
UNIVERSIDADE FEDERAL DE SANTA MARIA

CENTRO DE CIÊNCIAS NATURAIS E EXATAS
PROGRAMA DE PÓS-GRADUAÇÃO EM FÍSICA

ZIMORA - UM MODELO NUMÉRICO 3D DE
DISPERSÃO ATMOSFÉRICA

TESE DE DOUTORADO

HANS ROGÉRIO ZIMERMANN

Santa Maria, RS, Brasil

2009



ZIMORA - UM MODELO NUMÉRICO 3D DE
DISPERSÃO ATMOSFÉRICA

por

Hans Rogério Zimermann

Tese de Doutorado apresentado para o Programa de Pós-Graduação em

Física, Área de Concentração em Áreas Clássicas da Fenomenologia e Suas

Aplicações, da Universidade Federal de Santa Maria (UFSM, RS), como

requisito parcial para obtenção do grau de

Doutor em Física

Orientador: Prof. Dr. Osvaldo Luiz Leal de Moraes

Santa Maria, RS, Brasil

2009



Universidade Federal de Santa Maria

Centro de Ciencias Naturais e Exatas
Programa de Pós-Graduação em Física

A Comissão Examinadora, abaixo assinada,
aprova a Tese de Doutorado

ZIMORA - UM MODELO NUMÉRICO 3D DE DISPERSÃO
ATMOSFÉRICA

elaborada por
Hans Rogério Zimermann

como requisito parcial para obtenção do grau de
Doutor em Física

COMISSÃO EXAMINADORA:

Prof. Dr. Osvaldo Luiz Leal de Moraes
(Presidente/Orientador)

Profa. Dra. Márcia Cristina Bernardes Barbosa(UFRGS)

Prof. Dr. Éverson Dal Piva(UFSM)

Prof. Dr. Otávio Costa Acevedo(UFSM)

Prof. Dr. Gervásio Annes Degrazia(UFSM)

Santa Maria, Agosto de 2009.



Agradecimentos

Dedico meus sinceros agradecimentos àqueles que muito me ajudaram para concluir

este trabalho. Com certeza essas pessoas tornaram a realização deste trabalho uma tarefa

prazerosa. Em especial:

– à Deus por tudo;

– ao Prof. Dr. Osvaldo Luiz Leal de Moraes, por toda dedicação, paciência e estímulo

em sua orientação;

– a todos os professores do Departamento de Física da UFSM;

– Aos professores Dra. Márcia Cristina Bernardes Barbosa, Dr. Éverson Dal Piva, Dr.

Otávio Costa Acevedo e Dr. Gervásio Annes Degrazia pelas valiosas sugestões;

– à minha família, pelo incentivo e segurança que me passaramdurante todo esse período;

– aos colegas do Laboratório de Micrometeorologia: Ms. Cláudio Alberto Teichrieb,

Ms. Janaína Viário Carneiro, Dr. Roberto de Oliveira Magnago, Ms. Virnei Silva

Moraes, Ms. Andréa Ucker Timm, Dr. Vagner Anabor, Dra. MariaCristina Andres

Arbage, Dra. Cintya de Azambuja Martins, Dr. Rodrigo da Silva, Ms. Guilherme

Sausen Welter, Ms. Franciano Puhales e Ms. Felipe Denardim pelo agradável convívio

ao longo dos últimos anos;

– a todos que direta ou indiretamente contribuíram para a realização deste trabalho;

– à minha namorada Luciana B. Zambon;

– ao CNPq pelo auxílio financeiro.



RESUMO

Tese de Doutorado

Programa de Pós-Graduação em Física
Universidade Federal de Santa Maria

ZIMORA - UM MODELO NUMÉRICO 3D DE DISPERSÃO
ATMOSFÉRICA

AUTOR: HANS ROGÉRIO ZIMERMANN

ORIENTADOR: OSVALDO LUIZ LEAL DE MORAES

Data e Local da Defesa: 27 de Agosto de 2009, Santa Maria.

Nesta tese, apresentamos o processo de desenvolvimento e validação de um modelo

numérico 3D para a equação de difusão-advecção. Modelos como este têm sido desenvolvi-

dos objetivando a investigação científica para dar suporte ao controle de emissões de polu-

entes atmosféricos e à tomada de decisões no desenvolvimento de políticas ambientais. Para

a elaboração deste modelo utilizamos a implementação de um esquema numérico explícito

na discretização das equações envolvidas. Durante este processo, exaustivos testes foram

realizados para que a implementação garantisse estabilidade, consistência e convergência.

Como forma de minimizar uma das principais deficiências encontradas na maioria dos mod-

elos de dispersão atmosféricos (MDA), qual seja, a imprecisão da entrada de dados meteo-

rológicos para a inicialização destes modelos, utilizamosum campo de vento realístico ger-

ado por um modelo numérico de circulação de mesoescala. No entanto, como este modelo de

mesoescala fornece informações com uma escala maior do que anecessária para a descrição

da trajetória de uma pluma, foi preciso desenvolver um método de interpolação apropriado

para intermediar estas distâncias. Nosso modelo contempla, ainda, a hipótese da turbulên-

cia atmosférica não ser isotrópica, onde os coeficientes de difusão turbulenta são variáveis

no tempo e espaço e, ainda, diferentes nas direções lateral evertical. Em nosso modelo,

estes coeficientes foram estimados utilizando a parametrização de camada limite proposta

por Moraes (2000). Para a validação do modelo, utilizamos dados experimentais obtidos

em um experimento realizado próximo à usina termelétrica Presidente Médici, no municí-

pio de Candiota/RS. Estes dados compreendem medidas de concentração superficial deSO2,

velocidade do vento em superfície medidos em torres meteorológicas, bem como dados de

turbulência medido em torre micrometeorológica. Os resultados da validação mostraram que

o modelo funciona bem, ao menos para o tipo de fonte e topografia onde está localizada, ou

seja, emissão contínua e topografia homogênea.

Palavras-chaves: Modelo Numérico 3D, Poluição Atmosférica, Dispersão Atmosférica.



ABSTRACT
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AUTOR: HANS ROGÉRIO ZIMERMANN

ORIENTADOR: OSVALDO LUIZ LEAL DE MORAES

Data e Local da Defesa: 27 de Agosto de 2009, Santa Maria.

In this thesis, we presents a development and validation of a3D numerical model for the

advection-diffusion equation. Models of this kind has beendeveloped for scientific inves-

tigations and to support atmospheric emissions control andenvironmental policy decisions.

To develop this model, we used the computational implementation of an explicit numerical

scheme for the discretization of the envolved equations. During this procedures, exaustive

tests were performed to ensure that the used implementations agrees to the stability, consis-

tence and convergence criterias. As a way for minimizing oneof the main deficiences found

in almost the major atmospheric dispersion models, i.e. imprecisions in the meteorological

input data for initializing this models, we used a realisticatmospheric flow field generated by

mesoscale circulation model. As the mesoscale model gives information at scale larger than

the necessary for description of a plume trajectory, a weighted linear average proper interpo-

lation was developed for intermediate these distances. Ourmodel considers the assumption

that atmospheric turbulence is not isotropic, where diffusion coefficients are variables in time

and space and are different for lateral and vertical directions. In our model we estimate this

coefficients by the atmospheric boudary layer parameterizations proposed by Moraes (2000).

For validation of the model, we used experimental datasets from field experiment carried near

a thermoelectric power plant presidente Médici, in the cityof Candiota/RS. These datasets

contains surfaceSO2 concentrations, surface wind velocity measured in meteorological tow-

ers as well as turbulence data measured in micrometeorological towers. The results of the

validation indicates that the model works well, at least forthe source and the terrain were it

is located. i.e. continuous emission and homogeneous topography.

Key-words: 3D Numerical Model, Atmospheric Pollution, Atmospheric Dispersion.
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1 Introdução

Apresentamos, nesta tese, o desenvolvimento de um modelo numérico tridimensional

para a dispersão atmosférica (ZIMORA )[64], a partir da concepção de modeloseulerianos

e levando em consideração informações realistas das emissões e da dinâmica da atmosfera

local. Como uma ferramenta computacional, este tipo de modelo têm sido de grande utili-

dade prático-científica nos dias atuais.

A motivação para o desenvolvimento de um modelo numérico é dupla. Em primeiro lu-

gar o desenvolvimento leva a formulação de novas técnicas necessárias para o procedimento

computacional, ao mesmo tempo que possibilta a incorporação de parametrizações físicas

mais realistas. Ou seja, a primeira motivação é essencialmente acadêmica. A segunda mo-

tivação é de ordem prática. O ZIMORA é um modelo sobre o qual possuímos um domínio

completo, conhecemos suas limitações e podemos implementar melhorias, também, ele se

aplica a fontes poluidoras com as quais o Laboratório de Micrometeorologia da UFSM está

envolvido a mais de uma década.

O monitoramento e o controle da qualidade do ar, com o aumentoda população e o

rápido desenvolvimento industrial desde as últimas décadas, tem sido cada dia mais rele-

vante. Os efeitos das emissões de poluentes também têm se mostrado mais alarmantes, já

que seus danos à sociedade e ao meio ambiente não estão limitados apenas às áreas onde os

poluentes estão sendo emitidos. Em decorrência deste aumento populacional e crescimento

industrial, há uma maior demanda de energia provocando, consequentemente, maior emissão

de poluentes atmosféricos (SO2, NOx, Compostos Orgânicos Voláteis - VOCs e aerossóis).

A queima de combustíveis fósseis para geração de energia, está entre as principais fontes de

emissão destes poluentes atmosféricos.

A dispersão de poluentes ocorre em uma região particular da atmosfera: a Camada Lim-

ite Atmosférica - CLA. Esta é a região que é diretamente influenciada pela presença da su-

perfície terrestre, sendo sua extensão vertical variável no tempo e espaço. Durante o período

noturno ela pode não ser superior a uma ou duas centenas de metros, já durante o período

diurno ela pode se estender até alguns quilômetros. A alturada CLA, assim como varia ao
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longo do dia, varia também ao longo do ano. Em um mesmo local ela é diferente no inverno

e no verão. Ela também é diferente para diferentes locais, emregiões tropicais, por exemplo,

a CLA é distinta daquela observada em regiões temperadas, sobre os oceanos é diferente

que sobre o continente, sobre o deserto possui pouca, ou quase nenhuma, semelhança com a

observada sobre áreas com vegetação ou urbanas.

Portanto, uma adequada estimativa da extensão da CLA, isto é, a altura da camada onde

ocorrem as emissões, mostra-se de fundamental importânciano processo de determinação

das concentrações de poluentes atmosféricos.

Investigar estas concentrações, ou seja, obter uma descrição do fenômeno de Poluição

Atmosférica, requer a descrição precisa de dois outros processos distintos no processo de

dispersão: aadvecçãoe adifusão1, ou seja, a dispersão de poluentes na atmosfera pode, de

uma forma básica, ser entendido como a soma de dois processos.

O processo advectivo é aquele que é o resultado da velocidademédia do vento, ou seja,

o vento transporta o poluente de um ponto para outro como um todo, já o proceso difusivo

pode ser resumido como a forma com que o poluente se abre na atmosfera. De uma maneira

simplificada, pode-se dizer que a advecção ocorre na horizontal enquanto a difusão ocorre

na vertical. De uma maneira geral, os dois processos ocorremnas duas direções. Entretanto,

a difusão horizontal é de menor importância do que a advecçãonesta direção, enquanto que

a difusão vertical é de maior importância do que a advecção vertical.

Além disso, enquanto a advecção é um processo que ocorre em toda a atmosfera, a di-

fusão é um processo resultante da turbulência atmosférica que, em grande parte, está restrita

à Camada Limite Atmosférica. Pode-se dizer que a difusão é umprocesso que ocorre essen-

cialmente na CLA.

Modelos e teorias de dispersão são usados para estimar as concentrações de poluentes

emitidos por fontes antropogênicas, ou naturais, a partir de algumas informações, como

características da fonte e o estado da atmosfera. Estes modelos desempenham um importante

papel através de suas estimativas, por exemplo, na regulamentação de atividades industriais,

tipicamente sendo usados para demonstrar e validar padrõesde qualidade do ar.

Existem vários modelos matemáticos capazes de reproduzir ocampo de concentração de

poluentes emitidos por continuamente por fontes pontuais elevadas na CLA. Muitos destes

modelos numéricos de dispersão de poluentes ou também chamados de Modelos de Qual-

idade do Ar, ou ainda Modelos de Dispersão Atmosférica (MDA), têm sido desenvolvidos

1Para nos referir àdifusão turbulenta, que é característica da CLA, utilizamos neste texto apenaso termo
difusão.
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objetivando a investigação científica para dar suporte ao controle de emissões, à tomada de

decisões no desenvolvimento de políticas ambientais, ou ainda em sistemas de resposta de

emergência, controle de qualidade do ar e em outros estudos de dispersão de poluentes pela

comunidade científica.

A modelagem do transporte de poluentes pode ser feita por duas abordagens distintas,

referidas comoeulerianaou lagrangeana. A abordagemeulerianaestá baseada na equação

da continuidade, já a abordagemlagrangeanaestá baseada na equação de langevin. Na de-

scriçãolagrangeanadescrevem-se as trajetórias das partículas dos poluentes enquanto elas

se movem na atmosfera e considera-se que este movimento é aleatório. Os modelos cal-

culam, então, as concentrações a partir de uma estatística aplicada a um grande número de

trajetórias. Nestes modelos, o sistema de referência é um sistema móvel. Diz-se, em tal

caso, que o observador segue junto com a pluma enquanto ela viaja. Na descriçãoeuleri-

ana, porém, o referencial é fixo. O observador descreve a trajetória da pluma enquanto ela

percorre o espaço.

As principais diferenças entre estes modelos residem na complexidade dos mesmos e na

forma como os processosadvectivose difusivossão neles incorporados. Já as semelhanças

entre estes modelos é a necessidade de uma representação adequada dos processos dinâmicos

e termodinâmicos que governam a evolução temoral da CLA.

A existência da turbulência na CLA é um fator complicador nosmodelos matemáticos

da atmosfera, pois ao representar a turbulência nas equações da atmosfera nos deparamos,

agora, com um conjunto não fechado. Ou seja, o sistema passa ater mais incógnitas do

que equações. Estas incógnitas adicionais que surgem são fluxos turbulentos e estes estão

relacionados com a capacidade da atmosfera em misturar os poluentes. A intensidade da

turbulência é, por assim dizer, uma medida da capacidade quea atmosfera possui de diluir

os poluentes.

Nos modeloseulerianosa parametrização do transporte turbulento é baseda na teoria de

similaridade da camada limite convectiva e nos parâmetros de escalas locais de uma camada

limite estável (Pasquill and Smith, 1983). As teorias de similaridade empregam escalas de

velocidades e de comprimentos típicos para expressar o transporte nos diferentes cenários

da CLA.

Nos modeloslagrangeanos, os parâmetros chave nestes modelos são as escalas de tempo

integrais e as variâncias das velocidades turbulentas. As escalas de tempo são obtidas a partir

das escalas de comprimento divididas pelas velocidades típicas, enquanto os desvios padrões

das velocidades turbulentas são expressos em termos da escala de velocidade convectiva e
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da velocidade de fricção.

Portanto, todos os modelos operacionais empregados no cálculo da concentração de

poluentes utilizam grandezas físicas que descrevem a estrutura da turbulência na camada

limite planetária. Muitos destes parâmetros surgem como variáveis climatológicas, como é

o caso da altura da camada limite e da escala de velocidade convectiva.

Um modelo é uma réplica matemática das leis da natureza. Ele busca predizer, numeri-

camente, o estado futuro de um sistema físico a partir de informações de seu estado atual.

De modo geral, se o modelo é constituído por equações lineares a descrição do estado fu-

turo pode ser obtida analiticamente. Entretanto, em muitassituações, ainda que as equações

sejam lineares a solução analítica não é possível devido à complexidade do sistema e do

número de equações envolvidas. Por outro lado, quando as equações que compõem o mo-

delo são não lineares a predição do estado futuro só é possível de ser feita numericamente.

Este é o caso dos modelos atmosféricos. Particularmente, osmodeloseulerianos, assentados

na equação de conservação da massa, estão incluídos nesta classe de modelos. Em casos

extremos, quando simplificações drásticas são impostas, soluções analíticas são possíveis.

Exemplo disto é o modelo de pluma gaussiana, cuja dedução formal pode ser encontrada

em Lyons [34]. No caso em que simplificações físicas não são impostas à equação de con-

servação, apenas o uso de técnicas numéricas e recursos computacionais permitem obter a

solução da mesma.

Apesar da grande diversidade de modelos encontrados na literatura, muitos deles são

utilizados apenas por conveniência e não por sua aplicabilidade ou precisão, pois, modelos

com aplicabilidade específicas e mais precisos, geralmentesão sistemas numéricos altamente

complexos. Segundo Seaman [49], sistemas numéricos altamente complexos exigem um ex-

tensivo tempo de estudo para operá-los e interpretá-los adequadamente. Mesmo com a ajuda

de documentação e manual de usuário, a verificação de erros e incompatibilidades em um

código computacional de talvez umas 50,000 linhas ou mais setornaria uma tarefa humana-

mente inviável. Além disso, a adaptação de um modelo requer um profundo entendimento

dos limites da aplicabilidade das parametrizações.

Portanto, o desenvolvimento de um modelo com aplicabilidade específica, implemen-

tado a partir da adaptação de um modelo numérico pré-existente pode se tornar uma tarefa

extremamente difícil ou até mesmo inviável. Isso justifica nosso empenho no desenvolvi-

mento de um modelo a partir de sua raiz, contemplando a necessidade de levar em con-

sideração a formulação e aplicação de parametrizações com base nos estudos realizados e

dados disponíveis no grupo de micrometeorologia da Universidade Federal de Santa Maria
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(UFSM). Este grupo realiza, há mais de uma década, pesquisasde campo, particularmente na

região de Candiota, possuindo um grande conjunto de dados realísticos da atmosfera. Além

disto, o Grupo de Modelagem Atmosférica (GruMa/UFSM) possui em operação o modelo

de previsão de tempo regional (BRAMS), cujos dados de campo de vento podem ser utiliza-

dos no desenvolvimento de um novo modelo de dispersão com a aplicabilidade em região de

emissões de poluentes por fontes pontuais.

Desta forma, o objetivo nesta tese é, a partir da concepção demodeloseulerianose

levando em consideração informações realistas das emissões e da dinâmica da atmosfera lo-

cal, produzir uma ferramenta computacional de utilidade prático/científica que possa rotineira-

mente ser usada como diagnóstico e prognóstico das concentrações superficiais de poluentes

passivos (MP), NOx e SO2, devido as emissões aéreas de fontes pontuais.

Em resumo, nesta tese é desenvolvido um modelo para obter numericamente uma solução

para a equação de Difusão-Advecção. Este modelo resolve, pelo método de diferenças fini-

tas, a equação de conservação da massa após o procedimento deMédia de Reynolds. O mo-

delo numérico, batizado deZIMORA (uma aglutinação dos nomes dos autoresZIM ermann

eMORA es) tem a vantagem de resolver com grande resolução espaciale temporal o campo

de concentração. Como um campo de vento realístico é usado como dados externos que o

alimentam, oriundos de um modelo regional de meso-escala deprevisão de tempo cuja grade

espacial de saída de dados é da ordem de quilômetros, é necessário fazer um procedimento

de interpolação de grades de baixa resolução, da ordem de quilômetros, para resoluções fi-

nas, da ordem de metros. Além disto, o modelo também possibilita incorporar coeficientes

de transportes fisicamente aceitáveis para uma turbulêncianão isotrópica. Estes coeficientes

são estimados através da parametrização da CLA proposta porMoraes [41], que fisicamente

considera a variabilidade da altura da CLA. Consequentemente, os coeficientes de difusivi-

dade (principalmente o vertical) implementados no modelo não são constantes durante as

simulações.

Uma característica importante noZIMORA é sua estabilidade numérica. Durante seu

desenvolvimento fizemos exaustivos testes de implementação computacional para garantir

que as esquações de diferenças finitas seguissem certos critérios padrões, como consistên-

cia, convergência e estabilidade. Estes critérios são necessários para que estas equações de

diferenças finitas representem uma equação diferencial. Embora a formulação da equação

de difusão-advecção formulada no capítulo 3.1 não possua solução analítica, sua solução

numérica obtida a partir doZIMORA é fisicamente aceitável, como pode-se observar na

validação dos resultados de sua simulação, onde dados obtidos em experimentos de campo

são utilizados para testar e validar o modelo. Uma vez que nãohá solução analítica, a perfor-
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mance doZIMORA é auferida através da análise estatística feita com bases emum conjunto

de índices estatísticos disponíveis na literatura Hanna [16].

Este trabalho está organizado da seguinte forma: no capítulo 2, apresentamos as noções

matemáticas de Equações Diferenciais Pariciais EDPS e suas formas de discretizações bem

como suas limitações e erros de aproximação; no capítulo 3, discutimos a metodologia uti-

lizada, como a dedução da Equação de difursão-Advecção utilizando o processo de Média

de Reynolds e também a sua discretização e implementação computacional. Apresentamos

ainda os procedimentos utilizados na obtenção de um esquemade interpolação por médias

ponderadas para acoplar os dados do campo dinâmico de vento do Pré-Processador Me-

teorológico (PPM), utilizando a versão brasileira do Sistema de Modelagem Atmosférica

Regional (BRAMS) em operação na UFSM; no capítulo 4, apresentamos e discutimos al-

guns resultados obtidos a partir das simulações realizadasutilizando o modelo numérico

desenvolvido,ZIMORA , e sua validação através de dados experimentais apresentando os

índices estatísticos sobre os valores simulados e experimentais; no capítulo 5, apresentamos

as conclusões e sugestões para futuros trabalhos. Por fim, apresentaremos um conjunto de

Apêndices contendo gráficos das simulações doZIMORA e informações acessórias à esta

tese.



2 Aporte Teórico

2.1 Base Estatística da Turbulência

A base do tratamento estatístico, na dinâmica atmosférica,é análoga as bases estatísti-

cas utilizadas no estudo termodinâmico dos gases, porém constituída sobre as equações de

Navier-Stokes.

2.1.1 Valor Esperado, Flutuações e Função Densidade de Probabili-
dade

Seja uma certa grandeza A, que possa adotar uma série de N valoresai , i = 1, . . . ,N.

Define-se o valor esperado, ou média de A como:

〈A〉 =
1
N

N

∑
i=1

ai . (2.1)

Em geral, temos que distinguir se o valor esperado é sobre conjunto (ensenble), temporal

ou espacial. No primeiro caso, os valores distintosai são obtidos de amostras diferentes do

mesmo experimento (realização). Se o processo que gera as medidas deA é estacionário, o

valor esperado em ambos os casos será idêntico paraN → ∞. Veremos a implicação deste

fato na formulação doTeorema de Ergodicidade.

No caso de obtermos a grandeza A como uma função contínua no tempo, o valor esper-

ado sobre um certo intervalo deT é definido como:

〈A〉 =
1
T

∫ T

0
a(t)dt . (2.2)

A obtenção da grandeza A, como uma função contínua no tempo, só e possível nos casos

de expressões analíticas.

Em geral, quaisquer instrumentos utilizados em campanhas experimentais, coletam amostras
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discretas de uma quantidade em questão; nestes casos é comumsubstituir o operador integral

na expressão 2.2, pelo operador somatório, sem perda de generalidade.

Uma vez sendo possível expressar a grandeza A como uma funçãocontínua do tempo,

ela tenderá ao valor esperado〈A〉 definido por 2.2 no dado intervalo T. Num instante qual-

quer, por exeplot ∈ [0,T], define-se a flutuação de A como:

a′(t) = a(t)−〈A〉 . (2.3)

É direto que,〈a′〉 = 0.

Uma grandeza importante no estudo da turbulência, é o desvioquadrático da média da

flutuação,〈a′2〉1/2
, porquê indica a escala de variação dea(t) em torno do seu valor médio.

Outra medida também muito importante, principalmente paraa estimativa de uma tol-

erância de erro, é a flutuação relativa:

ε =
〈a′2〉1/2

〈A〉 . (2.4)

Quando efetuamos medidas experimentais, geralmente não estamos muito interessados

especificamente na magnitude do valora(t), mas sim nas características de suas propriedades

estatísticas, uma forma apropriada de fazer tal caracterização, é através de uma Função de

Densidade de Probabilidade (FDP).

