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Resumo

Neste trabalho € apresentado um estudo da dispersao de poluente inerte, passivo liberado de forma
continua na superficie utilizando um modelo lagrangiano de particulas acoplado a um modelo de me-
soescala com o objetivo de determinar os padrées de dispersdo de curto e médio alcance na regido
de Iperd. Para tanto, é proposta uma nova maneira de classificar os modelos lagrangianos de parti-
culas considerando todas as possiveis maneiras de estimar as aceleracdes deterministicas e aleatoric
da equacao de Langevin unidimensional. Nesta classificacdo todos os processos de difusao vertical
turbulenta na Camada Limite Planetaria podem ser adequadamente simulados quando as aceleragoe:
deterministicas e aleatdrias sdo representadas, respectivamente, por: (a) uma funcao linear da ve-
locidade vertical e uma distribuicdo gaussiana; (b) uma funcao linear da velocidade vertical e uma
distribuicdo assimétrica; (c) uma funcéo nao linear da velocidade vertical e uma distribuicdo gaus-
siana; (d) uma funcéo nao linear da velocidade vertical e uma distribuicdo assimétrica. Com base
nestas quatro categorias, os modelos lagrangianos de particulas sao classificados como: (a) linear-
gaussiano; (b) linear-assimétrico; (c) ndo linear-gaussiano e (d) nao linear-assimétrico. Também foi
apresentada a derivacao da equacao de Langevin, unidimensional, para os casos: (a) linear-gaussiano
(b) linear-assimétrico e (c) néo linear-gaussiano. Todos os modelos lagrangianos de particulas, que
satisfazem a hipdtese de boa mistura disponiveis na literatura, sdo representados por estas equacoes
As equacdes para os casos (a) e (b) estdo disponiveis na literatura. A equacao para o caso (c) repre-
senta uma nova formulacéo para a equacdo de Langevin. Nesta formulagéo, a disperséo vertical na
Camada Limite Planetaria convectiva é representada assumindo-se que a turbuléncia é ndo homogé-
nea na vertical e estacionaria, e que existe variacdo de densidade do ar com a altura. O desempenho dc
modelo lagrangiano de particulas, baseado na solu¢ao nao linear-gaussiana, foi comparado com o mo-
delo lagrangiano de particulas linear-assimétrico, o proposto por Legg e Raupach (1982), e o modelo
pluma gaussiana utilizando-se os cenarios descritos pelos experimentos de Copenhague, Lillestrgm
e Kincaid. Parametros estatisticos tais como erro fracional, desvio padrao fracional, erro quadratico
médio normalizado, coeficiente de correlacdo e fator de dois, estimados com intervalos de confianca
de 95%, indicam uma equivaléncia no desempenho destes quatro modelos. No caso de Kincaid, o
modelo lagrangiano néo linear-gaussiano teve um desempenho superior aos demais. As simulacdes
numéricas mostram que o modelo lagrangiano de particula ndo linear-gaussiano desenvolvido nesta
tese descreve os principais padrdes de disperséo de poluentes gerados pela topografia e ocupacéo d
solo na regiao de Ipero.



Abstract

In this work a lagrangian particle model is applied to simulate the dispersion of a pollutant, inert
and passive, released continuously at the surface, in order to evaluate the patterns of atmospheric
dispersion in Iperd, SP. It is proposed a new way to classify the lagrangian particle models conside-
ring all possible ways to evaluate the deterministic and random accelerations in the one-dimension
Langevin equation. In this classification the vertical diffusion in the Planetary Boundary Layer can
be appropriately simulated when the deterministic and random accelerations are written as: (a) a li-
near function of vertical wind component and a gaussian distribution; (b) a linear function of vertical
wind component and a skewed distribution; (c) a nonlinear function of vertical wind component and
a gaussian distribution; (d) a nonlinear function of the vertical wind component and a skewed distri-
bution. Based on these four categories it is shown that all lagrangian particles model can be classified
as: (a) linear-gaussian; (b) linear-skewed; (c) nonlinear-gaussian and (d) nonlinear-skewed. It was
also derived the Langevin one-dimension equations for: (a) linear-gaussian, (b) linear- skewed and
(c) nonlinear-gaussian. All these equations satisfy the well-mixed condition. The equations for case
(a) and (b) are available in the literature. In equation (c) the vertical dispersion in the convective Pla-
netary Boundary Layer is properly simulated by assuming that the turbulence is non-homogeneous
in the vertical and stationary, and by considering the vertical variation of the air density. The perfor-
mance of the nonlinear-gaussian lagrangian particle model was compared linear-skewed and proposed
by Legg and Raupach (1982) lagrangian particle models and gaussian plume model, considering the
conditions given by Copenhagen, Lillestram and Kincaid experiments. Statistical parameters such as
fractional bias, fractional standard, normalized mean square error, correlation coefficient and factor of
two, were estimated with confidence intervals of 95%. They indicated that these four models perfor-
med in a similar way. In the Kincaid case, the nonlinear-gaussian lagrangian model performed better
than the other ones. The nonlinear-gaussian lagrangian particle model, coupled with the mesoscale
numeric model, was used to estimate the patterns of dispersion produced by an inert and passive pol-
lutant, emitted continually by a point source located in the surface in Iper6 (SP). The results show that
the nonlinear-gaussian lagrangian particle model developed in this theory describes the main patterns
of dispersion of pollutant generated by the topography and occupation of the soil in the area of Ipero.
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Capitulo 1

Introducao

Os modelos de dispersao de poluentes atmosféricos podem ser divididos em duas categorias: eu-
lerianos e lagrangianos (Seinfeld, 1986).

Nos modelos eulerianos, a concentracdo do poluente em uma determinada posi¢do o espaco
no instante € representada por meio do valor da concentracéo da parcela dédjuédesta ocupando
a posicao do espaco no instante em questdo, sem levar em conta a sua origem.

Nos modelos lagrangianos cada parcela de fluido que compde o escoamento é identificado pela
sua posicao no instante inicial, e a evolugao temporal e espacial da concentracdo do poluente é obtida
mediante a determinacgéo da trajetoria de cada parcela de fluido que compde o escoamento.

Assim, no caso euleriano, a taxa de variacao temporal da concentra¢éo do poluente é representada
pela taxa de variacdo temporal (local) da concentracédo do poluente. No caso lagrangiano, a taxa de
variacao temporal da concentracdo do poluente é representada pela taxa de variacédo temporal total.

A Camada Limite Planetaria (CLP) é, por definicdo, a regido da atmosfera adjacente a superfi-
cie onde existe turbuléncia; logo o transporte de poluentes atmosféricos na CLP é determinado em
grande parte pela turbuléncia existente nessa regido da atmosfera. Tendo em vista a sua complexi-
dade, os escoamentos turbulentos na atmosfera séo descritos de forma mais adequada por meio dz
teoria estatistica. Assim, o processo de disperséo de poluentes atmosféricos é descrito levando-se em
conta as propriedades estatisticas do escoamento na CLP atmosférica.

A abordagem euleriana é baseada na soluc¢do da equacéo que descreve a conservacao média de ur
poluente na CLP. Portanto, torna-se necessario determinar a distribuicdo espacial das componentes do
fluxo turbulento do poluente, primeiro termo do lado direito da Eq. (1.1), resultante da decomposicao
das propriedades do escoamento em uma parte média e uma flutuacdo em tornoda média

Jde

§+V-VE:—V-(W)+E+§, (1.1)

ondec € a concentracdo média do poluentes o vetor velocidade média nas direcaeg e z; v’ €
a flutuacao estatistica do vetor velocidade em torno da medig a covariancia entre as flutuagdes

!Neste caso, a parcela de fluido é constituida do ar atmosférico mais poluente.
2Caso nada seja dito, & adotada a aplicagéo das unidades e nomenclaturas do Sistema Internacional de Unidades (SI).
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estatisticas do vetor velocidade e da concentracdo do poluéries taxa média de producéo (ou
destruicdo) do poluente associada as reac¢des quimiS@sadaxa média de producio (ou destruicdo)
do poluente associada as fontes (ou sorvedouros) existentes nas atmosfera.

Do ponto de vista euleriano, hipéteses de fechamento sdo necessérias para determinar a distri-
buicdo espacial das componentes do fluxo turbulento da Eq. (1.1), a qual depende da distribuicéo
de concentracdo do poluente e ndo sao universalmente validas (Deardorff, 1978). Logo, esse tipo
de abordagem esta restrito as limitacdes impostas pelo esquema numérico, que pode ndo conservar
massa, e ao fechamento utilizado, que pode produzir concentracbes negativas (Seinfeld e Pandis,
1998).

Do ponto de vista lagrangiano, a abordagem estatistica implica na necessidade de se determinarem
as funcdes densidade de probabilidadesJfdgsociadas a distribuicao espacial das parcelas de fluido
que compdem o escoamento turbulento.

A expresséo geral para a evolucéo espacial e temporal da concentracdo média em uma parcela de
fluido, ¢(x, t), pode ser escrita em termos da concentracao inigt@lf,), como:

2(x, 1) :/_Z /: /: Q(x, t[x0, o) T(xo, to) dxo-+

e’} 0 0 t
/ / / / Qx, t|x',t') S(x',t') dt'dx’,
—o0 J —o0 J —0o0 Jip

ondeQ(x, t|x’,t") representa a fdp da parcela de fluido que esta na pasigavinstante’, podendo

vir a ocupar a posi¢ae no instantet. S(x’,t’) representa uma funcdo que descreve a distribui¢cdo
espacial e temporal da fonte em termos da massa do poluente por unidade de volume entre as posi¢oes
x ex’ e os instanteset’ (Seinfeld, 1986; Zannetti, 1990).

(1.2)

O parametro chave na Eq. (1.2) é a fdp(@ex, t|x’,t') (Zannetti, 1990). Este pardmetro pode
ser estimado numericamente, mediante a determinacdo da trajetdria de um conjunto suficientemente
grande de particulas contidas no escoamento (Zannetti, 1990; Baldochi, 1992). Uma forma de se
estimar a trajetoria das particulas em um escoamento turbulento é utilizando-se de um Modelo La-
grangiano de Particulas (MLP) ou Modelo Estocéstico Lagrangiano.

Os MLP, sdo baseados na equacao de Langevin (Wilson e Sawford, 1996; van Dop, 1995) ou na
equacao do deslocamento aleatdrio (Rodean, 1996). Nos bddeados na equacgéo de Langevin, 0s
incrementos da velocidade séo integrados no tempo para definir a trajetoria da particula no espaco.
Ja nos MLR baseados na equacéo dos deslocamentos aleatérios, a trajetoria da particula é dada pela
soma vetorial de incrementos aleatorios do deslocamento. Nesta tese sera utilizada baddhfos
na equacao de Langevin.

Na equacao de Langevin o movimento das particulas em um escoamento turbulento é descrito
de forma analoga ao movimento browniano. Essa analogia permite tratar a aceleracao sofrida por
uma particula em um escoamento turbulento como a soma das aceleragdes do tipo deterministica e
aleatoria.
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Os MLP, onde as particulas sédo independentes entre si, sdo conhecidos como modelos lagrangi-
anos de uma particul@rie-particle modg¢l Nesse caso, ndo ha correlacdo entre as particulas. Os
MLP; onde pares de particulas estéo correlacionadas sdo denominados modelos lagrangianos de dua:s
particulas (Kaplan e Dinar, 1988; Borgas e Sawford, 1994b).

Nesta tese serdo utilizados somente os Md® uma particula (Durbin, 1983; Sawford, 1985,
1993; Thomson, 1987; Pope, 1987, 1994; Wilson e Sawford, 1996; Rodean, 1994, 1996; Pereira
et al, 2001b, 2002). Os MLPséo capazes de descrever a dispersao de poluentes na CLP levando em
conta as propriedades estatisticas do escoamento. Por exemplo, na CLP convectiva as caracteristicas
da turbuléncia refletem sua origem térmica. Nessa condicdo, fortes correntes térmicas ascendentes
(updrafts) ocupam aproximadamente 40% da area horizontal da CLP, enquanto as correntes des-
cendentesdowndraft3, mais fracas, ocupam cerca de 60%. Isso resulta em uma distribuicdo de
probabilidade de velocidade vertical assimétrica. Logo, um poluente passivo (sem empuxo), emitido
continuamente de uma fonte elevada, tem maior probabilidade de ser levado diretamente a superficie.
No caso de uma fonte préxima a superficie, o poluente tem uma maior probabilidade de ser trans-
portado para cima. Na CLP neutra ou estavel, os turbilhbes sdo menores e velocidade vertical tem
uma distribuicio de probabilidade gaussfarara simular a dispersdo na CLP, a velocidade vertical
do MLP descrita pela a equacéo de Langevin deverd possuir uma distribuicdo de probabilidade de
velocidade vertical igual a do escoamento. Dessa forma, a solucdo da equacao de Langevin devera
gerar uma distribuicdo de probabilidade assimétrica para as condi¢cdes convectivas e uma distribuicao
gaussiana para condi¢cfes estavel e neutra. Essa propriedade doé btrfhecida como condicao
de boa mistura e esta na base de todo o desenvolvimento ted6rico apresentado nesta tese.

Uma outra caracteristica da CLP, e que sera desenvolvido nesta tesa, € o efeito da variacdo da
densidade do ar com a altura sobre a disperséo das particulas. Na maioria dosokkiBeram
a densidade do ar constante (Thomson, 1984; vanddap, 1985; de Baast al., 1986; Sawford,
1986; Sawford e Guest, 1987; Weil, 1990; Rodean, 1994, 1996). Esta aproximacédo é justificada
somente nas camadas mais préoximas a superficie. Estendé-la para toda a CLP, principalmente no
caso convectivo onde a altura da CLP € da ordem de 2.000 m, e a densidade do ar varia em mais de
20% nao é correto (Thomson, 1995; Venkatram, 1998; Stohl e Thomson, 1999). Stohl e Thomson
(1999) mostraram que se considerar a densidade do ar constante ngsriviiliea em subestimar os
valores de concentracdo proximos a superficie e superestimar os valores de concentracao proximos
ao topo da CLP. Na presenca de cisalhamento vertical do vento, a ndo correcao da densidade do ar
conduzira erros, principalmente associados aos transporte horizontal do poluente (Stohl e Thomson,
1999).

3Dissemos que uma variavel aleatbNaque toma todos os valores reais, entreo < X < oo, tem distribuico
gaussiana (ou normal) se sua fdp € da forma

1 2

2ro

(x—R)
202

700 = ],xeR

exp {—

ondey é a média, & o desvio padrdo da amostra (James, 1996, p. 51).
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Os MLP, apresentam diversas vantagens sobre os modelos eulerianos (Sawford, 1985; Wilson e
Sawford, 1996; Pereirat al., 2000), entre elas podem-se destacar:

(a) simplicidade computacional;
(b) ndo necessitam de grade numérica;

(c) apresentam igual capacidade de estimar a difuséo proxieaa field e afastadafér field) da
fonte;

(d) séo capazes de estimar o fluxo turbulento no sentido do gradiente;
(e) necessitam somente de informagdes das propriedades estatisticas do campo de velocidade;

() séo capazes de lidar com emissdes do tipo instantanea, continua e variavel, emitidas de fontes
do tipo pontual, linha e area.

A maior limitacdo dos MLPesta relacionada as dificuldades em representar as reacdes quimicas
em termos de distribuicdo de particulas. Entretanto, recentemente algupgawis®do simulando
reagcBes quimicas (Crone, 1997).

O objetivo deste trabalho € descrever os padrdes de dispersao de poluentes na regido de Iperé,
Sao Paulo, em torno do Centro Experimental ARAMAR (CEA). O CEA é instalag&o industrial da
Marinha do Brasil que, entre outras coisas, opera um sistema de purificacdo de uranio por meio de um
método de ultracentrifugacdo em cascata. Apesar do rigido controle radiol6gico existente, 0 manejo
de material radioativo em escala industrial esta sujeito a liberacédo acidental na atmosfera.

Os padrdes de disperséo investigados neste trabalho estdo associados a emissao de um poluent
inerte e passivo, liberado de forma continua na superficie, e visam representar o impacto da emissao
continua de radionuclideos provocados por um acidente. O enfoque desta tese esta na representacas
dos processos fisicos de transporte atmosféricos. Para tanto, o radionuclideo sera considerado inerte
e passivo. O transporte de poluentes em Iperd é simulado por meio de um MLP baseado na equacao
de Langevin, onde séo considerados a distribuicdo assimétrica de velocidade vertical e a variagéo de
densidade com a altura.

A regido a ser estudada é uma area de 50kH9 km em torno do CEA, em Ipero, SP, situada na
latitude 2323'36’S e longitude 4735'58'W (Fig. (1.1)). As condi¢Ges atmosféricas tém sido inves-
tigadas nessa area por meio de campanhas de observacao e de simula¢cdes numéricas dos campos ¢
concentracdo de radionuclideos utilizando modelos de dispersao acoplados a algoritmos de estimativa
de parametros de disperséo. Tal area foi escolhida em funcao dos diversos estudos realizados (Karam,
1995; Oliveiraet al,, 1998; Lamesa, 2001; Karam, 2002; Oliveira, 2003).

A regido de Iperé € uma area com topografia complexa (Fig. 1.2), onde a heterogeneidade da
turbuléncia da CLP néo est4 restrita somente a direcdo vertical. A CLP varia entre 100 e 300 m
no periodo noturno, atingindo cerca de 2.000 m no final do periodo diurno. O campo do vento
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Figura 1.1: A area de estudo (em vermelho) se localiza no Estado de Sao Paulo no municipio de Ipero,
no Centro Experimental de ARAMAR (CEA), .

na CLP apresenta uma variacao diurna ciclica com ventos predominantes do quadrante NW e NE,
durante o dia, e SW e SE no periodo noturno (Oliveiral., 1998). A presenca de Jatos de Baixos
Niveis (JBN) com intensidade da ordem de 5-10 m/s, predominantemente de SE e NE (Karam, 2002).
As propriedades espectrais da turbuléncia desta regiéo revelam caracteristicas similares as de locais
planos e homogéneos, com 0s espectros e co-espectros de velocidade e temperatura que obedecen
respectivamente, as Leis de -5/3 e -7/3 no subintervalo inercial (Lamesa, 2001).

Vérios estudos numéricos foram feitos com o objetivo de simular numericamente a evolucdo da
CLP e o seu impacto na dispersao de poluentes na regido de Iper6. Um modelo numérico de duas
camadas foi desenvolvido para simular a evolugéo espacial da CLP e a evolugéo temporal da concen-
tracao de radionuclideos na regido de Iperd, assumindo uma liberacéo hipotética de radionuclideos
(Molnary, 1993). Tal modelo, apesar das simplificagdes assumidas para o comportamento da CLP,
foi capaz de simular as caracteristicas principais da evolucédo da CLP na regidao e também permitiu
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Figura 1.2: Topografia da regido em torno do Centro Experimental Aramar (CEA), situado em Ipero,
SP. O CEA esté situado a 550 m acima do nivel médio do mar no centro da area de<5B80kkm.

A regido mais elevada no quadrante SW denominada de morro Aragoiaba tem uma altura média de
800 m.
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determinar o transporte horizontal de radionuclideos e o tempo que levaria o poluente para atingir as
regiées mais povoadas, como Sorocaba.

Outras tentativas de estimar o potencial atmosférico de contaminacao na regiao foram feitas com
0 emprego de um modeBkewed Puff Mod€SPM) para simular as emissfes hipotéticas de radio-
nuclideos em Iperg, estimando-se os parametros de difusdo a partir de dados de turbuléncia coletados
durante as campanhas em Iperé (Tirabassil, 1995). O algoritmo de estimativa dos parametros
de dispersao que inclui os efeitos associados a presenca da vegetacao da superficie (Targino, 1999;
Targino e Soares, 2002) teve um impacto positivo ha qualidade dos resultados do modelo SPM e per-
mitiu estender as simula¢des para um periodo de tempo maior (Okteita1998). Considerando
0 campo do vento ajustado a topografia, 0 modelo SPM e o algoritmo de estimativa dos parametros
de dispersao foram aplicados para avaliar o efeito da topografia local sobre o transporte horizontal de
radionuclideos (Veleda, 2001).

