observados. A Figura 4.5 mostra que para

~ . 3 . . ~
concentracdes abaixo de 0.5g/m” o modelo superestima os dados reais e para concentracdes
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3 . )
o modelo subestima estes dados. Como 73% dos sensores mediram

maiores de 0.5g/m
concentracdes acima de O.Sg/m3 e destes apenas 18% tiveram suas concentragdes
superestimas pelo modelo, entdo se conclui que o modelo subestimou os valores de
concentracao, o que € demonstrado também pela andlise dos indices estatisticos (FB=0.11).

A Tabela 4.7 mostra o resultado da andlise estatistica feita com os dados apresentados
na Tabela 4.6 e a comparacdo com os indices estatisticos obtidos por Carvalho et al. (2002)
somente para os experimentos com condi¢do de estabilidade neutra (velocidade do vento
maior que 6m/s). Para obter os indices apresentados por Carvalho et al. (2002), na Tabela 4.7,
foram considerados os valores de concentracdo simulados pelos autores para o experimento
de Prairie Grass e destes consideramos somente os com estabilidade neutra, ou seja, foi feito
um novo cdlculo dos indices estatisticos.

Analisando os indices estatisticos, apresentados na Tabela 4.7, é possivel notar que o
modelo simula muito bem as concentracdes observadas, com valores de NMSE, FB e FS
relativamente proximos de zero e valores de COR e FA2 relativamente proximos de 1. Em
particular, o modelo subestima os valores de concentragdo observados (FB=0.11), apresenta
uma alta correlacdo (COR=0.98) e mostra que a dispersdo dos valores de concentragdo
simulados é menor que a dispersdo dos valores observados (FS=0.19).

No entanto, € possivel notar que os indices estatisticos obtidos a partir do modelo
simulado concordam muito bem com os indices estatisticos obtidos por Carvalho et al. (2002),
demonstrando que para fontes localizadas proximo a superficie pode-se considerar somente a
condicdo de estabilidade neutra (situacdo em que prevalecem somente forcantes mecanicos)
bem como a condi¢do de estabilidade instdvel (no qual prevalecem os forcantes térmicos e

mecanicos).
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Tabela 4.6 — Valores de concentragdo integrada ao nivel do solo (C,) medidas durante o

experimento de Prairie Grass. Concentragdes observadas estdo na primeira linha e

concentracdes simuladas na segunda linha.

Exp | Q(g/s) | 50m(g/m’) | 100m(g/m’) | 200m(g/m’) | 400m(gz/m’) | 800m(g/m")
5 78 3.30 1.80 0.81 0.29 0.092
3.27 1.69 0.82 0.43 0.24
9 92 3.70 2.20 1.00 0.41 0.13
2.91 1.67 0.76 0.42 0.23
19 | 102 4.50 2.20 0.86 0.27 0.058
4.23 2.27 1.10 0.60 0.27
20 | 102 3.40 1.80 0.85 0.34 0.13
2.45 1.33 0.70 0.35 0.18
26 | 98 3.90 2.20 1.04 0.39 0.127
3.69 1.92 0.96 0.48 0.25
27 | 99 4.30 2.30 1.16 0.46 0.176
3.74 1.90 0.96 0.49 0.26
30 | 98 4.20 2.30 1.11 0.40 0.10
3.30 1.79 0.93 0.42 0.25
43 | 99 5.00 2.40 1.09 0.37 0.12
4.60 2.38 1.18 0.57 0.28
44 1 101 450 2.30 1.09 0.43 0.14
3.94 2.07 0.99 0.57 0.24
49 | 102 4.30 2.40 1.16 0.45 0.15
3.28 1.94 0.88 0.43 0.25
50 | 103 4.20 2.30 0.91 0.39 0.11
3.56 1.81 0.99 0.53 0.25
51 | 102 4.70 2.40 1.00 0.38 0.084
3.58 1.91 0.93 0.47 0.24
61 | 102 3.50 2.10 1.14 0.53 0.20
3.01 1.60 0.83 0.46 0.19

Tabela 4.7 — Indices estatisticos de desempenho do modelo LAMBDA para o experimento de

Prairie Grass obtidos através do modelo simulado e por Carvalho et al. (2002) somente para

os experimentos com condic@o de estabilidade neutra (velocidade do vento maior que 6m/s).