A FDP, é uma função que tem a propriedade de indicar a probabilidadeP(a), com que

A tenha um valor entrea e a+da.

As relações da FDP, entre uma certa grandeza e suas propriedades estatísticas são:

1 =
∫ ∞

−∞
P(a)da, (2.5)

〈A〉 =
∫ ∞

−∞
aP(a)da, (2.6)

〈a′2〉 =
∫ ∞

−∞
(a−〈A〉)2P(a)da. (2.7)

Observando 2.7, podemos concluir que se pode, em geral, calcular momentos de qual-

quer ordem, a partir da FDP, mediante:



23

〈a′n〉 =

∫ ∞

−∞
(a−〈A〉)nP(a)da. (2.8)

2.1.2 Correlações e Escalas Integrais

Uma forma de se medir a rapidez, tanto no tempo quanto no espaço, com que um sinal

flutua, é através da autocorrelação.

Assumindo que uma variávela(t), com um valor médio〈A〉 e uma flutuaçãoa′(t) em

um certo instante, podemos construir outra, a partir desta,introduzindo um deslocamentoξ
de tempo, tal que

a(t +ξ ) = 〈A〉+a′(t +ξ )

Se multiplicarmos as flutuações destas duas variáveis e realizarmos uma média temporal,

obteremos um número que será diferente para cada valor deξ . Seξ for infinitesimalmente

pequeno, este número se aproximará de〈a′2〉, de forma que o coeficiente de correlação tem-

poral,

R(ξ ) =
〈a′(t)a′(t +ξ )〉

〈a′2〉 , (2.9)

é uma função deξ com a propriedade deR(ξ ) → 1 quandoξ → 0.

Por outro lado, se o sinal é estatísticamente estacionário,a função de autocorrelação será

simétrica em relação aξ = 0, e, portanto, sua primeira derivada será nula na origem.

Experimentalmente, e, em todos os estudos de turbulência, se observa que a função de

autocorrelação tende assintóticamente para zero para grandes valores deξ , conforme ser

observado na figura idealizada (Figura 2.1).

Uma escala de tempo associada à autocorrelação, surge diretamente de sua integral,

assumindo que esta seja convergente, e é denominada escala de tempo integral, expressa

como:

Γ1 = lim
ξ→∞

∫ ξ

0
R(ξ ′)dξ ′ . (2.10)

Quando efetuarmos o cálculo do valor médio de uma quantidadef (t), sobre um intervalo

de tempoT, então a variância (σ2
f (t)) no ensenble (conjunto) deve convergir para um valor
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estável quandoT → ∞.

σ2 =

[
1
T

∫ T

0
f (t +ξ )dξ − f (t)

]2

→ 0 quando T→ ∞ , (2.11)

onde a barra representa a média sobre o ensemble. A expressãoacima pode ser reescrita

como:

σ2 =
1

T2

∫ T

0

∫ T

0
f (t +ξ1) f (t +ξ2)dξ1dξ2−

2
T

f (t)
∫ T

0
f (t +ξ )dξ − f (t)

2
, (2.12)

podemos agora rearranjá-la, obtendo a seguinte expressão:

σ2 =
1

T2

∫ T

0

∫ T

0
f (t +ξ1) f (t +ξ2)dξ1dξ2− f (t)

2
. (2.13)

Introduzindo a função de autocorrelação 2.9 da seguinte forma,

R(ξ1−ξ2) =
f (t +ξ1) f (t +ξ2)− f (t)

2

f ′2
, (2.14)

substituindo os termos dentro da integral em 2.13 pela expressão 2.14, obtemos:

σ2 =
f ′2

T2

∫ T

0

∫ T

0
R(ξ1−ξ2)dξ1dξ2 =

f ′2

T2

∫ T

0

∫ T−ξ1

−ξ1

R(ξ )dξdξ1 , (2.15)

que pode ainda ser reescrita como:

σ2 =
f ′2

T2

[
(T +ξ )R(ξ )dξ +

∫ T

0
(T −ξ )R(ξ )dξ

]
= 2

f ′2

T2

∫ T

0

(
1− ξ

T

)
R(ξ )dξ . (2.16)

QuandoT → ∞, a expressão 2.16 se torna:

σ2 = 2
f ′2

T2

∫ T

0
R(ξ )dξ . (2.17)

O argumento de estacionariedade estatística de uma série temporal f (t), necessita que

as variâncias e covariâncias se aproximem de valores estáveis, à medida que o tempo de

média aumenta. Isto implica que uma escala de tempo integralΓ f (t), para série temporal,



25

deve existir.

A escala integral deve, todavia, depender da autocorrelação da variávelf (t), expres-

samos esta dependência como:

Γ f (t) =
∫ ∞

0
R(ξ )dξ . (2.18)

Neste ponto, podemos substituir o último termo em 2.17 pela escala de tempo inte-

gral 2.18, obtendo a variância no ensemble como:

σ2 ≃ 2
f ′2

T
Γ f (t) . (2.19)

Observando a expressão 2.19, fica evidente o fato de queσ2 → 0 quandoT → ∞.

O significado físico, associado à esta escala de tempo integral 2.18, está relacionado ao

tempo em que a variável mantém sua "memória"em relação a um instante anterior, ou seja,

é o tempo em que existe forte correlação entre as medidas.

Figura 2.1:Função de autocorrelação.

Na figura 2.1, que representa uma função de autocorrelação exponencial, é possível en-

tender seu significado físico observando que, paraξ = 0 a variável observada apresenta

correlação máxima, ao passo que paraξ > 200 s, a variável "perdeu a memória"1. A es-

cala integral pode ser aproximada pela área sob a curvaR(ξ ), assim, a variância calculada

1As medidas estão descorrelacionadas, ou sua correlação é desprezível.
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em 2.19, só tem significado se existir tal memória, e, que estaseja finita.

Podemos estimar o intervalo de tempo (janela) necessário para que o erro seja inferior

ao aceitável, ou seja para que não exceda o valorε = σ
f (t)

por:

T ≃ 2
σ2Γ f (t)

f (t)
2
ε2

. (2.20)

De maneira prática, para estimarmos o tempo adequado para o cálculo da média tem-

poral, utilizando 2.20, devemos substituir a variância no ensemble pela variância temporal,

fazendo uso da hipótese ergódica (Kaimal e Finnigan, 1994),conforme definição na seção

2.1.3. Para valores típicos deσu = 1m/s, Γu = 10seu= 5m/s, e especificandoσu = 0.1m/s,

por exemplo, para um erroε = 0.02, obteremos T=2000 s≃ 30 min.

Aumentando o períodoT de média,ε ainda continua em níveis inexpressíveis, porém,

com períodos de 1 hora ou mais, podemos esperar erros da ordemde 3,5 - 5 % para valores

de σ2
w e (w′θ ′) e, para(v′w′), da ordem de 10−50 %, em medidas próximas à superfície

[17].

2.1.3 Média de Reynolds

As equações de Reynolds, muito denominadas na literatura por Reynolds Averaged Navier-

Stokes(RANS), contituem a base matemática nas equações de estudosda dinâmica atmos-

férica (Silvestrini e Möller, 2004) [50].

Antes da apresentação da formulação do processo de média de Reynolds, é necessário

termos em mente algumas definições importantes sobre os processos aleatórios na CLA, os

quais serão severamente assumidos como condições necessárias, na teorização dos cálculos

sobre fluxos e espectros.

Tais definições seguem:

1. Turbulência Estacionária: Um processo físico que pode ser representado por uma

série numérica é dito estacionário quando seus valores médios não variam com o

tempo, isto é, são invariantes ante uma translação no tempo;

2. Turbulência Homogênea:Um processo físico é dito homogêneo quando seus valores

médios não se modificam com a posição, isto é, são invariantesante uma translação no

espaço, por exemplo: escoamentos uniformes.;
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3. Turbulência Isotrópica: A turbulência é dita isotrópica quando os seus valores mé-

dios independem da direção, isto é, são invariantes ante rotações. Por exemplo: as

intensidades da turbulência são equivalentes em todas as direções,

〈u′x
2〉 = 〈u′y

2〉 = 〈u′z
2〉 . (2.21)

visível, neste caso, que a turbulência independe da direção. Para isto ser possível, o

tamanho dos vórtices deve ser pequeno, pois somente pequenos vórtices podem ser

isotrópicos. Grandes vórtices sofrem o efeito do cisalhamento do escoamento prin-

cipal e de vórtices vizinhos, produzindo assim, através desse constante processo de

deformação e divisão, intensidades de turbulência diferentes nas direções ortogonais;

4. Processo Ergódico:Um dado processo físico é dito ergódico quando seus valores

médios independem da amostragem (realização) (Bendat e Pierzol, 1990) [6]. Em

particular, a hipótese de ergoticidade, permite considerar que as médias de conjunto

〈[·]〉 (ensenble) possam ser avaliadas através de médias no tempo[·],

〈A〉 ≡ 1
T

∫ T

0
A(t)dt , (2.22)

se o processo for também estacionário, ou através de médias numa direção homogênea,

se o processo é estatisticamente homogêneo nessa direção [32].

Em operações de análise de turbulência, tais como a derivação de equações de fluxo,

ou fluxos turbulentos, é necessário se isolar as escalas de movimento, por exemplo, através

de medidas de uma grandeza A, sobre um período de 30 minutos, pode-se determinar os

valores médios dos desvios positivos e negativos da porção turbulenta em torno da média,

Stull (1988) [54].

Com intuito de obter estas flutuações, Reynolds propõe que uma variável seja composta

em uma parte média e outra parte flutuante (turbulenta) [54],conforme a expressão:

A(t) = a′(t)+ 〈A〉 . (2.23)

A expressão 2.23, é comumente citada na literatura comoDecomposição de Reynolds.

O argumento de Reynolds permite, ao coletarmos dados experimentalmente, decompor

o sinal, revelando sua flutuação em torno do seu valor esperado.

Geralmente, é utilizado um operador, denotado por uma barrasuperior, que simboliza a
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Média calculada utilizando a decomposição de Reynols:

A(t) = a′(t)+ 〈A〉 (2.24)

A expressão 2.24, é comumente descrita na literatura comoMédia de Reynolds.

Todas as regras estatísticas definidas na seção 2.1, podem, sem perda de generalidade,

ser aplicadas às novas variáveis.

Este operador possui certas propriedades:

i. A média da flutuação é nula (w′
= 0);

ii. A correlação entre a flutuação e quantidades médias é nula (w′θ = 0);

iii. A média de uma média é igual a própria média (w = w);

iv. A derivação espacial e temporal comutam com o operador média:

∂w
∂xi

=
∂w
∂xi

;
∂w
∂ ti

=
∂w
∂ ti

A respeito da hipótese ergódica, Stull (1988) [54], diz que se a turbulência for ho-

mogênea e estacionária, pode-se fazer uso desta, já Kaimal (1994) [22], alerta que, caso

a série temporal não seja estaticamente estacionária sobrerelevante escala de tempo, a

condição ergódica deve ser aplicada com cautela.

2.1.4 Transporte por gradiente turbulento

Quando pequenas partículas são liberadas na atmosfera, elas se dispersam ou separam-se

uma das outras sob a influência da turbulência. Este efeito tem sido notado muitas vezes e é,

mais ou menos, análogo à difusão molecular pelos movimentosaleatórios das moléculas. Na

turbulência, contudo, os movimentos aleatórios dos vórtices executam esse papel. Assim, o

fenômeno é conhecido comodifusão turbulentae, como uma primeira aproximação, tende a

ser contrário ao gradiente.

A difusão em um ponto físico na atmosfera, de acordo com o transporte gradiente, é

proporcional ao gradiente de concentração local. Consequentemente, poderia ser dito que

essa teoria é de natureza Euleriana, na qual considera as propriedades do movimento do

fluido relativo a um sistema de coordenadas espaciais fixo.
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Neste tipo de aproximação, assumimos que a turbulência causa um movimento total

do material liberado na atmosfera no sentido contrário ao gradiente de concentração deste

material e a uma taxa que é proporcional à magnitude deste gradiente. O fator de propor-

cionalidade é análogo aos coeficientes de viscosidade ou condutividade nas leis familiares

para a transferência de momentum ou calor nos escoamentos laminares. De forma geral,

FC = −ρK
∂C̄
∂n

, (2.25)

ondeFC, é o fluxo turbulento, ou seja, a taxa de transferência turbulenta por unidade de

área através de uma superfície fixa perpendicular ao escoamento, C̄ é a média da concen-

tração por unidade de massa do ar e∂C̄
∂n é o gradiente desta concentração. O sinal negativo

na Eq. 2.25 é consistente com o fluxo contra-gradiente, ou seja, significa que o fluxo está no

sentido contrário ao gradiente da concentração média.

Segundo Stull, na análise de turbulência, tais como a derivação de equações de fluxo,

ou fluxos turbulentos e, consequentemente a equação de Difusão-Advecção, é necessário

isolarmos as escalas de movimento, por exemplo, através de medidas de uma concentração

C sobre um período de tempo específico e assim, podemos determinar os valores médios dos

desvios positivos e negativos da sua porção turbulenta em torno da média .

Para obter estas flutuações, utilizamos a técnica de decomposição de Reynolds conforme

a expressão 2.23 representando uma variável como a composição em uma parte média e outra

parte flutuante (turbulenta):

C(t) = C′(t)+ 〈C〉. (2.26)

Este argumento de Reynolds permite, ao coletarmos experimentalmente dados de con-

centração, em nosso caso, decompor o sinal coletado, revelando sua flutuação em torno do

seu valor esperado.

Utilizamos o operador, denotado por uma barra superior, quesimboliza a Média calcu-

lada utilizando a decomposição de Reynols conforme 2.24 obteremos:

C(t) = C′(t)+ 〈C〉. (2.27)

Lançando mão dos argumentos das regras do operadorMédia de Reynoldsdescritos nos

ítens i-iv da seção anterior, o valor instantâneo do transporte de uma concentração específica

pode ser representado em termos de uma média e uma flutuação turbulenta em torno desta
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média, de maneira que, por exemplo, a totalidade do fluxo vertical de transporte através de

um plano vertical possa ser dado por:

wC= wC+w′C′, (2.28)

onde convencionamos como positiva a componente vertical docampo de ventow > 0 car-

acterizando transportes ascendentes. Uma vez que não há saldo de movimento vertical na

atmosfera, geralmente consideramos nulo o primeiro termo que surge de qualquer movi-

mento vertical médiowC ao nível da superfície. Por esta razão, com uma boa aproximação,

o fluxo total é equivalente ao segundo termo, o fluxo turbulento w′C′.

2.2 Equações Diferenciais Parciais

As Equações Diferenciais Parciais (EDPS) que descrevem fenômenos físicos de inter-

esse na mecânica dos fluidos, como o tratado nesta tese, podemser classificadas segundo

[12] e [20] em três categorias básicas,Elípticas, Parabólicase Hiperbólicas.

Estas três categorias estão associadas a fenômenos físicosdistintos. Os métodos empre-

gados na resolução de uma categoria podem funcionar muito bem enquanto o mesmo método

pode não funcionar adequadamente em outra. Dois tipos de fenômenos físicos que podemos

distinguir na natureza, são osestacionários(aqueles que estão em equilíbrio) e ostransientes

(aqueles que evoluem no tempo).

Os problemas de equilíbrio são aqueles em que a variável de interesse não se altera com

o tempo. Na maioria destes, as EDPS que descrevem a sua dinâmica são as equações

diferenciaiselípticas, cuja equação diferencial modelo é a Equação de Laplace. Bidimen-

sionalmente esta equação pode ser expressa por:

∇2φ =
∂ 2φ
∂x2 +

∂ 2φ
∂y2 = 0, (2.29)

ondeφ é a variável dependente e∇2 é o operador laplaciano.

A solução única para este tipo de problema que envolve EDPS é obtido especificando-se

certas condições sobre a variável dependente na fronteiraδR de uma regiãoR, conforme a

figura 2.2.
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R
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Figura 2.2: Região R com fronteiraδR.

Estes também são conhecidos como problemas de valor de contorno [12]. Estas condições

devem ser escolhidas apropriadamente em função do problemaem questão.

A principal característica destes tipos de problemas, regidos por EDPS elípticas, é o

fato de que quaisquer perturbações que ocorram em um pontoP qualquer , dentro da região

R, se propagam em todas as direções dentro desta, afetando todos os outros pontos internos

conforme a figura 2.3. A intensidade destas perturbações diminuem proporcionalmente com

a distância a partir do pontoP onde foram geradas.
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Figura 2.3: Propagação de perturbação em EDPs elípticas.

Decorre disto, que toda a regiãoR é imediatamente afetada por quaisquer mudanças,

seja no valor da variável dependente em um pontoP no interior da regiãoR ou seja em sua

fronteiraδR.

Problemas transientes, ou também conhecidos como problemas de propagação, são aque-

les que envolvem a evolução temporal das grandezas físicas de interesse. Tomando-se certos

valores iniciais para essas grandezas, em um certo tempot0, é possível se calcular uma

solução para as EDPS associadas ao problema em um tempo posterior. Novos valoressão

obtidos em sucessivos intervalos de tempo∆t até que seja alcançado um intervalo de tempo

final t f . Podemos espressar esta idéia através da expressão:

t0, t0+∆t, t0+2∆t, t0+3∆t, · · · , t f −∆t, t f .

Quando os fenômenos apresentam mecanismos de dissipação deenergia, por exemplo,
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difusão na forma de calor e escoamento em fluidos viscosos, eles são chamados dissipativos

e são modelados por EDPS parabólicas. Em outros casos, conservativos, são modelados

por EDPS hiperbólicas.

Na categoria de EDPS parabólicas, uma equação modelo em problemas transientes é a

equação transiente de difusão de energia na forma de calor:

∂T
∂ t

= α
∂ 2T
∂x2 , (2.30)

ondeT é a temperatura eα é o coeficiente de difusividade térmica.

Ao contrário dos problemas de equilíbrio, onde apenas definimos as condições de con-

torno, nos problemas transientes necessitamos estabelecer o valor inicial para a variável de-

pendente no tempo inicialt0, além das condições de contorno no tempot 6= 0. Decorre disto,

que estes fenômenos são comumente chamados de problemas de valor inicial.

Observando a expressão 2.30, nota-se que ela apenas relaciona as variações espaço-

temporais deT e não seu valor. Portanto, deve-se especificar o valor inicial de T e então é

possível, através da variação no espaço e no tempo dadas por 2.30, obter os novos valores de

T para qualquert 6= 0.

Nos problemas que envolvem EDPS parabólicasquaisquer perturbações que ocorram

em um ponto qualquerP, dentro da regiãoR num instantet > 0, só afetam as soluções em

instantes de tempo posteriores ao instante de tempo em que ocorreu a perturbaçãot > tp (tp

é o instante de tempo em que ocorreu a perturbação). Assim como nas EDPS elípticasos

efeitos das perturbações se dissipam conforme aumenta distância ao pontoP.

As EDPS hiperbólicassão empregadas em problemas onde os fenômenos dissipativos

são pequenos a ponto de poderem ser desprezados, tais como problemas de vibrações ou

de advecção. Problemas descritos por equações diferenciais hiperbólicas, assim como no

caso das EDPS parabólicas, necessitam tanto de condições iniciais quanto de condições de

fronteira, portanto, também são chamados de problemas de valor inicial.

A equação modelo para problemas hiperbólicos é a equação da adveccção, que unidi-

mensionalmente pode ser expressa por:

∂φ
∂ t

= −v
∂φ
∂x

, (2.31)

que representa o transporte deφ no sentido crescente dex com uma velociadev > 0.
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Pode-se observar na expressão 2.31 que não há termo dissipativo, portanto a quantidade

φ deve ser apenas transportada sem nenhuma alteração em seu valor ao longo dex entre os

instantest0 e t0+∆T. O produto

v
∂φ
∂x

,

é geralmente conhecido como termo convectivo ou inercial.

Uma característica importante nas EDPS hiperbólicasé o fato de que quaisquer descon-

tinuidades, presentes nas condições iniciais se propagam para a solução emt 6= 0 devido

a ausência de mecanismos dissipativos. Consequentemente,EDPS hiperbólicasadmitem

soluções descontínuas, portanto, segundo [12] ao serem utilizados métodos numéricos para

avaliar sua solução, isto deve ser levado em conta no sentidoda escolha de um método ade-

quado que seja capaz de lidar com tais descontinuidades.

Processos físicos de convecção que possuam mecanismos de dissipação obedecem às

equaçõesparabólicasde adveccção-difusão, também conhecida como equação de trans-

porte:

∂φ
∂ t

= −v
∂φ
∂x

+α
∂ 2φ
∂x2 , (2.32)

ondev é a velocidade de propagação da quantidadeφ e α é o coeficiente de difusividade de

φ .

2.2.1 Aspectos Matemáticos

Em geral existem diferentes aspectos sob os quais uma EDP pode ser classificada. Os

mais comuns são com relação a suaordem, dimensionalidadee linearidade.

Com relação a ordem, sua classificação se dá pela ordem da maior derivada presente na

equação, por exemplo, a equação da difusão 2.30, pode ser calssificada como de segunda

ordem.

Segundo Fortuna [12], com relação à dimensionalidade classifica-se uma EDP pelo

número de direções espaciais que nela aparecem. Deve-se observar a sutil diferença desta

asserção em relação aonúmero de variáveis, uma vez que em problemas transientes a coor-

denada temporalt também é independente. Por exemplo, EDPS que tratam de problemas

físicos transientes bidimensionais possuem além de uma coordenata temporal, duas coor-

denadas espaciais. Portanto, esta EDP possui três variaveis independentes, sendo uma

temporal além de duas espaciais. Sendo assim, suadimensionalidadeé dois.
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Em relação àlinearidade, considerando uma EDP de segunda ordem em relação a duas

variáveisx ey por exemplo:

A
∂ 2φ
∂x2 +B

∂ 2φ
∂x∂y

+C
∂ 2φ
∂y2 +D

∂φ
∂x

+E
∂φ
∂y

+Fφ = G (2.33)

quandoA, B, C, D, E, F eG forem constantes ou função apenas dex e y, a equação 2.33 é

dita linear. Caso contrário é classificada comonão linear.

Em função dos valoresA, BeC, a equação 2.33 pode ser classificada como:

• Elíptica, seB2−4AC< 0;

• Parabólica, seB2−4AC= 0;

• Hiperbólica, seB2−4AC> 0;

2.2.2 Análise das Famílias decurvas características

Considerando uma equação de primeira ordem do tipo:

a
∂φ
∂x

+b
∂φ
∂y

= c (2.34)

ondea, b ec podem ser funções dex, y eφ , mas não das derivadas deφ , pois elas podem ser

descontínuas nascaracterísticas. Supondo queφ é especificado ao longo de uma curva L no

planoxy, conforme a figura:

conhecido sobre Lφ

y

x

L

Figura 2.4: Curva L no plano xy.

Considerando uma curvacaracterísticaC, que intercepta a curva L, e os valores deφ
nos pontos 1 e 2 (conforme figura 2.5. Se os pontos 1 e 2 forem suficientementes próximos,

então, o valor deφ no ponto 2 pode ser escrito comoφ2 = φ1+δφ , comδφ dado por:
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δφ =
∂φ
∂x

δx+
∂φ
∂y

δy. (2.35)

No limite δx, δy→ 0, a equação 2.35 será escrita como:

dφ =
∂φ
∂x

dx+
∂φ
∂y

dy. (2.36)

φ

y

x

L

C

φ + δφ

q

1
2

Figura 2.5: CurvacaracterísticaC no plano xy.

Combinando as expressões 2.34 e 2.36, e rearranjando seus termos, obtém-se:

(
dy
dx

− b
a

)
∂φ
∂y

=
∂φ
∂x

− c
a

. (2.37)

Se o valor deφ for especificado ao longo da curva C, o valor do termo∂φ
∂y pode ser de-

terminado ao longo destacaracterísticapela expressão 2.37. Para a expressão 2.34, sabe-se

que os valores das primeiras derivadas deφ ao longo dascaracterísticaspodem ser indeter-

minados. Portanto, para que∂φ
∂y seja indeterminado ao longo da curva C, deve-se ter que:

dy
dx

− b
a

= 0, (2.38)

o que define a equação da curvacaracterísticaC:

dy
dx

=
b
a

. (2.39)

Existem infinitas curvascaracterísticasno planoxy, todas com equação da forma 2.39.