Paralelamente, foi investigado o papel da topografia na definicdo da circulagcédo local em Iperd
(ciclo diurno e JBN) utilizando-se o modelo meteorolégico de mesoescala TYikdd€-dimensional
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Vorticity Mode). As simulacfes realizadas com o TVM indicam que parte do ciclo diurno do vento em
Iperd estéa relacionada ao efeito térmico da topografia que, por estar inclinada para oeste (Fig. (1.2)),
gera um vento anabético de SW durante o dia, e catabéatico de NE durante a noite (Karam, 1995,
2002). Recentemente, com a versao nado hidrostatica do modeice®-dimensional Vorticity Model

Non Hyrdrostatic(TVMnh), foi possivel identificar que o JBN em Iperé é resultante da combinacao
das circulacdes térmicas geradas pela topografia e da brisa maritima que penetra no interior do Estado
de Séo Paulo (Karam, 2002).

Utilizando-se o MLP proposto por Legg e Raupach (1982) acoplado ao TVMnh, foi possivel
mostrar que a topografia e a ocupacéo do solo na regido de Iper6é tem um grande impacto sobre o
transporte de poluentes de longo (Karam, 2002) e de médio alcance (Beetird001b,a). Embora
tenha obtido resultados consistentes, o MLP utilizado por Pezeiah (2001b,a) e Karam (2002)
néo satisfaz a condigdo de boa mistura e ndo deve ser utilizado para a estimativa da concentragdo
de poluentes de médio e curto alcance (Stohl e Thomson, 1999). O MLP desenvolvido no Cap. (2)
sera utilizado para determinar a distribuicdo espacial e a evolu¢do temporal de um poluente passivo
e inerte, a partir da evolucdo temporal da distribuicdo espacial das particulas. Nessa investigacéo, o
MLP sera acoplado ao modelo de mesoescala TVMnh e satisfaz a condi¢gdo de boa mistura.

Como foi mostrado por Karam (2002) para simular a estrutura espacial dos JBN em Ipero, é
necessario um dominio com no minimo 800 km centrado em Iperd. Esse dominio inclui os efeitos
da brisa maritima e da circulacdo anabatica, ambos responsaveis pela formacéo do JBN e oscilagao
diurna do vento na CLP. Em virtude das limitagbes computacionais, as simulagdes realizadas por
Karam (2002) apresentaram uma baixa resolucao espacial (30 km). Deve ser ressaltado que a grade
utilizada tinha espacamento fixo.

Neste trabalho, sera utilizado o mesmo modelo TVMnh, com uma grade de espagamento variavel
para simular o campo do vento na regido de Iperé. Como sera mostrado neste trabalho, esse tipo de
grade permite que sejam incorporados as forcantes de maior escala espacial, como a brisa maritima
e a circulacdo anabatica. Além disso, permite resolver o escoamento na area de interesse com grade
resolucéo (1 km).

O modelo meteorologico de mesoescala TVM foi originalmente chamado de URBMET e consis-
tia de uma verséo hidrostética, bidimensional, desenvolvida para estudar a estrutura da camada limite
de area urbana em terrenos planos. O URBMET foi expandido para trés dimensées em 1986 (Borns-
teinet al, 1987) ainda na forma hidrostatica. Foi esta versdo usada para simular a influéncia da regido
urbana sobre as frentes da brisa maritima que atingem a cidade de Nova lorque. Como as circulacoes
atmosféricas se desenvolvem sobre terrenos de superficies irregulares, as equagdes séo transformada
para um sistema de coordenadas generalizadas de acordo com Gal-Chen e Somerville (1975). Esta
nova versao, que incluiu os efeitos da topografia, foi denominada de TVM nao hidrostatico (TVMnh)

e foi desenvolvida por Schayes e Thunis (1990). Uma descricdo das equacgdes utilizadas na verséao
hidrostatica pode ser encontrada em Karam (1995). Thunis (1995) estudou a versédo nao-hidrostéatica
do modelo TVM, o TVMnh. Orgaz e Fortez (1999) utilizaram o TVMnh para simular as condi¢bes
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meteorologicas de um dia tipico de verdo, na regido de Aveiro (Portugal), com brisa maritima. Os
resultados das simulacdes foram confirmados pelos dados observados. Stivari (1999) empregou o
TVMnh em seu trabalho de doutorado para investigar a circulagéo local na regiao do lago de Itaipu.
Os resultados foram satisfatorios na simulagéo das condi¢gdes diurnas (brisa lacustre). Entretanto, o
modelo n&o foi capaz de simular a brisa terrestre e a estrutura da CLP noturna é6aa003).

Martin et al. (2001a,b) reproduziram circulacdes de mesoescala no centro da Peninsula Ibérica sob
condic¢des de baixa térmica utilizando o TVMnh. Seu objetivo foi caracterizar o escoamento sobre ter-
reno complexo ao redor de Madri, mapeando a variabilidade das trajetorias de ar poluido, simuladas
nestas condic¢des, e fortemente influenciadas pelo ciclo diurno de aquecimento e resfriamento da su-
perficie. A descricdo completa das equacdes que descrevem o modelo TVMnh podem ser encontradas
em Thunis (1995), Stivari (1999), Thunis e Clappier (2000) e Karam (2002).

No Cap. 2 é apresentada uma analise dos modelos lagrangianos de particulas considerando as
possiveis maneiras de estimar as aceleracfes deterministicas e aleatérias da equacédo de Langevil
unidimensional. E verificado que todos os processos de difus&o vertical turbulenta na CLP podem
ser adequadamente simulados quando as acelera¢gfes deterministicas e aleatdrias sao representade
respectivamente, por: (a) uma funcao linear da velocidade vertical e uma distribuicdo gaussiana; (b)
uma funcéo linear da velocidade vertical e uma distribuicdo assimétrica; (c) uma funcdo néo linear da
velocidade vertical e uma distribuicdo gaussiana; (d) uma funcéo nao linear da velocidade vertical e
uma distribuicdo assimétrica. Com base nestas quatro categorias, os modelos lagrangianos de particu-
las sdo classificados como: (a) linear-gaussiano; (b) linear-assimétrico; (c) ndo linear-gaussiano; (d)
nao linear-assimétrico. Também é apresentada a derivacao da equacgéo de Langevin, unidimensional,
para os casos: (a) linear-gaussiano, (b) linear-assimétrico e (c) ndo linear-gaussiano. Todos 0os mode-
los lagrangianos de particulas, que satisfazem a hipétese de boa mistura disponiveis na literatura, sao
representados por estas solucdes. As solucdes para os caso (a) e (b) estdo disponiveis na literatura. A
solucéo para o caso (c), representa uma nova formulacéo para a equagao de Langevin que incorpora a
variacao da densidade do ar com a altura na CLP convectiva.

No Cap. 3, o desempenho do modelo lagrangiano de particulas, baseado na solu¢cédo nao linear-
gaussiana, é comparado com o modelo lagrangiano de particulas linear-assimétrico e o modelo la-
grangiano de particulas proposto por Legg e Raupach (1982), utilizando-se os cenarios descritos pelos
experimentos de Copenhague, Lillestram e Kincaid. Parametros estatisticos tais como erro fracional,
desvio padréo fracional, erro quadréatico médio normalizado, coeficiente de correlagéo e fator de dois,
estimados com intervalos de confianca de 95%, séo utilizados na comparacéao destes trés modelos.

No Cap. 4 sdo apresentadas 4 tipos de simulagdes com o TVMnh para o periodo de 24 horas: 1)
topografia plana e ocupacao do solo homogénea; 2) topografia plana e ocupacéo do solo heterogénea;
3) topografia realistica e ocupacdo do solo homogénea; 4) topografia realistica e ocupacédo do solo
heterogénea. A topografia e a ocupacédo do solo da regido de Iperd foram construidas com a ajuda
de umsoftwarede tratamento de dados do TVMnh.sOftwarefoi desenvolvido em ambientésual
Fortran e possibilita a construcao rapida e precisa dos dados de topografia e ocupacédo do solo da
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regido de interesse. O modelo lagrangiano de particulas néo linear-gaussiano, acoplado ao modelo
numérico de mesoescala TVM néo hidrostatico, foi utilizado para estimar os padrdes de dispersao de
um poluente inerte e passivo, emitido continuamente por uma fonte pontual localizada na superficie
em Ipero (SP).

No Cap. 5 séo expressas as conclusdes do presente trabalho a luz dos resultados obtidos, indicandc
algumas recomendacdes para futuros estudos.



Capitulo 2

O Modelo Lagrangiano de Particulas

2.1 A Equacéao de Langevin

O movimento irregular dos graos de poélen imerso em um fluido foi descoberto e caracterizado
pelo botanico escocés Robert Brown em 1827. Esse movimento dos graos de pdlen suspensos em um
fluido continuamente bombardeado pelas moléculas do fluido se tornou conhecido como movimento
browniano.

Einstein (1905, 1906) publicou a primeira explicacdo satisfatéria do movimento browniano,
considerando-o como um processo de caminho aleatério. Os principais pontos da proposta de Einstein
foram: (1) o movimento € ocasionado por impactos das moléculas do fluido sobre os gréos de pdlen
suspensos nesse meio; (2) a complexidade do movimento das moléculas somente pode ser descrita
probabilisticamente considerando os impactos independentes e com grande frequéncia de ocorréncia;
(3) cada particula executa individualmente um movimento que é independente do movimento das ou-
tras particulas presentes no meio; (4) os movimentos de uma particula em diferentes e consecutivos
intervalos de tempo s&o processos independentes, contanto que esses intervalos de tempo sejam su
ficientemente grandes em relacdo ao tempo médio entre dois impactos consecutivos com moléculas.
Uma explicacao similar foi desenvolvida independentemente por Smoluchowski (1906).

Langevin (1908) apresentou uma proposta alternativa com a de Einstein, onde aparece o primeiro
exemplo de equacao diferencial estocastica. Essa equacao se tornou conhecida como equacédo de
Langevin e pode ser utilizada para descrever a velocidade e posi¢cao das particulas em um escoamentc
atmosférico por sua analogia com descricdo do movimento browniano. Ela pode ser escrita para o
caso unidimensionatomo (van Kampen, 1992):

C;_‘; — a(w) + A(t) com (2.1a)

dz = wdt, (2.1b)

INeste caso, os procedimentos matematicos séo feitos de acordo com Thomson (1984),etaal. (J985), de Baas
et al. (1986), Sawford (1986), Sawford e Guest (1987), Weil (1990), Rodean (1994, 1996), Stohl e Thomson (1999), e
Nasstrom e Ermak (1999a,b), para a dispersdo na vertical. A equacao de Langevin nas:deggdesna conseqiéncia
imediata dos resultados obtidos para a diregdo
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ondew € a velocidade turbulenta da particula na diregie é a posicdo da particula na direcéo
verticat a(w) e A(t) representam, respectivamente, o termo deterministico (ou aceleracdo determi-
nistica) e o termo aleatdrio (ou aceleracao aleatériad, empo.

Os casos bidimensionais e tridimensionais da equacéo de Langevin ndo sao abordados nesta tese
Um dos problemas que se encontra quando se tenta resolver a equacao de Langevin 2-D ou 3-D, é
a especificacao da correlacdo entre os componentes horizontais e verticais da velocidade (Thomson,
1987; Sawford e Guest, 1988; Rodean, 1994, 1996; Wilson e Sawford, 1996).

O processo estocasticdefinido pela Eq. (2.1a) é markoviano (um processo estocastico mar-
kovianof, onde a aceleragdo liquida da particula é a soma da aceleragdo determir{istice,da
aceleragao aleatoria|?).

Cada componente dg(t), a cada passo no tempo, é independente da outra e ndo correlacionada
no tempo e modelada como uma funcéo delta, com as seguintes propriedades estatisticas definidas
pela funcéo de autocorrelacao:

((A(t)A(E2)A(L3) - - - A(tn))) = bud(tr — t2)d(t — t3) ... 6t — tn), (2.2)

ondes é o delta de Diracy = 1,2... e {()) denota o cumulantele uma quantidade.

O conjunto de coeficientds, sdo determinados das propriedades da velocidade do escoamento.
As Egs. (2.1) e (2.2) definem um processo estocastico para a evolugao da velocidade turbulenta e de
sua posi¢cao em um escoamento turbulento atmosférico.

A funcéo de autocorrelacdo dada pela Eq. (2.2) pode ser escrita em termos das quantidades médias
de A(t). Os trés primeiros cumulantes séo iguais aos trés primeiros momentos centrais, e 0s cumu-

lantes e momentos de ordens superiores séo diferentes entre/sit) m média zergA(t) = 0),
as funcdes de correlagédo da primeira a quarta ordem definidas pela Eq. (2.2) séo:

(2.3)

onde a notacdp) denota o valor médio.

2Define-se (a) Variavel estocastica: uma variavel aleatéria que depende de um paréréethmmada de funcéo
aleatdria, se significa o tempo, de varidvel estocastica; (b) Processo estocéstic@: wejaonjunto arbitrariec R. Um
processo estocastico € uma famfli&(t),t € T}, tal que, para cadac T, é X(¢) uma variavel estocéstica (Morettin,
1999, p. 27).

3E um processo estocastico em que o proximo estado depende apenas do estado atual.

40 n-ésimo cumulante de uma variavel aleatéréauma fungdo dos momentos de ordeminferiores (van Kampen,
1992; Gardiner, 1985). Por exemplgx)) = %, ((x?)) = x2 — 2% = 02, ((x*)) = x3 — 3xZx + 2%, ((x*)) =
A — 4% — 32 412858 — 6%, ((x5)) = X — 5xI% — 10552 + 2065 %2 + 302 % — 602 % + 247 € ((x0)) =
X — 635% — 15x0x2 4 300 %2 — 1053 + 12053 2% + 12003 %% + 30x2° — 270x% X2 + 360x2 % — 120%°. Para
uma distribuicdo gaussiarax™)) = 0, paran = 3,4 ... Assim, para mostrar que distribuicdo de probabilidade é uma
distribuicdo gaussiana, basta provar que os cumulantes de ordens superiores sdo nulos. Uma expresséo geral para os
cumulantes pode ser encontrada em Risken (1989, p. 18) na forma matricial.
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O termo aleatério)(t), pode assumir duas formas:

(1.% gaussiana A(t) possui distribuicdo gaussiana, definida pela médig) e autocorrelagéo,
A(t;)A(t;), ondei,j = 1,2...n. Correspondentemente, as fungbes de autocorrelagéo cu-
mulante iguais ou maiores que a dé@dem dadas pela Eq. (2.2) sdo nulas;

(2.9 assimétricaA (t) possui distribuicdo ndo gaussiana, na qual a média das fungdes de autocorre-
lacdo cumulante dada pela Eq. (2.2) n&o € nula parartodo

Tomando como base as duas formas.de, a equagéo de Langevin para a dispersdo de particulas
na atmosfera pode ser classificada como:

(1) linear-gaussianaa(w) é uma fungéo linear da velocidade turbulenta na verticak A(t), €

um termo aleatdrio que possui distribuicdo gaussiana;

(2) linear-assimétricaa(w) € uma fungéo linear de, e A(f) € um termo aleatério que possui

distribuicdo ndo gaussiana;

(3) néo linear-gaussiana:(w) € uma fungéo néo linear de, e A(¢) é um termo aleatério que

possui distribuicdo gaussiana;

(4) n&o linear-assimétricau(w) € uma fungédo néo linear de, e A(¢) € um termo aleatério que

possui distribuicdo n&o gaussiana.

As formas 1, 2 e 3 da equacao de Langevin para a dispersao de particulas em um escoamento
atmosférico serdo abordadas no Cap. 2. A forma 4 ndo é abordada neste trabalho.

Para os casos nao linear-assimétrico e linear-assimétrico, a fdpakedece a expanséo de
Kramers-Moyal e, para os casos linear-gaussiano e néo linear-gaussiano, afeitidéaz a equacao
de Fokker-Planck. Resolver a equacédo de Langevin significa resolver a expanséo de Kramers-Moyal
ou a equacao de Fokker-Planck correspondente. Na proxima secao € mostrado como essas equacde
se relacionam.

2.2 A Expansao de Kramers-Moyal e a Equacao de Fokker-
Planck

A expanséao de Kramers-Moyal e a equacao de Fokker-Planck descrevem, respectivamente, mesmo
processo estocastico markoviano da equacédo de Langevin com aceleracdes aleatorias de distribuicfes
assimeétrica e gaussiana (Obukhov, 1959; Gardiner, 1985; Risken, 1989; van Kampen, 1992; Coffey
et al, 1996; Rodean, 1994, 1996; Tomé e Oliveira, 2001).

A expansao de Kramers-Moyal pode ser escrita como (van Kampen, 1992):

dp _
o z +Z n! 8w” (Bup), (2.4)
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ondep(w, z,t) é a fdp da velocidade, na posi¢éa e no tempa.

A Eq. (2.4) comB, = 0 (n = 3,4,5...) é a equagdo de Fokker-Planck, na qual descreve o
mesmo processo das equagdes de Langevin linear-gaussiana e néo linear-gaussiana.

Os coeficiente®,, (n = 1,2, 3...) na expansdo de Kramers-Moyal séo definidos como:

(Aw)"
B, = A 2.
n A7 com At — 0, (2.5)

ondeAt =t — ty, Aw = w — wg, € (Aw)* (n = 1,2,3...), S&o 0s momentos do incremento da
velocidade. Os coeficientés da equacéo de Langevin e os coeficieitgsla expanséo de Kramers-
Moyal estdo diretamente relacionados (Gardiner, 1985; Risken, 1989; van Kampen, 1992; Tomé e
Oliveira, 2001). Por exemplo, para= 1,

bl = a(w),

eparan =2,3,4...
B, =b,.

Portanto, a expansao de Kramers-Moyal (equivalente as equacdes de Langevin linear-assimétrica e
nao linear-assimétrica) pode ser entao escrita como:

W2 ) Ly + 3 ).

n=2

Similarmente, a equacéo de Fokker-Planck (equivalente as equacdes de Langevin linear-gaussiana e
nao linear-gaussiana) pode ser entao escrita como:

o 0 9 » (1
5% —a(wp) - —w[a(w)P] t o2 <§bp> :

ondeb = b,.

2.3 Principais Questbdes nas Formulacdes de Modelos Lagrangi-
anos de Particulas

O principal problema na formulacédo dos ML&encontrar expressdes apropriadas péarg° e
A(t). Thomson (1987) mostrou que os ML#em que satisfazer a dois critérios:

(1°) A escala de tempo de tem que ser maior que a escala de tempo caracteristica dos menores
turbilnBes e menor que a escala de tempo caracteristica dos maiores turbilndes. Para que isso
ocorra, os incrementos de velocidade tém que ter uma forma universal, ou seja (veja o Apéndice
D para maiores detalhes),

(Aw)? = CheAt, (2.6)

Doravanter(w) = a.
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(2°)

ondeAw = w(t + At) —w(t) é a mudanca da velocidade de uma particula durante intervalo
de tempoAt, no intervalor, < At < 7.°, ¢ é a taxa média de dissipacéo de energia cinética
turbulenta, & é a constante universal de Kolmogorov.

Para determinar o termg € necessario impor a condicdo de boa mistwedl{mixed conditioh

Nesta condicéo, a trajetéria das particulas inicialmente bem misturadas em um escoamento
assim devem permanecer, de forma que distribui¢cdo de probabilidade da posicao e trajetéria da
velocidade turbulenta da particutdsv, z, t), permanega a mesma do escoamesyy s, zy, t).
Correspondentemente, as particulas tém que ter os mesmos momentos de velﬁ:i&a@’gﬁ,

0S mesmos momentos de posican, = ﬁ € as mesmas covarianciag:z™ = W do
escoamento para,n =1,2...

Sep; e e sdo conhecidos, o termoda equacao de Langevin pode ser calculado da expanséao

de Kramers-Moyal (para a equacao de Langevin linear-assimétrica) ou da equacao de Fokker-
Planck (para as equacgfes de Langevin linear-gaussiana e nao linear-gaussiana). Por exemplo,
para a equacado de Fokker-Planekode ser determinado assumindo a turbuléncia estacionaria
(p(w, z,t) = p(w, z) = pedp/ot = 0) e a hipotese de que, quanddende a—oo, p tende a

zero mais rapidamente do que o aumentdude@esultando (Thomson, 1987):

o (b
ap = {a—w (§p> + 4 ) (2.7)
onde
¢——/w£(w)dw——£/wwdw (2.8)
) 02 PI= "5, o pat: '
Na Eq. (2.7), a condicdo de turbuléncia homogénea implica ent), ou seja,
o (b

ap=o— <§p> : (2.9)

Portanto, pela condicdo de boa mistura, os Mp&a transporte de poluentes em escoamentos
turbulentos descrevem as trajetérias das particulas baseadas nas propriedades estatisticas eulerianz
do escoamento, as quais podem ser determinadas por meio das relac6es empiricas propostas pel:
teoria da similaridade (Hanna, 1982; Weil, 1990; Rodean, 1994, 1996), por modelos de fechamento
de2.2ordem (Oliveira, 2003), por modelos do tiparge Eddy Simulatio(Deardorff, 1972; Marques

etal,

2003) ou podirect numerical simulatiofMito e Hanratty, 2002).