NMSE COR FA2 FB FS
Modelo Simulado 0.06 0.98 0.89 0.11 0.19
Carvalho et al. (2002) 0.05 0.97 0.86 0.06 0.04
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Figura 4.5 — Diagrama de espalhamento entre os valores de concentracao integradas ao nivel

do solo (Cy) simuladas e observadas para o conjunto de dados de Prairie Grass.

4.5.3 INEL

O desempenho do modelo LAMBDA implementado e tradicional é apresentado nas
Figuras 4.6 — 4.9 e na Tabela 4.8. As Figuras 4.6 — 4.9 demonstram os resultados tipicos
obtidos com 0 modelo LAMBDA. A primeira (Figura 4.6) refere-se ao experimento 8, no qual
a dispersdo da pluma ocorre em todas as dire¢des, ou seja, o tracante € coletado em todos os
angulos. A comparacdo entre as duas op¢des de simulagdes torna evidente que o modelo
implementado para velocidade do vento fraca € capaz de dispersar a pluma em todos os 360°,
enquanto a simulagdo com o modelo LAMBDA tradicional produz uma pluma muito estreita.
Além disso, enquanto a concentracio mdixima € aproximadamente capturada pelo novo
modelo, o modelo LAMBDA tradicional ndo apresenta resultados significantes. Considerando
a Figura 4.7, podemos novamente observar que o novo modelo reproduz melhor a
concentracdo maxima observada, enquanto o0 modelo LAMBDA tradicional superestima esse
valor de concentragdo, além de apresentar uma pluma mais estreita. Ainda, observamos o
mesmo comportamento quando comparamos os resultados obtidos a partir das Figuras 4.8 e
4.9, as quais se referem aos experimentos 11 e 12, respectivamente.

A Tabela 4.8 mostra os resultados da andlise estatistica de desempenho do modelo

feita com os picos de concentracdo (n =30), segundo os indices estatisticos de Hanna (1989),

além de apresentar a comparacao entre os indices estatisticos obtidos pelo modelo simulado e

outros cinco trabalhos disponiveis na literatura.
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Os resultados da Tabela 4.8 e das Figuras 4.6 — 4.9 mostram boa concordancia entre os
valores observados e simulados pelo modelo LAMBDA implementado. De acordo com a
Tabela 4.8, nota-se que os valores dos indices estatisticos NMSE, FB e FS estdo proximos de
zero ¢ COR e FA2 estao proximos de 1. Mais especificamente, pode-se perceber que o
modelo superestimou levemente os valores de concentracdo (FB = -0.04), apresenta uma alta
correlagcdo entre os dados observados e simulados (COR=0.89) e mostra que a dispersao dos
valores de concentracdo simulados € somente um pouco maior que a dispersao dos valores de
concentracdo observados (FS = -0.053). Considerando, ainda, a Tabela 4.8 verifica-se que os
resultados obtidos a partir do modelo LAMBDA tradicional ndo sdo satisfatorios,
demonstrando, entdo, que os modelos de dispersdo tradicionais ndo levam em conta o efeito
de meandro do vento. Logo, para utilizd-los em problemas de dispersdao de poluentes, em
situacdes de vento fraco, devem ser realizadas implementagdes que levem em conta este tipo
de fendmeno.

Além disso, comparando os indices estatisticos obtidos pelo modelo LAMBDA
implementado com os obtidos por outros modelos percebe-se uma leve melhora em alguns
casos. Porém, o modelo de Oettl et al. (2001), o modelo de Carvalho e Vilhena (2005) e o
modelo apresentado nesta dissertacao t€ém a vantagem de poder ser aplicados a todos tipos de
fontes e condi¢des de campos de vento ndo-homogéneos, em contraste aos modelos de
Sagendorf e Dickson (1974), Sharan e Yadav (1998) e Moreira et al. (2005), os quais

utilizaram modelos de pluma Gaussiana.



72

R ARCO2

P ARCOZ
10 T T T 10 T T T T T T T
—e— ohservado —e— ohservado
—— simulado —— simulado
o 100 1 EaliN 1
= E
@ .
B =
© =
= B
=] S
c 2
“n* . O gt .
0 a0 100 150 200 250 300 350 0 a0 100 150 200 250 300 350
angulos (graus) angulos (graus)
(a) (b)
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implementado e (b) modelo LAMBDA tradicional. A linha em azul (o) indica concentragao
observada e a linha vermelha (x) indica concentracdo simulada.
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Figura 4.7 — Como Figura 4.6 mas para o experimento 4 a 100m.
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Tabela 4.8 - Indices estatisticos de desempenho do modelo LAMBDA para o experimento de

INEL obtidos a partir do modelo simulado e por outros cinco trabalhos presentes na literatura.