Dependendo da forma da expressãob
a, algumas vezes é possível integrar diretamente 2.39

para obter a expressão analítica da curvacaracterística. Por exemplo, quandoh = b
a for

constante, têm-se:
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∫
dy=

∫
hdx⇒ y(x)−y0 = h(x−x0) , (2.40)

onde as constantes de integraçãox0 e y0 representam a coordenada de um ponto qualquer

sobre ascaracterística. A equação para acaracterísticaC mostrada na figura 2.5, é determi-

nada substituíndo as coordenadas(xq,yq) do pontoq na expressão 2.40, resultando:

y(x)−yq = h(x−xq) . (2.41)

As curvas definidas pela expressão 2.40 podem ser observadasna figura 2.6.

y

x

y = y0 + hx

Figura 2.6: Curvascaracterísticasdadas pela expressão 2.40.

Utilizando esta noção decaracterísticas, reconsiderando a expressão 2.33, considerando

apenas os termos de segunda derivada, reescreve-se:

A
∂ 2φ
∂x2 +B

∂ 2φ
∂x∂y

+C
∂ 2φ
∂y2 −G = 0. (2.42)

Para ser possível identificar as curvascaracterísticas, é necessário que as derivadas par-

ciais de segunda ordem deφ sejam indeterminadas ao longo destas curvas. Se tomarmos

p = ∂φ
∂x eq = ∂φ

∂y , pequenas variações emp eq podem ser expresas como:

dp=
∂ p
∂x

dx+
∂ p
∂y

dy=
∂ 2φ
∂x2 dx+

∂ 2φ
∂x∂y

dy, (2.43)

dq=
∂q
∂x

dx+
∂q
∂y

dy=
∂ 2φ
∂y2 dy+

∂ 2φ
∂x∂y

dx. (2.44)

Isolando os termos∂
2φ

∂x2 em 2.43 e∂ 2φ
∂y2 em 2.44 e substituindo os resultados em 2.42 e

multiplicando todos os termos pordy
dx se obtém:
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[
A

(
dy
dx

)2

−B

(
dy
dx

)
+C

]
∂ 2φ
∂x∂y

−
[
A

(
dp
dx

dy
dx

)
+C

(
dq
dx

)
−G

(
dy
dx

)]
= 0. (2.45)

Se for imposta a condição de que∂ 2φ
∂x∂y também seja indeterminado ao longo a da curva

característica, o resultado será:

A

(
dy
dx

)2

−B

(
dy
dx

)
+C = 0. (2.46)

É direto que:

dy
dx

=
B±

√
B2−4AC
2A

. (2.47)

Em função do valor do discriminante em 2.47, vimos na seção 2.2.1, que podemos clas-

sificar as EDPS de acordo com os valores deA, BeC.

Por pussuírem duas raízes reais, as EDPS hiperbólicassão muito interessantes, pois ap-

resentam duas famílias de curvas características, por exemplo, se na expressão 2.47 tivermos

B2−4AC> 0, estas duas famílias podem ser obtidas através da integração das expressões

dy
dx

=
B−

√
B2−4AC
2A

, (2.48)

e

dy
dx

=
B+

√
B2−4AC
2A

. (2.49)

Para ilustrar esta concepção, é interessante termos a noçãodestascaracterísticas, pois

seu domínio de dependência nos será útil na compreensão da discretização do problema

numérico desenvolvido nesta tese, vamos considerar a equação da onda:

∂ 2φ
∂ t2 = c2∂ 2φ

∂x2 (2.50)

domínio−∞ < x < ∞. Adotando como condições iniciaisφ(x,0) = f (x) e ∂φ
∂ t (x,0) = g(x),

sendo a velocidade de propagaçãoc, obteremos uma solução geral do tipo:
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φ(x, t) = F1(x+ct)+F2(x−ct) , (2.51)

onde as funçõesF1 eF2 representam ondas que se propagam ao longo das curvascaracterís-

ticas x±ct = cte. Essas curvas características tem inclinaçãodx
dt = ±1

c, indicando que estas

ondas se propagam sobre estas duas curvas características com uma velocidadedx
dt = ±c.

Podemos observar um exemplo de um pulso se propagando ao longo destas duas carac-

terísticas na figura 2.7 a seguir:

Figura 2.7: Propagação de um pulso ao longo de duas curvascaracterísticas.

Fonte: Fortuna 2000[12].

As formas tanto deF1 quanto deF2 dependem das condições iniciais e de fronteira ado-

tadas. Segundo Fortuna 2000 [12], em seu texto sobre dinâmica dos fluidos computacionais,

se levarmos em consideração as condições auxiliares, é possível mostrar que uma solução

para a equação 2.50 é dada pela solução de d’Alambert:

φ(x, t) =
f (x+ct)+ f (x−ct)

2
+

1
2c

∫ x+ct

x−ct
g(s)ds. (2.52)

onde o primeiro termo ao lado direito da expressão representa a propagação das condições

iniciais f ao longo das curvascaracterísticase o segundo termo representa o efeito deg no

instante atualt.

Na expressão 2.52 nota-se que, dentro do domínio de solução,φ(x, t) depende somente

das condições iniciais no intervalo[x−ct,x+ct].

Supondo que ascaracterísticasque cruzam o eixox emx±ct passem pelo ponto(x, t),

a região no planoxt delimitada pelascaracterísticasabaixo do ponto(x, t) será denominada

domínio de dependência. Este nome vem do fato que, pela expressão 2.52, a solução no
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ponto(x, t) é influenciada somente por intervalos que ocorram no intervalo [x− ct,x+ ct].

Devido a velocidade de propagaçãoc ao longo das curvascaracterísticas, os valores deφ
mais distantes de(x, t) do quex±ct não se propagam suficientemente rápidos para alcançar

o ponto(x, t), a ponto de não poder influenciá-lo. Podemos observar isto nafigura a seguir:

t

x
x − ct x + ct

Zona de Influência

Domı́nio

(x, t)

de dependência

Figura 2.8: Zona de influência em EDPS hiperbólicas.

O ponto(x, t), por sua vez influencia a soluçãoφ localizada entre ele e as duas curvas

características, em instantes de tempo posteriores at (linha pontilhada). Portanto, esta região

é denominadazona de influência.

A propriedade fundamental das EDPS hiperbólicasé a limitação dodomínio de de-

pendênciadevido a velocidade finita de propagação do sinal ao longo dascaracterísticas. Já

nas equaçõeselípticase parabólicas, a velocidade de propagação do sinal é supostamente

infinita.

Por exemplo, para asparabólicaso valor deφ é influenciado pelo valor de todos os

pontos em todos os tempos anteriores at, conforme observamos na figura 2.11.

Naselípticas, φ é influenciada por todos os pontos do domínio, conforme observado na

figura 2.3.

2.3 Metodologia Numérica

A resolução, modelagem, de problemas físicos utilizando o computador, exige que se

expressem as equações e também seu domínio de validade, de forma adequada. Isto decorre

do fato de que não se pode obter soluções numéricas sobre uma região de domínio contínuo,

uma vez que tais regiões possuem infinitos pontos que a compreendem. Portanto, necessita-

se que sejam escolhidos alguns pontos deste domínio aonde assoluções serão obtidas. Tal

processo é conhecido como discretização, ou seja, a divisãode um região de domínio con-
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tínuo em pontos discretos. Como resultados desta subdivisão iremos obter uma malha, com-

preendendo um conjunto de pontos, onde então se pode computacionalmente obter soluções

numéricas.

Após tendo uma malha da região do domínio, as equações a seremresolvidas tem seus

termos expressos em função dos valores das incógnitas em pontos discretos adjacentes. Re-

sulta deste procedimento, um conjunto de expressões algébricas. Tais procedimentos serão

vistos nas seções a seguir.

2.3.1 Aproximações por Diferenças Finitas

Uma Equação de Diferenças Finitas EDF é uma forma de adequar uma Equação Difer-

encial, para que esta possa ser resolvida numericamente. Isto é, os termos que possuem

o operador derivada, presentes na Equação Diferencial, sãoreescritos como aproximações

discretas, conhecidos comoaproximação por diferenças finitasADF. Em suma, uma EDF é

uma Equação Diferencial discretizada.

De acordo com Fortuna [12], se pode pensar nestas aproximações como o inverso de um

processo de determinação do limite. Considere, por exemplo, a definição da derivada de uma

função f contínua:

d f
dx

= lim
h→0

f (x+h)− f (x)
h

. (2.53)

Desconsiderando o limite, o lado direito da expressão 2.53 pode ser tomado como uma

ADFpara operador
d f
dx

. Utilizando-se dois valores def separados por uma distância finita

h, a equação 2.53 representará uma aproximação algébrica para a primeira derivada def

Existem várias formas para a obtenção das ADFS, as mais comuns são a expansão em

séries de Taylor e interpolação polinomial.

Nesta tese abordaremos a expansão em séries de Taylor, uma vez que o problema numérico

a ser resolvido utilizará uma malha de discretização regularmente espaçada e a expansão em

séries de Taylor é, segundo [12] e [20], mais econômica computacionalmente. A utiliza-

ção de interpolação polinomial é mais adequada em problemasonde a discretização não for

regular, ou seja o espaçamento entre os pontos do domínio discretizados não forem iguais.

Contudo, por que há sistemas de equações a serem resolvidos,o consumo computacional é

bem maior.
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2.3.2 Método de Diferenças Finitas

O método de diferenças finitas permite obter a solução aproximada de uma Equação

Diferencial, em pontos discretos do domínio considerado. Ele a obtém através da adoção

de expansões em série de Taylor, substituindo as derivadas paraciais da equação, pela razão

do incremento com o qual o problema foi aproximado. Por exemplo uma grade regular com

pontos espaçados em incrementos de∆x conforme ilustrado na figura 2.9. Para mais dimen-

sões, pode-se aplicar o mesmo procedimento separadamente para cada uma das variáveis em

questão.

∆x
xi xi+1xi−1 xi+2xi−2

Figura 2.9: Malha regular unidimensional.

Seja uma função qualquerC(x), conforme ilustrado na figura 2.10, o valor desta função

a uma distância∆x, de um pontox qualquerC(x+∆x) pode ser estimado através de uma

expansão em série de Taylor em torno dex:

C(x+∆x) = C(x)+∆x
dC
dx


x
+

(∆x)2

2!
d2C
dx2


x
+

(∆x)3

3!
d3C
dx3


x
+ · · · . (2.54)

Podemos rearranjar a expressão 2.54 para podermos determinar dC
dx :

∆x
dC
dx


x
= C(x+∆x)−C(x)− (∆x)2

2!
d2C
dx2


x
− (∆x)3

3!
d3C
dx3


x
−·· · ,

dividindo ambos os lados desta expressão por∆x oteremos:

dC
dx


x
=

C(x+∆x)−C(x)
∆x

− ∆x
2!

d2C
dx2


x
− (∆x)2

3!
d3C
dx3


x
−·· · ,

que pode ser escrita de uma forma mais elegante como:

dC
dx


x
=

C(x+∆x)−C(x)
∆x

+O(∆x). (2.55)

O termo:

O(∆)x = −∆x
2!

d2C
dx2


x
− (∆x)2

3!
d3C
dx3


x
−·· · , (2.56)

deve ser entendido como termo que representa o erro local de truncamento, que surge pelo
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fato de utilizarmos finitos termos da expansão da série de Taylor e pode ser desprezado, con-

duzindo a forma clássica da aproximação de primeira ordem dediferença finita progressiva:

dC
dx


x
=

C(x+∆x)−C(x)
∆x

. (2.57)

Observando 2.57 percebemos que ela nada mais é do que a inclinação do segmento de

retaA que uneC(x) eC(x+∆x) se traçássemos um gráfico deC em função dex conforme

ilustrado na figura 2.10.

C

C(x − ∆x)

C(x)

C(x + ∆x)

x − ∆x x x + ∆x

B
A

C

Regressiva

Progressiva

Central

Figura 2.10: Diferença finita regressiva, progressiva e central.

Aplica-se um procedimento análogo, para avaliar o valor deC(x) a uma distância (−∆x)

qualquer de um pontox. O valor C(x−∆x) pode ser estimado também através de uma

expansão em série de Taylor em torno dex:

C(x−∆x) = C(x)−∆x
dC
dx


x
+

(∆x)2

2!
d2C
dx2


x
− (∆x)3

3!
d3C
dx3


x
+ · · · . (2.58)

Rearranjando a expressão 2.58 para podermos determinardC
dx :

∆x
dC
dx


x
= C(x)−C(x−∆x)+

(∆x)2

2!
d2C
dx2


x
− (∆x)3

3!
d3C
dx3


x
+ · · · ,

dividindo ambos os lados desta expressão por∆x :

dC
dx


x
=

C(x)−C(x−∆x)
∆x

+
∆x
2!

d2C
dx2


x
− (∆x)2

3!
d3C
dx3


x
−·· · ,
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que também pode ser escrita como:

dC
dx


x
=

C(x)−C(x−∆x)
∆x

+O(∆x). (2.59)

O termo:

O(∆)x =
∆x
2!

d2C
dx2


x
− (∆x)2

3!
d3C
dx3


x
+ · · · , (2.60)

representa erro local de truncamento, que surge pelo fato deutilizarmos finitos termos da

expansão da série de Taylor e pode ser desprezado, conduzindo a forma clássica da aproxi-

mação de primeira ordem de diferença finita regressiva:

dC
dx


x
=

C(x)−C(x−∆x)
∆x

, (2.61)

que também nada mais é do que a inclinação do segmento de retaB que uneC(x−∆x) e

C(x) se traçássemos um gráfico deC em função dex conforme ilustrado na figura 2.10.

Outra aproximação bastante utilizada e, a qual modelo objeto desta tese também utiliza

é conhecida como diferença finita centrada, que podemos obter subtraindo 2.58 de 2.54:

C(x+∆x)−C(x−∆x) = 2∆x
dC
dx


x
+O(∆x2) , (2.62)

que resolvendo paradC
dx


x

e desprezando o termo de erro de truncamentoO(∆x2):

dC
dx


x
=

C(x+∆x)−C(x−∆x)
2∆x

. (2.63)

que também nada mais é do que a inclinação do segmento de retaC que uneC(x−∆) eC(x+∆x)

se traçássemos um gráfico deC em função dex conforme ilustrado na figura 2.10.

A equação de difusão-advecção 3.30 possui termos que exigemuma aproximação de

segunda ordem, uma forma te obtermos tal aproximação consiste em somarmos as equações

2.54 e 2.58, considerando até o termo de sugunda ordem da expansão:

C(x+∆x)+C(x−∆x) =C(x)+∆x
dC
dx


x
+

(∆x)2

2!
d2C
dx2


x
+C(x)−∆x

dC
dx


x
+

(∆x)2

2!
d2C
dx2


x
,

somando os termos obtemos:
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C(x+∆x)+C(x−∆x) = 2C(x)+2
(∆x)2

2!
d2C
dx2


x
,

escrevendo em termos do termo de segunda ordem:

d2C
dx2


x
=

C(x+∆x)−2C(x)+C(x−∆x)
(∆x)2 , (2.64)

A expressão 2.64 é conhecida como aproximação de segunda ordem por diferença cen-

trada e é amplamente utilizada na solução de equações diferenciaisparabólicascomo a de

convecção por exemplo.

2.3.3 Discretizações

Nesta seção vamos discutir a respeito das características relevantes, das EDPS parabóli-

casehiperbólicas, para a solução de problemas por diferenças finitas. Também os processos

de suas discretizações númericas. As figuras presentes nesta seção são, em grande parte,

adaptadas de Hoffmann [20].

Já foi visto, nas seções anteriores, que problemas de propagação são aqueles proble-

mas de valores iniciais e de condições de contorno, em domínio aberto. Quando falamos em

domínio aberto, este é em relação a pelo menos uma das variáveis independentes. Estes prob-

lemas são governados por EDPS parabólicasou hiperbólicas, onde as soluções no domínio

de interesse evoluem, a partir do estado inicial, guiadas e modificadas pelas condições de

contorno.

A partir da análise dascurvas característicasna seção 2.2.2, vimos que problemas gov-

ernados por EDPS parabólicastem velocidade de propagação de sinal físico infinitac = dx
dt .

Como consequência, a solução em um ponto particularP em um nível de tempon depende

da solução em todos os outros pontos do domínio e em todos os níveis de tempo precedentes,

inclusive o nível de tempon. Da mesma forma, a solução em um ponto particularP em um

níveln influencia a solução em todos os outros pontos no domínio de soluções e em todos os

outros níveis de tempo posteriores.

Estas propriedades gerais das EDPS parabólicassão ilustradas na figura a seguir:
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t

x

Contorno

Cond. Inicial

tn

Domı́nio de Dependência

Influência
Zona de

Limite Aberto

Marcha
P

Cond. Cond.
Contorno

Figura 2.11: Domínio de dependência e zona de influência paraEDPS parabólicas.

A função da solução numérica das EDPS parabólicas é amarcha, ou seja, propagar a

solução no nível de tempon avançando no tempo para o nível de tempon+ 1, conforme a

figura 2.12, onde o domínio físico de dependência das EDPS parabólicasé ilustrado.

t

x
Contorno

Cond. Inicial

tnDomı́nio de

Influência
Zona deLimite Aberto

Marcha

P

Cond. Cond.
Contorno

tn+1

Dependência

c = ±∞ c = ±∞

Figura 2.12: Domínio físico de dependência em EDPS parabólicas.

Com relação a velocidade de propagação de sinal físico infinita associada com as EDPS

parabólicas, a solução no pontoPno nível de tempon+1 deve depender da solução em todos

os outros pontos no nível de tempon+1. Portanto, requer uma velocidade de propagação de

sinal físico infinitacn = ∆x
∆t .

Anteriormente, na seção 2.2.2, vimos que problemas governados por EDPS hiperbóli-

cas tem velocidades de propagação de sinal físico finitasc = ±dx
dt . Portanto, como conse-

quência, a solução em um particular pontoP no nível de tempon depende da solução so-

mente de um domínio de dependência finito no domínio de soluções em tempos precedentes

ao nível de tempon. Da mesma maneira, a solução em um ponto particular em um nível de

tempon influencia a solução somente dentro de uma zona finita de influência no domínio de

soluções em tempos posteriores ao nível de tempon. Na figura seguinte podemos observar

estas características:
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Figura 2.13: Domínio de dependência e zona de influência paraEDPS hiperbólicas.

O objetivo da solução numérica das EDPS hiperbólicas é levar a solução no níveln,

avançando no tempo até o nível de tempon+ 1, como podemos verificar na figura 2.14,

onde o domínio físico de dependência destas EDPS é ilustrado.

t

x
Contorno

Cond. Inicial

tn

Domı́nio de

P

Cond. Cond.
ContornoDependência

dx

dt
= c dx

dt
= −c

tn+1

Figura 2.14: Domínio físico de dependência em EDPS hiperbólicas.

Em relação a velocidade de propagação do sinal físico finita associada com as EDPS

hiperbólicas, a solução em um pontoP no nível de tempon+1 não deve depender da solução

em qualquer outro ponto no nivel de tempon+1. Portanto, elas requerem uma velocidade

de propagação de sinal numérica finita comocn = ∆x
∆t .

As figuras 2.11 à 2.14 revelam as principais semelhanças e diferenças entre as EDPSparabólicas

e hiperbólicas. A principal similaridade entre as duas está no fato de que ambas tratam de

fenômenos físicos de propagação. Isto implica que ambas requerem métodos que tratem

estes deslocamentos (marching methods), para oterem soluções numéricas. Já a principal

diferença entre os dois tipos, é a velocidade de propagação do sinal físico. Para as EDPS

parabólicasesta velocidade é infinita e para as EDPS hiperbólicasa velocidade é finita.

Métodos de diferenças finitas, nos quais a solução em um pontoP no nível de tempo

n+ 1 dependam apenas da solução em pontos vizinhos no nível de tempon, possuem uma
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velocidade de propagação de sinal numéricacn = ∆x
∆t . Tais métodos de diferenças finitas são

são chamadosmétodos explícitos, porque a solução em cada ponto é especificada explici-

tamente em termos da solução conhecida nos pontos vizinhos no nível de tempon. Esta

situação é ilustrada na figura 2.15, que faz alusão ao domíniofísico de dependência para as

EDPS hiperbólicas. A velocidade de propagação de sinal numéricacn = ∆x
∆t é finita.

t

x
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tn

Domı́nio Numérico de

P

Cond. Cond.
ContornoDependência

cn = ∆x

∆t
cn = −

∆x

∆t

tn+1

Figura 2.15: Domínio numérico de dependência emmétodos explícitos.

Já os métodos de diferenças finitas nos quais a solução em um pontoP no nível de tempo

n+1 dependam da solução nos pontos vizinhos no nível de tempon+1 tem velocidade de

propagação de sinal numérica infinitacn = ∆x
∆t . Tais métodos são chamadosmétodos implíc-

itos, porque a solução em cada ponto é especificada implicitamente em termos da solução

desconhecida em pontos vizinhos no nível de tempon+ 1. Esta situação é ilustrada na

figura 2.16, que também nos relembra o domínio físico de dependência das EDPS parabóli-

cas. Aqui a velociade de propagação de sinal numéricacn = ∆x
∆t é infinita.

t

x
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Domı́nio Numérico de

P

Cond. Cond.
Contorno

Dependência

cn = ∆x

∆t
= ±∞ cn = −

∆x

∆t
= ±∞

tn+1

Figura 2.16: Domínio numérico de dependência emmétodos implícitos.

As semelhanças e diferenças entre a marcha dos métodosexplícitose implícitos, são

os ilustrados nas figura 10.5 e 10.6. A principal semelhança éque ambas levam à solução

numérica, avançando de um nível de tempo para o próximo.



48

Nestes métodos a principal diferença é que a velocidade de propagação de sinal numérica

para os métodosexplícitosé finita, enquanto que para osimplícitosela é infinita.

Segundo Hoffman [20] e Fortuna [12], por que não há sistema deequações a serem re-

solvidos, osmétodos explícitossão computacionalmente mais rápidos do que osmétodos

implícitos. Logo, métodos explícitospodem ser considerados superiores aosmétodos im-

plícitos. Contudo, a velocidade de propagação de sinal numérica finita nosmétodos explíci-

tos, não modela a velocidade de propagação de sinal físico infinita associada com as EDPS

parabólicas, enquanto que a velocidade de propagação de sinal numérica infinita dosméto-

dos implícitosmodelam corretamente a velocidade de propagação de sinal físico infinita

das EDPS parabólicas. Portanto,métodos implícitosparecem ser bem adequados para re-

solver EDPS parabólicas, emétodos explícitosparecem inadequados para resolver tais cat-

egorias de EDPS.

A velocidade de propagação de sinal numérica dosmétodos explícitoscorretamente

modelam a velocidade de propagação de sinal físico finita associada com as EDPS hiperbóli-

cas, enquanto a velocidade de propagação de sinal numérica infinita dosmétodos implícitos

não modelam adequadamente a velocidade de propagação de sinal físico finita das EDPS

hiperbólicas. Assim,métodos explícitosparecem ser bem adequados para resolver EDPS

hiperbólicas, emétodos implícitosparecem não ser adequados para resolver estas categorias

de EDPS.

Segundo Hoffman [20], embora nos últimos tempos se tenha obtido algum sucesso uti-

lizandométodos implícitosna solução de EDPS hiperbólicas, osmétodos explícitosrefletem

melhor, quer dizer mais apuradamente, a física dos problemas. Além disto, a maioria dos

métodos numéricos para resolução de EDPS sãométodos explícitos.

A seguir, vamos exemplificar o processo de discretizção, utilizandométodos explícitos,

das duas categorias de EDPS de interesse nesta tese, as EDPS parabólicase EDPS hiper-

bólicas.

Discretização das EDPS hiperbólicas

Considerando a equação hiperbólica, por exemplo a equação da advecção, em que a

velocidade de advecção sejav > 0 e constante:

∂u
∂ t

= −v
∂u
∂x

, (2.65)

Admitindo que as condições iniciais sejamu(x,0) = f (x). A solução para este tipo de
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problema será uma função do tipou(x, t) = f (x−vt) parat > 0. As curvas características

são análogas às ilustradas na figura 2.6, onde cada curva possui uma equaçãox− vt = cte.

Ao longo destas curvas características, os valores deu(x, t) que satisfazem a equação 2.65

são constantes.