Na secao a seguir é apresentada a derivacdo das equacfes de Langevin para 0s seguintes casos:
linear-gaussiana (secéo 2.5); 2) linear-assimétrica (secao 2.6) e 3) nao linear-gaussiana (secao 2.7).

67, e, sdo, respectivamente, a escala integral de tempo lagrangiana e a micro escala de tempo de Kolmogorov.
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2.4 Hipoteses Assumidas nos Modelos Lagrangianos de Particu-
las

Hipoteses e restricbes devem ser assumidas para se determirtareenos coeficientes da ace-
leracdo aleatéria,,, da equacao de Langevin, em termos das propriedades estatisticas conhecidas da
velocidade do escoamento. Essas hipoteses sdo descritas a seguir.

(a) As particulas sédo consideradas inertes, ndo sendo removidas da atmosfera e nem depositadas nc
superficie;

(b) as particulas sao consideradas passivas, possuindo o0 mesmo comportamento de um elemento
de fluido no escoamento turbulento atmosférico (condicao de boa mistura);

(c) a difusdo molecular é desprezivel em comparacdo com a difuséo turbulenta (Thomson, 1987;
Weil, 1990; Rodean, 1994, 1996);

(d) a velocidade turbulenta da particula possui distribuicdo gaussiana em todas as direcdes para as
condic¢fes de estabilidade atmosférica estavel e neutra;

(e) a velocidade turbulenta da particula possui distribuicdo gaussiana na direcao horizontal e assi-
métrica na direcao vertical para a condi¢éo instavel,

() a turbuléncia € homogénea e estacionaria no caso das equacdes de Langevin do tipo linear-
gaussiana e linear-assimétrica;

(g) a turbuléncia € ndo homogénea e estacionaria no caso da equacdo de Langevin do tipo ndo
linear-gaussiana.

2.5 A Equacéao de Langevin Linear-Gaussiana

E a forma classica da equacio de Langevin para a atmosfera e corresponde a condigéio onde
possui distribuicdo gaussiana. Esta forma da equacgao de Langevin pode ser encontrada em Rodean
(1994, 1996) e seré derivada a seguir para efeitos de discussdo em relacdo a teoria que sera apresentad
nas secdes posteriores.

Neste caso((w")) = 0 paran = 3,4,5... e 0 termau(w) é determinado através da equagéo de
Fokker-Planck considerando condi¢ces homogéneas e estacionarias, do que resulta em

a(w) = —aw, (2.10)

ondea é uma constante.



2. O Modelo Lagrangiano de Particulas 16

Resolvendo a Eq. (2.1a), tem-se:
w(t) = woe " +ry(t), (2.11)

ondew, = w(0) er,(t) = [ e *TA)at'.

Os dois primeiros momentos dg(t) séo:

rg(t) =0 (2.12)

S A e
r2(t) = o (1—e2") (ondeb = b,). (2.13)
O termoa € determinado da multiplicando-se a Eq. (2.11) pge tomando-se a média. Com isso

obtém-se:

wow(t) = wie . (2.14)

a=— (2.15)

O termob pode ser calculado elevando-se ao quadrado a Eq. (2.11) e tomando-se a média,

w2 (t) = we 2 4 %. (2.16)

Observe quev(t) er,(t) séo independentes. Assumindo-se a estacionariedade e impondo-se a con-

dico de boa misturay? = w;?, obtém-se das Egs. (2.13), (2.15) e (2.16) que

ow?  2wE 902

TLU; TLw TLU}

ondes? é a variancia da velocidade vertical do escoamento.

Pope (1983, 2000)descreve outra forma de se encontrar o tebpresultando em

b= Coe. (2.18)

0 método de Pope consiste em integrar a Eq. (2.1a), da qual se obtém a expresséo para a mudanca de velocidade
sofrida por uma particula em um escoamento turbulento entre os indlantes

At At
Aw = w(At) — w(0) = /0 a(w)dt +/0 A(t)dt.

Usando-se a expansdo em série de Taylor para em torno de = 0,

aw(t) = a(wo) + 202

9
Ay o,
ot |,_,

t=0

ondewy = w(0), e a mudanca da velocidade se torna

At
Aw = a(wo) At + O(At)? + / A(t)dt.
0
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202

A relacdo,b = o= Coe, também pode ser obtida da funcdo de autocorrelagéo lagrangiana
para valores dé < 1, correspondentes ao subintervalo inercial e € também valida para a equacédo
de Langevin nao linear-gaussiana, discutida na secéo (2.7) (veja Hinze, 1975, p. 394 para maiores
detalhes). Essa equacdo mostra uma relacdo entre? e ¢, o que indica que a escala integral de
tempo lagrangiana associada com os movimentos de grande escala também pode ser pensada come
uma escala de tempo de dissipagcao para a energia cinética turbulenta associada com os movimentos
mais energéticos de grande escala (Nasstrom e Ermak, 1999a).

Portanto, a equacao de Langevin na forma diferencial pode ser escrita como:

Coe
dw = —2—02wdt + A(t)dt (2.19)

Discretizando o tempo em intervalos de temp a posi¢cao no instante= nAt (n = 1,2...)
seraw,, e a Eqg. (2.19) na forma discretizada (veja no Apéndice A a discretizacdo doA¢tinse

configurara:
- (1 — g—‘fm) wn + (CoeAt) ¢, (2.20)
0-'11)
A equacédo de Langevin nas dire¢des horizontais sdo analogas a Eq. (2.20); a variavel gleatoria

um namero aleatorio que possui distribuicdo gaussiana, com as seguintes propriedades:
fn =0e gngn’ = 5nn’7

onded,,,, € o delta de Kronecker.

ParaAt < 1, a equagédo da velocidade aproximada é
Aw = a(wg)At + rg(At),

onde
At
rG(At):/ A(t)dt.
0

Como A(t) possui distribuicdo gaussiana, as propriedades estatistiogs sf0 determinadas pelos dois primeiros
momentos.
O primeiro momentoA(¢) = 0, resulta

ra (At) =0.

O segundo momento é

At
A(t)dt
0

= bAt

280

At pAL
= / A(t)A(t)dt dt
0 0

A funcgdo de estrutura lagrangiana, definida cdav)? paraAt < 1, é dada por

(Aw)® oy = [a(wo) At + 1 (At)]2 = bAL.

Note que os termos de ordegifAt)? e de ordens superiores desaparecem, ejug) e r¢(At) sdo independentes.
Para nimeros de Reynolds grandegode ser calculado igualando-se a funcéo de estrutura da velocidade lagrangiana
acima com a Eq. (D.3), do que se obtém:
b= 006,

onde(), é a constante universalzea taxa média de dissipagao de energia cinética turbulenta.
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A variancia da velocidade verticaf , a escala integral de tempo da velocidade lagrangignaa
taxa média de dissipacao de energia cinética turbulenta (E€a ronstante universal, sdo parame-
tros importantes de entradagut) na simulacado numérica da dispersao de poluentes na atmosfera que
envolve a equagéo de Langevin. Desses parametfasdiretamente medida ou calculada por meio
de parametriza¢des ou de modelos de fechamento de segunda ordem. Entretanto, é extremamente
dificil determinar precisamentee 7. Quanto &, pode ser determinado por residuo da equagao
de energia cinética turbulenta ou mediante medidgs# determinado com auxilio de medidas em
coordenadas lagrangianas. Como resultado, parametrizacdes’ pestiio disponiveis na literatura
(e.g, Hanna, 1982; Baerentsen e Berkowicz, 1984; de Raad, 1986; Rodean, 1996, 1994, etc),
mas parar;,, €c sao raras€.g, Hanna, 1982; Degraziet al, 1998; Rodean, 1996, 1994). Ferrero
e Anfossi (1998) mostraram que as expressdes para 0s periis ariam muito confrontados uns
com os outros, causando diferencas substanciais na estimativa das concentra¢des na superficie. Po
outro lado, existem incertezas a respeito do valof’geonforme mostra a Tab. (2.1). Geralmente,
os valores d€’, utilizados na equacédo de Langevin estéo situados entre 8.g,3 Cuhar e Britter,
1989; Hurley e Physick, 1991, 1993; Tassenal., 1994; Physiclet al,, 1994; Rotaclet al., 1996).

Tabela 2.1: Alguns valores da constante univetgatncontrados na literatura

Autor(es) Co

Hinze (1975) entre 3e 10
Sawford e Guest (1988) | entre5e 10
Hanna (1981) 4+2

Anand e Pope (1985) 2,1

Sawford (1991) 7

Rodean (1991) 5,7

Sawford e Tivendale (1992)3

Horst e Weil (1992) 5

Sawford e Borgas (1994) | 3

Du et al. (1995) 3,1
Degraziaet al. (1998) entre 2,8 e 4,2
Degrazia e Anfossi (1998)| entre 2,2 e 7,

Legg e Raupach (1982), Wilsat al. (1983), Thomson (1987), Luhar e Britter (1989), Hurley e
Physick (1991), Hurley e Physick (1993), Physetkal. (1994), Tassonet al. (1994), Rotactlet al.
(1996) e Stohl e Thomson (1999) utilizaram formas modificadas da Eq. (2.20), sob condi¢des de
turbuléncia ndo homogénea. Tal abordagem consiste em adicionar uma coditfiad termo
deterministico na direcdo vertical,w), 0 que sera visto na Se¢do 2.7. Outra abordagem consiste na
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geracdo de uma variavel aleatoria assimétrica, como se fara a seqguir.

2.6 A Equacédo de Langevin Linear-Assimétrica

Neste casoy(w) € uma funcéo linear da velocidade, & (@) possui uma distribuicdo assimétrica.
Correspondentementé(w")) # 0 paran = 1,2,3... O termoa(w) € calculado da Expanséo de
Kramers-Moyal considerando-se condi¢cdes homogéneas e estacionarias, e resulta em

a(w) = —aw, (2.21)

ondea = 71, € calculado de modo similar a equacao de Langevin linear-gaussiana.

Nesta situacdo, a equacéo de Langevin pode ser integrada explicitamente, resultando em:
w(t) = woe™ ™ 4 ry(t), (2.22)

onde .
ro(t) = / e~ mw A ()t (2.23)
0

As propriedades estatisticas dét) e A(t) podem ser usadas para determinar oS momentos es-
tatisticos da velocidade turbulenta da particula. Para tanto, deve-se calcular o n-ésimo momento de
w(t). Utilizando-se a Eq. (2.22), os seis primeiros sao:

w(t) = woe Hw, (2.24a)
w2 (t) = wie /w4 12(t), (2.24b)
w3(t) = wie 3w 4 3wge ™ w2 (t) 4 1r3(2), (2.24c)
wh(t) = whe ™0 4 6uw2e ™2/ Twr2(t) + dwge ™ e 3 (t) + rA(t), (2.244d)
w3 (t) = wie /e + 10wde 3w r2(t) 4+ 10w2e 2 o3 (t)

+ Swge et (t) +13(t) e (2.24e)
wh(t) = we w4 15wde ™/ wr2(t) 4 20wie 3 w3 (1)
+ 15wie” 2w rd(t) 4 6wge w5 (t) 4 r6(1). (2.24f)

Generalizando em notagdo de cumulahtesonjunto de Egs. (2.24) pode ser escrito simplesmente

como
{w™(t))) = ((wi)ye ™ w4 ((r7(t))), paran =1,2,3,... (2.25)

Impondo-se a condicao de boa mistura, tem-se

((w"())) = ((wi)) = ((w))). (2.26)

8A propriedade aditiva mostrada é a principal vantagem que os cumulantes tém sobre 0s maometosgsimo
cumulante da soma de variaveis independentes é igual a soma dos n-ésimos cumulantes de uma variavel individual.
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Portanto, utilizando-se as Eqs. (2.24) e (2.26) logram-se 0s seis primeiros momento de

rs(t) = 0, (2.27a)
r2(t) = w (1 — e /mw) (2.27b)
r3(t) = wi (1 —e/mw) (2.27¢)
A0 = (Wf —80f) (1= e ) 4307 (1 e2m)?, (2.27d)

% = (F — 10w}2 w}?’) (1 — e_5t/TLW)
+ Iwa wf (1 e_2t/TLw) (1 — 6_3t/TLw) e, (2.27€)

ro(t) = (w} — 15w}2 wf — 1011)_}32 + 30w_}23) (1 — eiﬁt/mw) + 10w_}32 (1 — e*‘%/TLW)Q

+ 1507 <w_f - 3w_}22) (1= e 2/ — g™ 4/mu 4 o6t/

+ 1507 (1 — e 2/m)?. (2.27f)
Em notacdo de cumulantes o conjunto de Eqgs. (2.27) é escrito como

((rr (@) = (W) (1 —e /™), paran=1,2,3... (2.28)

Por outro lado, empregando-se a Eq. (2.23), os primeiros momentQ& fleambém podem ser
escritos como seguem:

(o) = [ v K@ =o (2.29
0

2

(@) = r2(t) —ra(t) =12(0)
t
_ [ | ey dt’}
0
t t
= / / e (= o= (=T A YA () dt' dt”
0 JO
t t
_ / / e—(t—t/)/TLw 6—(t—t”)/7—Lw <<A(t/)A(t//)>> dt' dt"
_ 2t/7-Lw/ / ' +t") /Twa (5( t”) dt'dt"
ba7r,

= (1—e 2/, (2.30)

2
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(3)) = 73(0) = 3r2() ro(l) + 2ra(0) = r3(D)

t 3
— {/ 6_(t_t’)/TLwA(t’) dt’}
0

t t t
— / / / ef(tft/)/TLw e*(t*t//)/TLw 67(t7t///)/TLwA(t/)A(t//)A(t///) dt/dt/ldt///
0 0 0

t t t
_ ///e(tt/)/mw ef(tft”)/‘eref(tft’”)/er <<A(t/)A(t”)A( ///)>> dt' dt" dt"

— o 3t/TLy / / / (' +t"+") /7Ly )y 5( )(5(25’ B t///) At dt" dt"

_ _bsgL (1 e /). (2.31)

Generalizando a partir das Egs. (2.29) a (2.31), a expresséo geral em notagcédo de cumulantes para 0s
momentos de(t) €
() = 2Tl (1 — et/ 2.32)

8 n

Igualando (2.28) com (2.32), pode ser visto que

b,=——— paran=1,2... (2.33)
TLuw
Por exemplob; = ~L = 0, by = -2 w?, by = %w_f by = - (wf — 3w} ) by =

S (wf = 1007w} ), ebs = & (wf — 15w — 100F + 3007 ).

TLw
Assim, os coeficientes da aceleracdo aleatgrimo incremento da velocidade aleatori&) séo

agora definidos, em principio, em termos de um numero infinito de cumulantes da velocidade do

escoamento.

2.6.1 Afdpder,

Os momentos da velocidade de ordens superiores nao sao conhecidos com acuracia suficiente, em
virtude de serem altamente dependentes das extremidades de baixa probabilidade da distribuicéo de
probabilidade da velocidade, onde as estatisticas dos dados experimentais ndo sdo bem conhecidas
(Nasstrom e Ermak, 1999a). A literatura mostra somente informacdes sobre 0s primeiros momentos
da velocidade do escoamento para explicar a trajetéria da dispersdo na CLP convectiva. Por exemplo,
0s primeiros trés momentos da velocidade do escoamento sdo usados na maioria das aplicacdes dos
MLP para a dispersao de poluentes na atmosfera.

Mesmo que todos os cumulantes da velocidade do escoamento sejam conhecidos da equacéao
de Langevin linear-assimétrica, € matematicamente dificil (se ndo impossivel) obter-se arfdp de
(doravante chamada @ér;)), de um numero infinito de cumulantes. Além disso, a forma dafdp
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muda continuamente com o incremento de tem@m razdo de o comportamento dos momentos da

fdp p(rs) serem dependentes do tempo (veja Eq. (2.32)). Em razéo disso, ndo é possivel obter-se
uma forma analiticaparap(r,) dos valores individuais de (¢) que podem ser obtidos da simulagdo
numeérica (Nasstrom e Ermak, 1999a).

Essa dificuldade prética sera resolvida usando gfdp ), como uma aproximagao para a fdp
p(rs). Sera definida,(rs) usando-se os trés primeiros momentos de). Os momentos superiores
(n = 4,5...) der,(t) sdo, entdo, definidos implicitamente em termogde,), e podem assim ser
calculados pelas relagdes entre os trés primeiros momeniQg§ fle dewy.

Neste trabalho, optou-se pela construcagpde,) baseada em Nasstrom e Ermak (1999a), que
definiram uma fdp de "duplo-bloco”, a partir da combinacéo linear de duas distribui¢ées uniformes,

pa(rs) = fi(rs) + fa(rs), (2.34)
onde
[ pose (mp—Ay) <ry < (m+4A)
filre) = { 01 caso céntrér;o S (2.35)
e

p2 S€ (mg—A2)§T5<(m2+A2)

folrs) = { 0 = : (2.36)

caso contrario

Um exemplo da distribuicdo assimétrica de duplo-bloco usada no incremento do termo aleatério, é
mostrado nas Figs. (2.1) e (2.2) de acordo com as Egs. (2.34) a (2.36). A Fig. (2.1) apresenta duas
distribuicdes uniformes separadds(r;) e f2(rs), definidas por meio de seis parametros: as médias

mp € msy; as semilarguras); e A,; as densidades de probabilidadese p,. A Fig. (2.2) mostra a
combinacao linear dé (r;) e f»(rs) de acordo com a Fig. (2.1).

Usando-se as Eqgs. (2.34) a (2.36), a equacao geral para os momentos é

o0

re / T pa(rs)drs

o0

_ P1 [(ml +A1)n+1 — (m _Al)n+1] —i—ﬂ

e

(2.37)

A assimetria na vertical é de importancia fundamental da dispersdo na CLP convectiva, 0s seis
parametros da distribuicao de duplo-bloco séo utilizados para descrever o primeiro momento (a média,

SDado um conjunto de momentgs,, 1 . . . Um importante problema na teoria estatistica é determinar qual € a funcéo
de densidade de onde esses momentos vieram e esclarecer se existe somente uma funcdo densidade que possui ess
momentos? Ha somente uma resposta parcial. Primeiro, se existe uma sequéncia de momentos, existe uma infinita colecéo
(ndo enumeravel) de fungdes de distribuicbes diferentes, tendo essas os mesmos momentos. Portanto, uma sequéncia
de momentosyy, us . .. N0 determina uma Unica fungdo de distribuicdo. Porém, se a fungéo geradora de momentos
de uma variavel aleatdria existe, entdo a funcao geradora de momentos determina uma Unica funcdo de distribuicéo
correspondente. Consequentemente, ha condi¢cfes (a existéncia da funcdo geradora de momentos é a condicdo suficiente
sob a qual, uma sequiéncia de momentos determina unicamente uma func¢éo de distribuicdo. O problema geral de se
estabelecer que uma fungédo de distribuicdo € ou ndo determinada por uma seqiiéncia de momentos é referida como O
PROBLEMA DOS MOMENTOS e pode ser encontrada em Mebdl. (1963, p. 81).
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construidas a partir da Fig. (2.1).
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considerada zero), o segundo momenipg o terceiro momente3, do que se obtém:

0= 2p1 A1 + 2pa Ay = 1, (2.38)
T = mipi1Ay + mapaAg = 0, (2.39)

— 2 2
;= gplAi’ +2mip Ay + gpzAg +2m3pafs e (2.40)
@ =9 [mlplA? =+ mi)plAl =+ mgpgAg + mgpgAg} . (241)

Héa quatro equacdes e seis incognitas, m», A1, Ay, p1 € py. Portanto, € necessario imporem-se
duas equacdes para fechamento, que sao:

A = KImi 4+ K32 e (2.42)
A2 = ICim2 + K2r2, (2.43)

onde/C; e K, s@o constantes positivas. Resolvendo-se as Eqs. de (2.38) a (2.43) paua p; € po,
o resultado sera

K, | B (7w
= — | = = = 2.44
mLQ 2’C4’]"§ ’C5 + IC% + ’C% ’ ( )
mgy
= e 2.45
b1 2AL (M — my) ( )

P 38y (ma — ) e

ondefC; = K2 +3,K, =3 — K2 eKs = K? + 1 (observe-se o coeficientg, < v/3).