NMSE COR FA2 FB FS
LAMBDA implementado 0.17 0.89 0.77 -0.04 -0.053
LAMBDA tradicional 7.38 0.41 0.067 -1.40 -1.44
Sagendorf e Dickson (1974) 0.60 0.42 0.80 0.06 _
Sharan e Yadav (1998) 0.53 0.55 0.60 -0.02 _
Moreira et al. (2005) 0.25 0.79 0.79 0.02 0.08
Carvalho e Vilhena (2005) 0.11 0.93 0.83 0.02 -0.18
Oettl et al. (2001) 0.21 0.86 0.87 -0.13 _

A fim de compararmos os nossos resultados obtidos com os obtidos por Anfossi et al.
(2006), sendo que utilizamos o mesmo conjunto de equagdes de Langevin para as
componentes longitudinais utilizadas por estes autores, e para ilustrar as diferencas entre as
duas op¢des de simulacdes propostas aqui, os seguintes indices estatisticos foram calculados

para cada arco dos dez experimentos: concmax, top5, Cye Sy. Concmax (m?) é a

concentracio méxima ao nivel do solo, top5 (m™) refere-se 2 média dos cinco valores mais
~ . . p N -1y 4
altos de concentracdo experimental e simulada ao nivel do solo, Cy =Ay2ﬂ,71 X, (m)¢éa

concentracdo ao nivel do solo integrada perpendicular a direcio do vento e

N _ N —
Sy = \/Z(z}i — 9’ z X, onde ¢ sdo os angulos dos amostradores e ¢ o valor médio

i=1 i=1
destes.

As Figuras 4.10 — 4.13 demonstram a comparagdo destes indices estatisticos para as
duas séries de simulagdes do experimento de INEL com o modelo LAMBDA. A Figura 4.10
mostra a comparacdo entre os valores simulados e observados de concmax. A diferenca no
desempenho dos modelos é claramente visivel. Enquanto no caso das simulagdes realizadas
com o modelo LAMBDA implementado os valores de concentracdo alinham-se
aproximadamente a linha central de perfeita concordancia, mesmo com algumas dispersoes,
no caso do modelo LAMBDA tradicional a maior parte dos dados s@o superestimados. Os
mesmos comentdrios feitos sobre as Figuras 4.6 a 4.9 sdo apropriados aqui também, ou seja,

simulagdes do modelo LAMBDA tradicional ndo levam em conta o fendmeno de meandro do
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vento e os seus efeitos sobre a dispersio em condi¢cdes de vento fraco, o que conduz a
resultados ndo representativos da pluma de dispersao.

A Figura 4.11 apresenta a comparacao entre os valores de concentracdo simulados e
observados para top5. As mesmas consideracdes feitas para a figura anterior também se
aplicam neste caso. Novamente, a distribuicio da concentracdo ao nivel do solo simulada
superestima os valores de concentragdo observados para o caso simulado com o modelo
LAMBDA tradicional.

A Figura 4.12 mostra a comparagdo entre valores simulados e observados de Cy.
Neste caso, ndo existe diferencas significativas entra as duas simulagdes, visto que ambos 0s
valores de concentracdo alinham-se aproximadamente a linha central, a qual representa a
concordancia entre os dados de concentracao simulados e observados. Este fato se deve a Cy
ser a soma de todos os valores da concentracdo em y para cada arco. Assim esse valor ndo
leva em conta a abertura lateral da pluma e em termos da “massa” nos dois modelos ela
provavelmente € a mesma.

A Figura 4.13 mostra a comparagdo entre os valores simulados e observados para Sy .
Neste caso, novamente, o efeito da simulagdo com o modelo LAMBDA implementado torna-
se claramente visivel. O desvio padrdo angular da concentracdo simulada pelo modelo
LAMBDA tradicional € superestimada, enquanto o novo modelo simula aproximadamente
bem estes dados.