Aplicando o método de Euler explícito à 2.65, no qual o termo advectivo (à direita) é dis-

cretizado através da aproximação por diferenças finitas centrais, e o termo da equerda através

de apoximação por diferenças finitas progressivas respectivamente conforme as equação 2.57

e 2.63 vistas na seção 2.3.2, definimos uma discretização para 2.65 como:

un+1
i −un

i

∆t
= −v

un
i+1−un

i−1

2∆x
. (2.66)

Rearranjando em termos deun+1
i obtemos:

un+1
i = un

i −
v
2

∆t
∆x

(
un

i+1−un
i−1

)
. (2.67)

O estêncil desta discretização pode ser representado conforme ilusta a figura 2.17 a

seguir, adaptada de Andradeet. al [2].

nói − 1

Valor conhecido
Novo Valor

i i + 1

I

1

2

n

Figura 2.17: Estêncil da discretização de EDPS hiperbólicas.

Observando a figura 2.17, percebemos que a discretização utilizada só permite calcular-

mosun+1
i nos pontos internos do domínio computacional. Para se podercalcular a aproxi-

maçãoun+1
i nas fronteiras do domínio, precisamos lançar mão de algumascondições auxil-

iares.

De acordo com Fortuna [12] e Hoffman [20] , estas condições auxiliares podem ser sat-

isfeitas utilizando-se de uma discretização do tipoupwind (do inglês, significa na direção

de onde vem o escoamento, ou seja contra o vento). Nesta discretização, representamos a
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derivada espacial, como uma aproximação dependente da direção de propagação dascurvas

características, que no caso da expressão 2.65, é o sinal da velocidadev. Estas aproxi-

mações são do tipo apresentadas nas equações 2.57 e 2.61, respectivamente aproximações

por diferenças progressivas e regressivas, vistas na seção2.3.2:

v
∂u
∂x

≈ v
un

i+1−un
i

∆x
sev < 0. (2.68)

v
∂u
∂x

≈ v
un

i −un
i−1

∆x
sev≥ 0. (2.69)

Utilizando as expressões 2.69 e 2.68, podemos expressar a discretizção da equação 2.65

nas fronteiras do domínio como:

un+1
i = un

i −v
∆t
∆x

(
un

i −un
i−1

)
sev > 0. (2.70)

un+1
i = un

i −v
∆t
∆x

(
un

i+1−un
i

)
sev < 0. (2.71)

As discretizações 2.70 e 2.71 permitem calcular numericamente os valores deun+1
i nas

fronteiras do domínio computacional através das quais a quantidadeu é transportada.

A estas espressões, deve ser levado em conta o critério de estabilidade:

v
∆t
∆x

≤ 1 (2.72)

conhecido na literatura comocondição CFL(Courant-Friedrichs-Lewy). Este critério decorre

da velocidade de propagação de sinal numérico finita das EDPS hiperbólicasno domínio

computacional.

Discretização das EDPS parabólicas

Como já falamos anteriormente, a obtenção de uma EDF consiste em aproximar as

derivadas presentes na EDP por ADFS. Observando por exemplo, a equação da difusão 2.77,

que faz parte da categoria das EDPS parabólicas, percebemos derivadas de segunda ordem.

Decorre disto a exigência de substituir tais derivadas por uma ADF também de segunda

ordem. Esta ADF pode ser aquela da expressão 2.64 conforme vimos na seção 2.3.2.

Exceto o fato da existênica de derivada de segunda ordem, o processo de discretização
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das EDPS parabólicasserá semelhante ao da discretização das EDPS hiperbólicas, porém

observando uma pequena diferença no critério de estabilidade. Mostraremos este critério na

seção 2.3.4 a seguir, quando analizarmos a questão de estabilidade das discretizações.

2.3.4 Limitações do processo numérico

Conforme viemos falando até aqui, a solução numérica de equações diferenciais parciais

consiste em representá-las algebricamente na forma de equações de diferenças finitas. Es-

tas, uma vez resolvidas, resultam numa solução aproximada para o problema cuja equação

diferencial parcial descreve. Contudo, essas soluções nãosão exatas devido, principalmente,

aos erros inerentes ao processo de discretizações das EDPS , erros de arredondamento nos

cáculos executados pelo computador e às condições auxiliares numericamente mal aproxi-

madas(Richtmyer,1967apud.[14], Haltiner, 1971 [14], Fortuna,2000 [12]).

Seguindo a apresentação de Fortuna [12], apresenta-se a seguir um conjunto de con-

siderações, a respeito das aproximações, a serem levadas emconta durante a modelagem

numérica, composto porerro local de truncamento (ELT), consitência, convergênciaeesta-

bilidade.

Erro Local de Truncamento

Erros Locais de Truncamento (ELT) são os mais comuns duranteo processo de dis-

cretização. Pois, eles surgem do fato de escolhermos apenasum número finito de termos na

expansão de uma função em séries de Taylor.

A principal característica do ELT é permitir uma medida exata da diferença entre o

valor exato da derivada da função analítica e o valor de sua aproximação. Além disto, ele

permite observar como esta diferença varia no procedimentode refinamento da malha, ou

seja, quando diminuímos o espaçamento da diferença de uma dada dimensão.

De acordo com Arfken [3], do Teorema de Existência e Unicidade da soluções das

equações direrenciais ordinárias, dado um problema de valor inicial: y′ = f (x,y) e uma

soluçãoy(x0) = y0, se f (x,y) e também∂ f (x,y)
∂y forem definidas e contínuas num intervalo

|x−x0| < h, |y−y0| < h. Então existe umδ > 0; 0< δ < h tal que no intervalo|x−x0| < δ
existesolução únicay(x) da equaçãoy′ = f (x,y) que satisfaz a equaçãoy(x0) = y0.

Com base nisto, Fortuna [12] cita que também as derivadas dasséries de Taylor de ordem

N contínuas em um intervalo[a,b] deve existir umM > 0 tal que:
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∂ j f
∂x j

≤ M, 1≤ j < N . (2.73)

Considerando 0< ∆x< 1, supõem-se que o termo dominante do ELT será o primeiro, ou

seja, aquele com menor potência de∆x. Por exemplo, considerando o termo do ELT como

sendo o que exerce a maior influência sobre a solução numérica, teremos:

|ELT| ≤ M
[(∆x)

2!
+

(∆x)2

3!
+ . . .

]
= M∆x

[ 1
2!

+(∆x)3+ . . .
]

= M∆xS(∆x)≤ M P∆x, (2.74)

em queP > 0 é o maior valor em módulo da funçaoSno intervalo aberto(0,1). Definindo

K = M P, podemos escrever:

|ELT| ≤ K ∆x (2.75)

A expressão 2.75 para o limite superior do ELT sugere que esseerro decresce linear-

mente com a redução do espaçamento∆x. Considerando uma aproximação da primeira

derivada def pela expressão 3.9 , com espaçamentoδx0. Por 2.75, o ELT0 ≤ K0∆x0.

Modificando o espaçamento∆x, por exemplo, à metade do espaçamento anterior∆x1 = ∆x0
2

e calculando o ELT para a primeira derivada obteremos:

|ELT1| ≤ K1∆x1 ≤ K1
∆x0

2
≤ |ELT0|

2
(2.76)

Disto, podemos observar que o erro na aproximação é reduzidolinearmente a proporção

que reduzimos o valor do espaçamento∆x.

As consequências da existência do ELT são os fenômenos de dispersão e difusão arti-

ficiais, decorrentes dos termos dominantes do ELT. Pois, tais termos alteram o comporta-

mento original de uma dada EDP ao qual esteja relacionado, sendo, por exemplo, difusivos

nos casos de derivada de ordempar ou dispersivos no caso de derivada de ordemímpar,

Fortuna[12].

Além dos erros de aproximações, ainda devemos levar em cosideração, na limitação em

modelagem numérica, um conjunto de condições sob as quais ascondições de uma aproxi-

mação numérica é representativa da solução real de uma EDP.
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Consistência

Pode-se dizer que uma discretização é consistente com a EDP que ela aproxima, quando

ao refinarmos a malha o valor da aproximação da derivada tendeao valor da derivada con-

tínua da EDP. Em outras palavras, o ELT da discretização devetender a zero quando

∆x,∆t → 0.

Considerando, por exemplo, uma EDPparabólicacomo a equação da difusão genérica:

∂φ
∂ t

= K
∂ 2φ
∂x2 , (2.77)

ondeφ é a quantidade sendo difundida eK um coeficiente de difusividade. Podemos expressá-

la na forma de uma ADFS como:

φn+1
i = φn

i +K(∆t)
φn

i−1−2φn
i +φn

i+1

(∆x)2 (2.78)

O processo para verificar a consistência desta aproximação,ou seja, verificar se a dis-

cretização 2.78 é consistente com a equação 2.77, consiste em fazermos a expansão dos

termos discretizados em torno dexi , tn:

φn
i±1 = φn

i ± (∆x)
∂φ
∂x


n

i
+

(∆x)2

2!
∂ 2φ
∂x2


n

i
± (∆x)3

3!
∂ 3φ
∂x2


n

i
+O(∆x)4 (2.79)

φn+1
i = φn

i ± (∆t)
∂φ
∂ t


n

i
+

(∆t)2

2!
∂ 2φ
∂ t2


n

i
+O(∆t)3 . (2.80)

Substituindo 2.79 e 2.80 na ADF 2.78 e escrevendo em termos de∂φ
∂ t


n

i
obteremos:

∂φ
∂ t


n

i
=

∂ 2φ
∂x2


n

i
−
{(∆t

2!

)∂ 2φ
∂ t2


n

i
+O[(∆t)2,∆x2)]

}
. (2.81)

Claramente observamos em 2.81 que quando∆x, ∆t → 0 o ELT (conjunto de termos en-

tre chaves à direita de 2.81) também tende a zero. Como consequência, a discretização 2.78 é

consitente com a equação 2.77.

Estabilidade

A estabilidade de um método numérico está associada ao comportamento dos erros ou

perturbações na solução da EDP.
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Por exemplo, quando houver alguma perturbação e esta começar a ser amplificada, a

cada etapa de cálculo, fazendo com que o módulo dos valores dasolução cresçam sem lim-

ites, dizemos que o métodonão é estável.

Em métodos que tratam de fenômenos transientes, garantir a estabilidade é uma garantia

de que a solução númerica seja limitada.

A fonte de fatores que afetam a estabilidade de uma solução, ou seja, erros e pertur-

bações, são a escolha de condições iniciais e de fronteira que não seja adequadamente apro-

priadas para o problema sendo tratado, ou seja, condições aproximadas de forma incorreta e

acúmulo de erros de arredondamento feitos pelo computador durante os cálculos.

Fortuna [12] salienta que o primeiro destes fatores pode serevitado através da correta

discretização das condições auxiliares, já o segundo não pode ser evitado, contudo, pode

ser controlado. Para isto, sugere que sempre sejam seguidosos critérios de estabilidade dos

métodos numéricos, pois, estes critérios em geral garantemque o método permaneça estável.

Permanecer estável significa que os erros de arredondamentonão vão crescer ilimitadamente

durantes os pasos de cálculo.

Ao se tratar problemas transientes, métodosexplícitosapresentam um limite máximo de

∆t que pode ser utilizado, geralmente em função de outras variáveis presentes na equação.

Caso∆t atinja valores superiores a este limite, o método irá gerar soluções instáveis.

Por exemplo, considerando a ADFS dada anterioremnte por 2.78 reescrita na forma:

φn+1
i = φn

i +K
( ∆t

∆x2

)

︸ ︷︷ ︸
S

[
φn

i−1−2φn
i +φn

i+1

]
+O(∆t,∆x2) , (2.82)

para que o métodoexplícitorepresentado por 2.82 seja estável, o termo grifado porSdeve

estabelecer o seguinte critério:

S= K
( ∆t

∆x2

)
≤ 1

2
. (2.83)

De acordo com Fortuna [12], o critério 2.83 deve ser seguido arisca, para que não haja

acúmulo de erros de arredondamento capazer de invalidar a solução numérica.
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Convergência

Segundo Haltiner [14], uma solução através de ADFS é dita convergente se esta solução

se aproxima da solução da EDP na medida em que os incrementos das diferenças finitas, no

espaço e no tempo, se aproximam de zero em um domínio de integração. Ressalta ainda que

problemas de convergência são usualmente difíceis de se investigar, porque a expressão para

o erro de discretização envolve derivadas para as quais os limites superiores e inferiores não

são disponíveis.

Fortuna (2000) relaciona convergência e consistência comosendo a consistência uma

condição necessária para a convergência. Se isso ocorre, o valor da solução aproximada

tende ao valor da solução geral da EDP.

2.3.5 Esquema de Lax-Wendroff

Este esquema consiste em obter a EDF a partir da EDP origial através da expansão em

Séries de Taylor até termos de segunda ordem em∆t inclusive, da variável dependente em

torno do ponto(i∆x,n∆t):

u(x, t +∆t) = u(x, t)+∆t
∂u
∂ t

+
(∆t)2

2!
∂ 2u
∂ t2 +O(∆t)3 . (2.84)

O termo∂u
∂ t pode ser determinado diretamente da expressão 2.65, já que

∂u
∂ t

+v
∂u
∂x

= 0→ ∂u
∂ t

= −v
∂u
∂x

. (2.85)

Então o termo∂
2u

∂ t2 pode ser determinado derivando-se os dois membros da expressão 2.85

em relação at:

∂
∂ t

(
∂u
∂ t

)
= −v

∂
∂ t

(
∂u
∂x

)
. (2.86)

Trocando a ordem das derivadas do termo à direita da expressão 2.86 obtemos:

∂ 2u
∂ t2 = −v

∂
∂x

(
∂u
∂ t

)
= −v

∂
∂x

(
−v

∂u
∂x

)
= v2 ∂ 2

∂x2 . (2.87)

Substituindo as aproximações 2.85 e 2.87 na expansão 2.84, teremos:
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u(x, t +∆t) = u(x, t)+∆t

(
−v

∂u
∂x

)
+

(∆t)2

2!

(
v2∂ 2u

∂x2

)
. (2.88)

Finalmente, as derivadas que aparcem em 2.88 são aproximadas por diferenças centrais

de segunda ordem, dando origem a EDF:

un+1
i = un

i −v∆t

(
un

i+1−un
i−1

2∆x

)
+

v2(∆t)2

2!

(
un

i+1−2un
i +un

i−1

(∆x)2

)
. (2.89)

Em função do número de CourantCn, a expressão 2.89 pode ser escrita como:

un+1
i = un

i −
Cn

2

(
un

i+1−un
i−1

)
+

(Cn)
2

2

(
un

i+1−2un
i +un

i−1

)
. (2.90)

2.4 Histórico da Análise Objetiva

O problema de se relacionar valores esparsos a uma descriçãoorganizada, como uma

grade, já era conhecido desde o final da década de 40. Panofsky[45] é considerado como

um dos pioneiros em sugerir um método de análise conhecida como Análise Objetiva. Esta

análise consiste no processo de transformar dados de observações em pontos irregularmente

espaçados em dados em pontos regularmente arranjados na forma de grade [9].

Durante praticamente toda a década de 50, várias implementações foram efetuadas para

se tentar evoluir neste tipo de análise, porém, uma de suas melhores técnicas era o método

de ajuste polinomial por mínimos quadrados, mas, este tinhaa tendência de desenvolver

alguns tipos de instabilidades em algumas áreas. Muitos esforços foram feitos para contornar

este problema, até que ao final da década foi formado uma unidade conjunta de previsão

numérica de tempo (JNWP) que, após extensivas tentativas deuso deste método, muda os

procedimentos deste tipo de análise, seguindo métodos descritos por Bergthórsson e Döös

apud [9].

Estas mudanças foram feitas basicamente na metodologia de preparação dos dados,

como coleta e remoção de erros, suavização e a utilização de uma interpolação através de mé-

dias ponderadas. Uma descrição clara deste procedimento pode ser encontrada no trabalho

de Cressman (1959) [9].

Na metade da década de 60, Barnes [5] em seu trabalho apresenta o desenvolvimento

de um esquema de interpolação por média ponderada convergente, para obter mais detalhes

na análise de dados aleatoriamente espalhados. Nos anos anteriores, muitos estudos haviam
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sido feitos para encontrar uma boa técnica de interpolação para esquemas de análise ob-

jetiva, de maneira que mais detalhes fossem representados por esta análise. Até então, o

melhor tipo de esquema, quer dizer, o mais bem sucedido, havia sido o esquema de ajuste

de superfícies. Este esquema consistia em ajustar uma superfície geométrica aos dados con-

hecidos e calcular os valores determinados pela superfície, em quaisquer outros pontos de

interesse. Especialmente pontos de grade.

Muitos outros autores como (Dellert, Pfefferet. al, Penn, Kunkel e Mount (1963)

apud [5]) basearam seus trabalhos neste esquema; Na opinião destes, este método apre-

sentava três principais desvantagens:

1. Os cálculos eram complicados e consumiam muito tempo de máquina para serem com-

pletados;

2. Os dados aos quais se ajustavam as superfícies eram escolhidos de maneira artificial

(por permitirem melhores resultados);

3. O efeito de se utilizar dados errados podiam ser catastróficos, uma vez que todos tin-

ham o mesmo peso para obter a forma geral da superfície.

Para minimizar os efeitos indesejáveis, uma nova proposta surgiu na época, um processo

de suavização foi recomendado, empregando o método de ajuste de mínimos quadrados das

superfícies aos dados, onde a influência de cada dado tivesseum peso proporcional a sua

distância em relação ao ponto de grade.

Este método foi considerado como uma combinação entre o método de ajuste de super-

fície [5] e o método de interpolação por médias ponderadas proposta por Cressman [9].

O método de médias ponderadas determinava o valor da variável em um ponto de grade,

como sendo a soma de valores ponderados (com uma certa importância) de cada dado indi-

vidual. Ou seja, quanto mais próximo um ponto estivesse do ponto de grade, maior seria a

influência de seu valor.

A técnica de médias ponderadas, também já vinha paralelamente sendo utilizada, porém,

a maior desvantagem de tal esquema era sua tendência em desuavisar demais todas as peque-

nas variações no campo, fossem causadas tanto por erros de dados, quanto fossem causadas

por distúrbios da atmosfera.

No trabalho de Barnes [5], ele descreveu uma técnica que recuperava os detalhes per-

didos durante a aplicação do esquema de médias ponderadas. Ofator peso usado em sua
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análise objetiva foi desenvolvido da premissa fundamentalde que uma distribuição bidimen-

sional de uma variável atmosférica poderia ser representada por um número infinito de ondas

harmônicas independentes, ou seja, uma representação integral de Fourier.

Na sua forma corrente, o fator de ponderação estava explicitamente relacionado à densi-

dade de observações, que de forma final, dava a obtenção de resolução passível em qualquer

análise escalar. Devido à dependência da densidade, aplicações de tal esquema eram restri-

tos à regiões onde a distribuição de dados fosse razoavelmente uniforme, ou seja, a distância

entre as estações de observação não se desviasse muito da média.

Na metade da década de 80, os esquemas mais notáveis ainda eram os adotados por

Barnes e Cressman. Em 1985 Hibbard e Wylie [18] apresentam ummétodo similar, cujos

resultados são muito próximos ao de Barnes e Cressman, porém, permitindo um tempo de

computação muito menor.

Este equema está em uso até os dias de hoje, empregado no McIDAS2.

Nos métodos de Barnes (1964) e Cresman (1959), se quiséssemos interpolar NS pontos

de dados observados, em NG pontos de grade, o tempo de computação seria proporcional

a NS*NG. O novo método proposto custaria um tempo proporcional a NS+NG, que seria

executado cerca de 30 vezes mais rápido que o Método de Barnes[5] no McIDAS quando

houvesse por exemplo, 1000 observações e 1500 pontos de grade [18].

Este método consistia em escolher, para o peso a ser usado no esquema de médias pon-

deradas, uma função de uma classe restrita de tal modo que nãofosse necessário calcular os

produtos entre os pesos e os dados para cada par de ponto de grade e o ponto de observação.

Para tal, eles aproveitavam do somatório e assim emulavam a técnica do filtro passa-baixa de

Barnes [5] através da combinação das operações nas observações. A função que Hibbart e

Wylie [18] utilizaram foi um tipo de exponencial de meio-passo, que no caso unidimensional

pode ser expressa por:

W(x−xi) =





e
−
(

x−xi
r

)

se xi ≤ x

0 se xi > x

2Do inglês:Man-Computer Interactive Data Access System (McIDAS), sistema de acesso de dados de inter-
ação homem-computador, é uma ferramenta pioneira de previsão de tempo, sendo uma coleção de programas
e bibliotecas de usuários para visualização de dados geofísicos. Desenvolvida nos anos 70, pelo centro de
ciências e engenharia espaciais (SSEC) da universidade de Madison em Winsconsin (EUA), é usada contin-
uamente até os dias de hoje. Reunindo as mais diversas fontesde informações como de satélites, estações,
modelos numéricos e outros, é utilizada por vários setores como universidades e centros de pesquisas ao redor
do mundo, agencia aeroespacial americana (NASA), Centro dePrevisão de Tempestades (SPC) e alguns setores
comerciais como empresas aéreas e de navegação. Considerada como uma ferramenta de sinergia que integra
numerosos tipos de dados em um único sistema. Fonte:http://www.ssec.wisc.edu/mcidas
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Onder é uma constante que determina o peso da função ou suavização espacial do dado.

O ponto chave do esquema de Barnes [5] consistia em dividir a expressão acima em duas

partes, dois somatórios, sendo este o segredo de sua velocidade.

Este método de Hibbard e Wylie [18] se aproximava muito bem dométodo proposto por

Barnes onde havia dados. A única situação onde o método diferia bastante, eram em áreas

onde haviam grande ausência de dados e as informações tinhamque ser interpoladas sobre

longas distâncias. Tais diferenças surgiam porque não se pode perfeitamente aproximar uma

exponencial de distância quadrática, como a proposta por Barnes [5], em uma soma de expo-

nenciais lineares, ou seja, a comparação entre os resultados eram muito bons para pequenas

distâncias, mas, se desviavam muito quando as distâncias eram muito grandes. Nestes casos,

no método de Hibbard e Wylie [18], eles atribuíam um peso levemente maior aos dados ex-

trapolados por causa desta aproximação. Nas áreas aonde nãoexistiam dados, na realidade

não havia informação na análise uma vez que a física da variável não era considerada.

Por estas razões, Hibbard e Wylie [18] sustentaram que seu esquema de análise era mais

preciso que o esquema de Barnes [5] e Cressman [9] e poderia substituí-los.



3 O Modelo ZIMORA

Neste capítulo é apresentada a metodologia utilizada para odesenvolvimento do mo-

delo numérico para a equação de difusão-advecção. Este modelo resolve, pelo método de

diferenças finitas, a equação de conservação da massa após o procedimento de média de

Reynolds. O modelo numérico tem a vantagem de resolver com grande resolução espacial

e temporal o campo de concentração. Como um campo de vento realístico é usado como

dados externos ao modelo, é necessário adotar um esquema de interpolação de grades de

baixa resolução, da ordem de quilômetros, para resoluções finas, da ordem de metros. O mo-

delo também possibilita incorporar coeficientes de transportes fisicamente aceitáveis. Dados

obtidos em experimentos de campo são utilizados para testare validar o modelo.

A seguir descrevemos cada uma das etapas executadas e os resultados dos testes execu-

tados em cada uma destas.

3.1 Dedução da Equação Diferencial de Difusão-Advecção

As equações básicas que descrevem a dinâmica atmosférica são, em geral, equações de

conservação de massa e equação termodinâmica. Na maioria dos tratamentos matemáticos

da difusão a partir de fontes, a equação diferencial que tem sido ponto de partida, é uma

generalização da equação clássica para transferência de energia, na forma de calor, por con-

dução nos sólidos e é essencialmente uma descrição da conservação de massa do material

em suspensão (Slade, 1968).

Considerando uma certa grandeza escalarC qualquer, escrevemos uma equação de con-

servação por:
∂C
∂ t

+∇ · (~VC) = S+D . (3.1)

onde~V é o campo de vento;Sé o termo de fonte e/ou sumidouro eD é o termo de difusão

molecular. Assumindo que não haja fonte nem sumidouro do escalarC, podemos fazer o

termo que os representaS= 0. Estando interessados apenas no carater de difusão turbulenta,
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desprezamos também o termo de difusão molecularD = 0.