Os quatro parametrds;, K., E er_g, definemmy, ma, p1, p2, A1 € Ay €, cOnseqlientemente, a
distribuicio de duplo-blocg, (7).

Como resultado deste procedimento para degifiir; ), sdo especificados o primeiro, o segundo e
terceiro momentos da distribuicdo, enquanto os momentos de ordens superiores estado implicitamente

definidos porm, ms, p1, p2, A1 € As, que podem ser calculados usando-se a equacao geradora de
momentos (2.37). Os momentos superiorepde;) paraAt/r.,, < 1 sao:

At
r?(At>At/TL<<1 = (_)

TLw

()" I L
L (4

(wp)"™ 22 (n+ DK K

Os momentos de,(At) estdo relacionados aos momentos da velocidade do escoamento, para
At/ < 1, obtidos com o emprego da Eq. (2.32):

onden=4,5...

(A Atz <1 = T(AD)) Aty <1 = bn AL = n<<w}”>>£, (2.48)

TL

onden = 1,2,3... (note-se que as propriedades dos momentos de aproximam dos cumulantes
der, para tempos pequenos).
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Igualando-se a Eq. (2.47) com a Eq. (2.48), os cumulantes de ordens superiores da velocidade do
escoamento correspondentes a distribuicdo de duplo bloco podem ser escritos em fun¢cdo dos momen-
tos de 2 (Eq. 2.27b) e 3.(Eq. 2.27¢) ordens, obtendo-se:

—\ n—2

. <U)f3) 3n—2 [(1 + ICl)n+1 _ (1 . ’C1>n+1} IC?%S

(wf)) = —— 5 - e ,n=456... (2.49)
(w?) 2n2n(n 4+ 1)K Ky KL

Fazendo-sé&C; = Ky = 1, tem-se das Eqgs. (2.47) e (2.49) o resultado obtido por Nasstrom e
Ermak (1999a):

T8 (Ab) atyry 1 = Ew_igng [423512} TAL—Z (2.50)
e N
3 L
() = Ez_jg Eart (251
paran =4, 5. ..

Usando-se essa abordagem, os cumulantes (e momentos) de ordens superiores do escoamentt
sdo definidos implicitamente em termos dos trés primeiros momentos da velocidade do esé8amento
de acordo com a Eq. (2.51). Por exemplo, o quarto, quinto e sextos momentos da velocidade do
escoamento s&o:

oA f )
wy = 5w_}2 + 3wy, (2.52)
— 18w/33
wf5 = —|—10wf f e (2.53)
5wf
5 54w}3 _,23
wy = - — —|—10wf —|—15wfwf — 30wy . (2.54)
w'
f

E p.(rs) Somente uma aproximagao paua,), embora elas tenham exatamente 0os mesmos trés
primeiros momentos. Para grandes passos de tempo, ha erros numéricos nos momentos superiores
(n=4,5,6...) ders(At) e, correspondentemente aos momentos superiorestflePara passos de
tempo suficientemente pequenadst/7;,, < 1), aproxima-se,(rs) dep(r;).

Portanto, a equacao de Langevin na forma diferencial pode ser escrita como:
dw = ———wdt + A(t)dt, (2.55)

ondeA(t) possui distribuigdo assimeétrica.

101ss0 também ¢ verdadeiro para a equacéo de Langevin néo linear-gaussiana que sera descrita na proxima sec¢ao, pare
a qual os parametros da distribuicdo assimétrica da velocidade s&o definidos utilizando-se os trés primeiros momentos da
velocidade do escoamento, e 0s momentos de ordens superiores estdo implicitamente definidos.
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Discretizando-se o tempo em intervalos de temppa posi¢éo no instante= nAt (n =1,2...)
seraw,, e a Eq. 2.55 na forma discretizada pelo método de diferencas finitas avangado no tempo é
escrita para a componente vertical como:

At
Wpt1 = Wpe Lw + 7Ty, (2.56)

onder,, é o incremento da velocidade aleatdria definidajpér,). Poder,  ser obtido mediante o
emprego do método de rejeicdo (veja Ross, 1990, para maiores detalhes) utilizando-sg(=& fdp
gue tem os trés primeiros momentos dados pela Eq. (2.81),

Ts, =0
12 =wf (1—e?8me) e (2.57)
rd = w}?’ (1 — e’?’At/TLw) )

As componentes horizontais da Eq. (2.56) sdo obtidas de forma analoga a Eq. (2.20).

Outra forma de abordar a equagéo de Langevin é consid@rarcomo uma fungdo néo linear e
estabelecef (¢) como uma distribuicdo gaussiana, conforme sera mostrado na proxima secao.

2.7 A Equacéao de Langevin nao Linear-Gaussiana

Neste caso, o0 termo deterministico € ndo linear, e o termo aleatério tem distribuicdo gaussiana.
Correspondentement@w}”» = (0 paran = 3,4,5... A equacado de Langevin & primeiramente de-
rivada para a condicao instavel e, em seguida, generalizada para as demais condi¢cdes de estabilidade

O termob, = b é obtido do célculo da fungéo de estrutura lagrangiana da velocidade vertical, de
modo similar ao da sec¢éo 2.5, por meio da expanséo em série de Taylar)dem torno de = 0, e
como resultado tem-se )
b= Che = —=. (2.58)

O problema-chave nesse tipo de equacéao é determinar o é¢umade forma que satisfaca a condigéo
de boa mistura. Sua derivacdo é dada a seguir.

2.7.1 O Termoa(w)
A equacao de Fokker-Planck associada a Eq. (2.1) para a direcao vertical é:
op 0 0 0% (b
= tu) — () + 5 (30) (2.59)

ondep = p(w, z,t) € a fdp da velocidade, na posi¢dc:. O primeiro termo do lado direito é o

termo de adveccéo, o segundo é o termo de convecc¢ao, e o terceiro € o termo de difusdo. Resolver a
Eq. (2.59) euleriana significa resolver a Eq. (2.1) lagrangiana (Gardiner, 1985; Risken, 1989; van
Kampen, 1992; Coffewpt al, 1996; Rodean, 1994, 1996; Tomé e Oliveira, 2001). A condi¢édo de boa
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mistura assegura quéw, z,t) = ps(w},z,t) = p € uma solucdo para a equagéo de Fokker-Planck.
Correspondentemente;” = w*, 2™ = 2", w™z™ = wj'z;", param,n = 1,2. ..

Com isso, dada uma expressao para a fdp da velocidade do escoamento, a Eq. (2.59) pode entéo
ser usada para obter-se uma expressaoqiarg por meio de sua integracdo em relacadua de

—o0 aw.
Aqui, a(w) é determinado assumindo a turbuléncia estaciongfia, ¢,t) = p(w,z) = p e
Jp/0t = 0) e admitindo-se a hipotese de que, quamdende a—oo, tendep a zero mais rapidamente

do que o aumento de|, do que resulta (Thomson, 1987):

_ low Gp) 9] (2.60)

onde

5= _/w 9 wop)duw = __/w wpduw. (2.61)

—00 — 00

E necessario, para determinarescolhep, o que sera feito a seguir.

2.7.2 A Construcédo da fdp dew na CLP Convectiva.

A dispersdo na CLP convectiva é fortemente influenciada pela probabilidade de ocorréncia de in-
tensa corrente convectiva ascendente conhecida apa@afts(ou térmicas), em conjunto com uma
ampla e gradual regido de movimento descendente conhecidadoovndrafts Updraftstém grandes
velocidades na vertical, mas ocorrem em pequenas areas na horizontal, tém escala de comprimento
da ordem da altura da CLP convectiva e se desenvolvem a partir da unido de pequenas plumas ge-
radas proximas a superficie, enquantalos/ndraftsocupam grandes areas na horizontal e possuem
velocidades menores. Consequentemente, a fdp da velocidade vertical a uma altura em particular
€ uma assimétrica negativiee., a moda! é negativa e diferente da média (Luhar e Britter, 1989).
Essa propriedade conduz a uma pluma descendente de uma fonte pontual elevada, conduzindo a al-
tas concentracdes proximas a fonte, em superficie. Esse fendmeno ndo é descrito por modelos de
pluma gaussiana e pode ser confirmado por simula¢cdes numeéricas de Lamb (1978) e experimentos de
laboratorio de Willis e Deardorff (1978, 1981).

Por outro lado, a densidade constante é justificada nas camadas mais proximas a superficie, mas
certamente é incorreto considera-la constante em toda a CLP (da ordem de 2.000 m), onde a densi-
dade do ar varia em mais @8% da superficie ao topo (Thomson, 1995; Venkatram, 1998; Stohl e
Thomson, 1999). Stohl e Thomson (1999) mostraram que a variagao da densidade do ar com a altura
nao pode ser desprezada nos MLIRao considerar esse efeito, implica em subestimar os valores de
concentracdo proximos a superficie e superestimar os valores de concentracdo proximos ao topo da
CLP. Na presenca de cisalhamento vertical do vento, a ndo corregéo da densidade do ar conduzira a
calculos inexatos do transporte horizontal (Stohl e Thomson, 1999).

A moda é o valor (ou valores) da variavel que tem maior probabilidade de ocorréncia em uma distribuicéo e, para
distribuicdo de varaveis continua, a moda corresponde ao quartil de 50%.
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Dessa forma, o MLP requer uma representacdo matematica de uma fdp assimétrica para a veloci-
dade vertical que represente os efeitos da variacdo da densidade com a altura na CLP. Para tanto, na
construcdo da fdp assimétrica, é utilizada a proposta de Luhar e Britter (1989) e Weil (1989, 1990),
introduzida por Baerentsen e Berkowicz (1984). A construcgdo é feita pela combinacao linear de duas
distribuicdes gaussianas, com esta no escrito:

p(w, 2) = Kp[A(2)pa(w, z) + B(2)ps(w, 2)], (2.62)
onde
pa(w,z) = ! exp { (w— w_A)Q] (2.63a)
7 V2ro4 207 '
pe(w, 2) L e { (w ; 12”3) } ; (2.63b)
TOR OB

de forma que o
/ / p(w, z)dwdz = 1. (2.64)

0 —00

A(z) = AeB(z) = B sao as probabilidades de ocorrénciaigdraftse downdrafts(A e B também
podem ser consideradas as areas ocupadgshiaftse downdraftsrespectivamente); é a constante

de normalizacdop = p(z) é a densidade do afi4 e pp sdo as fdp gaussianas das velocidades
turbulentas na vertical depdraftse downdraftscom desvios padrdes, e oz € médias, e wx,
respectivamente.

Os seis parametros da distribuicdo (2.62), wg, o4, og, A € B serdo especificados posteri-
ormente a partir das propriedades do escoamento. Primeiramente é determinado ® deriBq.
(2.61).

2.7.3 A Derivacao dep.

Substituindo-se as Egs. (2.62) e (2.63) na Eq. (2.61), tem-se:

¢ = —%/_:wpdw
oy |+ [ )
_ _%uAﬂB). (2.65)
Resolvendd 4 e I, chega-se a:
[ %{%/_: o [_ (w ;U?)Q]dw_mexp {_%]} e (266a)

_ BKp [wp [* (w —wg)? (w —wg)*
Igp = Jor {UB /_Oo exp { 207, dw — opgexp 207, . (2.66b)
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Substituindo-se as Eqgs. (2.66a e 2.66b) na Eqg. (2.65) e, em seguida, derivando em relacdo a
resolvendo-se a integral do primeiro termo do lado ditéi@micanca-se:

o= - X9 o [erf (“’ - “’_A) L 1}

2 0z V20 4
2 WA )2
+Kpoa |A w—2+1 %+Aw§%+U_AQ(Ap) exp _(w ZUA)
oy 0z 0z oy p 0z 202
- Ea(Bpr) {erf( V20 ) + 1}
w? Jdog 0 wg op 0 (w — wg)?
o () 8 0o 2552

Portanto, cony definido, determina-se o termao

2.7.4 A Derivagdo do Termou(w).

Substituindo-se a Eq. (2.67) na (2.60), obtért:se

exp [—f(ngw] exp [—#(w;TB)Q]
akp | A A <4+ B 5 =

V2o y V2mop

_’CpC’og A(w _QU’_A) P [_%} 4 B(w _QU)_B) eXp [_ (wQE)Q]
2 94 V27 OB 2o
- %%(pr_fx) [erf (w\/_ﬁf) - 1} (2.68)
+Kpoa {A (;“—;H) %+Aw%%+%%(z4p)1 exp [\/—Q_ﬁ}
- %%(Bpw_B) [erf (%%f) + 1} +

27 integracéo é feita por partes, onde

/x26_$2/2da@ = /w(ﬂce—xZ/Q)dm = —ze /2 4 /e_x2/2dx

e utilizando-se as propriedades:

2, =
/ e ¥dr = £ lerf(fo) —erf(f1)] e

2
erf(—f) = —erf(f).

%0nde o termo (3p) da Eq. (2.60) é dado por

0 [b Coe 0
(p> —Z0C 2 (Apa + Bpp)

w \ 2 2 dw
.\ exp |— w=Ta)® —_\ exp |- (w=TB)*
_ g, Coe | 4w —wa) P 27 | plw-ws) PP 3%,
=5 o3 V2o 4 0% V2mop
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(w—wp)?

w? Jdopg 0 wg o 0 exp [_ 202 ]
K B|—+1)—=—+Bw——+——(B £
* pUB[ (U% * ) 0z - o2 oB * p 87:( >] 2o

Observe-se que o termoindepende do valor da constante de normaliza¢ague é cancelada apés
a divisao pomp.

Definindo-se uma nova fdp assimétrica dada pela combinacao linear de duas distribuicdes gaus-
sianas de modo similar a Eqg. (2.62), porém sem a correcdo de densidade, conforme Luhar e Britter
(1989) e Weil (1989, 1990), produz-se:

P (w, z) = p* = A(z)pa(w) + B(z)ps(w), (2.69)
ondep4(w) epa(w) séo dados pelas Egs. (2.63a-b).

Utilizando-se a Eq. (2.69), pode-se escrever o tefraomo:

= (—%Q + ¢>) ]%, (2.70)
onde . __
Q=4 = ;2w—A)PA +B w ;2w—B)pB (2.71)
A B
e14
1 0 w—Wa
=— ——(Apwy)erf
¢ 2p 5, A704) < V204 )
2 0 0 [(wa 0
+04 {A (20—2 + 1) % + Awa (?) + U—Aa—(Ap)] DA
A A p Oz
L9 w—TE (2.72)
- ——(Bpw_B)erf<
2p 0z V20p
w2 803 0 U)_B op 0
won |8 (g 1) g (G2) + %2 500 om

Falta serem determinados os valoresidé, wa, Ws, 04, 0, 22, 92, %04 O 004 @ 995 parg

gue a equacéao de Langevin néo linear-gaussiana seja totalmente definida.

A, B, wa, wg, 04 €cp podem ser especificados, usando-se o0s trés primeiros momentos da velo-
cidade do escoamentaf = 0, w}? e w}?), os quais sdo dados por parametrizagdes ou por modelos
de fechamento de 2ordem, do tipo LES ou DSN. Para uma alturadevem existir pelo menos os
quatro(n = 0,1,2 e 3) primeiros momentos de distribui¢do (2.69)Por definicdo dos momentos

4Observe que (Apwa) = — 2 (Bpwg).
150s momentos superiores da distribuicio assimétrica ndo sdo explicitamente controlados, mas podem ser calculados.
Por exemplo, o quarto, quinto e sexto momentos séo:

wi = A (30% + 6wa 0% +wa') + B (30 + 6wp ok +wr')
wf = Awg (1504 + 10wx°0% +wa') + Bwg (1504 + 1005°0% + wp') e

W = A (1505 + 45wa°0% + 15Wa" 0% +Wa®) + B (1503 + 45W5°0, + 1505 0 +W5°) .
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estatisticos, tem-se:

w_}” = / w"p*dw = A/ w"padw + B/ w"ppdw. (2.73)
Entao, para = 0:
A+B=1; (2.74)
paran = 1:
Awy + Bug = w), = 0; (2.75)

paran = 2 e utilizando-s€(w? p)) = 0% p = w% 5 — WA B, tem-se:
A(0? +Wa?) + B(o + W) = w; (2.76)
paran = 3 e utilizando-s€(w?, )) = 0 = w’, 5 — 3w3 yWap + 2Wa 5°, tem-se:
A(3c3wa + Wa®) + B(30%Ws + W5°) = w5, (2.77)

E manifestada a ocorréncia de quatro equacdes e seis incognitas. Para fechar o sistema de equacdes
devem-se impor duas condi¢cBes de fechamento.

Na literatura, existem varios tipos de fechameetg, os Baerentsen e Berkowicz (1984), Weil
(1990), Duet al. (1994), Luharet al. (1996), etc. Neste trabalho, optou-se pelo fechamento tomado
de Luharet al.(1996), que evita que a fdp ndo exista quando a assinétri@nde a zero (veja a Fig.
2.3), de forma que se tem:

04 = Mg, (2.78a)
P — S (2.78b)
&
m m e, (2780)
U)/3
S=—1 5 (2.78d)
w}

ondec = 3/2 é uma constante.

Resolvendo-se o sistema de equacdes (2.74-2.78) para os seis parametros de (2.62), encontra-se:

—=\ 1/2
W 2
Wa = (%) (aS+F), (2.79)
(7"
il e (aS — F), (2.80)
4
F=,/a28%+ = (2.81)
V 5
R — (2.82)
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WA

B=l-A—_"4 (2.83)
wWpa — WR
B
= (2.84)
e
B=m*+1 (2.85)

Portanto, considerados os momentos de velocidade do escoamTérﬁm_;?, 0S seis parametros,
w4, Wy, 04, 0, A € B sdo completamente definidos pelos momentos da fdp assimétrica. Os valores
0A OB Owa Owp OJo do = ; =
de -, 52, 52, %2, 54 e 22 sdo dados pelas derivadas em relagao a altdes Eqs. de (2.74) a
(2.85), e assim se obtém:

9A -1 [ owi  _Ows
E—w—A—w—B(A 5 +B§Z>, (2.86)
0B 0A
= 2.87
0z 0z’ (2.87)
owx (1 0wP 103 1 owg
(L% 196 1 2.
5, A (w;g 9: B0 wp 0z |’ (2.88)
ows  ws 0w (WA 0s  oa oF
We _ WB T7f _f o oo 9&
0z Qw_;} G < 4 ) (af)z +Saz 82)’ (2.89)
dou  Owi __om
FE R (2.90)
Oop B owg ___0Om
o = "o TPy (2.91)
ouw'? w2
05 _g( Lo 319w (2.92)
0z w}?’ 0z Qw;? 0z
Oa —4m  Om
9z (BmZ+1)20z’ (2.93)
o3 om
om c 08
9: = 357 0. (2.95)
e
OF 1 [ 00 . ,05 208
9 (aS P + Sa 9. az)' (2.96)

Com o conjunto de Egs. (2.74) a (2.96), o term{a, z) € completamente definido, e a fdp
assimétrica pode ser construida para a CLP convectiva, conforme a Fig. (2.3).

Em resumo, dados os momentos da velocidade do escoamn_if*’n«lan_}3 e a escala de tempo
de descorrelacdo lagrangiana,,, a equacdo de Langevin ndo linear-gaussiana é completamente
definida pelas Eqgs. (2.79) a (2.83), (2.69), (2.63a-b) e (2.70) a (2.81). Assim, a equacéao de Langevin
nao linear-gaussiana é escrita como:

dw = K—%Q + ¢*) pi] dt + A(t)dt. (2.97)
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(@)
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fdp gerada pelo modelo ndo linear-gaussiano
2.2 o = 0 < z/zz <1 -

0.2 I | | I | ! I I | I
-2.0 -1.5 1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 35
Wwiw,
(b)
I O —T1T - T T T T~ T T T ' T 7
24 ] fdp gerada pelo modelo nfo linear-gaussiano
2.2 O<z/z <1

Figura 2.3: Variacao da fdp de gerada pela equacéo de Langevin ndo linear-gaussiana para a CLP
convectiva. A Fig. (b), gerada pelas particulas da Fig. (a), mostra o intervalo de variacdo dafdp de

’

w 3
O intervalo em vermelho significa a variacéoAle- B = 1 em toda a CLP. Quand® = —; =0,
/2

wy
a fdp assimétrica se reduz a uma fdp gaussiaha- B = 0,5), conforme o mostrado por Luhar
et al.(1996).
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Na forma discretizada pelo método de diferencas finitas avancado no tempo, a Eq. (2.97) é escrita
para a condi¢ao instavel como:

Wnp1 = Wy, + K—%Q + ¢*) ﬂ At 4+ \/CoeALE,. (2.98)

O termo de derivay* da Eq. (2.98) difere daquele da Eqg. (A.1) encontrada por Lehal. (1996,
p. 1418), em virtude de os termos de correcdo de densidade s6 se acharem no primeiro. Para a
condicdo estavel e neutra, a Eq. (2.98) se resume a forma encontrada por Stohl e Thomson (1999),

A 1002 2 202
Wit = I wn+—%At+U—w@At+ Twnge,. (2.99)
TLu 2 0z p 0z TLu

A equacdo de Legg e Raupach (1982) ¢ idéntica a Eq. (2.99), exceto pelo termo de corre¢éo de

i.e.,

densidade.