Portanto, comparando o novo conjunto de indices estatisticos calculados percebe-se
novamente que o modelo LAMBDA tradicional ndo apresenta precisdo nas simulacdes
envolvendo o fendmeno de meandro do vento. No entanto, o modelo LAMBDA
implementado apresenta boa concordancia tanto com os valores de concentracdes observadas
quanto com o modelo de Anfossi et al. (2006). A diferenca entre o modelo LAMBDA
implementado, utilizado nesta dissertacdo, e o modelo de Anfossi et al. (2006) encontra-se na

parametrizacdo de pe ¢, os quais estdo contidos na fun¢cdo de autocorrelacdo Euleriana

citada na secdo 3.3 e nas equagdes de Langevin para as componentes longitudinais. Anfossi et

al. (2006) calcularam os valores de p e ¢ fitando a equagdo para a funcdo de autocorrelagao
Euleriana obtida a partir de dados experimentais, sendo que os diferentes pares de pe ¢

foram estimados para cada experimento e para cada altura da torre (2, 4, 8, 16, 32 e 61m).
Neste trabalho foram utilizados os valores dos parametros me T para calcular os valores de

pe gsegundo a formulacdo sugerida por Oettl e Anfossi (2005 apud Carvalho e Vilhena,

2005), a qual gera valores de p e g constantes com a altura.
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Figura 4.10 — Concentragdo méxima calculada com o (a) modelo LAMBDA implementado

para vento fraco e (b) modelo LAMBDA tradicional. O eixo x mostra os valores observados e

0 eixo y os valores simulados.
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Capitulo 5

CONCLUSAO

Neste trabalho foi apresentado um estudo da dispersdo de poluentes passivos,
liberados de forma continua, utilizando um modelo de particulas estocastico Lagrangeano
com o objetivo de estimar a concentracdo de contaminantes nas diferentes condi¢des de
estabilidade da CLP. Para tanto, foram utilizados trés diferentes tipos de experimentos,
primeiro o experimento de Copenhagen, simulado sob condi¢des fortemente convectivas,
segundo o experimento de Prairie Grass, do qual foram considerados somente os casos
neutros, ou seja, magnitude da velocidade do vento superior a 6m/s e, por ultimo, o
experimento de INEL realizado sob condi¢des estaveis e velocidade do vento fraco.

O modelo de particulas estocdstico Lagrangeano utilizado foi o LAMBDA, o qual é
baseado na forma tridimensional da equacdo de Langevin para a velocidade aleatéria e a
implementagdo deste modelo permite levar em conta situacdes complexas do escoamento tais
como velocidade do vento fraco e variacdes espaciais e temporais dos campos
meteoroldgicos. Este modelo ainda pode simular fontes de diferentes formas e dimensoes,
como continuas, varidveis no tempo e fontes instantaneas.

A fim de comparar os valores de concentragdo, integrados ao nivel do solo, simulados
e observados obtidos durante as simulagdes dos experimentos de Copenhagen e Prairie Grass
alguns indices estatisticos foram considerados. A andlise da comparacio dos resultados com
os dados experimentais e a da aplicagdo dos indices estatisticos demonstra que o modelo de
particulas estocéstico Lagrangeano LAMBDA produz um bom ajuste da medida dos valores
de concentracdo integrados ao nivel do solo perpendicularmente a direcdo do vento médio.
Além disso, os resultados mostram que o modelo descreve a dispersdao de poluentes para os
experimentos de Copenhagen e Prairie Grass para condigdes convectivas € neutras,
respectivamente, de forma satisfatoria.

O experimento de INEL realizado sob condi¢des estdveis com velocidade do vento
fraco também foi simulado usando o modelo de particulas estocdstico Lagrangeano
LAMBDA. Valores de concentracdes foram registrados ao nivel do solo. Duas séries de

simulacdoes foram realizadas com o modelo LAMBDA para terreno plano no caso do
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experimento de INEL: na primeira série a rotina foi modificada passando-se a considerar a
contribuicdo do efeito de meandro do vento na dispersdo, enquanto na segunda série foi
considerada a rotina original do modelo aplicada a condi¢des de turbuléncia bem
desenvolvida.