Utilizando a identidade matemática:

∇ · (~Aξ ) = ξ ∇ ·~A+~A ·∇ξ , (3.2)

substituímos o segundo termo da expressão 3.1 por 3.2:

∂C
∂ t

+C∇ ·~V +~V ·∇C = 0. (3.3)

Se considerarmos a atmosfera como sendo um fluido incompressível, o divergente de

seu campo de velocidades será nulo, portanto o termoC∇ ·~V = 0. Assim, teremos:

∂C
∂ t

+~V ·∇C = 0. (3.4)

O operador matemático∇ (nabla) é explicitamente escrito como:

∇ =

(
∂
∂x

î +
∂
∂y

ĵ +
∂
∂z

k̂

)
. (3.5)

Nas investigações realísticas da atmosfera, o campo de velocidades é tridimencional,

assim escrevemos~V como sendo uma soma de suas componentes em cada direção do espaço

euclidiano:

~V = (uî +v ĵ +wk̂). (3.6)

Utilizando 3.6 e 3.5, reescrevemos a equação 3.4 como:

∂C
∂ t

+(uî +v ĵ +wk̂) ·
(

∂C
∂x

î +
∂C
∂y

ĵ +
∂C
∂z

k̂

)
. (3.7)

Vamos efetuar as multiplicações de 3.7 termo a termo:

∂C
∂ t

+ u
∂C
∂x

î · î + u
∂C
∂y

î · ĵ +u
∂C
∂z

î · k̂+

+v
∂C
∂x

ĵ · î +v
∂C
∂y

ĵ · ĵ +v
∂C
∂z

ĵ · k̂+ (3.8)

+w
∂C
∂x

k̂ · î +w
∂C
∂y

k̂ · ĵ +w
∂C
∂z

k̂ · k̂ = 0.
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O produto interno entre os versores ortonormais (î, ĵ, k̂) é nulo toda vez que a operação

envolver um par não colinear, caso contrário o produto interno valerá 1, portanto:

î · î = 1; ĵ · î = 0; k̂ · î = 0;

î · ĵ = 0; ĵ · ĵ = 1; k̂ · ĵ = 0;

î · k̂ = 0; ĵ · k̂ = 0; k̂ · k̂ = 1.

Anulando os termos em 3.8 nos quais os produtos ortogonais sejam nulos, obteremos:

∂C
∂ t

+u
∂C
∂x

+v
∂C
∂y

+w
∂C
∂z

= 0. (3.9)

Como estamos resolvendo um campo turbulento, substituiremos as grandezasC e o

campo de vento conforme a expressão 2.26, obtendo:

C = C+C′

u = u+u′

v = v+v′

w = w+w′.

Substituindo as expressões anteriores em 3.9, teremos:

∂C
∂ t

+
∂C′

∂ t
+ u

∂C
∂x

+u
∂C′

∂x
+ u′

∂C
∂x

+ u′
∂C′

∂x
+

+v
∂C
∂y

+v
∂C′

∂y
+ v′

∂C
∂y

+ v′
∂C′

∂y
+ (3.10)

+w
∂C
∂z

+w
∂C′

∂z
+ w′∂C

∂z
+ w′∂C′

∂z
= 0.

Aplicando o operador Média de Reynolds em cada termo de 3.10,conforme 2.27, obte-

mos:
∂C
∂ t

+
∂C′

∂ t
+ u

∂C
∂x

+u
∂C′

∂x
+ u′

∂C
∂x

+ u′
∂C′

∂x
+

+v
∂C
∂y

+v
∂C′

∂y
+ v′

∂C
∂y

+ v′
∂C′

∂y
+ (3.11)

+w
∂C
∂z

+w
∂C′

∂z
+ w′∂C

∂z
+ w′ ∂C′

∂z
= 0.

Usando as propriedades (i-iv) da Média de Reynolds conformeseção 2.1.3 e rearranjando
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os termos, a equação 3.11 se resume à:

∂C
∂ t

+u
∂C
∂x

+v
∂C
∂y

+w
∂C
∂z

+u′
∂C′

∂x
+v′

∂C′

∂y
+w′∂C′

∂z
= 0. (3.12)

Como assumimos a atmosfera tendo um caráter de fluido incompressível, vamos resolver

analiticamente a expressão matemática do divergente do campo de vento.

Sendo nulo o divergente do campo de velocidades (∇ ·~V = 0), então:

∂u
∂x

+
∂v
∂y

+
∂w
∂z

= 0, (3.13)

aplicando a decomposição de Reynols conforme 2.26 a cada umadas componentes do campo

de vento, obtemos:
∂u
∂x

+
∂u′

∂x
+

∂v
∂y

+
∂v′

∂y
+

∂w
∂z

+
∂w′

∂z
= 0, (3.14)

aplicando o operador Média de Reynolds à expressão 3.14, temos:

∂u
∂x

+
∂u′

∂x︸︷︷︸
I

+
∂v
∂y

+
∂v′

∂y︸︷︷︸
II

+
∂w
∂z

+
∂w′

∂z︸︷︷︸
III

= 0, (3.15)

os termos (I , II e III ) da expressão 3.15, de acordo com a propriedade (i) das propriedades

da Média de Reynolds, são nulos (a′ = 0). Anulando estes termos e aplicando as outras

propriedades em 3.15, obtemos:

∂u
∂x

+
∂v
∂y

+
∂w
∂z

= 0. (3.16)

Com o resultado de 3.16 e observando a expressão 3.14, diretamente concluimos que:

∂u′

∂x
+

∂v′

∂y
+

∂w′

∂z
= 0. (3.17)

Pode-se multiplicarC′ qualquer à 3.17 sem alterar sua igualdade, assim

C′
(

∂u′

∂x
+

∂v′

∂y
+

∂w′

∂z

)
= 0, (3.18)

resolvendo o produto termo a termo e aplicando o operador Média de Reynolds resulta em:
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C′∂u′

∂x
+C′∂v′

∂y
+C′∂w′

∂z
= 0. (3.19)

Da mesma maneira que multiplicamosC′ à 3.17, podemo adicionar 3.19 ao lado es-

querdo de 3.12 sem alterar sua igualdade, portanto:

∂C
∂ t

+u
∂C
∂x

+v
∂C
∂y

+w
∂C
∂z

+ u′
∂C′

∂x
+C′∂u′

∂x︸ ︷︷ ︸
I

+v′
∂C′

∂y
+C′∂v′

∂y︸ ︷︷ ︸
II

+w′∂C′

∂z
+C′∂w′

∂z︸ ︷︷ ︸
III

= 0. (3.20)

A propriedade associativa do operador derivada estabeleceque a derivada do produto é

igual ao produto das derivadas. Por exemplo, sejamf eg duas funções quaisquer, temos:

∂ ( f (t).g(t))
∂ t

= f (t)
∂g(t)

∂ t
+g(t)

∂ f (t)
∂ t

. (3.21)

Tomando mão da técnica matemática de 3.21, percebemos que ostermos (I , II e III ) da

expressão 3.20 são análogos aos termos à direita de 3.21. Levando em conta também que a

soma da média é igual a média da soma, podemos escrevê-los como:

u′
∂C′

∂x
+C′∂u′

∂x
=

∂u′C′

∂x
, (3.22)

v′
∂C′

∂y
+C′∂v′

∂y
=

∂v′C′

∂y
, (3.23)

w′∂C′

∂z
+C′∂w′

∂z
=

∂w′C′

∂z
. (3.24)

Substituindo os termos (I , II e III ) em 3.20 pelos termos do lado direito das equações

3.22, 3.23 e 3.24, chegamos à expressão de difusão-advecçãoem termos dos fluxos turbu-

lentos na ausência de fonte/sumidouro e difusão molecular:

∂C
∂ t

+u
∂C
∂x

+v
∂C
∂y

+w
∂C
∂z

+
∂u′C′

∂x
+

∂v′C′

∂y
+

∂w′C′

∂z
= 0. (3.25)

Na seção 2.1.4, vimos que a proporcionalidade entre o fluxo turbulento e o gradiente do

campo médio é espressa por um coeficienteK, a menos de um sinal negativo (2.25). Portanto,

vamos escrever os fluxos turbulentos da concentração média em cada uma das direções do

campo médio de velocidade do vento e expressar um coeficientepara cada direção espacial.
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Assim, temos:

u′C′ = −Kx
∂C
∂x

, (3.26)

v′C′ = −Ky
∂C
∂y

, (3.27)

w′C′ = −Kz
∂C
∂z

. (3.28)

Substituindo os respectivos operandos do operador derivada nos três ultimos termos do

lado esquerdo de 3.25 respectivamente pelos termos da direita de 3.26, 3.27 e 3.28, temos:

∂C
∂ t

+u
∂C
∂x

+v
∂C
∂y

+w
∂C
∂z

+
∂
∂x

(
−Kx

∂C
∂x

)
+

∂
∂y

(
−Ky

∂C
∂y

)
+

∂
∂z

(
−Kz

∂C
∂z

)
= 0. (3.29)

Novamente, tomando mão da propriedade associativa do operador derivada conforme

3.21, aplicando-o ao três últimos termos à esquerda de 3.29 econsiderando o termo de fonte

S, temos:

∂C
∂ t

+u
∂C
∂x

+v
∂C
∂y

+w
∂C
∂z

− ∂Kx

∂x
∂C
∂x

−Kx
∂ 2C
∂x2 +

−∂Ky

∂y
∂C
∂y

−Ky
∂ 2C
∂y2 − ∂Kz

∂z
∂C
∂z

−Kz
∂ 2C
∂z2 = S. (3.30)

A expressão 3.30 é a equação de difusão-advecção tridimensional independente do

tempo em meio com difusividade não homogênea e com existência de fonte.

3.2 Discretização da Equação de Difusão-Advecção

Utilizamos o método de diferenças finitas, onde as derivadas, presentes na expressão

3.30, são aproximadas utilizando uma expansão em série de Taylor. Como resultado, obte-

mos uma equação algébrica expressa em termos dos valores dasincógnitas da função em

alguns pontos de grade específicos. A partir destes valores,resolvemos estas equações apli-

cando as condições iniciais e de contorno.

A utilização do método de diferenças finitas tem grande vantagem econômica em re-

lação a outros métodos devido a sua simplicidade nas operações envolvidas. De maneira
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geral, este método tem se mostrado bastante robusto para representar de forma suficiente-

mente adequada a equação governante. A principal deficiência deste método consiste em

sua aplicação em problemas que contenham domínio físico comformas geométricas intrin-

cados, gerando, consequentemente dificuldades para o estabelecimento de uma malha a ser

utilizada para a discretização (Wendland, 2003). No nosso modelo, estas deficiências são

suprimidas ao estabelecermos uma malha geométrica simplesem forma de grade.

Utilizando os quocientes de diferenças finitas centrais, tanto para a primeira quanto para

a segunda ordem (expressões 2.63 e 2.64, respectivamente),aproximamos as derivadas em

cada termo da equação de 3.30, obtendo a equação discretizada para iterativamente poder ser

resolvida computacionalmente.

Definindo uma notação para variáveis de concentração, fontee coeficiente de difusivi-

dade, como:

C(t,x,y,z) = Cn
i, j ,k

S(t,x,y,z) = Sn
i, j ,k (3.31)

K(x,y,z) = Ki, j ,k .

onden significa a iteração deC(t,x,y,z) no tempot ex,y ezsignificam as iterações espaciais

em cada uma das direções do espaço tridimensional cartesiano, cada termo de 3.30 pode ser

reescrito como:

∂C
∂ t

=
Cn+1

i, j ,k −Cn
i, j ,k

∆t
,

∂C
∂x

=
Cn

i+1, j ,k−Cn
i−1, j ,k

2∆x
,

∂C
∂y

=
Cn

i, j+1,k−Cn
i, j−1,k

2∆y
,

∂C
∂z

=
Cn

i, j ,k+1−Cn
i, j ,k−1

2∆z
,

∂Kx

∂x
=

Ki+1, j ,k−Ki−1, j ,k

2∆x
,
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∂Ky

∂y
=

Ki, j+1,k−Ki, j−1,k

2∆y
,

∂Kz

∂z
=

Ki, j ,k+1−Ki, j ,k−1

2∆z
,

∂ 2C
∂x2 =

Cn
i+1, j ,k−2Cn

i, j ,k +Cn
i−1, j ,k

∆x2 ,

∂ 2C
∂y2 =

Cn
i, j+1,k−2Cn

i, j ,k +Cn
i, j−1,k

∆y2 ,

∂ 2C
∂z2 =

Cn
i, j ,k+1−2Cn

i, j ,k +Cn
i, j ,k−1

∆z2 . (3.32)

Fazendo uso dos termos acima, vamos montar 3.30 novamente:

Sn
i, j ,k =

Cn+1
i, j ,k −Cn

i, j ,k

∆t
+u

Cn
i+1, j ,k−Cn

i−1, j ,k

2∆x
+v

Cn
i, j+1,k−Cn

i, j−1,k

2∆y
+w

Cn
i, j ,k+1−Cn

i, j ,k−1

2∆z
+

−
[(

Ki+1, j ,k−Ki−1, j ,k

2∆x

)(Cn
i+1, j ,k−Cn

i−1, j ,k

2∆x

)]
−
[
Kx

(Cn
i+1, j ,k−2Cn

i, j ,k +Cn
i−1, j ,k

∆x2

)]
+

−
[(

Ki, j+1,k−Ki, j−1,k

2∆y

)(Cn
i, j+1,k−Cn

i, j−1,k

2∆y

)]
−
[
Ky

(Cn
i, j+1,k−2Cn

i, j ,k +Cn
i, j−1,k

∆y2

)]
+

−
[(

Ki, j ,k+1−Ki, j ,k−1

2∆z

)(Cn
i, j ,k+1−Cn

i, j ,k−1

2∆z

)]
−
[
Kz

(Cn
i, j ,k+1−2Cn

i, j ,k +Cn
i, j ,k−1

∆z2

)]
.

(3.33)

Multiplicando ambos os lados de 3.33 por∆t, evidenciando os termos 2∆x, 2∆y e 2∆z

nos termos 5o, 6o,8o,9o,11o e 12o do lado direito de 3.33 e escrevendo em termos deCn+1
i, j ,k,

chegamos a forma final para a ser resolvida computacionalmente:

Cn+1
i, j ,k = Cn

i, j ,k +Sn
i, j ,k +

− 1
2

u
∆t
∆x

(Cn
i+1, j ,k−Cn

i−1, j ,k)−
1
2

v
∆t
∆y

(Cn
i, j+1,k−Cn

i, j−1,k)−
1
2

w
∆t
∆z

(Cn
i, j ,k+1−Cn

i, j ,k−1)+

+
1
4

∆t
∆x

(
Ki+1, j ,k−Ki−1, j ,k

)(
Cn

i+1, j ,k−Cn
i−1, j ,k

)
+
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+
1
4

∆t
∆y

(
Ki, j+1,k−Ki, j−1,k

)(
Cn

i, j+1,k−Cn
i, j−1,k

)
+

+
1
4

∆t
∆z

(
Ki, j ,k+1−Ki, j ,k−1

)(
Cn

i, j ,k+1−Cn
i, j ,k−1

)
+

+ Kx
∆t

∆x2

(
Cn

i+1, j ,k−2Cn
i, j ,k +Cn

i−1, j ,k

)
+

+ Ky
∆t

∆y2

(
Cn

i, j+1,k−2Cn
i, j ,k +Cn

i, j−1,k

)
+

+ Kz
∆t
∆z2

(
Cn

i, j ,k+1−2Cn
i, j ,k +Cn

i, j ,k−1

)
. (3.34)

3.2.1 Condições iniciais e de contorno e definição da fonte

A solução de equações diferencais parciais geralmente possui uma família de possíveis

soluções. Contudo, como estamos tratando de um problema quereflete um fenômeno físico

de dispersão, torna-se necessário considerarmos algumas condições auxiliares que ajudem

a caracterizar o problema sendo modelado da forma mais realística possível, tais condições

são chamadas de condições iniciais e de contorno.

O modeloZIMORA consiste em um simulador computacional que tenta aproximara

evolução temporal da concentração de uma grandeza escalar qualquer. Logo, ele trata de um

problema fisicamente transiente onde calcula, a partir de informações desta grandeza inicial

(por exemploC(t0,xi,yi,xi), em um instante inicialt0 ), os valores da mesma em um tempo

posterior qualquer. O sucesso na resolução de problemas transientes como este, depende de

como as soluções iniciais e de contorno foram propostas.

Para resolvermos a equação 3.30 de nosso modelo precisamos definir tais condições

iniciais:

i. A concentração em todos os pontos da grade no espaço tridimensional tende a zero

sempre que o tempo após a liberação da grandezaC tende ao infinito:

C→ 0 quando t → ∞; ∀ x,y,z ∈ (−∞,∞);

ii. Exceto no ponto onde se localiza a fonteC(t,xs,ys,zs), a concentração em todos os

outros pontos da grade no espaço tridimensional tende a zeroquando o tempo após a
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liberação da grandezaC tende a zero:

C→ 0 quando t → 0; ∀





x se x 6= xs

y se y 6= ys

z se z 6= zs

iii. A massa total da grandezaC(t,x,y,z) presente deve ser igual a eficiência da fonte

S(t,x,y,z):

∫ ∞

−∞
C(t,x,y,x)dt dxdydz= S(t,x,y,z);

Uma solução aceitável, que segue os itens i, ii e iii acima, para este tipo de equação

pode ser uma função gaussiana do tipo:

C(t,x,y,x) =
S(t,x,y,z)

3
√

4πt
√

KxKyKz
e
− 1

4t

(
x2
Kx

+ y2
Ky

+ z2
Kz

)

; (3.35)

A integração temporal da solução de fonte pontual instantânea resulta em uma solução

fonte pontual contínua, enquanto a integração espacial da solução resulta em soluções

para fontes volumétricas instantâneas tipopuff (Slade, 1968; Pasquill,1974; Hannaet

al., 1982apud [34]);

iv As condições de contorno (cc) devem ser abertas.

Para satisfazer as condições do item iv, devemos redefinir alguns dos termos discretiza-

dos nas expressões 3.32:

cc.1 Limite inferior para a componente de dimensão x,x = 0:

Cn
i−1, j ,k ⇐Cn

i+1, j ,k se i = 0

Cn
i, j−1,k ⇐Cn

i, j+1,k se j = 0

Cn
i, j+1,k ⇐Cn

i, j−1,k se j = jmax

Cn
i, j ,k−1 ⇐Cn

i, j ,k+1 se k = 0

Cn
i, j ,k+1 ⇐Cn

i, j ,k−1 se k = kmax
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cc.2 Limite inferior para a componente de dimensão y,y = 0:

Cn
i, j−1,k ⇐Cn

i, j+1,k se j = 0

Cn
i−1, j ,k ⇐Cn

i+1, j ,k se i = 0

Cn
i+1, j ,k ⇐Cn

i−1, j ,k se i = imax

Cn
i, j ,k−1 ⇐Cn

i, j ,k+1 se k = 0

Cn
i, j ,k+1 ⇐Cn

i, j ,k−1 se k = kmax

cc.3 Limite inferior para a componente de dimensão z,z= 0:

Cn
i, j ,k−1 ⇐Cn

i, j ,k+1 se k = 0

Cn
i−1, j ,k ⇐Cn

i+1, j ,k se i = 0

Cn
i+1, j ,k ⇐Cn

i−1, j ,k se i = imax

Cn
i, j−1,k ⇐Cn

i, j+1,k se j = 0

Cn
i, j+1,k ⇐Cn

i, j−1,k se j = jmax

cc.4 Limite superior para a componente de dimensão x,x = xmax:

Cn
i+1, j ,k ⇐Cn

i−1, j ,k se i = imax

Cn
i, j−1,k ⇐Cn

i, j+1,k se j = 0

Cn
i, j+1,k ⇐Cn

i, j−1,k se j = jmax

Cn
i, j ,k−1 ⇐Cn

i, j ,k+1 se k = 0

Cn
i, j ,k+1 ⇐Cn

i, j ,k−1 se k = kmax

cc.5 Limite superior para a componente de dimensão y,y = ymax:

Cn
i, j+1,k ⇐Cn

i, j−1,k se j = jmax

Cn
i−1, j ,k ⇐Cn

i+1, j ,k se i = 0

Cn
i+1, j ,k ⇐Cn

i−1, j ,k se i = imax

Cn
i, j ,k−1 ⇐Cn

i, j ,k+1 se k = 0

Cn
i, j ,k+1 ⇐Cn

i, j ,k−1 se k = kmax

cc.6 Limite superior para a componente de dimensão z,z= zmax:

Cn
i, j ,k+1 ⇐Cn

i, j ,k−1 se k = kmax

Cn
i−1, j ,k ⇐Cn

i+1, j ,k se i = 0

Cn
i+1, j ,k ⇐Cn

i−1, j ,k se i = imax

Cn
i, j−1,k ⇐Cn

i, j+1,k se j = 0

Cn
i, j+1,k ⇐Cn

i, j−1,k se j = jmax
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cc.7 Para todos os demais(0 < x <= xmax; 0 < y <= ymax; 0 < z<= zmax), pontos de grade

no espaço tridimensional, os termos discretizados permanecem como definidos no con-

junto de equações 3.32.

Para cada uma das condições de contorno (cc.1 à cc.7), o modelo ZIMORA utiliza

uma forma da equação 3.34, sendo seus termos discretizados substituídos pelos respectivos

termos descritos nestas condições de contorno.

3.3 Implementação Computacional

A implementação computacional foi feita utilizando a linguagem de programaçãoFor-

tran 95. Após termos feito a discretização da equação de difusão-advecção, realizamos a

implementação e testes de resolução numérica em cada termo da equação separadamente.

Tendo estes termos individuais sido testados, implementamos a adição de cada termo na

equação e novamente repetimos os testes a cada termo adicionado, desde o unidimensional

até a inclusão do campo realístico de vento.

Primeiro, implementamos, em uma dimensão, a equação dedifusão pura, ou seja, a

equação considerando apenas o termo difusivo, cuja figura a seguir mostra o resultado deste

teste.
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Figura 3.1: Teste de Difusão unidimensional. O perfil de concentração (eixo vertical) vai se

difundindo no espaço (eixo horizontal) até atingir um pontode equilíbrio onde a quantidade

genérica em questão encontra-se homogeneizada sobre o domínio. As linhas representam

passos de iteração.

O segundo passo, foi a implementação do termo de transporte,utilizando descretiza-

ção de primeira ordem para uma função gaussiana unidimensional e sem a utilização de

condições auxiliares de contorno. A figura a seguir mostra o resultado:
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Figura 3.2: Teste de transporte advectivo (concentração - eixo vertical e tempo eixo-

horizontal) unidimensional utilizando descretização de primeira ordem para uma função

gaussiana unidimensional e sem a utilização de condições auxiliares de contorno.

Percebemos, na figura 3.2, que a discretização de primeira ordem gera instabilidade na

solução numérica e que a ausência de condições auxiliares decontorno gera instabilidades

no limite do domínio, como podemos observar no comportamento da solução à direita do

gráfico.

Para solucionar este tipo de problema, aplicamos a aproximação pelo método de Lax-

Wendroff (conforme subseção 2.3.5), que é um método que apresenta convergência, con-

sistência e é condicionalmente estável. A figura a seguir mostra o resultado deste teste.
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Figura 3.3: Teste de transporte unidimensional utilizandométodo de Lax-Wendroff e

condições de contorno.

A partir destes testes, partimos para a generalização da implementação em duas dimen-

sões. Na figura a seguir apresentamos os resultados destas implementações, utilizando uma

distribuição gaussiana como função a ser testada.



75

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

(g) (h) (i)

(j) (k) (l)

Figura 3.4: Testes de simulação de transporte puramente advectivo 2D utilizando uma dis-

tribuição gaussiana como função teste.

Como próximo passo, testamos adifusão pura, ou seja a equação com apenas os termos

de difusão em cada uma das duas dimensões. Observamos o resultado deste teste na figura a

seguir:
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(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

(g) (h) (i)

(j) (k) (l)

Figura 3.5: Testes de simulação de transporte puramente difusivo 2D utilizando uma dis-

tribuição gaussiana como função teste.

Nas figuras 3.4 e 3.5 podemos observar que nossa implementação através da discretiza-

ção das equações de transporte e difusão tiveram o comportamento esperado, ou seja, a

função de distribuição foi transportada ao longo do domíniomostrado na primeira figura e

apenas redistribuída no domínio mostrado na segunda.

Como próximo teste, utilizamos a equação dedifusão purae posteriormente a equação

de trasporte para testar o comportamento da conservação de massa no domínio. As figuras a

seguir mostram os resultados obtidos com este teste:
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Figura 3.6: Teste de comportamento da massa (eixo vertical)em função do tempo (eixo

horizontal) com difusão pura 2D.