Para as componentes horizontais, a equagéo de Langevin é idéntica a Eq. (2.99), com os termos

Jo2 ~ . a2 .
de deriva(%da;? At) e de correcéo da den&daéleﬁ—@%m) nulos(i = 1, 2).

A seguir, sdo descritos os ML Ritilizados neste trabalho para as direcdey e = e todas as
condicdes de estabilidade atmosférica.

2.8 Os Modelos Lagrangianos de Particulas do Tipo Linear-
Assimétrico e Nao Linear-Gaussiano

Tomando como base as equacdes de Langevin linear-assimétrica (Eq. 2.56) e nao linear-gaussiana
(Eq. 2.98), podem-se estabelecer as formulacfes dos BihEpo linear-assimétrico e nao linear-
gaussiano para todas as condi¢des de estabilidade e para as direg@es conforme as Tabelas
(2.2) e (2.3).

Tabela 2.2: Conjunto de equacdes de Langevin utilizadas no MLP linear-assimétrico para todas as
condicdes de estabilidade e para as dire¢dg® z. A velocidade turbulenta da particula nas direcées
x ey € representada par (i = 1,2).

Direcdo | Condicéo de Equacéo de Langevin
estabilidade
. . . At 202
Horizontal| instavel, Ui,y = <1 - ) Ui, + 4| EALE,
(i=1,2) | neutra e " "
estavel
. , o At 20.2
Vertical estavel Wy = (1 -4 ) (U Y Até&,,
- 7 7A
instavel e W1 = Wpe Tw 417y
Neutra
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Tabela 2.3: Conjunto de equacdes de Langevin utilizadas no MLP nao linear-gaussiano para todas
as condicdes de estabilidade e para as diregfese z. A velocidade turbulenta da particula nas
direcbesr ey € representada par (i = 1, 2).

Direcdo | Condicéo de Equacéao de Langevin
estabilidade
0’2.
Horizontal| instavel, Ui,y = <1 — Tft ) Wi, + 4/ iL“z AtE;,
(i=1,2) | neutra e " "
estavel
Vertical estavel W1 = (1 — Tf—t) wy, + éagj At + %%At + i‘L’—%At Ew,
instavel e Wyl = Wy, + [(—%Q + ¢*) pi] At + /CoeAt &,
neutra

2.9 Condicoes de Reflexao na Fronteira

Neste trabalho, estabelece-se a fronteira com reflexao perteita,
Wr = —wWry, (2100)

ondewpr, € a velocidade de reflexaaug € a velocidade incidente. Neste caso, a posi¢éo da particula
refletida,zy, € dada por

O 2:10)
ondez; € a altura da CLP;, € a altura da superficie, € a altitude da particula, tomadas todas em
um mesmo referencial vertical.

2.10 Calculo das Trajetorias das Particulas

A equacdo da velocidadér; /dt = u;, i = 1,2,3, pode ser integrada para obter a equacgéo para
a evolucdo no tempo da posicao de particula. Na integracédo, toma-se em conta que a velocidade da
particula varia linearmente entre o valor calculado no comecgo do passo de iem@oo valor ao
término do passo de tempw,, ,. O resultado € a seguinte equagéo de posi¢éo aproximada (veja o
Apéndice C para maiores detalhes):

1
Lipyy = Ty, + §(uin+1 + uy, ) At (2.102)

A Eg. (2.102) resulta em um deslocamento médio de erro da ord€Mide)®, que é

n

- 1 .
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Em contraste, a equacgéo da posi¢ao de primeira ordem frequentemente usada na litgrgtua,
z;, + u;, At, resulta em um deslocamento médio de erro na orde@(de)?.

Nas simula¢des da dispersédo de poluentes com utilizacdo dog, Rida particula se move na
atmosfera a cada passo no tempo com uma pseudovelodidadeual € calculada pela soma de trés
componentes basicas da dispersado: 1) do transporte em virtude da velocidade média do escoamento,
u;,; 2) da velocidade turbulenta da particulg,e 3) da difusao moleculr Dessa forma, o fendmeno
de dispersao pode ser simulado como Zannetti (1990):

onde a velocidade;,; € determinada pelo modelo meteorolégico de mesoescala, e a velogjdade
determinada pela equacao de Langevin.

Discretizando a Eg. (2.104) e com o auxilio da Eqg. (2.103), acha-se facilmente a equacao para o
célculo da trajetéria das particulas,

1
Xin+1 = Xin + u_'bf + 5( in+1 + uin) At (2.105)

Tém-se agora métodos para simular a evolucédo da velocidade e posigéo da pétticuls, )
em um escoamento turbulento.

2.11 Calculo da Concentracao

Os MLP, simulam a dispersdo de um poluente por meio de um nimero ficticio de partigulas,
geradas pela equacdo de Langevin. Cada particula gerada computacionalmente leva uma fracédo de
massamn, libertada pela fonte. A concentracétz,y, z,t) é calculada pela contagem @& em
volumes imaginarioa\zAyAz, a cada hora como segue (Nguyetral., 1997):

N
m;
i=1

ondem; € a massa de cada particula)e, Ay e Az sdo os espacamentos de grade nas diregaes
e z, respectivamente.

2.12 Calculo do Passo no Tempo

Para assegurar que o0 passo no tempo das particulas permaneca no subintervalo inercial, o critério
de Stohl (1999, 2000) é aplicado na simulacdo, ou seja, para as componentes horizontais do vento,

1 . Zi O,50'w
At,, = —min ,— , 2.107
Ty, (TL’” 2w aaw/az) ( )

16Neste trabalho € considerada a difusdo molecular desprezivel em comparacdo com a difus&o turbulenta.



2. O Modelo Lagrangiano de Particulas 37

ondec,, = 5. Para a componente vertical, um pequeno passo no tempo torna-se necessario:

Aty
At, = =2 (2.108)

ctlz

de forma que as particulas permanecam bem misturadas sob condi¢des de turbuléncia ndo homogénea
ondec,, = 10. Portanto, a equagéo de Langevin pargequer passos no tempo muito pequenos,
sendo quée\t; possui o valor minimo de 0,01 s.

2.13 Variaveis Necessarias aos MLP
A Tab. (2.4) mostra as variaveis necessarias aos modelos lagrangianos de particulas.

Tabela 2.4: Variaveis necessarias aos MLP.

Variavel Nome

o variancias dey;

w_;?’ momento estatistico de?rdem dew
€ taxa média de dissipacédo de ECT
L, escala integral de tempo lagrangiana
2 altura da CLP

Ui, velocidade média do escoamento

No presente trabalho, a evolugéo espacial e tempora[ildeu_}‘, e e, , € determinada por
meio das relagcGes empiricas propostas pela teoria da similaridade. Sao topedgsdo modelo
meteorologico de mesoescala TVMnh.

2.14 Algoritmo dos MLPs

Levando-se em conta que a velocidade e a posi¢ao da particula sdo conhecidas rto-tetnpo
podem-se construir de forma resumida os algoritmos para os modelos linear-assimétrico e nao linear-
gaussiano, como mostrados a seguir:

2.14.1 Algoritmo do Modelo Linear-Assimétrico
2. Enquanta < tempo de simulagéo, faca-se:

e Calcularo? , wi, c e, ;
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e Gerarr,(t) aleatoriamente pelo método de rejeigdo (Ross, 1990) utilizando s, felp,
Eq. (2.34);

e Gerar aleatoriamentg e &, com distribuicdo normal (média = 0 e variancia = 1);

e Calcular a nova velocidade turbulenta da partieyla + At), conjunto de equacdes da
Tab. (2.2);

e Calcular a nova posicgao da particlNa(t + At), Eq. (2.105);
e \erificar a condicdo de reflexdo, Egs. (2.100) e (2.101);
e Calcular o novo passo no tempa, Eq. (2.107);

o t =1+ At

3. Fim do algoritmo.

2.14.2 Algoritmo do Modelo n&o Linear-Gaussiano

2. Enquanta < tempo de simulagéo, faca-se:

o Calculare? , w?, eer, ;
e Gerar aleatoriamentg, com distribuicdo normal (média = 0 e variancia = 1);
e Calcularp*, Q e ¢*, EQs. (2.69), (2.71) e (2.72), respectivamente;

e Calcular a nova velocidade turbulenta da partieyla + At), conjunto de equagdes da
Tab. (2.3);

e Calcular a nova posigdo da particlla(t + At), Eq. (2.105);
e \erificar a condicao de reflexao, Eqgs. (2.100) e (2.101);
e Calcular o novo passo no tempa, Eq. (2.107);

o t =t+ At

3. Fim do algoritmo.

No préximo capitulo, faz-se a validacdo do modelo néo linear-gaussiano. Para tanto, sdo utilizados
os dados dos experimentos de Copenhague, Kincaid e Lillestrgm.



Capitulo 3

Validacao dos Modelos Lagrangianos de
Particulas

3.1 OKit de Validacédo de Modelos de Disperséao

Nesta tese, a validacdo dos ML€Ebnsiste em comparar os dados de concentracdes observados
(disponiveis naitehttp://www.harmo.orjcom os dados simulados numericamente dos modelos pro-
postos. Os dados de concentracéo observados sédo conheciddgodei&alidation Kite tornaram-

se um conjunto padréo para a validacdo dos modelos de disperséo de curta distiincializa trés
referéncias de conjunto de dados experimentais para a sua validagdo. O primeiro experimento € o de
Copenhague (Dinamarca), com dados de 9 horas de medidas de concentracdo de um poluente passivc
e inerte, liberada a uma altura de 115 m sobre uma superficie suburbana, em condi¢des de convecgao
forcada. O segundo experimento é o de Lillestram (Noruega), onde o poluente foi liberado sob con-
dicdes estaveis e instaveis, no periodo de inverno, durante 8 periodos de observacdo de 15 minutos
cada um. Este experimento aconteceu em um ambiente suburbano, com uma altura de liberacéo de
36 m. E o ultimo é o de Kincaid (lllinois, EUA), onde o poluente foi liberado de uma altura de 187 m
sobre superficie rural. Neste experimento foram observadas condi¢cdes convectivas durante a maioria
das 171 horas de medidas.

Esses experimentos foram realizados sob diferentes condi¢cdes de estabilidade, em superficies ndo
homogéneas e com topografia plana. Maiores detalhes sobre os experimentos podem ser encontrados
em Olesen (1994).

Nos trés experimentos, os receptores foram colocados em varios arcos a jusante da fonte. Medi-
das horarias foram feitas das concentra¢gdes no nivel de 2 m da superficie, exceto Lillestram, em que
se realizaram medidas a cada quarto de hora. A velocidade média do vento foi medida em diferen-
tes niveis. Para Kincaid, valores de e do comprimento de Monin-Obukhol, foram estimados
conforme Hanna e Paine (1989), e a estrutura da CLP foi obtida da estrutura vertical da temperatura
potencial observada por radiossondagem, realizadas diariamente. Em Copenhagueram de-
terminados usando-se um método idéntico ao de Hanna e Paine (1989). Neste caso, a altura da CLP
também esta baseada em radiossondagens diarias. Para Lillesteaimforam determinados com a
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utilizacdo de medidas de anembémetro sonextdf/ correlation methgdocalizado a 10 m de altura.
Neste experimento, a altura da CLP n&o esta disponivel.

As plumas sao liberadas sem empuxo em Copenhague e Lillestram. Ja em Kincaid, h4 uma
grande elevacéo da pluma, porque o poluente foi liberado com velocidade vertical de saida da ordem
de10 — 30 ms! e a uma temperatura de mais de 2A0mais quente que o ambiente. A elevacéo
da pluma foi estimada pelo método de Briggs (1984). Na Tab. (3.1) é apresentado um resumo das
caracteristicas basicas dos citados experimentos.

Tabela 3.1: Resumo dos experimentos de Copenhague, Kincaid e Lillestrgm.

Parametro Copenhague  Lillestram Kincaid
Numero de experimentos 23 22 1284
Tipo de liberagéo continua continua continua
Arco de concentragdo maxima sim sim sim
Conc. integrada ao longo dos arcos  sim sim nao
Altura da fonte 115m 36m 187 m
Superficie suburbana suburbana rural
Classe de estabilidade instavel | instavel e estavel instavel, estavel e neutra
20 0,6 m 0,A1m 0,1m
Uy sim sim sim

W, nao nao sim

L sim sim sim
Altura da CLP sim nao sim

3.2 Parametros Utilizados na Validacéao

Os parametros,, L e zi sdo usados em todas as simulacdes compot do MLP. As simula-
¢Oes sao executadas com o objetivo de montar os experimentos realizados da forma mais realistica
possivel. A Fig. (3.1) descreve um exemplo da colocac¢do dos amostradores em 3 arcos e na linha de
centro da pluma para Copenhague.

A reflexdo é assumida no topo da CLP e na superficie de acordo com a sec¢éo (2.9). No experi-
mento de Lillestram, os valores da altura da CLP néo estdo disponiveis, e sdo determinados para o
caso estavel da equacéo de Zilitinkevich (1972), a seguir:

zi = dyJu L/ f|, (3.1)

onded = 0,28 e|f.| € o modulo do parametro de Coriolis.
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Figura 3.1: Area do experimento de Copenhague. O ei@sta apontando para Leste, o eixpara

Norte e as posi¢cdes dos amostradores estdo indicadas através de circulos, distribuidos em 3 arcos
concéntricos em relacdo a fonte, com raios entre 1,9 e 6,1 km. O poluente foi liberado de uma altura
de 115 metros na posi¢&o, y) = (0,0). Em cada ensaio, aproximadamente 20 amostradores foram
instalados e distribuidos ao longo de cada arco. A linha cheia indica o litoral de @resund (extraido de
Gryning e Lyck, 1998).
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O perfil de vento médio foi determinado pela equacgéao

ur(21) (j—f)v se z < z,
ur(2p) se z > z,

lo (—“f(z”)
v = ) :
22
log <21>

sendoz, = 0, 1z; a altura do topo da camada limite superficial (CL§);z) € a velocidade média do
vento, ez, 2, as alturas do primeiro e segundo niveis. Nos casos em qug) ou u(z2) N&0 estédo

disponiveisu(z) € obtido por meio da teoria de similaridade de Monin-Obukhov (Obukhov, 1971;
Monin e Yaglom, 1971):

onde

(3.3)

A [In <—0> — U, (2) + Uy (%)} se » < z,
up(z) = (34)

ur(2p) se z > z,

onde a integral da funcao universal de similariddde, a correcdo do perfil € dada por (Businger
etal, 1971; Benoit, 1977):

2
v, =2In (ﬂ)Jrln(lJrA )—2arctgA+z; (3.5)
2 2 2
2\ 1/4
A= (1 - 163> : (3.6)

consideranda = 0,4 a constante de Von-Karmarn:g, o comprimento de rugosidade aerodindmica
da superficie.

Para as classes de estabilidade estavel e neutra fez-se o uso dos perfis da Varijreida
escala integral de tempo lagrangiana, ) propostos por Hanna (1982). Para a condi¢do instavel,
utilizaram-se os perfis tomados de Hanna (1982) pajae (o,) e as formulagdes de Weil (1990)
para(o, ), para a taxa de dissipagdo de energia cinética para 0 momento estatistico d@ &dem

(w'?), conforme formulagdes abaixo:

Condicdes estaveis

@:2,0(1—3)7 (3.7)
U Zi
ﬁ:U_wzl,g(l_i), (3.8)
Uy U Zi
. p 1/2
7, =0,15=% <—> , (3.9)
Oy Zi

2 e 1/2
oo—0.075 (_) o (3.10)
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VIR
7, = 0,10— (—) : (3.11)
Ow Zq
Condicbes neutras
Tu _ 2,0exp (—3f.z Jus), (3.12)
o~ %% _ 1 Sexp(=2f2 fu.) e (3.13)
Uy Uy
0,5z /oy,
Thu = 7Ly = Lo = 7 + 15fez Ju, ( )
Condicdes instaveis
1/3
g g Zi
LY =12 ! 3.15
= (ergy) (319
3 3/2 3/2711/3
Tw _ [“—3 (1,6 - 3) 41,22 (1 —0, 983) ] , (3.16)
W wy Z; Z; Zi
1, 15exp (—12,53) —0,2exp {—50 (1 - 3)1 +0,3, (3.17)
wy Z; Zq
2072
=—" e 3.18
o = Coe (3.18)
Lo (1-2). (3.19)
wy, Zi Zi

Para o conjunto de equagfes apresentgtasparametro de Coriolig; € a altura da CLF, é o
comprimento de Monin-Obukhoy, € o comprimento de rugosidade aerodinamico da superficie,
é a velocidade de friccéay, € a escala de velocidade convectivaj,e= 3 é a constante universal

Os parametros de variancia da velocidade dados pelos experimentos de Copenhague, Kincaid e
Lillestram (constantes em todos 0s ensaios) sdo utilizados para determinar o fator de multiplicacao
dos perfis das variancias (Egs. 3.7, 3.8, 3.12, 3.13, 3.15 e 3.16), com o0 objetivo de se obterem valores
préximos dos valores medidos. Sao determinadas na validacdo do modelo: (1) as concentracdes
medidas pelos amostradores, (2) a concentracdo maxima do arco, (3) o desvio padrao da concentracaa
da distribuicéo da concentracéo e (4) a concentracao integrada ao longo dos arcos.

3.3 Resultados Obtidos

Os seguintes parametros estatisticas sao determinados para descrever o desempenho dos modelc
lagrangianos:

De acordo com Weil (1990);, = 3 se ajusta melhor aos dados obtidod dege Eddy Simulationf_ES) do que
Cp = 2.
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e 0 erro fracional ffactional biag ,
o C'obs - C(sim
- - -\’
07 5(Cobs+ Csim)
ondeC' é a concentracao, € o desvio padrdo e os subscritisse simrepresentam, respecti-
vamente, os valores observados e simulados.

(3.20)

A indicagéo FB(—2 < FB < 2) revela se a concentragdes médias simuladas superestimam ou
subestimam as concentracdes médias observadas. Quando FB tend€ g.zemade oy,

e 0 desvio padréo fracionalréctional standarq,

FS— —Cow” TCam (3.21)
0’ 5<O-Cobs + chim)

Aindicagdo F§—2 < FS < 2) mostra se a disperséo simulada em torno da concentra¢do média
€ superestimada ou subestimada. Em outras palavrca&?m33 O apet © poluente simulado, esta
mais disperso que o observado, e tambémcgme < 0., NO Caso contrario. Entretanto, esse
parametro tem que ser analisado com restricdes, pois podem existir casassgngeCops €
chim - Ucobs;
e 0 erro quadratico médio normalizadmf{malized mean square eripr
(Cobs - Csim)Q

obs Csim

NMSE = (3.22)

Neste caso, NMSH) < NMSE < o) representa a média das diferengas entre as concentragfes
observadas e simuladas elevada ao quadrado. Quanto mais proximo de zero, menor € 0 erro;

e 0 coeficiente de correlagéo,

+_ (Cobs — Cobs)(Caim — Cam). (3.23)

g g
Cobs~ Csim

Mede r(—1 <r < 1) a qualidade do ajuste a verdadeira reta, mediante a qual s&o relacionadas
as concentracogs,ys € Csim, OU ainda, o grau de relagéo (linear) existente entre elas. Quanto
maior a qualidade do ajuste linear, mais proximerdeou —1 estara o valor de r. Nao havendo

uma relacao linear entr€yps € Csim, tem-se r= 0. SeCsm = Cops IStO significa que as
concentracdes simuladas estao perfeitamente relacionadas as concentracdes observadas. Ess
parametro também deve ser analisado com cuidado. Nesse caso, pode ocarfgs gu€sim

er= 41,

e 0 fator de dois,

FA2 = frag&o dos dados para os quaiss < gs"“ < 2. (3.24)

obs

Descreve FAZ0 < FA2 < 1) o percentual de particulas que se encontram dentro de um erro
de até 100%. Quanto mais préximo de 1, melhor o resultado.
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Muito embora FB, FS, NMSE e r sejam Uteis, ndo existe maneira de expressar-se o grau de acura-
cia dos estimadores por pontos. De fato, matematicamente falando, é proximo de zero a probabilidade
de que os valores de FB, FS, NMSE e r calculados sejam exatos. Assim, faz-se necessaria a constru-
¢ao de intervalos de confianga, pelos quais pode ser especificada a probabilidade de o intervalo incluir
os valores calculados de FB, FS, NMSE e r. Por essa razao, intervalos de confiatsteapforam
calculados. Essa técnica introduzida por Efron (veja Efron e Tibshirani, 1986, para maiores detalhes)
e utilizada por Hanna (1989) e de Haan (1999) tem como abordagem o calculo de intervalos de con-
fianca de parametros, em circunstancias em que outras técnicas ndo sdo aplicaveis, em particular no
caso em que o numero de amostras € reduzido. Os intervalos de confianca séo de 95%, com limite
inferior de 2,5% e superior de 97,5%, para uma quantidade de 1.000 amostras obtidas aleatériamente

O critério de escolha do(s) melhor(es) modelo(s) de disperséo é aguele onde a estimativa estatistica
do erro esteja proxima dos valores ideais (neste case:-FBFS = 0, NMSE = 0er = 1), com
pouca variacdo, ou seja, com menores intervalos de confiancga.