A nova versdo do LAMBDA leva em conta um sistema de duas equacdes de Langevin
acopladas para as componentes horizontais do vento que considera os efeitos de meandro do
vento. Tais equagdes foram propostas por Anfossi et al. (2005b) e, recentemente, testadas por
Anfossi et al. (2006) obtendo resultados satisfatérios. Além disso, foi sugerida uma nova

parametrizacdo para os parametros pe g para o cdlculo das duas equacdes de Langevin

como um valor constante e dependente apenas da velocidade média do vento para cada
experimento. As simulag¢des foram repetidas utilizando o modelo LAMBDA tradicional com
o objetivo de verificar a melhora na precisao obtida com o novo sistema de equacdes para as
componentes longitudinais. Estas somente diferem nas componentes horizontais da equacdo
de Langevin, todas as outras especificacdes e dados de entrada seguem os mesmos. Em outras
palavras, procuramos comparar os resultados obtidos pelo novo método com aqueles obtidos
de acordo com a versao tradicional do modelo de particulas Lagrangeano LAMBDA.

Particularmente, os resultados obtidos com o novo sistema de equacgdes concordam
muito bem com os dados experimentais, indicando que o modelo representa o processo de
dispersdo corretamente em condi¢des de velocidade do vento fraco. Assim, demonstrando que
esse novo conjunto de equagdes para as componentes horizontais pode ser incorporado a um
sistema de modelos para estimar a qualidade do ar.

A principal conclusdo deste trabalho foi verificar a qualidade da nova parametrizacdo
dos parametros p e g quando aplicados ao sistema de equacdes de Langevin proposto para as
componentes horizontais, ou seja, demonstrar que valores de p e g constantes podem gerar
resultados satisfatorios na simulagdo da dispersdo de contaminantes. Anfossi et al. (2006)
calcularam os valores de pe ¢ fitando a equagdo para a funcdo de autocorrelagdo Euleriana
obtida a partir de dados experimentais, estimando diferentes pares de pe g para cada
experimento e para cada altura da torre (2, 4, 8, 16, 32 ¢ 61m).

Portanto, a vantagem deste modelo é que este pode ser aplicado a todos os tipos de
turbuléncia presentes na CLP, ou seja, em casos de turbuléncia bem desenvolvida e em casos
de turbuléncia associada ao efeito de meandro do vento (turbuléncia fraca), pois considerando

m=0 (quando o efeito de meandro € eliminado) o conjunto de equagdes (4.19) reproduz a
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expressao cldssica obtida na secdo 3.2.1, normalmente utilizada na modelagem da dispersdo

de vento forte.

5.1 Trabalhos futuros

Nesta dissertacdo utilizaram-se modelos simplificados de dispersdo de poluentes
(homogeneidade horizontal, terreno plano), ou seja, quando na presenca de topografia
suficientemente plana modelos mateméticos simples podem ser empregados e a precisdo de
seus resultados € satisfatéria. O modelo de particulas Lagrangeano LAMBDA € um exemplo.
O modelo LAMBDA ¢ utilizado na determinacdo da trajetéria de particulas sobre terreno
plano e € aplicdvel em situagdes de atmosfera estaciondria, situacdes essas pouco comuns na
realidade, por isso, é considerado um modelo limitado.

No caso de regides com topografia complexa (colinas, montanhas ou vales) esses
modelos matematicos simples ja ndo produzem resultados satisfatérios, pois informacdes
meteoroldgicas variando no tempo, necessdrias para os modelos de dispersdo, aplicaveis aos
casos da realidade ndo sdo levadas em consideragdo. Portanto, a sugestdo para futuras
pesquisas € a utilizacdo de modelos que abrangem uma escala maior, em que os parimetros
atmosféricos variem tanto temporal quanto espacialmente e o campo de vento seja obtido a
partir de um modelo meteoroldgico de mesoescala, como, por exemplo, BRAMS (Brazilian
Regional Atmospheric Modeling System).

A modelagem da dispersdao atmosférica é uma ferramenta valiosa na previsao dos
niveis de concentracdo de poluentes, tornando-se indispensdvel para determinar possiveis
danos provocados por novas fontes, ou mesmo, por fontes existentes a serem modificadas.
Neste ambito, cientes da crescente importancia atribuida nos ultimos anos aos problemas
relacionados ao meio ambiente em nivel mundial, bem como da necessidade de se
desenvolver, no Brasil, estudos mais profundos com relagdo a previsdo da dispersao de
poluentes na atmosfera, sugere-se o estudo de modelos que levem em conta a topografia da
regido e a nao-homogeneidade das varidveis que determinam a difusdo. Considerando,
interessante, ainda, a incorpora¢do de uma parametrizacio capaz de descrever os processos de
difusdo reforcados pelo efeito de meandro do vento, visto que a maioria dos modelos fisicos

ndo leva em conta este tipo de fendmeno frequentemente presente na CLP.
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