Figura 3.7: Teste de comportamento da massa (eixo vertical)em função do tempo (eixo

horizontal) com transporte 2D.
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Observando a figura 3.6, percebemos que a implementação dos discretizações efetuadas

resultam em um bom método, pois, a quantidade total de massa no domínio teve um de-

créscimo da ordem de 10−4 dentro do período de simulação de 24 horas. Embora o ideal es-

perado para difusão pura fosse apenas a redistribuição da massa em cada ponto do domínio, é

aceitável que haja um decréscimo, pois na implementação estamos utilizando aproximações

por diferenças finitas, ou seja, utilizando apenas alguns termos da expansão em série de Tay-

lor. Na figura 3.7, o comportamento também foi o esperado, ao passo que a distribuição é

transportada para fora do domínio a massa total do domínio tende a zero até ser totalmente

advectadas para fora do mesmo.

Nosso próximo procedimento foi implementar e testar a equação em três dimensões.

Nesta etapa da implementação, utilizamos uma equação com termos de transporte e difusão

e também introduzimos um termo de fonte com emissão contínua. Para o transporte, imple-

mentamos um valor distinto para cada componente de vento em cada plano vertical. Nosso

objetivo com este teste é observar se a implementação em trêsdimensões resulta em um

transporte diferente em cada plano de acordo com os valores de cada componente de vento

escolhidas para cada um deles. As figuras a seguir mostram os resultados deste teste.
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(a) (b)

(c) (d)

Figura 3.8: Testes de simulação transporte 3D

Nas figuras 3.8(a) até 3.8(d), observamos que a implementação tridimensional resul-

tou no comportamento esperado. Na subfigura 3.8(a) temos umaemissão (contínua) de

uma quantidade genérica em quatro níveis de altura no tempo inicial e as subfiguras se-

guites 3.8(b) até 3.8(d), representam tempos posteriores da simulação. Cada uma destas

subfiguras mostram (da esquerda para a direita e de cima para baixo) o comportamento da

dispersão utilizando distintos e controlados valores parao vento em cada nível, sendo sem-

pre o primeiro nível com campo de vento nulo. Como dito antes,criamos estas condições

(forçadamente e irreais) para analisar se a implementação do modelo executa corretamente,

ou seja, não haver transporte no primeiro nível e ter transporte em cada nível de acordo com

o sentido do transporte especificado artificialmente.

Nossa próxima etapa é a implementação do campo realístico devento, que será discu-

tido em detalhes na seção 3.5 por se tratar de uma metodologiaque exigiu um estudo na
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concepção deAnálise Objetivabuscando um método para implementar o acoplamento dos

dados (vento) de um modelo regional de previsão de tempo aoZIMORA .

3.4 Parametrização da Camada Limite Planetária

Para a estimativa dos coeficientes de difusividade que aparecem nas equações numéricas

(por exemplo, a expressão 3.34), foi utilizada a parametrização da camada limite proposta

por Moraes [41]. Esta parametrização está baseada na suposições de Hanna [15] de que a

eficiência da mistura do ar é completamente determinada pelas propriedades do espectro de

velocidade vertical e que os parâmetrosσw e κm são suficientes para descrever este espectro.

Então, da análise dimensional, o coeficiente de difusividade turbulenta verticalKz pode

ser escrito como:

Kz = c1σwκ−1
m , (3.36)

ondec1 é uma constante igual 0,09.

A partir de medidas tomadas na camada superficial e utilizando hipóteses de escala local,

foi obtido, para o coeficiente de difusividade turbulenta emtoda a camada limite seguindo

expressões para regimes estáveis e convectivos:

Kz = c1zu∗(1−z)α1/2 1+(z/L)(1−z/h)α2−1,5α1

0,27+0,50(z/L)(1−z/h)α2−1,5α1
, (3.37)

Kz = 0,5zw∗(1−z/zi) . (3.38)

Os coeficientes de difusividade turbulenta laterais são estimados como 0,1w∗zi em condições

instáveis e como 2Kmz em condições neutras e estáveis, ondeKmz é o valor máximo deKz.

3.5 Esquema de interpolação para o campo de vento

A qualidade dos resultados obtidos com modelos de dispersãoatmosférica depende

tanto da complexidade do modelo quanto da certeza dos dados de entrada, onde esta última

pode ser aprimorada através da assimilação de dados de medidas quando disponíveis. Con-

tudo, justamente as principais deficiências atuais que ainda têm sido observadas, na maioria
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dos MDA, são as imprecisas estimativas da taxa de emissão de material pela fonte e a en-

trada de dados meteorológicos para a inicialização destes modelos. Outras deficiências não

menos importantes, relacionadas à complexidade do MDA, consistem nas metodologias e

limitações computacionais aplicadas às técnicas de resolução destes modelos [24].

Com relação a estas deficiências, a metodologia aqui desenvolvida procura até certo

ponto minimizá-las, pelo menos no problema de entrada de dados, através do acoplamento

de dados meteorológicos.

Esta metodologia consiste em uma técnica para redução de escala da saída de dados de

modelos numéricos regionais de previsão de tempo, que consideramos neste caso como pré-

processador meteorológico (PPM). Para tanto, o processo matemático de média ponderada

é apropriado. Utilizando-se de argumentos heurísticos e procedimentos matemáticos, con-

struímos um sistema de pesos multicamadas simples, para serem utilizados neste processo

de média e para aumentar a baixa resolução da saída de dados doPPM, resultando em da-

dos meteorológicos de alta resolução que podem ser acoplados como dados de entrada em

modelos de dispersão Eulerianos.

O MDA que desenvolvemos executa sua simulação de dispersão atmosférica com uma

resolução espacial maior do que a disponível pelo seu PPM. Então, tornou-se necessário de-

senvolver um esquema para aumentar a resolução espacial dosdados de entrada. Para tanto,

desenvolvemos um esquema multiníveis baseado em medias ponderadas apropriadas para

utilizar no MDA, aumentando a baixa resolução do PPM em qualquer resolução espacial

múltipla necessária.

Partindo da idéia deAnálise Objetiva, conforme visto na seção 2.4, a concepção dos

métodos de Cressmann [9] e as propostas de Hibbard [18] funcionam muito bem quando

aplicadas nos casos em que as observações estão irregularmente espaçadas, porém, no caso

de observações regularmente espaçadas (advindas de PPM), estes métodos não são tão efe-

tivos, pois há um custo computacional desnecessários. Alémdisto, as aproximações subesti-

mam certos valores quando aplicados em interpolação de quatro pontos como, este caso.

O método que propomos é muito semelhante, apenas difere na concepção da expressão

que será utilizado como peso na interpolação com médias ponderadas.

Para concebermos esta expressão, por simplicidade vamos considerar apenas dois pontos

A e B, representando dois valores conhecidos de uma quantidade escalar qualquer, espaça-

dos por uma distância D entre eles, representando um baixa resolução. Queremos aumentar

esta resolução por um fator d. Nós poderemos resolver qualquer novo ponto entre eles uti-

lizando a técnica de médias ponderadas, atribuindo a A e B pesos específicos em cada novo
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subintervalo (D/d) na nova escala entre A e B.

A expressão matemática para média ponderada é dada por:

x̄n =
∑m

i=1xiwi

∑m
i=1wi

, (3.39)

ondexi é a entidade geradora (valor de A ou B),m é o número de pontos com valores

conhecidos (dois neste exemplo, A e B), sendo interpolados ewi é o peso associado a cada

intervalo onde desejamos resolver.

Para determinar os pesos de A e B, do exemplo acima, precisamos definir duas hipóteses:

1. Do ponto de vista de A, seu peso deverá contribuir ao máximoem sua própria posição,

e contribuir ao mínimo na posição do ponto B;

2. Do ponto de vista de B, a regra é a mesma, sua contribuição será máxima em sua

própria posição e mínima na posição do ponta A.

Com estas suposições, poderemos formular uma expressão matemática obedecendo tais

suposições e que tenha um papel de função peso, tanto aos pesos de A como de B, de tal

maneira que não afete os valores de A e B em suas próprias posições e permita a interpolação

entre qualquer ponto entre eles.

Generalizando para quatro valores conhecidos, que a partirde agora chamaremos obser-

vações,UA, UB, UC eUD, igualmente espaçados como na figura 3.10. Nós podemos expresar

estes pesos como:

HUA
i, j =

(
p−max(i, j)

δg

)
, (3.40)

HUD
i, j = 1−

(
p−min(i, j)

δg

)
, (3.41)

HUB
i, j = HUD

p+1−i, j , (3.42)

HUC
i, j = HUB

j ,i , (3.43)

Nas equações 3.40-3.41 os indicesi, j representam o nó da grade com a nova escala de

resolução que estamos construindo,δg é o fator de escala espacial que estamos reduzindo da
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grade inicial,p = δg+1 eH representa a função peso para seu respectivo ponto conhecido,

denotado pelo sobrescrito em cada novo nó da grade.

Este conjunto de equações, ao serem iterados nos índicesi, j , se tornarão matrizes cu-

jos elementos farão o papel dosWi na equação 3.39 que pode ser generalizada para duas

dimensões como:

Z̄i, j =
∑m

k=1UkHUk
i, j

∑m
k=1HUk

i, j

. (3.44)

Na equação 3.44, o índicek representa cada ponto com valores observadosUA, UB, UC eUD

e resolvido parai, j na faixa dep = 1 a p = δg+1, nós conseguimos uma matrizZ̃5x5 que

representa os novos nós para a resolução desejada.

O fluxograma da figura 3.9 representa de forma esquemática a entrada de dados oriundos

do PPM BRAMS e seus passos no processamento de assimilação e construção de uma nova

grade com alta resolução.

Figura 3.9: Fluxograma do módulo de redução de escala doZIMORA .
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De uma maneira prática, podemos utilizar um exemplo: O MDA acopla o campo de

vento, obtido da saída do PPM , com resolução espacial de 20 km. Então, através do método

descrito, ele aumenta esta resolução aplicando uma reduçãode escala para 5 km. A figura

3.10 mostra uma parcela de uma grade aonde o MDA efetua suas simulações. Os quatro

pontos pretos simbolizam os valores observados (obtidos doPPM) e os pontos em cinza

representam os valores estimados para a nova resolução espacial obtidos através de nosso

esquema de interpolação.

Figura 3.10: Exemplo de uma grade bidimensional com quatro nós de valores conheci-

dos (preto) e nós que precisam ser apropriadamente interpolados para se obter seus valores

(cinza) em uma resolução maior .

Tendo a figura 3.10 como exemplo do esquema de entrada de dadosno MDA acoplando

um campo de velocidade do vento de um modelo numérico de previsão de tempo PPMcomo

observações, podemos demonstrar um exemplo prático: Sejamos pontos em preto sim-

bolizando as observaçõesUA = 3.629,UB = 3.630,UC = 4.025 eUD = 3.994 representando

a velocidade do vento emm/sem uma resolução espacial de 20 Km. Para resolver os pontos

(cinza) com uma nova resolução de grade espacial de 5 km, o MDAprimeiramente deve
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encontrar o fator de redução de escala para sua assimilação:

δg =
20km
5km

= 4.

Aplicando este valor nas equações 3.40-3.41 e iterandoi, j dep = 1 ap = δg+1, ele obterá

p−1 matrizesH̃pxp que chamaremos de camada e cujos valores são mostrados nas tabelas a

seguir:

Calculando a primeira camada com os pesos para a observaçãoUA em cada novo ponto

de grade, obteremos os seguintes valores da tabela 3.1:

Tabela 3.1: Valores para a primeira camada de pesosH̃UA
5x5

1.000 0.750 0.500 0.250 0.000
0.750 0.750 0.500 0.250 0.000
0.500 0.500 0.500 0.250 0.000
0.250 0.250 0.250 0.250 0.000
0.000 0.000 0.000 0.000 0.000

Calculando a segunda camada com os pesos para a observaçãoUB em cada novo ponto

de grade, obteremos os seguintes valores da tabela 3.2:

Tabela 3.2: Valores para a segunda camada de pesosH̃UB
5x5

0.000 0.250 0.500 0.750 1.000
0.000 0.250 0.500 0.750 0.750
0.000 0.250 0.500 0.500 0.500
0.000 0.250 0.250 0.250 0.250
0.000 0.000 0.000 0.000 0.000

Calculando a terceira camada com os pesos para a observaçãoUC em cada novo ponto

de grade, obteremos os seguintes valores da tabela 3.3:

Tabela 3.3: Valores para a terceira camada de pesosH̃UC
5x5

0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.250 0.250 0.250 0.250 0.000
0.500 0.500 0.500 0.250 0.000
0.750 0.750 0.500 0.250 0.000
1.000 0.750 0.500 0.250 0.000
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Finalmente calculando a quarta camada com os pesos para a observaçãoUD em cada

novo ponto de grade, obteremos os seguintes valores da tabela 3.4:

Tabela 3.4: Valores para a quarta camada de pesosH̃UD
5x5

0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.000 0.250 0.250 0.250 0.250
0.000 0.250 0.500 0.500 0.500
0.000 0.250 0.500 0.750 0.750
0.000 0.250 0.500 0.750 1.000

Utilizando estas camadas dentro da equação 3.44, sendok relativo a cada observação

UA,UB,UC eUD, iterandoi, j dep = 1 ap = δg+1, será obtida a camada representada pela

matrizZ̃5x5, cujos elementos serão os novos valores para os nós com resolução espacial de 5

km mostrados nas tabela a seguir:

Tabela 3.5: Valores finais da grade do MDA com o campo de velocidades do vento com

alta resolução interpolado pelo esquema de multi camadas demedias ponderadas. camada

Z̃5x5

3.629 3.629 3.630 3.630 3.630

3.728 3.756 3.756 3.757 3.721

3.827 3.822 3.820 3.817 3.812

3.926 3.888 3.883 3.878 3.903

4.025 4.017 4.010 4.002 3.994

O mesmo procedimento é aplicado, repetido, até o último ponto de grade do PPM, sem-

pre em grupos de quatro observações. A generalização pode ser aplicada na vertical, mu-

dando apenas a resolução espacial tanto no PPM quanto na grade do MDA , tal que no final

do processo ele terá construído uma grade com hipercélulas de volume 5km x 5km x 100m.

Nas figuras seguintes, podemos observar o efeito desta metodologia em uma simulação

teste.

Nas figuras (3.11, 3.13, 3.15, 3.17 e 3.19), que representam alguns testes de simulação,

utilizamos um campo de vento de baixa resolução (20 km) exatamente como se encontra

hoje a saída operacional do modelo regional de previsão numérica da UFSM.

Em termos de comparação, as figuras (3.12, 3.14, 3.16, 3.18 e 3.20) mostram as mesmas
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simulações. Nestas, aplicamos a metodologia descrita paraaumentar a resolução para 5 km;

junto a forma da pluma, estão representados os vetores indicando a magnitude e direção do

vento a cada simulação. Com esta representação podemos observar a boa concordância de

deslocamento da pluma na simulação.

Em ambos os casos, as densidades nas isoregiões são referentes a uma emissão genérica,

por isto sem unidade de escala, exceto o campo de vento que temsua escala indicada pela

seta no canto inferior direito. O objetivo destas figuras é apenas mostrar a forma e compor-

tamento da movimentação da pluma em fução do campo de vento aodecorrer do tempo a

cada simulação .

Observamos em todos os casos, que a aplicação e utilização doesquema proposto,

suaviza significativamente a forma da pluma de concentração. Esta suavização se deve à

maior resolução, obtida através da assimilação sobre os dados do campo de vento e coefi-

cientes de difusividades do PPM (BRAMS).

Este esquema permite que as equações, empregadas na resolução dos processos de trans-

porte, tenham suas aproximações mais apuradas, consequentemente melhorando a qualidade

e confiabilidade da simulação.

Figura 3.11: Simulação de 1h do dia 08/10/2008, primeiras aproximações
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Figura 3.12: Simulação de 1h do dia 08/10/2008 utilizando esquema de multicamadas de

médias ponderadas.

Figura 3.13: Simulação de 2h do dia 08/10/2008, primeiras aproximações.
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Figura 3.14: Simulação de 2h do dia 08/10/2008 utilizando esquema de multicamadas de

médias ponderadas.

Figura 3.15: Simulação de 3h do dia 08/10/2008, primeiras aproximações.
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Figura 3.16: Simulação de 3h do dia 08/10/2008 utilizando esquema de multicamadas de

médias ponderadas.

Figura 3.17: Simulação de 6h do dia 08/10/2008, primeiras aproximações.
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Figura 3.18: Simulação de 6h do dia 08/10/2008 utilizando esquema de multicamadas de

médias ponderadas.

Figura 3.19: Simulação de 7h do dia 08/10/2008, primeiras aproximações.
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Figura 3.20: Simulação de 7h do dia 08/10/2008 utilizando esquema de multicamadas de

médias ponderadas.

3.6 Fonte dos dados e Procedimento de validação

No desenvolvimento doZIMORA foram utilizados dois tipos de fonte de dados. Para

estimativa dos coeficientes de difusividade e também sua validação foram utilizados dados

coletados em campanha experimental. Para o campo de vento, dados de pós-processamento

de modelos numéricos regionais de previsão de tempo. O modelo numérico dinâmico usado

como fonte de dados, considerado como pré-processador meteorológico (PPM), foi uma

versão brasileira doRegional Atmospheric Modelling System(CSU-RAMS) desenvolvido

pelaColorado State University(USA) e adaptado para as condições brasileiras, conhecido

como BRAMS, mais informações sobre este modelo encontram-se no apêncice C.

Em uma breve descrição sobre o sítio experimental de onde se originaram os dados

utilizados, citamos o experimento conduzido na primavera de 2007 [55] próximo à usina

termelétrica Presidente Médici (UTPM) no município de Candiota, no sul do Brasil próx-

ima à fronteira com o Uruguai. Em Candiota localiza-se o maior complexo termoelétrico

a carvão operado pela Companhia de Geração Térmica de Energia Elétrica (CGTEE). At-

ualmente, encontra-se em funcionamento a Usina PresidenteMédici - Candiota II com 446
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MW de potência instalada. A curto prazo, está previsto um aumento da capacidade (mais

de 350 MW) (Candiota III) e a instalação da Usina Termoelétrica Seival, de 500 MW, de re-

sponsabilidade da Companhia de Pesquisa e Lavra Mineral (COPELMI ). Esta Companhia,

juntamente com a Companhia Riograndense de Mineração (CRM ), detém as concessões de

lavra de carvão mineral na região de estudo. Além disso, existe a previsão da instalação de

outra termoelétrica (entre 400 e 600 MW de potência) atravésda Shandon Mining Group

(China) e daCRM (Comunicação pessoal, 2001). Nesta área, encontra-se ainda a maior

reserva carbonífera brasileira (jazida Grande Candiota) com aproximadamente 12 bilhões de

toneladas, representando cerca de 38% das reservas de carvão do Brasil.

Esta usina termelétrica pode ser considerada como um "laboratório ideal", já que ela é a

maior fonte de emissão em uma grande área e está localizada emuma região de topografia

praticamente plana. A chaminé da usina termelétrica possui150 metros de altura e a taxa

de emissão, por exemplo, deSO2, é continuamente monitorada. Além de outros, o objetivo

da campanha foi coletar um conjunto compreensivo de dados dedifusão e dispersão meteo-

rológicos para serem utilizados para avaliar modelos numéricos de dispersão. Este sítio está

localizado nas coordenadas (31,40 S 53,70 O) a 250 metros acima do nível do mar e têm sido

utilizado em um grande número de experimentos relacionadosà pesquisa sobre camada lim-

ite planetária. Mais detalhes sob o ponto de vista micrometeorológico pode ser encontrado

em Moraes (2000).

Dentre os dados experimentais, que compreenderam um conjunto de medidas de veloci-

dade do vento, direção do vento, dados turbulentos, temperatura, umidade, pressão, radiação

solar e sondagens da estrutura da camada limite através de medidas de balão cativo, foram

utilizados os dados turbulentos de campo de vento coletadosem alta frequência (10Hz) para

calcular os parâmetros micrometeorológicosu∗, w∗ eL. Para a estimativa da rapidez do

vento, direção do vento e temperatura do ar, foram utilizados os dados coletados em baixa

frequência (1Hz). As sondagens verticais utilizando balãocativo, efetuadas a cada 2 horas,

forneceram informações a respeito da evolução da altura da camada limite planetária. Os

dados de concentração deSO2 ao nível da superfície foram tomados à 6,8 quilômetros ao sul

da fonte, compreendendo conjuntos de dados de 3 em 3 horas.

O procedimento para avaliar a performance do modeloZIMORA é feito a partir da

análise estatísticas dos dados de concentração. Isto é conduzido com base em um conjunto

e índices estatísticos disponíveis na literatura [16]. Este tipo de análise server para quan-

tificar as diferenças entre as concentrações simuladas pelomodelo numérico e as observadas

experimentalmente. A seguir mostramos cada um destes índices.
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Erro quadrático médio normalizado:

NMSE=
(Co−Cs)2

CoCs
(3.45)

ondeCo é a concentração observada eCs é a concentração obtidada da simulação. Este

índice indica o erro quadrático médio da concentração simulada em relação a observada

experimentalmente. Varia entre (0< NMSE< 1) e quanto mais próximo de zero, menor é

este erro.

Desvio fracional:

FB =
2(Co−Cs)

(Co+Cs)
. (3.46)

Este índice indica a tendência do modelo em superestimar ou subestimar as concen-

trações observadas experimentalmente. Sua variação é entre (−2 < FB < 2), e revela se a

concentrações médias simuladas superestimam (FB < 0) ou subestimam (FB > 0) as con-

centrações médias observadas. Quando FB tende a zero,Cs tende aCo.

Desvio fracional padrão:

FS=
2(σo−σs)

(σo+σs)
, (3.47)

ondeσo é o desvio padrão das concentrações observadas experimentalmente eσs é o desvio

padrão das concentrações simuladas. Varia entre (−2 < FS< 2) e indica se a dispersão

simulada em torno da concentração média é superestimada ou subestimada. Seσo < σs, o

poluente simulado está mais disperso que o observado e vice-versa. Contudo, esse parâmetro

deve ser analisado com restrições, pois podem existir casosonde eCo 6= Cs e σo = σs.

Coeficiente de correlação:

R=
(Co−Co)(Cs−Cs)

σo σs
. (3.48)

Este índice descreve o grau de associação ou concordância entre as concentrações simu-

ladas e experimentais. A variação deste índice é (−1 < R< 1). Quanto maior a qualidade do

ajuste linear, mais próximo de+1 ou−1 estará o valor deR. Não havendo uma relação linear

entre as concentrações, tem-seR= 0. SeCs = Co, significa que as concentrações simuladas

estão perfeitamente relacionadas às concentrações observadas. No entanto este parâmetro
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deve ser analisado com cautela, pois existem casos em queCs 6= Co eR= ±1.

Fator de 2:

FA2 =
1
2

<
Co

Cs
< 2. (3.49)

O índiceFA2 descreve o percentual valores que se encontram dentro de umerro de até

100%. Varia entre (0< FA2< 1) e quanto mais próximos de 1, melhores estão os resultados.

De maneira geral, a respeito dos índices estatísticos descritos nas expressões 3.45, 3.46,

3.47, 3.48 e 3.49, podemos dizer que os resultados serão melhores quanto mais próximos de

zero forem os valores de NMSE, FB e FS e, ainda, quanto mais próximos de 1 (um) forem

os valores de R e FA2.



4 Resultados e discussões

Neste capítulo o desempenho do ZIMORA é apresentado. A comparação entre valores

previstos pelo modelo e aquelas amostradas em estações de qualidade do ar é feita para

verificar a capacidade do modelo em prognosticar a concentração de contaminantes emitidos

na atmosfera.

O procedimento de validação aqui descrito pode ser sumarizado no esquema abaixo.

Figura 4.1: Esquema de validação do ZIMORA.

A caixa com borda pontilhada à esquerda contêm os passos que foram seguidos para que

o modelo numérico gere um campo de concentração fictício, através da entrada de dados de

observações de campo para determinar a altura da CLA, os coeficientes de difusividade e o

campo de vento de um modelo numérico de previsão de tempo. A caixa pontilhada à direita

indica os dados de entrada para validação do modelo. Na descrição desta metodologia vamos

iniciar pela caixa da direita.