Além dos parametros estatisticos, o0 MLP néo linear-gaussiano (NLG) € comparado com o MLP
linear-assimétrico (LA), com o MLP de Legg e Raupach (1982), chamado de LR, e com os modelos
de pluma gaussiana com) e o, tomados de Turner (1969), Briggs (1973), do Brookhaven National
Laboratory (Singer e Smith, 1966) e Klug (1969), chamados a seguir de Pasquil, Briggs, Brookhaven
e Klug, respectivamente. O MLP de Legg e Raupach (1982) é utilizado pelo Grupo de Micrometeo-
rologia do IAG desde 1994, e o modelos do tipo pluma gaussiana séo considerados como referéncia
dos modelos operacionais. Para melhor compreenséo, a Tab. (3.2) exibe um resumo das siglas dos
modelos utilizados.

A seguir, sdo apresentados os resultados obtidos para os experimentos de Copenhague, Lillestrgm
e Kincaid.

2Uma vez que néo se dispde de toda a populacio de amostras (observacdes), faca-se o melhor com o de que se dispde
que é o conjunto amostrd = (X, X» ... X,,). A estimativa da média d¥ é

X1+ Xot -+ X,
i = v :

O intervalo de confianchootstrapé calculado da seguinte forma:
(a) selecionando aleatoriamente 10 amostras a parfif,dsando-se um gerador de nimeros aleatorios;
(b) obtendo a estimativa dmotstrap i7;

(c) repetindo os passos a e b tantas vezes quanto necessarias para obter as egfinggtivagi;, ondeB = 1000,
neste trabalho;

(d) ordenando as estimativas por ordem cresc@?{?é EZ‘Q) <...< ﬁz‘B);
(e) calculando o intervalo de confiangéla— «)100% que € dado por
(E?m)’ﬁ?@))’

em quey; = parte inteira Ba/2), g = B — ¢1 + 1 ea = 0,05 para o intervalo de confianca 68%.
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Tabela 3.2: Siglas dos modelos utilizados

Sigla Descricao

LA Modelo lagrangiano de particulas linear-assimétrico
NLG Modelo lagrangiano de particulas nao linear-gaussjano
LR Modelo lagrangiano de particulas de Legg e Raupach
Pasquil Modelo de pluma gaussiana de Pasquil

Briggs Modelo de pluma gaussiana de Briggs

Brookhaven| Modelo de pluma gaussiana de Brookhaven

Klug Modelo de pluma gaussiana de Klug

3.3.1 Copenhague

Um total de 50.000 particulas (Graham e Moyeed, 2002) foram liberadas para cada um dos 23
ensaios de Copenhague com 1 hora de duracdo. Os amostradores estédo localizados a uma distanciz
a jusante da fonte entre 1,9 km a 6,1 km. Segundo Gryning e Lyck (1998), o ponto de concentragéo
maxima ocorre antes dos amostradores, portanto, nenhuma conclusédo pode ser feita relativa a habi-
lidade que os MLPtém de predizerem a concentracdo maxima na superficie proxima a fonte para o
experimento.

As Figs. (3.2a-b) mostram as concentracdes maximas obsemadasas concentracdes maxi-
mas simuladas, doravante chamada de Cmax. Quatro valores das concentragdes simuladas diferem
dos valores observados por um fator maior que 2, para o modelo NLG (Fig. 3.2a). O modelo LA
apresenta 14 valores de concentragdes simuladas acima do fator de 2 (Fig. 3.2b). Ambos os mode-
los superestimam os valores de Cmax mais baixas, sendo que o modelo NLG se ajusta melhor ao
experimento de Copenhague.

As Figs. (3.3a-b) mostram as concentracdes integtamasongo dos arcos observadesrsus
simulados, adiante denotadas de Cy, para os modelos NLG (Fig. 3.3a) e LA (Fig. 3.3b). No modelo
NLG, 4 valores de concentracao diferem dos valores observados por um fator maior que 2 (ndo maio-
res que o fator 4), e no modelo LA sao diferentes 8 valores. O modelo NLG subestima os valores das
concentragcbes mais baixos, e o modelo LA superestima os valores das concentracoes.

As Figs. de (3.4) a (3.6) mostramperformancedos modelos NLG e LA para os parametros
estatisticos descritos pelas Egs. (3.20) a (3.21). Também é feita a comparacdo com o MLP de LR e os
modelos de pluma gaussiana, usando-se os parametros de disperséo calculados a partir das expressoe
de Pasquil, Briggs, Brookhaven e Klug. As figuras de Cmax e Cy para LR, Pasquil, Briggs, Brookha-
ven e Klug ndo sdo mostradas, pois 0s parametros estatisticos FB, FS, NMSE, r e FA2 sdo suficientes
para a intercomparacao com os modelos de disperséo.

30 método de integracao utilizado foi a regra de Simps@n(Barrosoet al,, 1987).



3. Validacdo dos Modelos Lagrangianos de Particulas a7

(a) MLP NLG
10 T 7
! /
/ /
/
of / i
I /’
/
/
8 / / 1
/
—_ / Y
™ ! /
E 7’ 1 / 4
2 / /
S Gk i 4
E / /
3 ' )/
£ 51 ! ; i
@) ! / -7
/ (] (] -
© / _ -
£ o -
é‘l’ ! / _- b
s ! / Phe
I / -
J 3 / / o ///
c - _ i
/
3 o, ° 0o -7
O | - -
/ - -
/I 0 - -
27°I ;7 0 ] _ - - 4
/ // _ -
I %P0 - -7
1*/1)4’ 6 - -7 |
- ,”
19° _ -
/. ="
K="

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Conc. Maxima Observada [ ug/m3 ]

10 T 7
! /
/ /
/
L ! i
9 , / °
/
/
/
gt / / |
! /
—_ / ;
™ i /
% Tr ] 9/ 1
! o
2 ! A
© - I i
ke 6 f /
a /
=] ! ,
E 57 ! / °
.(B ! / //
o / /e -7
S l / -
— -
é4’ I / _- 4
s ! o/ P
. ! / P
9 5 @0 0o -7 g
o / e
) 0 o 0% ° - -
L 1o’ Phe -7 i
2r 40/ ° - -
/ e -7
010/ _- /’,’
Iy Phe -
11, e - 4
s - -
/. -="
=~ ! ! ! ! ! ! ! !

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Conc. Maxima Observada [ ug/m3 ]

Figura 3.2: Concentracdes maximas obserwagtaussimulada para o experimento de Copenhague
utilizando os modelos do tipo (a) ndo linear-gaussiano e (b) linear-assimétrico. As linhas pontilhadas
em preto limitam a area na qual os valores de concentragdo estdo dentro do fator de 2, e as linhas
pontilhadas em azul dentro de um fator de 4.
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(2) MLP NLG
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(b) MLP LA
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Figura 3.3: ConcentracgOes integradas ao longo dos arcos obseeradasimulada para o experi-

mento de Copenhague utilizando os modelos do tipo (a) ndo linear-gaussiano e (b) linear-assimétrico.
As linhas pontilhadas em preto limitam a area na qual os valores de concentragéo estao dentro do fator
de 2, e as linhas pontilhadas em azul dentro de um fator de 4.
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Figura 3.4: FB (a) e FS (b) para Cmax (eje Cy (em +) do experimento de Copenhague. As linhas
verticais correspondem aos intervalos de confiancgbtle Os modelos lagrangianos de particulas
estdo representados por intervalos de confianga em azul, e os modelos de pluma gaussiana por in-
tervalos de confianga em preto. As linhas pontilhadas representam os valores ideais de FB e FS. O
significado de cada sigla € descrito pela Tab. (3.2).
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Figura 3.6: FA2 para Cmax (em) e Cy (em +) do experimento de Copenhague. Os modelos lagran-
gianos de particulas estao representados por pontos em azul, e os modelos de pluma gaussiana pol
pontos em preto. A linha pontilhada representa o valor ideal de FA2. O significado de cada sigla é
descrito pela Tab. (3.2).

Os resultados evidenciam que todos os modelos superestimam Cmax e Cy (FB é negativo), exceto
os modelos NLG, LR Brookhaven e Klug para Cy (Fig. 3.4a), onde FB é positivo. As concentracdes
médias simuladas de Cmax e Cy de NLG e LR se aproximam dos resultados observados. A dispersao
da concentracdo maxima € subestimada para os modelos NLG e LR (Fig. 3.4b), pois FS é positivo,
nos demais casos FS é negativo.

Os modelos NLG, LR e LA apresentam, respectivamente, menores erros quadraticos (aproximam-
se de 1), sendo que o modelo Brookhaven expde piores resultados, com grande intervalo de confianca
(Fig. 3.5a). As melhores correla¢des sao dadas pelos modelos NLG, LA e LR, respectivamente (Fig.
3.5b). O modelo NLG apresenta melhor fator de 2 (Fig. 3.6).

Os resultados mostram que o modelo NLG oferece as melhores concordancias com os dados
observados.

3.3.2 Lillestrgm

O experimento Lillestrgm sera simulado somente com 0 modelo n&o linear-gaussiano para a con-
dicao estavel (12 ensaios), de forma apenas ilustrativa, em virtude de esse tipo de equacao de Langevin
ja ter sido validado por Stohl (1999, 2000) utilizando dados dos experimentos de Cross-Appalachian
Tracer Experiment (CAPTEX), Across North America Tracer Experiment (ANATEX) e European
Tracer (ETEX). Nessa condicéo de estabilidade, o modelo NLG se reduz a Eq. (2.99). A reproducéao
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em condic¢des instaveis (11 ensaios) ndo é feita, em raz&o da falta de dados experimentais para de-
terminacao da altura da CLP instavel. Também, ndo se fard a comparacdo com os demais modelos,
conforme se vé no experimento de Copenhague.

Um total de 50.000 particulas foram liberadas para cada um dos 12 ensaios com 15 min de du-
racdo. A simulacdo do experimento de Lillestram é observada nas Figs. (3.7a-b) para a Cmax e Cy,
respectivamente. Em Cmax, somente 2 ensaios sao maiores que um fator de 2, e em Cy 5 ensaios sac
maiores que o fator de 2.

A Fig. (3.8) mostra os parametros estatisticos para a dispersdo em Lillestram. Na média, a con-
centracdo simulada subestima a concentracdo observada (FB positivo), e na média, € menos disperse
(FS positivo). Por outro lado, as concentragdes médias integradas simuladas ao longo dos arcos supe-
restimam as médias das concentragdes integradas observadas ao longo dos arcos (FB negativo). Cma
apresenta erro quadratico baixo (proximo a zero) e Cy alto (proximo a 1). O coeficiente de correlagéo
se encontra acima de 0,8 para Cmax e 0,6 para Cy. Os 4 valores de Cy acima do fator de 2 (Fig. 3.7b)
tém uma influéncia muito forte nos parametros estatisticos da concentracao integrada, conduzindo a
erros estatisticos mais significativos do que Cmax.

3.3.3 Kincaid

As liberagbes durante o experimento de Kincaid possuem empuxo positivo intenso. A altura
efetiva da pluma foi calculada usando as formulas de Briggs (1984). Para a presente validac&o, foram
selecionados os arquivos de dados de Kincaid de qualidade 3, ou seja, 338 ensaios (Olesen, 1995).
Desse total, foram excluidos aqueles para a condi¢do estavel, restando um total de 311 ensaios.

Os ensaios de qualidade 3 indicam que as concentra¢cdes maximas nos arcos estdo claramente
definidas, podendo ser identificadas nos arcos receptores, mas nao ocorre 0 mesmo caso com 0S
dados de qualidade 0, 1 e 2.

Um total de 50.000 particulas sao liberadas para cada um dos 311 ensaios de uma hora de duracao.
As Figs. (3.9a-b) descrevem os resultados de Cmax para o experimento de Kincaid dos modelos
lagrangianos NLG e LA. Nenhuma medida de Cy esta disponivel para o conjunto de dados de Kincaid.

Levando-se em conta a natureza estocastica dos dados experimentais, é esperado que nenhun
modelo possa prever com boa precisdo a concentragdo no tempo e espagco, mas a distribuicdo das
previsdes devera assemelhar a distribuicdo das medidas. Por isso, sdo mostrados na Fig. (3.10) os
gréaficos de quantil-quantil dos modelos simulados para Kincaid. Se o grafico quantil-quantil é repre-
sentado por uma reta, isso significa que as duas distribuicdes de concentracdes (observada e simulada
tém a mesma forma. Se existir algum desvio, é exatamente onde se afastam as distribuicdes dos mo-
delos propostos. Nesse caso, os modelos NLG e LA apresentam as melhores combinagdes entre as
distribuicbes observadas e previstas, com tendéncia de superestimacao dos valores de concentracoe:
mais altos. Os demais modelos subestimam os valores de concentragoes.

Todos os modelos subestimam as concentracbes médias observadas (FB € negativo), exceto o0s
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Figura 3.7: Simulagcédo do experimento de Lillestram utilizando o MLP néo linear-gaussiano para
condicdes estaveis. A Fig. (a) € Cmax e a Fig. (b) Cy. As linhas pontilhadas em preto limitam a area
na qual os valores de concentracéo estao dentro do fator de 2, e as linhas pontilhadas em azul dentro

de um fator de 4.
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Figura 3.8: FB, FS, NMSE r e FA2 para Cmax (elje Cy (em +) do experimento de Lillestrgam de
acordo com as Figs (3.7a-b). As linhas verticais correspondem aos intervalos de confiabiga de

a linha pontilhada na horizontal em zero corresponde aos resultados ideais para FB, FS e NMSE, e a
linha pontilhada na horizontal em 1 corresponde aos resultados ideais parar e FA2.
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Figura 3.9: Cmax para o experimento de Kincaid utilizando os MLP do tipo (a) ndo linear-gaussiano
e (b) linear-assimétrico. As linhas pontilhadas em preto limitam a area na qual os valores de concen-
tracdo estao dentro do fator de 2, e as linhas pontilhadas em azul dentro de um fator de 4.
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modelos NLG, onde FB é aproximadamente zero, ou $&ja,~ Csm, € LA, onde FB é negativo
(Fig. 3.11a). Todos os modelos superestimam a dispersao (FS negativo), exceto LR (Fig. 3.11b).

O modelo NLG apresenta o menor NMSE e também o menor intervalo de confianga (Fig. 3.11a).
O modelo LA evidencia bom resultado para NMSE, enquanto os modelos de LR, Pasquil, Briggs,
Brookhaven e Klug mostram que os intervalos de confianca tendem a infinito. A correlacao de apro-
ximadamente 0,2 é muito boa se comparada aos demais modelos (Fig. 3.12b), em virtude dos padrées
de concentragdes irregulares, o que leva a valores do fator de 2 entre 0,15 e 0,2 para os modelos NLG e
LA, respectivamente, em proximidade com o zero para 0os demais modelos (Fig. 3.13). Pode também
ser observado que os modelos exibem grandes intervalos de confianca.

3.4 Sumario

Os resultados mostram que o modelos NLG e LA descrevem a dispersao de poluentes para os
experimentos de Copenhague e Kincaid (o experimento de Lillestram € apenas ilustrativo) para con-
di¢cdes convectivas de forma satisfatoria. Chegando-se as seguintes conclusodes:

(a) os intervalos de confianca demonstram que todos os modelos tém a mesma capacidade de re-
produzir os experimentos. Entretanto, pelo critério de escolha (estimativa estatistica proxima
dos valores ideais de FB, FS, NMSE, r e FA2, e com menores intervalos de confianga),.0s MLP
apresentam melhores resultados do que os modelos de pluma gaussiana, os modelos NLG e LA
séo superiores ao modelo de LR e o modelo NLG € superior ao modelo LA;

(b) em Copenhague os padrbes de concentracdo medidos nos arcos exibem formas gaussianas, en
virtude da topografia plana e ocupacéo do solo homogénea. Por esse fato, os modelos de plumas
gaussianas apresentam bons resultados utilizando as variancias de Briggs;

(c) os padrdes de concentracdo em Kincaid indicam que a pluma se segmenta a medida que sofre a
acao dos turbilhdes presentes no plano horizontal. Além disso, os resultados evidenciam que 0s
MLP, baseados em uma fdp assimétrica (NLG e LA), obtém melhores resultados na disperséo
de poluentes sob condi¢des de turbuléncia ndo isotrépica, ndo homogénea e ndo estacionaria.
Portanto, no caso do experimento de Kincaid, as trajetérias das particulas sdo complexas e nao
acessiveis a modelos operacionais usuais baseados na solucéo do tipo pluma gaussiana.

O item (a) reflete a incapacidade das parametrizacdes utilizadas, tanto nos modelos lagrangia-
nos (Secao 3.2) como nos modelos de pluma gaussiana (variancias de Pasquil, Briggs, Brookhaven
e Klug), de simular as propriedades da dispersdo com precisdo necessaria para que os modelos pos-
sam responder adequadamente as variacdes das propriedades estatisticas da atmosfera em condi¢oe
de disperséo reais, em todos os regimes de estabilidade. Tais variagbes tem um impacto real nas
concentracdes observadas e nao estdo presentes nas concentracfes simuladas.
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Figura 3.11: FB (a) e FS (b) para Cmax do experimento de Kincaid. As linhas verticais correspondem
aos intervalos de confianca 8&8%. Os modelos lagrangianos de particulas estéo representados por
intervalos de confiangca em azul, e os modelos de pluma gaussiana por intervalos de confiangca em
preto. As linhas pontilhadas mostram os valores ideais de FB e FS. O significado de cada sigla é
descrito pela Tab. (3.2).
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pontilhada mostra o valor ideal de FA2. O significado de cada sigla € descrito pela Tab. (3.2).



Capitulo 4

O Transporte de Poluentes em Ipero

4.1 Introducao

Neste capitulo é utilizado o MLP néo linear-gaussiano para simular o transporte de pequeno e
médio alcancdd < 50km) de um poluente atmosférico passivo e inerte emitido por uma fonte
pontual e continua localizada a 10 m acima da superficie para descrever os padrdes de dispersdo em
Iperd associados a uma emissao acidental de radionuclideos.

Nessa investigacao, a dispersdo atmosférica do poluente serd determinada através do MLP né&o
linear-gaussiano descrito na Tab. (2.2) acoplado ao modelo de mesoescala TVMnh. O acoplamento é
feito de forma direta, com a transferéncia de variaveis entre as sub-rotinas a cada passo no tempo do
modelo TVMnh, permitindo uma maior precisdo no calculo das trajetérias das particulas. O acopla-
mento direto implica um aumento do tempo computacional, uma vez que os modelos de mesoescala
e lagrangiano de particulas sdo executados simultaneamente a cada simulacéo.

Outra forma de calculo de trajetérias das particulas € feito pelo acoplamento indireto, ou seja,
apos a simulacdo de toda a evolugcdo temporal do escoamento pelo modelo de mesoescala. O
pos-processamento demanda uma grande capacidade armazenamento, por exemplo, o TVMnh gera
cerca de 150 GB de dados se todas as informacgfes produzidas na simulacdo de 24 horas na grade
de 97 97x25 fossem armazenadas. Para diminuir o tamanho dos arquivos gerados, diminui-se a
frequiéncia de saida dos dados, o que implica em uma menor precisdo no célculo das trajetorias das
particulas.