As concentrações usadas para testar e validar o modelo são asconcentrações super-

ficiais (microgramas por metro cúbico) de dióxido de enxofre(SO2) emitidos pela Usina
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Termoelétrica Presidente Médici, localizada no sul do estado do Rio Grande do Sul. Esta

usina emite, continuamente, este poluente a uma taxa constante de, aproximadamente, 1000

gramas por segundo. Este poluente é lançado na atmosfera poruma chaminé de 150 met-

ros de altura, que possui um diâmetro de 5 metros, a uma velocidade de 20 m/s e com uma

temperatura de 430 Kelvin. O poluente é amostrado em duas estações automáticas de mon-

itoramento de qualidade do ar instaladas a sudoeste da fonte(estação Três Lagoas - 3L) e a

oeste da fonte (estação Candiota - Can). Três Lagoas situa-se, em linha reta, a uma distância

de 12 quilômetros da Térmica enquanto a estação Candiota está, em linha reta, a uma dis-

tância de 2 quilômetros. O poluente é amostrado continuamente e a concentração registrada

é a concentração acumulada em intervalos de 3 horas. Então, para efeito de comparação, as

concentrações do ZIMORA são integradas em um período tambémde 3 horas.

A fotografia a seguir (figura 4.2), assim como a figura 4.3 extraída do Google Earth

ilustram a fonte e a localização das estações de monitoramento.

Figura 4.2: Usina termelétrica presidente Médici - Vista doaeroporto, Candiota - RS
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Figura 4.3: Imagen Google da região das estações, Candiota -RS.Fonte:Google Earth

A comparação entre os dados coletados nestas estações com osprevistos pelo modelo foi

efetuada para um total de oito dias do ano de 2007. Neste período um experimento microme-

teorológico foi realizado na região em que a UTPM se localiza. O objetivo deste experimento

foi determinar as características da CLP de modo a possibilitar a sua representação, de modo

realista, em modelos de dispersão.

Neste experimento medidas de turbulência foram feitas com sensores de alta freqüên-

cia de amostragem assim como o uso de balão cativo também foi adotado. Das medidas

de turbulência buscou-se uma parametrização física dos coeficientes turbulentos de trans-

porte, aqueles contidos na equação 3.30, por exemplo. Das sondagens atmosféricas buscou-

se determinar a evolução diária da altura da Camada Limite. Uma descrição dos métodos

experimentais, sensores, etc., pode ser encontrada em [1] [41] [55].

Embora o experimento meteorológico tenha se desenrolado por um período de 45 dias

apenas 8 dias foram selecionados para comparação por motivos nem sempre óbvios. Apenas

nestes oito dias as sondagens atmosféricas foram feitas ininterruptamente a intervalos de 2

horas. Também, durante estes dias não houve a ocorrência de chuva e os dados de turbulência

foram registrados sem nenhuma falha.
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Outro dado de entrada requerido pelo modelo é o campo de vento. Velocidade e direção

do vento, em diferentes pontos de grade, foram determinadoscom o Brazilian Regional At-

mospheric Modelling System (BRAMS). Este modelo, uma versão adaptada do RAMS [61]

rodou em um cluster de 16 processadores para os dias selecionados. Uma descrição simpli-

ficada do BRAMS está em anexo no Apêncice (C) nesta tese e uma documentação completa

em [48] e [61].

Nas seções seguintes os resultados desta comparação são apresentados e discutidos.

Inicialmente foi feito uma análise da direção do vento, em intervalos de 30 minutos,

de uma estação meteorológica de superfície instalada em Três Lagoas. Esta análise foi,

posteriormente, comparada com a direção do campo de vento previsto pelo BRAMS. Isto é

necessário para determinar se o vento predominante transportou o poluente para os pontos de

amostragem. Em seguida, a comparação direta modelo/observação é efetuada. Finalmente,

os índices estatísticos padrões são calculados.

No Apêndice (A) desta tese encontra-se os gráficos da evolução horária do campo de

concentração superficial estimado pelo ZIMORA e no Apêndice(B) uma ampliação dos

mesmos sobre a área das estações.

4.1 Análise da Direção do Transporte do Poluente

As figuras seguintes apresentam a direção média do vento, em superfície, conforme

determinado de um anemômetro R M Young (Campbell, Inc.) que registrava valores a cada

segundo.
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Figura 4.4: Direção do vento dia DJ267 (24/09/2007) medido na Estação 3L.

Figura 4.5: Direção do vento dia DJ268 (25/09/2007) medido na Estação 3L.
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Figura 4.6: Direção do vento dia DJ269 (26/09/2007) medido na Estação 3L.

Figura 4.7: Direção do vento dia DJ270 (27/09/2007) medido na Estação 3L.
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Figura 4.8: Direção do vento dia DJ271 (28/09/2007) medido na Estação 3L.

Figura 4.9: Direção do vento dia DJ272 (29/09/2007) medido na Estação 3L.
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Figura 4.10: Direção do vento dia DJ273 (30/09/2007) medidona Estação 3L.

Figura 4.11: Direção do vento dia DJ274 (01/10/2007) medidona Estação 3L.
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4.2 Validação do Modelo

No dia 24 de setembro (DJ267) o vento em superfície foi da direção oeste e sudoeste,

coincidindo, na maior parte do tempo com a circulação do BRAMS. Neste caso, o campo de

concentração do modelo não pode ser comparado com as concentrações observadas uma vez

que o poluente não é levado para os pontos onde se localizam osreceptores.

No dia 25 de setembro (DJ268) o vento em superfície foi na maior parte do tempo da

direção sul. No final da manhã, entre as 06:00 e 09:00 ele teve uma componente de norte e,

entre as 21:00 e 24:00 uma componente de sudeste. O modelo mostra continuamente uma

mudança da direção do vento do quadrante sudoeste, no inícioda noite, para sudeste, no final

do dia. Assim, tanto as observações pontuais como a circulação prevista pelo modelo levam

o poluente para quadrantes que não são cobertos pelos pontosde coleta de contaminantes.

Novamente, para este dia, não é possível comparar modelo/observação.

No dia 26 de setembro (DJ269), o vento observado em superfície é de leste durante a

noite e, levemente nordeste no restante do dia. O modelo de mesosescala, de modo geral,

também apresenta uma circulação deste padrão. Assim, para este dia é possível fazer uma

comparação entre as concentrações previstas pelo ZIMORA com aquelas coletadas pela es-

tação de monitoramento localizada em Três Lagoas (3l). A figura, a seguir, apresenta tal

comparação.
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Figura 4.12: Comparação entre concentrações previstas pelo Modelo Zimora e os dados

observados no dia DJ269 (26/09/2007) na Estação 3L.

No dia 27 de setembro (DJ270), conforme observado pela estação de superfície, o vento

soprou do quadrante nordeste apenas no período entre 00:00 e09:00, enquanto o BRAMS

mostra que o vento foi desta direção entre 00:00 e 14:00. A comparação entre valores pre-

vistos pelo modelo com os observados na estação Três Lagoas (3l) está mostrado na figura

abaixo. Nota-se que o modelo subestima a concentração observada, as 09:00 e 12:00.
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Figura 4.13: Comparação entre concentrações previstas pelo Modelo Zimora e os dados

observados no dia DJ270 (27/09/2007) na Estação 3L.

Em 28 de setembro o vento soprou da direção nordeste apenas nofinal do dia, conforme

observação da estação de superfície. No modelo, entretanto, o campo de vento é sempre

em uma direção que não transporta o poluente para a estação demonitoramento. Assim, o

modelo prevê para todas as horas do dia uma concentração nulaem Três Lagoas (3L) e, neste

caso, a comparação modelo/observação não há como ser feita.

No dia 29 o vento em superfície soprou de nordeste durante a noite e início da manhã

mudando para leste e sudeste na tarde e início da noite e, no final do dia voltou ao quadrante

nordeste. Entretanto, a circulação indicada pelo modelo demesoescala é de que o vento foi

ao longo de todo o dia de leste e sudeste. Assim, este dia em particular permite comparar as

concentrações modeladas com aquelas registradas na estação de monitoramento de Candiota.

A figura abaixo dispõe tal comparação.
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Figura 4.14: Comparação entre concentrações previstas pelo Modelo Zimora e os dados

observados no dia DJ272 (29/09/2007) na Estação Candiota.

No último dia do mês de setembro tanto o vento em superfície observado quanto mode-

lado indicam vento vindo de nordeste e, assim, novamente pode-se analisar a habilidade do

modelo em descrever as concentrações na estação Três Lagoas(3L).
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Figura 4.15: Comparação entre concentrações previstas pelo Modelo Zimora e os dados

observados no dia DJ273 (30/09/2007) na Estação 3L.

No último dia do experimento, 01/10, o vento em superfície foi monitorado até o início

da manhã quando os sensores foram retirados da torre. Neste período o vento foi da direção

nordeste. O modelo, por sua vez, foi rodado para o período de 24 horas. No intervalo em

que se dispõe de dados de superfície há uma forte correlação entre o BRAMS e o vento em

superfície. Por este motivo resolveu-se usar todo o ciclo diurno para efetuar a comparação,

que está mostrada na figura abaixo.
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Figura 4.16: Comparação entre concentrações previstas pelo Modelo Zimora e os dados

observados no dia DJ274 (01/10/2007) na Estação 3L.

Apresentamos a seguir uma representação gráfica de dados bivariados, em que cada par

de dadosxi ,yi é representado por um ponto coordenadoxi ,yi, num sistema cartesiano através

de um diagrama de pontos. Este tipo de representação permiterealçar algumas propriedades

entre os dados, ou seja, o diagrama de pontos também chamado de diagrama de dispersão,

é utilizado para estudar a possível relação entre duas variáveis. Em geral, este diagrama

é usado para se verificar uma possível relação de causa e efeito. Isto não prova que uma

variável afeta a outra, mas torna claro se a relação existe e em que intensidade. O diagrama

de dispersão é construído de forma que o eixo horizontal represente os valores medidos de

uma variável e o eixo vertical represente as medições da segunda variável. No nosso caso ele

indicará o desempenho dos dados modelados (eixo vertical) em relação aos dados observados

experimentalmente (eixo horizontal).

Assim, a capacidade do modelo Zimora em descrever a concentração observada na es-

tação Três Lagoas [3L] (estrela cheia) e na estação Aeroporto [Can] (estrela vazada), para os

dias usados na intercomparação, está mostrada na figura 4.17a seguir.
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Figura 4.17: Diagrama de espalhamento entre as concentrações previstas pelo Modelo

Zimora e os dados observados.

Na figura 4.17 é apresentado um diagrama de dispersão entre asconcentrações obser-

vadas experimentalmente e as previstas pelo modelo. A reta sólida indica qual seria o com-

portamento teórico se a associação entre as duas concentrações fosse perfeita, ou seja, se o

valor de concentração observada fosse o mesmo da prevista pelo modelo. A reta é referência

para avaliar o comportamento do modelo. Aqueles valores em que o modelo superestima as

concentrações observadas estão acima da reta e os outros, emque o modelo subestima os

valores experimentais, estão abaixo da reta.

Percebemos, ainda na figura 4.17, que para valores de concentração inferiores a 2µg/m3

o modelo superestima as concentrações para o sítio Três Lagoas (3L); as melhores corre-

lações ocorrem para a faixa de 2−4µg/m3 para o sítio 3L; para a faixa entre 4−6µg/m3

o modelo superestima os valores de concentrações para o sítio 3L; nota-se que acima de

6µg/m3, o modelo apresenta uma tendência em subestimar as concentrações para o sítio

3L e superestimar os valores para o sítio Candiota. De forma geral, o diagrama apresenta

uma correlação positiva entre os dados, ou seja, ao passo queum aumenta o outro também

aumenta.

Apresentamos na tabela 4.1 os valores dos índices estatísticos da comparação entre os

valores modelados e observados experimentalmente.
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Tabela 4.1: Resultados do índices estatísticos.

Índice NMSE FB FS R FA2
Valor 0,139 0,05 0,25 0,8 5

Conforme apresentado na seção 3.6, a análise dos índices estatísticos mostrados na

tabela 4.1 resulta que:

• NMSEestá próximo de zero, indicando que o erro quadrático médio entre as concen-

trações simuladas e observadas são pequenos;

• FB maior do que zero, o erro fracional indica que as concentrações previstas pelo

modelo foram superestimadas. Contudo, esta superestimativa não é tão pronunciada,

uma vez que seu valor ficou próximo de zero;

• FSficou próximo de zero, indicando que a dispersão das concentrações previstas pelo

zimora em torno da concentração média foram levemente superestimadas, ou seja o

modelo apresenta maior dispersão em relação aos dados observados experimental-

mente;

• R mostra uma correlação positiva entre os dados observados e previstos mostrando

ainda que o grau de associação entre estas duas variáveis quantitativasR= 0,6 pode

ser considerado bom;

• O valor obtido paraFA2 indica que a maioria dos valores de concentração preditos

encontram-se dentro de um fator de 2 das concentrações observadas experimental-

mente.

4.3 Discussão

A comparação entre os resultados das simulações do ZIMORA com as concentrações

registradas pelas estações da rede de monitoramento deve ser feita considerando possíveis

fontes de erro e de incertezas. Dentre estas fontes, três principais devem ser consideradas:

erro e incerteza nas concentrações observadas; incerteza na concentração modelada para

aqueles pontos específicos; erros e incertezas por causa da Física do Modelo.

A primeira, nós assumimos que são mínimas, pois, nos dias queantecederam o experi-

mento as estações de qualidade do ar passaram por um processode manutenção e calibração.
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A segunda, que consideramos como incerteza, é a maneira comoa qual a concentração

modelada, para efeitos de comparação, foi obtida. Recordemos que o ZIMORA estima as

concentrações superficiais em pontos de grade igualmente espaçados. A localização das

estações de Três Lagoas e Candiota não coincidem com os pontos de grade. Assim, as

concentrações do ZIMORA, para estes locais foram estimadascomo a média aritmética dos

quatro pontos de grade que envolvem a localização das estações. Este procedimento de média

só seria apropriado se a distância das estações aos quatro vértices fosse exatamente igual.

E isto não é o caso. Um procedimento de média apropriado seriaaquele que ponderasse

a distância do ponto de observação aos vértices do quadrado.Este procedimento não é

simples. Em uma rotina numérica não há como implementar tal processo uma vez que os

pontos de observação podem não ser fixos. Este não é o caso paraas estações da CGTEE.

Entretanto, como pretende-se que o ZIMORA seja mais do que ummodelo desenvolvido

para uma fonte particular se escolheu não dedicar tempo neste processo. Por outro lado,

como as concentrações nos pontos de grade que envolvem as estações variam por menos de

10%, em todos os casos, assume-se que esta incerteza é a que está inserida nas concentrações

modeladas para as coordenadas que correspondem as das estações de monitoramento.

A terceira fonte de erro e incerteza requer uma discussão mais cuidadosa. Não será

muita pretensão pensar que um modelo matemático é capaz de reproduzir os aspectos de alta

complexidade da natureza e que estão envolvidos na dispersão turbulenta de poluentes? A re-

sposta a esta pergunta pode ser tão complexa quanto o próprioproblema. Assim, a deixamos

de lado e consideramos sim que um modelo, com uma boa física, pode ser capaz de repro-

duzir, pelo menos, os aspectos médios deste problema. A questão imediatamente seguinte

então é: será que o ZIMORA inclui toda a física relevante, e que já é de conhecimento, no

seu desenvolvimento?

A Física do Transporte de contaminantes deve considerar umarepresentação adequada

do campo de vento, do campo de turbulência, da evolução temporal da altura da camada

limite assim como dos dados da fonte.

O ZIMORA, por ser um modelo que pode rodar com alta resolução espacial, neces-

sita interpolar o campo de vento tri-dimensional de um modelo de circulação atmosférica.

Especificamente, nesta tese a interpolação foi feita de uma escala de 20 quilômetros, do

BRAMS, para 2 quilômetros. Uma comparação feita entre o vento advindo do modelo de

mesoescala com o vento em superfície da estação Três Lagoas indica uma boa capacidade

do BRAMS em descrever o campo de vento para este ponto em particular. Por outro lado,

o GruMA (Grupo de Modelagem Atmosférica de Santa Maria) executa rotineiramente a

validação das previsões do tempo feitas pelo Laboratório. Ocampo de vento é uma das va-
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riáveis analisadas e as previsões indicam, na grande maioria das vezes, uma boa descrição

das observações. Assim, aceita-se que os processos advectivos estão bem representados no

ZIMORA.

A descrição dos processos de turbulência, que no modelo estão incluídas através dos

coeficientes difusivos, é uma das questões ainda em aberto daFísica. Os coeficientes de

transporte turbulento surgem nas equações após o procedimento de separar as grandezas em

uma parte média e uma parte turbulenta, usar as regras de Reynolds e escrever as equações

para as grandezas médias. A suposição de que os fluxos turbulentos podem ser descritos

como proporcionais aos gradientes das “concentrações” é que origina os coeficientes. A

dimensão destes coeficientes éL2T−1. Uma interpretação apropriada deles, para o caso de

um poluente, é de uma velocidade areal, isto é, de quanto a área da pluma de poluentes

aumenta no intervalo de tempo. Usualmente estes coeficientes são, parametrizados como o

produto de uma velocidade característica por uma escala de comprimento apropriada. Esta

é a base do coeficiente adotado nesta tese. Por outro lado, umaferramenta mais conveniente

é derivar estes coeficientes de difusão através de primeirosprincípios como, por exemplo,

a Teoria Estatística de Taylor. Degraziaet al (2000)[11] usaram esta ferramenta para obter

K’s que possuem implicitamente uma variação temporal e são válidos para todas as classes

de estabilidade atmosférica. Entretanto, por problema de adequação computacional, tais

coeficientes não foram incluídos nesta versão do ZIMORA. Na limitação dosK’s adotados

na atual versão, encontra-se um dos limites do modelo.

Finalmente, e talvez mais importante, é enfatizar que o modelo não leva em conta efeitos

de empuxo. O fato de considerar que o poluente é lançado na atmosfera com uma temper-

atura que é igual a temperatura da vizinhança é uma dos fatores de erro e limitação na física

do ZIMORA. Quando desconsiderado o efeito de empuxo, é equivalente a assumir que a

altura efetiva de abandono do poluente na atmosfera é inferior a altura real. De um modo

simples, a altura efetiva pode ser calculada comoHe f = Hs+Hemp, ondeHs é a altura da

fonte eHemp a ascensão, na atmosfera, do poluente devido a diferença entre a sua temper-

atura e a temperatura da vizinhança. O ZIMORA não incluiHemp.

Entretanto, ao compararmos as concentrações superficiais temos de considerar quais

os fatores que fazem com que o poluente seja transportado para o solo. Em uma camada

noturna, com forte resfriamento radiativo e uma forte inversão térmica, a altura da camada

limite pode ser inferior a alturaHs. Neste caso, para as concentrações superficiais não é

relevante a inclusão naHempno cálculo deHe f, pois o poluente será impedido de chegar ao

solo. A figura 4.18 a seguir ilustra tal situação.
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Figura 4.18: Abstração da Camada Limite Noturna onde a plumade poluente não toca o

solo.

Em uma camada diurna, por outro lado, a posição em que o poluente tocará ao solo

depende, também, da intensidade da mistura turbulenta, da velocidade do vento e da razão

entre a altura da fonte e a altura da camada limite.



5 Conclusões

Nesta tese, foi apresentado o desenvolvimento de um modelo para obter uma solução

através da resolução numérica da equação de Difusão-Advecção batizado deZIMORA (uma

aglutinação dos nomes dos autoresZIM ermann eMORA es). Este modelo resolveu, pelo

método de diferenças finitas, a equação de conservação da massa após o procedimento de

Média de Reynolds.

O modelo numérico mostrou-se eficiente ao resolver com grande resolução espacial e

temporal o campo de concentração após o acomplamento de dados de vento através do pro-

cedimento de interpolação de grades de baixa resolução, da ordem de quilômetros, para

resoluções finas, da ordem de metros, utilizando como dados de entrada um campo de vento

realístico oriundos de um modelo regional de meso-escala deprevisão.

O modelo também mostrou resultados satisfatórios ao incorporar coeficientes de trans-

portes fisicamente aceitáveis para uma turbulência não isotrópica, estimados através da parametriza-

ção da CLA proposta por Moraes [41], que fisicamente considera a variabilidade da altura

da CLA.

O ZIMORA mostrou ter estabilidade numérica, indicando que os critérios necessários

para que as equações de diferenças finitas utilizadas representem uma equação diferencial,

como consistência, convergência e estabilidade, foram garantidos durante a implementação

computacional

A solução numérica obtida a partir doZIMORA é fisicamente aceitável, como como

foi observado na validação dos resultados de sua simulação.Uma vez que não há solução

analítica, a performance doZIMORA foi auferida através da análise feita com bases em um

conjunto de índices estatísticos. Indicando que, de forma geral, as concentrações simuladas

apresentam uma boa correlação positiva com os dados observados.

A comparação entre os dados observados e os modelados pelo ZIMORA indicam que

para os casos aonde ocorrem menores valores para concentrações observadas o modelo

ZIMORA apresenta uma melhor correlação entre os dados experimentais e observados. Os
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casos aonde ocorrem maiores valores para concentrações observadas o modelo ZIMORA

superestima estas concentrações. Contudo, de maneira geral o modelo descreve satifatoria-

mente os dados observados.

O esquema numérico adotado comportou-se adequadamente para a simulação da equação

de difusão-advecção, pois os resultados da simulação da evolução temporal da pluma de con-

centrações, para todos os conjuntos de dados, apresentaramuma boa concordância com o

comportamento do campo de vento fornecido pelo modelo regional de mesoescala (BRAMS)

o qual teve sua resolução aumentada pelo modelo ZIMORA.

A interface entre o modelo numérico regional de mesoescala (BRAMS) e o modelo

numérico de dispersão ZIMORA funcionou bem, mostrando a capacidade de sinergia entre

estes dois sistemas.

Em resumo, foi apresentado o desenvolvimento de um modelo com aplicabilidade es-

pecífica (região de emissões de poluentes por fontes pontuais), implementando a resolução

numérica para a equação de Difusão-Advecção. Desenvolvidoa partir de sua raiz, este

modelo contemplou a necessidade de levar em consideração a formulação e aplicação de

parametrizações com base nos estudos realizados e dados disponíveis no grupo de microm-

eteorologia da Universidade Federal de Santa Maria (UFSM),que há mais de uma década

realiza pesquisas de campo, particularmente na região de Candiota, possuindo um grande

conjunto de dados realísticos da atmosfera e também contemplou os esforços realizados pelo

Grupo de Modelagem Atmosférica (GruMa/UFSM), que possui emoperação o modelo de

previsão de tempo regional (BRAMS), cujos dados de campo de vento foram utilizados como

dados meteorológicos de entrada para o modelo ZIMORA.

Em continuidade a este trabalhos, a melhoriaatulizaçãodo ZIMORA pode ser feita nos

seguintes aspectos em ordem de prioridade:

• Implementação de equações para dar maior robustez a modelagem como equação de

balanço radiativo, modelagem dos processos químicos e efeitos de empuxo sobre a

pluma;

Incorporação de parametrizações mais modernas para os coeficientes de transporte tur-

bulento, como aquela baseada na teoria clássica de estatística de difusão e distribuição

espectral da energia cinética turbulenta de Degraziaet. al (2000);

• Incorporaçao de um esquema para interpolação vertical, comníveis irregularmente

espaçados;

• Implementação de características de topografia e coberturado terreno;



117

• Automação da conexão virtual com a saída do modelo regional meteorológico;

• Implementação de inserção de dados experimentais observados para as simulações;

• Implementar a assimilação de radiossondagens (virtualmente quando disponível) para

operação.

Do ponto de vista prático a atulização do modelo pode ser feito nos seguintes aspectos:

• Automação do sistema de emissão da fonte, utilizando conexão virtual com o sistema

monitor da chaminé, como por exemplo a fonte da termelétricaPresidente Médici

(CGTEE) com finalidades operacionais;

• Desenvolvimento de interface para monitoramento e controle operacional;

• Desenvolvimento de uma interface de usuário para simulação;

• Implementar a geração de um boletim de qualidade do ar para ser utilizado como um

subproduto da operação.
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APÊNDICE A -- Simulações do Zimora
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.1: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.2: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.3: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.4: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

18h (18h-24h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.5: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.6: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.7: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.8: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.9: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 - Período

06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.10: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 -

Período 12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.11: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 -

Período 18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.12: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 -

Período 24h (18h-24h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.13: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.14: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.15: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.16: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 24h (18h-24h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.17: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.18: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 12h (06h-12h)



142

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.19: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.20: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 24h (18h-24h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.21: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.22: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.23: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.24: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 24h (18h-24h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.25: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 30/09/2007 -

Período 06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.26: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 30/09/2007 -

Período 12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.27: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 30/09/2007 -

Período 24h (18h-24h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.28: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 06h (00h-06h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.29: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 12h (06h-12h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.30: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 18h (12h-18h)
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura A.31: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 24h (18h-24h)
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APÊNDICE B -- Simulações do Zimora -

Ampliação sobre estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.1: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações (Triangulos brancos ao centro da figura)



157

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.2: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.3: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.4: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 24/09/2007 - Período

18h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.5: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações



161

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.6: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.7: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.8: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 25/09/2007 - Período

18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.9: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 - Período

06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.10: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 -

Período 12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações



166

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.11: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 -

Período 18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.12: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 26/09/2007 -

Período 24h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.13: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.14: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.15: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.16: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 27/09/2007 -

Período 24h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.17: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.18: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.19: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.20: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 28/09/2007 -

Período 24h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.21: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.22: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.23: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.24: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 29/09/2007 -

Período 24h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.25: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 30/09/2007 -

Período 06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.26: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 30/09/2007 -

Período 12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.27: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 30/09/2007 -

Período 24h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.28: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 06h (00h-06h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.29: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 12h (06h-12h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.30: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 18h (12h-18h) - Ampliação sobre as estações
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

Figura B.31: Simulação da evolução horária de concentraçãoSO2 no dia 01/10/2007 -

Período 24h (18h-24h) - Ampliação sobre as estações
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APÊNDICE C -- BRAMS

O BRAMS (Brazilian Regional Atmospheric Modeling System) é um modelo meteo-

rológico que foi desenvolvido por pesquisadores brasileiros, através de um projeto conjunto

da ATMET, IME/USP, IAG/USP e o CPTEC/INPE, financiado pela FINEP (Financiadora de

Estudos e Projetos), com o objetivo de desenvolver uma nova versão do RAMS (Regional

Atmospheric Modeling System) adaptado aos trópicos, tendoem vista um modelo único para

a previsão de Tempo regional.

O modelo RAMS surgiu da união de três modelos existentes na Universidade do Col-

orado: o modelo de nuvens/mesoescala(Tripoli e Cotton,1982 [59],Walko e Tremback 2001

[61]); uma versão hidrostática do modelo de nuvens (Tremback,1990 [56]) e o modelo de

brisa maritima descrito por Mahrer e Pielke (1977) [36]. As principais características deste

modelo foram descritas em detalhes por diversos autores a saber: Tripoli e Cotton (1980)

[58], Tremback (1990) [56] e Pielke et al. (1992) [48], entreoutros.

Os modelos BRAMS e RAMS são bem semelhantes, diferindo em alguns módulos,

desenvolvidos para uma melhor representação do estado da atmosfera do Brasil.

O RAMS é um modelo de mesoescala altamente flexível e versátil, sendo possível ati-

var e desativar as diversas opções e parametrizações contidas em seu código, conforme o

interesse do trabalho a ser desenvolvido [1].

O BRAMS/RAMS é um modelo de predição numérica de Tempo, desenvolvido para

simular circulações atmosféricas, utilizado mais frequentemente na simulação de fenômenos

de mesoescala (que compreende encalas horizontais de 2 a 2000km). É um modelo de grande

versatilidade, podendo ser utilizado também em outras escalas (desde a microescala até sim-

ulações de grandes turbilhões e fenômenos climáticos), desde que se faça os ajustes perti-

nentes ao estudo de interesse, possibilitando diferentes tipos de estudos, tendo com finalidade

fornecer informações de previsão do Tempo, bem como suporteà pesquisa cientifica.

As equações usadas no BRAMS são aquelas para uma atmosfera não hidrostática, de-

scritas por Tripoli e Coton (1982) [59], que permite descrever processos físicos nos quais a
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velocidade vertical é intensa. Os processos de superfície são representados numericamente

de forma bem detalhada e simula aqueles associados à difusãoturbulenta, radiação solar, a

formação e interação de nuvens, precipitação de hidrometeoros na fase líquida e gelo, con-

vecção de cumulus, troca de calor sensível e latente entre a superfície e atmosfera (incluindo

o papel da vegetação) e transporte de calor no solo [1].

O modelo possui equações prognósticas para todas as variáveis de estado, incluindo

u, v, w, temperatura potencialθil , razão de misturarn e função de Exnerπ ′. Seguindo

[47], o modelo utiliza a formulação de diferenças finitas de segunda ordem no espaço e no

tempo, resolvidas em forma explícita devido aos requerimentos computacionais, sendo que

os termos de advecção são colocados na forma de fluxo de maneira tal que a massa, momento

e energia sejam conservados.

O modelo BRAMS resolve numericamente as equações governantes da evolução da at-

mosfera, utilizando o procedimento de Reynolds, que consiste em decompor uma certa vári-

avel atmosféricaα(x, t) em uma parte médiāα(x, t) e uma parte turbulentaα ′(x, t), sendo

essa decomposição de escalas de Raynolds definina por

α(x, t) = ᾱ(x, t)+α ′(x, t) (C.1)

Desta forma a evolução da atmosfera é representada por um novo conjunto de equações,

que são expressas em termos médios e turbulentos, das variáveis atmosféricasu, v, w, π ′, θil ,

rn, que são especificados a seguir.

As equações prognósticas do modelo RAMS são descritas abaixo, primeiro para uma

atmosfera não hidrostática, e em seguida para uma atmosferahidrostática, onde o significado

das variáveis estão representados na Tabela C.1. As médias de Reynolds são aplicadas sobre

o volume em torno do ponto de grade, sendo omitida a notação demédia (barra) apenas por

simplicidade.

As equações não hidrostáticas são:

Equações de movimento:

∂u
∂ t

= −u
∂u
∂x

−v
∂u
∂y

−w
∂u
∂z

−θ
∂π ′

∂x
+ f v+

∂
∂x

(
Km

∂u
∂x

)
+

∂
∂y

(
Km

∂u
∂y

)
+

∂
∂z

(
Km

∂u
∂z

)

(C.2)
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∂v
∂ t

= −u
∂v
∂x

−v
∂v
∂y

−w
∂v
∂z

−θ
∂π ′

∂y
− f u+

∂
∂x

(
Km

∂v
∂x

)
+

∂
∂y

(
Km

∂v
∂y
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∂
∂z

(
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∂v
∂z

)

(C.3)

∂w
∂ t

=−u
∂w
∂x

−v
∂w
∂y

−w
∂w
∂z

−θ
∂π ′
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− gθ ′

v
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+

∂
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(
Km

∂w
∂x

)
+

∂
∂y

(
Km

∂w
∂y

)
+

∂
∂z

(
Km

∂w
∂z

)

(C.4)

Estas três equações podem ser escritas na forma tensorial como:

∂ui

∂ t︸︷︷︸
I

= u j
∂ui

∂x j︸ ︷︷ ︸
II

− δi3g︸︷︷︸
III

−εi jk f juk︸ ︷︷ ︸
IV

−θ
∂π
∂xi︸ ︷︷ ︸
V

− 1
ρ0

∂ρ0u′ju
′
i

∂x j︸ ︷︷ ︸
VI

(C.5)

onde:

I representa o termo de armazenamento

II descreve a advecção.

III descreve a ação vertical da gravidade.

IV descreve a influência da rotação da Terra (efeito de Coriolis).

V descreve as forças do gradiente de pressão.

VI representa a divergência do fluxo turbulento

Equação termodinâmica:

∂θil

∂ t
=−u

∂θil

∂x
−v

∂θil

∂y
−w

∂θil

∂z
+

∂
∂x

(
Kh

∂θil

∂x

)
+

∂
∂y

(
Kh

∂θil

∂y

)
+

∂
∂z

(
Kh

∂θil

∂z

)
+

(
∂θil

∂ t

)

rad
(C.6)

ondeθil é temperatura potencial da água sólida e gelo,dado por :

θil = θ +L
ql

cp
+L′ qi

cp
(C.7)

Na forma tensorial, a equação da termodinâmica, em termos datemperatura potencial de

água líquida e gelo, fica
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∂θil

∂ t︸︷︷︸
I

= u j
∂θil

∂x j︸ ︷︷ ︸
II

− 1
ρ0

∂ρ0u′jθ ′
il

∂x j︸ ︷︷ ︸
VI

+

(
∂θil

∂ t

)

con
+

(
∂θil

∂ t

)

rad
+

(
∂θil

∂ t

)

micro f︸ ︷︷ ︸
VII

(C.8)

Os termos I,II e VI são semelhantes aos apresentados na equação anterior e os termos

representados por VII, cujos indicescon, rad e micro f denotam as contribuições devido

ao transporte convectivo não resolvido, convergência de radiação e parametrização de mi-

crofísica respectivamente.

Equação da continuidade razão de mistura das espécies de àgua:

∂ rn

∂ t
= −u

∂ rn

∂x
−v

∂ rn

∂y
−w

∂ rn

∂z
+

∂
∂x

(
Kh

∂ rn

∂x

)
+

∂
∂y

(
Kh

∂ rn

∂y

)
+

∂
∂z

(
Kh

∂ rn

∂z

)
(C.9)

Na forma tensorial, temos

∂ rt

∂ t︸︷︷︸
I

= u j
∂ rt

∂x j︸ ︷︷ ︸
II

− 1
ρ0

∂ρ0u′j r
′
t

∂x j︸ ︷︷ ︸
VI

+

(
∂θil

∂ t

)

con
+

(
∂θil

∂ t

)

micro f︸ ︷︷ ︸
VIII

(C.10)

O significado dos termos I, II, VI e VIII é semelhante ao apresentado nas equações

anteriores.

Equação da continuidade de massa:

∂π ′

∂ t
= − Rπ0

cvρ0θ0

(
∂ρ0θ0u

∂x
+

∂ρ0θ0v
∂y

+
∂ρ0θ0w

∂z

)
(C.11)

Na opção hidrostática do RAMS substitui-se a equação de movimento vertical e a equação

de continidade de massa com:

Equação hidrostática:
∂π
∂z

= − g
θv

+g(rt − rv) (C.12)

∂ρu
∂x

+
∂ρv
∂y

+
∂ρw
∂z

= 0 (C.13)

A função de exner é dada por:π = cp

(
p
p0

) R
cp
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Tabela C.1: Significado dos símbolos usados nas equações gerais do modelo BRAMS

Simbolo Definição
u componente zonal (Leste-Oeste) do vento
v componente meridional (Norte-Sul) do vento
w componente vertical do vento
f parâmetro de Coriolis
Km coeficiente de viscosidade turbulenta para o momentum
Kh coeficiente de viscosidade turbulenta para o calor e umidade
θil temperatura potencial para a água liquida e gelo
rn razão de mistura para as espécies de água
ρ densidade
ρ0 densidade no estado básico
rad denota tendência para a parametrização de radiação
g gravidade
rt razão de mistura para água total
rv razão de mistura para vapor d’água
cv calor específico a volume constante
cp calor específico a pressão constante
π função de Exner total
π ′ perturbação da função de Exner
π0 função de Exner no estado básico
θ temperatura potencial do ar
θ0 temperetura potencial do estado básico (ambiente)
θv temperatura potencial virtual

C.0.1 Parametrizações

Alguns fenômenos físicos não são resolvidos pelo modelo, sendo necessário parametrizá-

los. Os principais fenômenos parametrizados contidos no código do modelo, que podem ser

ativadas e desativadas conforme objetivo da análise, são osseguintes:

• Parametrização de radiação (solar e terrestre)

• Parametrização de Convecção

• Parametrização de Microfísica de nuvens

• Parametrização de turbulência

• Parametrização solo/vegetação
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Parametrização da radiação

Os efeitos produzidos na atmosfera e no solo devido a radiação solar e terrestre (onda

curta e onda longa respectivamente), assim como a interaçãodessas radiações com os difer-

entes constituintes da atmosfera (oxigênio, ozônio, dióxido de carbono, vapor d’água, água

liquida das nuvens, etc), seguem duas opções de esquemas de radiação, a proposta por

Mahrer e Pielke (1977) [36] e a descrita por Chen e Cotton (1983) [8].

O RAMS possui duas opções de parametrizações de radiação para ondas longas e duas

opções para ondas curtas. Os esquemas de Mahrer e Pielke (1977) [36], para onda longa e

onda curta, é mais simples e eficiente, porém não leva em contaos efeitos das nuvens, assim,

tem um menor tempo computacional. Os esquemas de Chen e Cotton (1983) [8], engloba a

quantidade de material condensado presente para a simulação atmosférica, portanto possui

um custo computacional mais alto.

O esquema de radiação de onda curta descrita por [36], é um esquema simples que avalia

o espalhamento pelo oxigênio, ozônio e dióxido de carbono deuma maneira empirica e

considera a absorção pelo vapor da água, mas não considera nuvens ou material condensado

de nenhuma maneira.

O esquema de onda longa de [36], é um esquema simples que considera a emissão in-

fravermelha e a absorção do vapor de água e do dióxido de carbono, sem considerar nuvens

ou material condensado de nenhuma maneira.

O modelo de radiação de onda longa descrito por [8], é uma solução satisfatória para a

equação de transferência radiadiva usando uma aproximaçãode emessividade. O efeito de

condensação é considerado neste esquema.

O esquema de onda longa descrito por [8], é um esquema de três bandas, que parametriza

os efeitos das nuvens.

Parametrização de convecção

Os esquemas de convecção tratam de simular nos modelos, os efeitos que têm na at-

mosfera a condensação do vapor de água e os intercâmbios produzidos pelas fortes correntes

verticais convectivas [47].

O problema mais complexo em mesoescala, sinótica e modelagem global, é a parametriza-

ção de convecção. Infelizmente, os termos de convecção são uns dos mais significantes ter-

mos de forçantes nas equações que descrevem os movimentos daatmosfera, nas grandes
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escalas. Além disso, o fato de não haver muitos estudos observacionais dos efeitos da con-

vecção sobre as grandes escala (principalmente nas latitudes médias), combina-se as dificul-

dades do problema.

Vários tipos de esquemas de parametrização de convecção temsido apresentado nos úl-

timos anos. Os dois esquemas mais utilizados atualmente em modelos de mesoescala são

o esquema Tipo Kuo (1974)[25] e o Fritsch e Chappell (1980a) [13]. Ambos os esque-

mas são versões modificadas implementadas dentro do RAMS na Univesidade do Colorado

(Tremback,1990)[56] nas décadas passadas.

A parametrização mais utilizada, é a do Tipo Kuo (1974)[25] com adaptações descritas

por Molinari (1985)[39]. O esquema Tipo Kuo é baseado no equilibrio da atmosfera, na qual

a convecção atua para eliminar a instabilidade convectiva gerada nas grandes escalas.

A formulação matemática para a tendência da equação termodinâmica devido a parametriza-

ção convectiva, é dada por:

(
∂θil

∂ t

)

con
= L(1−b)Iπ−1

(
Q1∫ zt

zb
Q1dz

)
(C.14)

Para a tendência da equação da umidade, tem-se:

(
∂ rT

∂ t

)

con
= bI

(
Q2∫ zt

zb
Q2dz

)
(C.15)

ondeL é o calor latente de vaporização,Q1 e Q2 são os perfis verticais de aquecimento e

umedecimento convectivo, respectivamente,I é a taxa com que a escala solúvel abastece de

umidade uma ”nuvem”,zt é a altura do topo da nuvem, nível acima do qual a temperatura

potencial da adiabática úmida, que passa pelo nível de livreconvecção, é menor do que a

temperatura potencial do ambiente (representada no ponto de grade). Segundo Molinari e

Corsetti (1985)[40],I é parametrizada através do fluxo vertical de vapor de água no nível

de condensação por levantamento - NCL. Desta quantidade umafraçãob de I é usada para

aumentar a umidade na coluna atmosférica e a fração restante, (1−b) de I , precipita, sendo

que a fração(1−b) é denominada de eficiência de precipitação.

Parametrização de microfísica de nuvens

A parametrização de microfísica no RAMS, descrita por Walkoet al.(1995)[60], aplica-

se a qualquer categoria de hidrometeoros, tais como: vapor,chuva, gota de nuvem, granizo,

neve, cristais de pristina (pritine ice), agregados e “graupel”. São considerados os diferentes
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processos microfísicos, como: colisão, nucleação, sedimentação, coalescência e conversão

de uma categoria para outra. Para uma descrição mais detalhada dos processos microfísicos

utilizados pelo modelo, ver Meyers e Cotton (1992)[38].

A parametrização de microfísica descreve a evolução das categorias de hidrometeoros

no tempo, os mecanismos de interação entre as mesmas e a permanente troca de vapor e

calor com a fase gasosa.

Esta parametrização garante que o usuário do modelo tenha uma certa versatilidade, per-

mitindo que o experimento numérico seja conduzido dentro decertas restrições estabelecida

por ele. É possivel, por exemplo, que o diametro médio de uma das categoria de hidrom-

eteoros seja determinado apartir de um valor padrão encontrado no código do modelo ou

sugerido pelo usuário.

Na equação termodinâmica a seguir estão representados os termos dos processos mi-

crofísicos presentes na atmosfera,

∂θil

∂ t
= ADV(θil )+TURB(θil )−

(
θ2

il

θ

)(
[LlvPRr +Liv(PRi +PRg)]

cpMAX(T,253)

)
+

Q
cp

(C.16)

O termo PR representa a tendência de precipitação e os índices r, i e g indicam em qual

fase da água está ocorrendo a transformação,θil é a temperatura potencial da água líquida e

gelo,Llv e Liv representam o calor latente de vaporização e de sublimação respectivamente,

cp é o calor específico a presão constante. O termo diábáticoQ/cp representa a única forçante

externa do modelo.

Parametrização de turbulência

A turbulência está associada ao movimento aparentemente caótico que se manifesta de

forma irregular em flutuações aleatórias na velocidade, temperatura e concentração de es-

calares em torno de um valor médio. Nacamada Limite Planetária(CLP) os movimen-

tos são essencialmente turbulentos, onde a turbulência é gerada de duas formas;mecânica

devido à presença de grandes cisalhamentos necessários para satisfazer a condição de não-

deslizamento, sendo a mais pronunciada próximo à superfície etérmica, associada ao aquec-

imento da superfície terrestre e posterior transferência de calor para a atmosfera, dessa forma

a energia é tranferida pelos processos convectivos e/ou de mistura, e como esses processos

ocorrem em escalas muito pequenas para serem resolvidas pormodelos de mesoescala de-

vem ser parametrizados [4].

No modelo BRAMS há quatro opções distintas para a parametrização dos coeficientes
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de difusão turbulenta, dividida em duas classes em função darelação do espaçamento de

grade, horizontal ou vertical.

A teoria da turbulência é utilizada na parametrização da turbulência no modelo BRAMS,

onde os termos das variáveis prognósticas que não podem ser resolvidos explicitamente

(efeito de sub-grade), são avaliados como o produto de um coeficiente turbulento e o gra-

diente da quantidade transportada, ou seja:

u′iφ ′ = −Khi

(
∂φ
∂xi

)
(C.17)

ondeKhi é o coeficiente de difusão turbulento para o escalarφ na direçãoi. A componente

do fluxo não resolvível para o momentum pode ser expressa comou′iu
′
j , assim comou′iφ ′ é

para um escalar, ondeui é a componente da velocidade que transporta eu j é a componente

da velocidade transportada e o coeficiente de mistura turbulenta para o momentum é dado

porKmi , onde a média de Reynolds é representada pela barra, e′ indica o desvio em relação

a média.

A parametrização baseada na formulação de Smagorinsky (1963) [53] para os coefi-

cientes de difusão horizontal, que emprega uma grade anisotrópica (o espaçamento horizon-

tal é muito maior que a vertical), cujos fluxos turbulentos são parametrizados utilizando a

teoria do fluxo-gradiente conhecida como TeoriaK. A TeoriaK, contitui em um fechamento

de 1a ordem onde os fluxos turbulentos são proporcionais aos gradientes locais da correspon-

dente quantidade média transportada [4].

Na formulação de Smagorinsky, os coeficientes de difusão sãocalculados como o pro-

duto da taxa de deformação horizontal (gradientes horizontais da velocidade do vento) e do

quadrado da escala da escala de comprimento, onde a escala decomprimentol é o produto

do espaçamento da grade horizontal∆x, por um fator de multiplicação que irá depender das

dimensões da grade utilizada. Para avaliar os coeficientes de difusão turbulenta na vertical,

segue-se o esquema de Mellor e Yamada (1982) [37], que utiliza a Energia Cinética Turbu-

lente (ECT) prognosticada pelo modelo.

Uma segunda opção que pode ser utilizada para a parametrização, consiste na utilização

da mesma parametrização dos coeficientes horizontais usados na opção anterior, e para os

coeficientes verticais utiliza-se um análogo unidimensional do esquema de Smagorinsky.

A deformação vertical obtém-se dos gradientes verticais dovento horizontal (cisalhamento

vertical) e a escala de comprimento é o espaçamento verticallocal multiplicado por um fator

que dependerá das dimensões da grade utilizada.

Numa terceira opção, os coeficientes de difusão da horizontal e na vertical são calculados
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como um produto entre tensor tensão de cisalhamento em três dimensões e o quadrado da

escala de comprimento [47]apudKosovic,1997 [23].

Uma quarta opção utiliza o esquema de Deardorff (1978) [10] efaz uso da ECT para o

cálculo dos coeficientes de difusão horizontal e vertical. Este esquema é destinado somente

para a finalidade específica de Simulações de Grandes Turbilhões (LES) os quais consideram

que os movimentos turbulentos resolvidos pelo modelo realizam a maior parte do transporte

turbulento [47].

Parametrização solo/vegetação

O modelo hidrológico utilizado, acoplado ao modelo atmosférico, é o modelo LEAF-

3 (Land Ecosystem-Atmosphere Feedback model)(Walko e Tremback, 2001)[61], possibili-

tando a análise da interação atmosfera-vegetação-solo. O LEAF-3 é uma das parametriza-

ções que tem sido desenvolvidas na Universidade do Coloradocomo parte do RAMS. A

versão LEAF-3 é uma representação dos aspectos da superfície incluindo vegetação, solo,

lagos e oceanos e suas influências sobre a atmosfera. LEAF-3 inclui equações prognósticas

para temperatura do solo e umidade em múltiplas camadas, temperatura da vegetação e água

na superfície incluindo orvalho e precipitação interceptada, energia termal para múltiplas

camadas, temperatura e razão de mistura do vapor da água do ardo dossel. Os termos de

troca nestas equações prognósticas incluem trocas turbulentas, condução de calor, difusão de

água e percolação nas camadas do solo, transferências radiativas de onda curta e onda longa,

transpiração e precipitação.

O fluxo de umidade entre camadas é parametrizado baseado no modelo de multicamada

descrito por Tremback e Kessler (1985)[57]. O fluxo de umidade é dado por:

Fwgg = −ρwKη
∂ (Ψ+z)

∂z
(C.18)

ondeρw é a densidade da água líquida,Kη (m/s) é a condutividade hidraulica,Ψ é a umidade

potencial ou tensão, ez a altura (m).

Como o LEAF-3 realiza o transporte de água somente na vertical, é necessária a utiliza-

ção de algum recurso para representar o transporte lateral da água no solo. Para esta tarefa,

o LEAF-3 utiliza o TOPMODEL (Beven et. al., 1984 [7]; Sivapalan et. al., 1987 [51]).

TOPMODEL é um modelo hidrológico que representa o transporte lateral inclinado da

água dentro de regiões saturadas do solo. Este modelo baseia-se na teoria de contribuição

variável para a formação do escoamento e estima o déficit hídrico no solo e área fonte satu-
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rada (área de contribuição direta) a partir de características topográficas e do solo.

O acoplamento entre estes dois modelos pode simultaneamente representar, tanto o trans-

porte vertical como o horizontal e suas interações. O transporte de água dentro do solo é

relativamente lento, com um deslocamento lateral de somente uns poucos metros por dia ou

menos. Conseqüentemente TOPMODEL representa o transportede água em escalas muito

mais finas do que as típicas dimensões das células de grade horizontal no RAMS.

O acoplamento mais apropriado é o TOPMODEL trocar a umidade do solo entre “patches”

mais do que entre células de grade. Assim, na região de interesse do TOPMODEL, um

“patch” é identificado como uma região na qual pode-se ganhar ou perder umidade do solo,

devido ao transporte lateral. A troca de água vertical no LEAF-3 responde a distribuição de

água e as taxas de transporte calculadas pelo TOPMODEL.