Foi simulado a evolucdo da CLP durante um periodo de 24 horas. A simulacéo teve inicio as 06
HL e as condi¢des iniciais e de contorno correspondem as observadas no dia 13 de marcgo de 1993 em
Iperd (veja Karam, 2002, para maiores detalhes). Nesse dia, a CLP na regido de Iperd apresentou uma
evolucao diurna com caracteristicas tipicas de verdo. Além disso, havia uma maior disponibilidade
dos dados atmosféricos e de ocupacéao do solo. As condi¢cBes de fronteira e forcantes externas foram
especificadas considerando as condicdes de céu claro e um vento geostrofico com velogj@ade
de direcdo NE em todo o dominio do modelo. O passo de tempo utilizado foi de no maximo 60 s para
o0 TVMnh e de no minimo 0,1 s para o MLP utilizado.



4. O Transporte de Poluentes em Ipero 62

Os modelos acoplados foram simulados utilizando computador com processador Athlon XP 2000
com 1 GB de memoria RAM. O tempo de execuc¢ao é de aproximadamente 4 horas para o periodo de
24 horas de disperséo.

A sequir, é feita uma analise dos resultados numeéricos obtidos pelo TVMnh.

4.2 Resultados Numeéricos do TVMnh

O TVMnh foi utilizado para simular a evolucéo espacial e temporal do campo do vento médio,
usando-se uma grade com grande resolucdo espacial (menor tamanho) na area de estudd®0 km
km), e uma grade com menor resolucao espacial (maior tamanho) fora da area de interesse. A grade
foi desenhada de forma a levar em conta a ocupacéo do solo e os efeitos topogréficos mais relevantes
da regido em torno de Iper6. Para isso, foi desenvolvisloftwareTratamento de Dados do TVMnh
(TD_TVMnh), que possibilita a geracao rapida e precisa dos dados de topografia e ocupacéo do solo
da regido de interesse (veja o Apéndice C). Além disso, ele facilita a criacdo de arquivos de entrada e
a ordenacao dos arquivos de saida do TVMnh para a visualizac&oftwares Matlale Surfer.

Os dados de topografia e ocupacao do solo utilizados pelo TD_TVMnh sédo@sloa Topo-
graphic 30 arc second@GTOPO30) e ddnternational Geosphere Biosphere Program(h@&BP),
respectivamente, ambos com espacamento de grade horizontdl #m. De acordo como o IGBP,
a ocupacao do solo é classificada em 17 categorias de cobertura de superficial (Tab. (4.1)).

Neste trabalho, a projecdo Lambert azimutal de area igual é utilizada pelo TD_TVMnh, tomando-
se 0s parametros de projecao fornecidos pitéthttp:/edcdaac.usgs.gdwara a América do Sul. As
interpolacdes para a topografia e ocupacéo do solo séo feitas pela escolha do elemento mais proximo.

A topografia e os diferentes tipos de ocupacéo do solo da regido de Iperd, com grade €& 97
pontos e area de 833 km 833 km foram construidas com espacamento equidistante no centro (1
km) e variavel nas bordas (minimo de 1 km e maximo de 60,7 km) com o TD_TVMnh (Figs. (4.1) e
(4.2)). Tal tipo de grade possibilita a incorporacéao dos efeitos da brisa maritima e da circulagéo ana-
bética, necessarias para a formacgédo dos JBN presentes na regido de estudo, conforme estd mostrad
experimentalmente por Oliveira (1993, 2003) e numericamente por Karam (2002).

A grade utilizada apresenta as seguintes vantagens:

e ainformacao é transferida diretamente entre as escalas resolvidas pela grade;

e permite estudar as circulacdes de escalas espaciais menores geradas por forcantes de escala
espaciais maiores, aumentando a resolucéo espacial e o dominio do modelo sem aumentar o
numero de pontos de gradeg, a brisa maritima e a circulagdo anabatica que atuam em Ipero;

!Neste portal podem ser encontradas as documentacdes a respeito do GTOPO30 e do IGBP, bem como os arquivos de
downloadgle qualquer parte da Terra.
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Tabela 4.1: Parametros fisicos da superficie e do solo associados a classificacdo IGBP¢ ande
albedo,c é a emissividader;, é a resisténcia estomatdl, é a capacidade térmica do solg,é o
comprimento de rugosidade aerodinamica da superfigie¢ a temperatura na superficidg, € a
temperatura na camada mais profunda do solo.

| Tipo de solo o [ e [ rasm) [ ooxa0® gm=3x) | zom) | 76,(K) | 76, ||
01 - Floresta temperada sempre verd®,13 | 0,95 75,0 2,72 0,800 299,15 299,15
02 - Floresta tropical 0,12 | 0,95 50,0 2,76 1,000 299,15 299,15
03 - Floresta decidua temperada 0,14 | 0,95 80,0 2,66 0,500 299,15 299,15
04 - Floresta decidua de folha larga| 0,16 | 0,93 80,0 2,70 0,500 299,15 299,15
05 - Floresta mista 0,14 | 0,95 100,0 2,50 0,600 | 299,15 299,15
06 - Arbusto fechado 0,16 | 0,95 100,0 2,42 0,300 | 299,15 299,15
07 - Arbusto aberto 0,18 | 0,95 150,0 2,42 0,100 299,15 299,15
08 - Cerrado denso 0,19 | 0,95 150,0 2,42 0,100 299,15 299,15
09 - Cerrado 0,20 | 0,95 180,0 2,42 0,050 299,15 299,15
10 - Campos 0,19 | 0,92 200,0 2,42 0,010 | 299,15 299,15
11 - Areas alagadas 0,14 | 0,95 50,0 3,89 0,020 299,15 299,15
12 - Culturas 0,17 | 0,92 100,0 2,76 0,050 | 299,15 299,15
13 - Areas urbanas 0,18 | 0,88 300,0 2,26 0,500 | 299,15 299,15
14 - Areas agricolas/preservacio 0,15 | 0,92 150,0 2,76 0,200 299,15 299,15
15 - Neve/gelo 0,55 | 0,95 400,0 2,05 0,002 299,15 299,15
16 - Solo arenoso 0,23 | 0,85 400,0 1,50 0,005 299,15 299,15
17 - Agua 0,08 | 0,98 10,0 4,18 0,001 | 299,15 299,15

e mantém o custo computacional e aumenta a resolucéo espacial para 0 mesmo numero de pontos
de grade;

Uma desvantagem da grade de resolucao variavel é que o erro de truncamento aumenta com o tamanhc
da grade, tornando os resultados do modelo mais imprecisos proximo da fronteira do dominio. Esse
tipo de erro ndo afeta de forma significativa os resultados obtidos na regido de interesse.

Na vertical, o dominio é de 14.000 m com espacamento da grade variavel e distribuido logarit-
micamente em 25 niveis, resultando em uma resolucéo vertical de 30 m na superficie e 1.200 m no
topo, correspondente a grade as seguintes posi¢cdes (em metros): 0, 30, 67, 114, 172, 246, 337, 452,
595, 774, 997, 1.276, 1.626, 2.062, 2.608, 3.290, 4.143, 5.209, 6.409, 7.609, 8.809, 10.009, 11.209,
12.409 e 13.6009.

As Figs. de (4.3) a (4.6) mostram os efeitos que a topografia e ocupacéo do solo em torno do CEA
causam no escoamento, durante os periodos instavel e estavel. Estas figuras retratam quatro cenario:
distintos:

(a) topografia plana e ocupacédo do solo homogéhste caso é mostrado pelas Figs. de (4.3a) a

(4.6a). A altura da superficie foi considerada constante e igual a altura média da regido simulada
(641 m) e classificacdo IGBP do tipo 10 (campos) sem o oceano Atlantico. Durante o periodo de
simulacdo de 24 h, o vento oscila em torno do vento geostréfico de NE em resposta a evolugéo
diurna da CLP;
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Figura 4.1: Topografia da regido de Iperé com area de 83X 883 km, com espacamento equi-
distante no centro (1 km) e variavel nas bordas (minimo de 1 km e maximo de 60,7 km). A figura
foi construida com a ajuda doftwareTD_TVMnh a partir de dados interpolados do GTOPO30. No
centro da grade de 50 km 50 km esté localizado o CEA.
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Figura 4.2: Ocupacédo do solo na regido de Iper6 com area de 833 &B33 km, com espagcamento
equidistante no centro (1 km) e variavel nas bordas (minimo de 1 km e maximo de 60,7 km). A figura
foi construida com a ajuda dmftwareTD_TVMnh de acordo com a classificacdo IGBP (17 catego-

rias de ocupacao do solo), interpoladas sobre os dados de topografia do GTOPO30 correspondentes &
Fig. (4.1).
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(b)

(©)

(d)

topografia plana e ocupacéo do solo heterogéieste caso € indicado pelas Figs. de (4.3b)

a (4.6b). Neste caso a superficie também foi assumida constante e igual a 641 m. Pode ser
visto que h& areas de convergéncia e divergéncia do campo de vento. A convergéncia ocorre
nas &reas urbanas no quadrante Sudeste durante o periodo convectivo. A divergéncia ocorre
nos quadrantes Sudoeste, Nordeste e Noroeste (Figs. de (4.3b) a (4.4b)). Durante a noite,
surgem areas de maior aceleracédo do escoamento, resultando no aparecimento densosacas
intensas em virtude da brisa maritima (Fig. 4.5b);

topografia realistica e ocupacédo do solo homogémeaFigs. de (4.3c) a (4.6¢) mostram o

efeito da topografia no campo de vento com cobertura homogénea (do tipo 10-campos). Du-
rante o dia (noite) ocorre convergéncia (divergéncia) sobre as areas mais elevadas do terreno,
indicando a presenca de ventos anabéticos durante o dia (Figs. (4.3c) e (4.4c)) e catabaticos
durante a noite (Figs. (4.5c) e (4.6¢)). No periodo noturno, areas de maior aceleracao do esco-

amento resultam em intensas isotacas, que aparecem junto a encostas com declives acentuada:s
(morro de Aracoiaba e no quadrante Sudeste das Figs. (4.5c) e (4.6c)) em razéo do efeito da
topografia sobre o escoamento que desce vale abaixo;

topografia realistica e ocupacédo do solo heterogéfsta condicao é exibida na Fig. (4.3d) até
(4.6d) e incorpora os efeitos da brisa maritima e da ocupacédo do solo. No periodo convec-
tivo, das 9 as 18HL, o escoamento muda de NE-SW para N-S, em raz&o do efeito térmico da

topografia o qual gera uma circulacao anabatica na dire¢cdo da regido mais elevada ao sul do
dominio. Evidencia-se que o morro de Aracoiaba exerce um importante papel no escoamento
da regido proximo a superficie, do que resulta em uma regido de convergéncia durante o dia e
divergéncia durante a noite. Também é observado que a brisa maritima penetra na regiao de
Iperd por volta das 17 HL e se acoplada ao escoamento catabatico, definindo um escoamento
de Sudeste durante todo o periodo noturno.

Diante dos quatro cenarios simulados, observa-se que somente a incorporacao de topografia ou
ocupacao do solo nao séo suficientes para descrever o campo de vento na CLP com exatiddo. Faz-se
necessaria a uniao de dois parametros nas simulagées: topografia e ocupacédo do solo. A combinagac
desses dois parametros resulta em um campo de vento mais realistico possivel para célculo da traje-
téria das particulas lancadas na atmosfera, condicao indispensavel ao MLP. Assim se podem, resumir
as simulacdes mostradas na Fig. (4.3) até (4.6) para o caso de topografia realistica e ocupacao do solo
heterogénea. Em tal condicdo, o campo de vento incorpora os efeitos provocados pela topografia,
ocupacao do solo e brisa maritima, gerando na regido JBN no periodo noturno, conforme a Fig. (4.7)
e 0 que esta descrito por Karam (2002).

2Curvas de mesmo valor de velocidade do vento.
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Figura 4.3: Campo de vento a 15 m de altura na regido de Iper6 as 10 HL na area dex58(km

km, considerando-se: (a) topografia plana com ocupacgéo do solo homogénea; (b) topografia plana
com ocupacao do solo heterogénea; (c) topografia realistica com ocupacao do solo homogénea; (d)
topografia realistica com ocupacao do solo heterogénea.
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Figura 4.4: Como na Fig.(4.3), as 16 HL.
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Figura 4.5: Como na Fig.(4.3), as 22 HL.
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(a) Plana-homogénea (b) Plana-heterogénea
x 10° 4HL x 10° 4HL
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Figura 4.6: Como na Fig.(4.3), as 04 HL.
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Figura 4.7: Perfil da velocidade (a) e direcdo (b) do vento para o centro do dominio da regiao de Iperé
considerando-se a topografia realistica e ocupacao do solo heterogénea.

As Figs. (4.8) e (4.9) mostram a distribuicdo espacial de energia cinética turbulenta (ECT) ao
longo de um plano vertical, passando por Ipero e orientado na direcdo Leste-Oeste, para 0 caso com
topografia realistica e ocupacédo do solo heterogénea. Durante o periodo diurno, a intensidade da
turbuléncia varia horizontalmente em funcéo da topografia e da ocupacao do solo. Durante a noite,
o resfriamento radiativo gera uma camada estavel proximo a superficie que suprime a ECT (Fig.
(4.9a-b)). Nesse horério, a turbuléncia de origem mecanica é produzida pela intensificagdo do vento
préximo a superficie causada pelo JBN (Fig. 4.7). Na Fig. (4.9b) pode-se ver que a ECT torna-se
intermitente a medida em que a noite avanca. No modelo TVMnh, a altura da CLP é o nivel onde
a ECT atinge 10% do seu valor na superficie. No periodo diurno a altura da CLP atinge cerca de
2.000 m (Fig. (4.8)), enquanto no periodo noturno a altura da CLP chega a atingir cerca de 200 m
nas regides de ventos intensos proximo ao morro de Aracoiaba (Fig. (4.9b)). Esses resultados séo
consistentes com as observacoes (Oliveira, 2003).
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Figura 4.8: Distribuicdo espacial da energia cinética turbulenta ao longo do plano vertical que corta

a regiao de Iperé no periodo instavel. Os resultados da simulagdo sdo mostrados apenas nos horarios
das (a) 10 HL e (b) 16 HL. O CEA esta localizado no centro do dominio. A topografia realistica e
ocupacao do solo heterogénea estéo indicados pela area negra.
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Figura 4.9: Como na Fig. (4.8), no periodo estavel nos horarios de (a) 22 HL e (b) 04 HL.
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4.3 Resultados Numeéricos do MLP Nao Linear-Gaussiano

As simulacdes foram realizadas utilizando o modelo lagrangiano NLG (Tab. (2.2)), para o caso
realistico (topografia realistica e ocupacéo do solo heterogénea). As particulas sdo emitidas de uma
fonte pontual a 10 m de altura (550 m acima do nivel do mar), localizada no centro da grade, no CEA.
Para tanto, foram liberadas 50.000 particulas a uma taxa de emissao constante durante 24horas (
particulas por minuto). O poluente foi considerado inerte, ndo sendo removido da atmosfera, nem
depositado na superficie. Os resultados das simula¢gdes sdo mostradas nas Figs. de (4.10) a (4.13), de
6 em 6 horas, durante os periodos convectivo e estavel, sendo: (a) posi¢ao das particulas e a direcéo dc
vento no plano horizontal a 15 m de altura (Figs. de (4.10a) a (4.13a)); (b) o campo de concentracao
no plano horizontal normalizado pela concentragéo total de polu€pldilferado no periodo de 24
horas (Figs. de (4.10b) a (4.13b)); (c) o campo de concentracdo tridimensional normaliz&@o por
no periodo de 24 horas (Figs. de (4.10c) a (4.13c)). A concentracdo na superficie € igual ao nimero
de particulas contidas nos primeiros 30 m da atmosfera, conforme a Eq. (2.106).

No inicio do periodo convectivo, a maior parte as particulas permanecem proximo a fonte no
centro do dominio, em virtude da convergéncia do vento em baixos niveis induzida pela circulacéo
anabatica em torno do morro de Aracoiaba (Fig. (4.10a-b). As 16 HL, o padréo espacial da concentra-
cao reflete a circulacdo de NE (vento geostréfico) e de NW (vento anabatico associada a inclinagéo de
grande escala da topografia da ordem de 1 km : 1.000 km para Oeste, Karam, 2002), fazendo com que
as particulas figuem concentradas no quadrante sudoeste do dominio (Fig. (4.11a-b)). Além disso,
nessa regido as particulas estéo distribuidas ao longo de toda a CLP (aproximadamente 1.500 m, Fig.
4.8b).

Durante a noite (Figs. de (4.12) a (4.13)), a dispersao € mais complexa porque o efeito topogra-
fico de menor escala espacial (vale do rio Sorocaba a noroeste) determina as caracteristica do vento
préximo a superficie. Verifica-se nas Figs. de (4.12) a (4.13) a presenca de um vento de SE de ori-
gem catabdatica que se intensifica no sopé das elevacdes a sudeste e no morro de Aracoiaba (Figs. de
(4.12a) a (4.13a)). Observa-se também uma linha de convergéncia sobre o vale do rio Sorocaba, no
guadrante noroeste. O poluente emitido durante o periodo noturno concentra-se ao longo dessa linha
de convergéncia (Figs. de (4.12b) a (4.13b)). A concentracdo na superficie apresenta valores maiores
do que durante o dia. Acima da camada superficial, a concentracao diminui drasticamente (Figs. de
(4.12c) a (4.13c)) em virtude do JBN (Fig. 4.7a). O transporte causado pelo JBN é uma caracteristica
da regido de Iperé6 (Pereiedal, 2001a; Karam, 2002; Oliveira, 2003), e leva o poluente para fora do
dominio de estudo.

A trajetdria do poluente remanescente da emisséo diurna (Fig. de (4.12b)), localizado ao sul da
fonte € afetada pelos padrdes de convergéncia e divergéncia horizontal do vento induzida pelo morro
de Aracoiaba.
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Figura 4.10: Vista 2-D e 3-D da disperséo utilizando o modelo NLG no horéario das 10 HL. (a) é a vista
superior da disperséo das particulas; (b) é a vista superior do logaritmo da concentracédo adimensional
no nivel de 0 a 30 m acima da superficie, e (c) € a vista 3-D do logaritmo da concentragdo adimensional
em toda a CLP. No centro do dominio esté localizada uma fonte pontual de 10 m de altura. O dominio
€ de 50 kmx 50 km com topografia realistica e ocupac¢do do solo heterogénea.
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Figura 4.11: Como na Fig. (4.10), no horario das 16 HL para o modelo NLG.
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Figura 4.12: Como na Fig. (4.10), no horario das 22 HL para o modelo NLG.
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Figura 4.13: Como na Fig. (4.10), no horario das 4 HL para o modelo NLG.

Os resultados mostram que o modelo NLG é eficiente na descricdo dos padrdes de dispersao de
poluentes em areas de topografia complexa, sob condi¢des de turbuléncia ndo isotrépica, ndo homogé-
nea e nao estaciondria. Estas condi¢cdes sdo comumente observadas na atmosfera em regides tropicai
e subtropicais do Brasil (Oliveirat al., 1998). Portanto, na maior parte das aplicagfes, as trajetoria
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das particulas sdo complexas e ndo acessiveis a outros tipos de modelos operacionais usuais baseadc
na solucéo do tipo pluma gaussiana, como se mostra no Capitulo 3.



Capitulo 5

ConclusOes e Recomendacoes

5.1 Conclusdes

Neste trabalho foi apresentado um estudo da dispersédo de poluente inerte, passivo liberado de
forma continua na superficie utilizando um modelo lagrangiano de particulas acoplado a um modelo
de mesoescala com o objetivo de determinar os padrdes de dispersao de curto e médio alcance na
regido de Iper6. Para tanto, foi desenvolvida uma forma de se classificar a equag¢édo de Langevin
unidimensional, considerando-se quatro maneiras distintas de estimar as aceleracdes deterministica
(a(w)) e aleatorig A(t)): (a) linear-gaussiana; (b) linear-assimétrica; (c) ndo linear-gaussiana e (d)
nao linear-assimeétrica.

Tal classificacdo pode ser resumida de acordo com a Tab. (5.1), onde se vé que diferentes hipo-
teses podem ser assumidas para se determfngr e os coeficientes da aceleracdo aleatéfia),
implicam diferentes formas da equacao de Langevin. De acordo com Thomson (1987), todos os MLP
baseados na equacéo de Langevin devem satisfazer a condi¢do de boa mistura. E o caso dos modelo:
da Tab. (5.1).

Também foram apresentadas as derivacfes das solucdes para os casos (a), (b) e (c). As solugdes
para os casos (a) e (b) estdo disponiveis na literatura. No caso (c), uma nova solucéo para a equacac
de Langevin é introduzida. Isso porque, a dispersao vertical na Camada Limite Planetaria em condi-
¢cOes convectivas é representada na aceitacdo de que a turbuléncia seja ndo homogénea na vertical ¢
estacionaria, e ainda que existe variacdo de densidade do ar com a altura.

O desempenho do modelo néo linear-gaussiano foi comparado com o modelo linear-assimétrico,
com o MLP proposto por Legg e Raupach (1982) e com o modelo de pluma gaussiana de diferentes
coeficientes de dispersao (Turner, 1969; Briggs, 1973; Singer e Smith, 1966; Klug, 1969). Na inter-
comparacao com os modelos, foram utilizados os cenarios meteorologicos e medidas de concentracdo
de poluentes atmosféricos descritos por trés experimentos de campdados do experimento de
Copenhague, do experimento de Lillestram e do experimento de Kincaid. O conjunto formado pelos
dados medidos nesses trés experimentos é conhecido na literaturdool@loValidation Kit Pro-
gramas numeéricos foram escritos especialmente para realizar a intercomparacao dos modelos diante
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dos dados experimentais.

Tabela 5.1: Diferentes formas de classificagdo da equacdo de Langevin unidimensional de acordo
com as aceleragdes do tipo deterministic@ar)), e aleatorigA(t)). Na tabelap é a fdp dew; b é o
coeficiente da aceleragéo aleat6rij;é a variancia dev; 0% € a variancia del(z); o% € a variancia

de B(z); A(z) e B(z) séo as probabilidades de ocorrerepurafte downdraft respectivamentej,

epp séo as fdpdas velocidades dgpdrafte downdraft respectivamenteg;’, () e ¢* sdo dados pelas

Egs. (2.69), (2.71) e (2.72), respectivamentig; & a escala integral de tempo Iagrangia(maf,}”» é

o cumulante da velocidade do escoamefii@ a constante de normalizacaoygle € a densidade do

ar; Cy € a constante universalg a taxa média de dissipacao de energia cinétiea;l, 2, ...

D — a(w) + A(t) Hipéteses
a(w) A(t) ——— | homogeneidade e estacionariedade | heterogeneidade e estacionariedade
_ 1 w2 _ .
p = Joan P (—ﬂ) = gaussiana
. 2 2
Linear gaussiana | €duacdo de Fokker — 52 (ap) + 72z (3bp) —Z (wp) — 2 (ap) + 2= (3bp)
Planck
a =— TZJ néo tem
2
b = 72_271” = Cpe
2 2
P = o o (-5) = 7 or (a7
% X (=" g7 R (=" an
Linear assimétrica| €xpansdo de Kramers- —%(ap) + > ¢ n[) ac?ﬂn (bnp) —%(wp)—%(ap)-‘r > ( 7,,1) ai,n (bnp)
Moyal n=2 n=2
a =— T;" ndo tem
/71
bn n<<:£f D nao tem
p = Kp[A(2)pa(w, 2)+B(2)pp(w,2)] | = Kp[A(z)pa(w, 2) + B(z)pp(w, 2)]
= i) 8?2 fé) fi) 9?2
N3o linear gaussiana | €quagdo de Fokkerr —zw(ap) + 7oz (30p) — 5z (wp) = 55 (ap) + 5.2 (3tp)
Planck
— ﬁ 1 _ (_Coe *\ 1
a 7<—%Q)p* = (-%Q+er) &
2
b = 772_2“’ = Cpe
P = assimétrica = assimétrica
% X (=" o7 R (=" g
NZo lineaf assimétrica| ©xpanséo de Kramers- — 22 (ap) + - : 7,,1) 227 (bnp) -2 (wp)— 2= (ap)+ 3 { n!) 2 (bnp)
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Os seguintes parametros estatisticos foram calculados: (1) erro fracional; (2) desvio padrao fra-
cional; (3) erro quadratico médio normalizado; (4) coeficiente de correlacdo e (5) fator de dois. Os
parametros de (1) a (4) foram estimados com intervalos de confianca de 95% obtidos pelo método de
bootstrap Os resultados indicam uma equivaléncia do ponto de vista estatistico para o desempenho
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dos MLP, utilizados.

Os resultados mostram que o modelos NLG e LA descrevem a dispersao de poluentes para os
experimentos de Copenhague e Kincaid (o experimento de Lillestram € apenas ilustrativo) para con-
dicdes convectivas de forma satisfatoria. Chegando-se as seguintes conclusées:

(a) os intervalos de confianca demonstram que todos os modelos tém a mesma capacidade de re-
produzir os experimentos. Entretanto, pelo critério de escolha (estimativa estatistica proxima
dos valores ideais de FB, FS, NMSE, r e FA2, e com menores intervalos de confianga),,0s MLP
apresentam melhores resultados do que os modelos de pluma gaussiana, os modelos NLG e LA
sao superiores ao modelo de LR e o modelo NLG é superior ao modelo LA;

(b) em Copenhague os padrdes de concentracdo medidos nos arcos exibem formas gaussianas, en
virtude da topografia plana e ocupacéo do solo homogénea. Por esse fato, os modelos de plumas
gaussianas apresentam bons resultados utilizando as variancias de Briggs;

(c) os padrdes de concentracdo em Kincaid indicam que a pluma se segmenta a medida que sofre a
acdo dos turbilhdes presentes no plano horizontal. Além disso, os resultados evidenciam que 0s
MLP, baseados em uma fdp assimétrica (NLG e LA), obtém melhores resultados na disperséo
de poluentes sob condi¢cdes de turbuléncia ndo isotropica, ndo homogénea e ndo estacionaria.
Portanto, no caso do experimento de Kincaid, as trajetorias das particulas sdo complexas e nao
acessiveis a modelos operacionais usuais baseados na soluc¢ao do tipo pluma gaussiana.

O item (a) reflete a incapacidade das parametrizagdes utilizadas, tanto nos modelos lagrangia-
nos (Secao 3.2) como nos modelos de pluma gaussiana (variancias de Pasquil, Briggs, Brookhaven
e Klug), de simular as propriedades da dispersdo com precisdo necessaria para que 0s modelos pos-
sam responder adequadamente as variacfes das propriedades estatisticas da atmosfera em condico
de disperséo reais, em todos os regimes de estabilidade. Tais variagbes tem um impacto real nas
concentracdes observadas e ndo estdo presentes nas concentracdes simuladas.

Um softwareescrito emVisual Fortran foi também desenvolvido ndo s6 para auxiliar no preé-
processamento, na preparacao da grade do modelo com espacamento horizontal variavel (progressac
geomeétrica), mas também para assimilacdo em pontos da topografia do GTOPO30 e dos tipos de
superficie da classificacdo IGBP, nos pontos de grade correspondentes ao dominio da simulagdo com
o0 modelo TVMnh. Esse tipo de grade permitiu que fossem incorporados as forcantes de maior escala
espacial, como a brisa maritima e a circulacdo anabdtica. Além disso, permitiu resolver o escoamento
na area de interesse com grade resolucao (1 km).

Foram realizadas quatro tipos de simula¢cdes com o TVMnh, utilizando-se as combinacdes entre
a topografias plana e real com as ocupactes do solo homogénea e heterogénea. Os resultados mos
traram que, para se a avaliar o potencial da disperséo da regido em torno do CEA, se faz necessaria a
incorporacéo ao TVMnh da topografia real associada com a ocupacao do solo heterogénea.
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O modelo NLG foi acoplado ao TVMnh, com topografia real e ocupacéo do solo heterogénea,
para simular a disperséo na regido de Iperé. Foram 50.000 particulas durante um periodo de 24 h de
uma fonte pontual a 10 m acima da superficie. Durante o periodo convectivo o modelo NLG propor-
ciona uma rapida dispersdo e mistura das particutasp espalhamento uniforme das particulas na
vertical da CLP. No periodo estavel, 0 modelo indica caracteristicas distintas, apresentando niveis de
concentracdo maiores proximos a superficie e vale abaixo. Da mesma forma, nota-se que o modelo
NLG descreve os principais padrdes de dispersao de poluentes gerados pela topografia e ocupacgao dc
solo em escala regional.

Os resultados mostram que os ML.Bpresentados constituem ferramentas importantes de predi-
¢do na avaliacdo dos impactos negativos da dispersao atmosférica de poluentes sobre o0 meio ambiente
particularmente na solucdo de problemas reais que envolvem disperséo de poluentes sobre terrenos
complexos €.g, reas urbanas). Resultados obtidos com osMEB em geral mais precisos, resolu-
tos e visualmente mais informativos que aqueles aferimos dos modelos de pluma gauBsiatia
as aplicacdes dos ML Pdistinguem-se aquelas relacionadas ao planejamento, implementacéo e con-
trole de novas fontes industriais de poluentes atmosféricos. A disperséao vai depender da meteorologia,
da superficie da regido e da meia-vida do poluente. Os MLP podem indicar e auxiliar a tomada de
decisdes acerca dos processos industriais e do controle de poluicdo cabivel e recomendavel em cada
situacdo com impactos ambientais em potencial. Medidas mitigadoras também podem basear-se de
forma mais criteriosa nos niveis de polui¢édo indicados pelos,MbPsituacdes criticas.

Outrossim, os resultados evidenciam que é necessario um maior volume de trabalhos nessa area
de pesquisa no Brasil, tanto em nivel experimental como teorico. Por outro lado, a realiza¢do de
experimentos de dispersao no Brasil pode gerar uma base de dados a serem utilizados para verificacao,
validacao e calibracdo de diferentes modelos de dispersao, de forma que possam ser recomendados
pelas agéncias reguladoras. Uma vez que, sob clima tropical e subtropical, as condicbes de disperséo
sdo proprias, ndo parece recomendavel a indicacdo de modelos simplificados para situacdes mais
complexas de disperséo.

5.2 Recomendacdes para Trabalhos Futuros

(1) Inclusdo do termo de empuxe O Centro Experimental de Aramar, localizado em Iperé, cons-

titui uma instalacao industrial de enriquecimento de uranio por ultracentrifugacao gasosa de he-
xafluoreto de uranio (Ujj. Por maiores que sejam os cuidados no manuseio dmtJmhterior

das instalagcdes de enriquecimento isotdpico, uma pequena fragcdo acaba sendo espargida na at-
mosfera (n&o existe equipamento de controle de poluicdo de poluente com eficiéncia de 100%),
juntamente com pequenas quantidade&'th e de?**Pa, que séo produtos de decaimento do

238U (Buchmann, 2000). O UFé altamente higroscépico e reage imediatamente com a umi-

10 modelo de pluma gaussiana tem sido o mais usado até o presente momento. Entretanto, apesar de ser simples e de
facil aplicacéo, sua preciséao € limitada, pois foi desenvolvido para terrenos planos e atmosfera homogénea e estacionaria,
0 que leva a resultados que apenas indicam a ordem de grandeza das concentracdes dos contaminantes na atmosfera.
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(2)

3)

(4)

(5)

dade do ar, decompondo-se instantaneamente em dois produtos. O primeiro € um composto
sélido mais pesado que o ar, o fluoreto de uranilaf&) que vem a coalescer em torno das
particulas de poeira existentes e, posteriormente, acaba caindo sobre o ecossistema vizinho a
instalacdo. O segundo € um composto gasoso mais leve que o ar e altamente toxico, o &cido
fluoridrico ou fluoreto de hidrogénio (HF). Portanto, para uma correta simulacao da disperséo
em trono do CEA, faz-se necessaria a inclusédo da forca de empuxo para particulas pesadas e
gases leves e mecanismos de deposicdes a seco e umida;

Acoplamento a outros modelos de mesoesealdleste trabalho, foi utilizado o TVMnh para

fornecer os parametros meteoroldgicos necessarios aogs l@L&toplamento do modelo NLG

a outros modelos meteoroldgicos de mesoescala (MM5, ARPS, RAMS, etc.) com capacidade
de assimilacdo de dados de grande escala pode ser um fator importante para melhorar a previsao
da dispersao sob condi¢cbes de tempo variavel;

Acoplamento ao modelo LES- Deve ser enfatizado que os modelos numéricos de mesoescala
acoplados a MLP sdo os mais adequados para avaliar a dispersao de poluentes atmosféricos em
escala de espaco de 2 a 100 km (Kaetral, 2001; Pereirat al, 2000, 2001a). Para escalas

menores do que 2 km, a forma mais adequada de se simular o escoamento turbulento na CLP at-
mosférica € aquele que se faz por meio de modelos dh dpe Eddy Simulatio(LES). Neste

tipo de modelo, a turbuléncia de grande escala é resolvida diretamente (Deardorff, 1972). Por-
tanto, a utilizagdo de MLP acoplado a modelos do tipo LES representa um consideravel avanco
(Marqueset al,, 2003), que, num futuro préximo, permitira a geracdo de escoamento turbulento
com resolucéo suficiente para descrever a dispersao de poluentes em ambientes fechados e in-
dustriais. O acoplamento do modelo NLG ao LES permitira também que se faca a comparacao
do campo de concentragdes geradas numericamente pelo modelo lagrangiano com o campo de
concentracdes obtidos experimentalmente por Willis e Deardorff (1976, 1978, 1981), visto que
este se constitui em uma importante referéncia disponivel na literatura;

Inclusdo de condicdes de reflexdo para conservacao e deposicao de pelu@st®ILP, des-
critos nesta tese levam em conta a reflexao perfeita, ja que as particulas ndo sdo absorvidas na

superficie nem ultrapassam a CLP. A reflexdo perfeita, em condi¢cdes convectivas onde a fdp da
velocidade turbulenta € assimétrica, ndo satisfaz a condicdo de boa mistura. Para contornar o
problema, é conveniente incorporar ao MLP formas de reflexdo que favorecam essa condicéo,
e.g, Nasstrom e Ermak (1999a,b);

Acoplamento ao modelo de fechamento de segunda ordddm MLP que calcula as varian-
cias da velocidade por meio de modelos de fechamentd dedam (Oliveira, 2003) conduzira
a resultados mais precisos do que as parametrizacdes apresentadas na literatura. Entretanto, se

se pretender utilizar tal formulagcédo para determinar as possiveis trajetdrias das particulas en-
volvendo muitas fontes e varios cenarios meteorolégicos, os célculos requereréo elevada capa-
cidade computacional. Para isso, torna-se necessaria a paralelizacéo do codigo computacional
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por meio declusterde baixo custo/beneficio, que € uma realidade atual;

(6) Calculo da concentracgédo utilizando um estimador de denskiawchel— O método de célculo
da concentracdkernelndo necessita de volumes imaginarios como o utilizado na Eg. (2.106)

para a contagem do numero de particulas. A sua utilizacdo produz uma distribuicdo de con-
centracdes mais realistica, com o menor numero de particulas, principalmente em terrenos de
topografia e ocupacgao do solo complexas (Yamada e Bunker, 1988; Uliasz, 1994; Stohl, 1999,
2000);

(7) Incluséo de reagfes quimicas A inclusdo de reac¢des quimicas em modelos lagrangianos é
atualmente possived(g, Crone, 1997) e deve ser objeto de estudos no proximos anos.
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Apéndice A

Discretizacao da Aceleracao Aleatodria das
EquacoOes de Langevin Linear-Gaussiana e
nao Linear-Gaussiana

Esta demonstragéo feita a seguir foi baseada em Oliveira (2002).
A aceleracgdo aleatoriad\(t), das equacdes de Langevin linear-gaussiana e nédo linear-gaussiana
possuem as seguintes propriedades:

(A1) = A1) =0, e (A.1)

(ABAE))) = ABA[E) = b3t — 1), (A.2)

onded(t — t') € o delta de Dirac. Isso significa que

/ T MDA = / T bo(t— )t = b, (A.3)

o0 —00

Discretizando o tempo em intervalos iguaidg uma possivel representacao para o delta de Dirac
é dada pela Fig. (A.1), o que nos leva a seguinte relagédo no instanté\¢ (n = 1,2...),

I b
AnAn’ - E(Snn’a (A4)

onded,,,, € o delta de Kronecker.

Por outro lado, também pede escrever-se a aceleracao aleatéria como
A, = K&, (A.5)

ondeC é uma constante, & € uma variavel aleatdria (nUmero aleatério) que possui distribuicao
gaussiana com as seguintes propriedades:

& =0, e (A.6)
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~v

-At/2 t+HAL2

Figura A.1: Discretizacdo do tempo em intervalos iguals aepresentada pela funcao delta de Dirac.

Assim a Eq. (A.4) se escreve como

b

20 ¢ _ T 5 _
K 571671’ - Atdnna (A 8)
de modo que
b
K A7 (A.9)
Portanto,
A = ién. (A.10)



Apéndice B

Discretizacao da Equacao da Velocidade

Tomando como partida a Eq. (2.1b),
L
dt
e expandinda;(t + At) em série de Taylor em torno detem-se:

— = — O(A)?. B.2
2 di? |, At dt |, O (B.2)
Por outro lado,
dx;
o= u,(t). B.3

Introduzindo a Eq. (B.3) na Eq. (B.2), produz-se o resultado:

d2fL‘i

z;(t + At) — x;(t) B 2u,~(t) _0
dt?

(AL)? At

(At)?. (B.4)

t

Tambému;(t) pode ser expandido em série de Taylor em tornt dbtendo-se:

CZ? - cf;a;i - w;(t + AAti —u(t) oA, (B.5)
Portanto, igualando-se (B.4) com (B.5), encontra-se:
zi(t + At) = x;(t) + %[ui(t + At) 4+ u;(t)| At (B.6)
ou, simplesmente, .
Tipyy = T + = [Uiyy + Wi, |AL (B.7)

2
onden=1,2...



Apéndice C

O Softwarede Tratamento de Dados do
TVMnh

O softwarede Tratamento de Dados do TVMnh (TD_TVMnh) foi desenvolvido neste trabalho
utilizando-se o cédigo computaciorfartran 95 por meio do compiladdzompaq Visual Fortran 6.5
sob a plataform&Vindows(Fig. C.1).

Os dados de topografia e ocupagéo do solo utilizados pelo TD_TVMnh sédoG@sloial Topo-
graphic 30 arc second€GTOPO30) e ddnternational Geosphere Biosphere Program(@BP),
respectivamente, com espacamento de grade horizontalldan. Aqui, a projecédo Lambert azimu-
tal de area igual é utilizada para ambos os modelos, tomando-se os parametros de projecéo fornecidos
pelo site http:/edcdaac.usgs.giopara a América do Sul.

O TD_TVMnh possibilita:

e arapida e precisa construcado de dados de entrada do TVMnh;

e aconstrucao da grade de topografia a partir dos dados interpolados do GTOPO30, de trés formas
distintas:
a. com espacamento equidistante;
b. com espacamento por suaviza¢do de co-senos (grade telescopica);
C. com espagamento por progressao geometrica,;
e a construcao da ocupacéao do solo de acordo com a classificacdo do IGBP de duas formas dis-
tintas:
a. cobertura homogénea,
b. cobertura heterogénea.

e a formatacdo de dados de saida dos modelos TVMnh e lagrangiano de particulas, a serem
utilizados de forma direta na®ftwares Matlale surfer.

!Neste portal pode ser encontrada toda a documentacéo a respeito do GTOPO30 e do IGBP, bem como os arquivos de
downloadgle qualquer parte da Terra.
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% TD_T¥HMnh3ic_¥2 - [LABORATORIO DE HICROMETEOROLOGIA - DCA - IAG - USP]
Montagemda grade  Ocupacdo do Solo Qutput TWMnh  Informacdes

Hontagem da grade por expansio geometrica Tratamento de dados do output do T¥Hnh 3.0c
~PONTOS CENTRAIS DD DOMINID = Opgfes
Laongitude Centrak | 475993694444 [araus] Estas coordenadas [default] 530 as do ' Geram oz arquivos de CORTES

Centro Experimental de Aramar em

Latitude Central -23.3934694444 [araus] Iperd [SP]. S& dessjar. pode mudadlas  Geram 0% aruives de CORTES da MES

TOPOGRAFIA: & Real " Plana, com altura: 0.0 [m] ™ Geram oz arquivos de CORTES DE SUPERFICIE
-GRADE MENOR |~ GRADE FINAL
. 41.00000 » 41.00000 pontos | 101.0000 » 101.0000 pontos  Geram o8 arouivos de PERFIS VERTICAIS
GRADE MEMNOR: - DIMENSTES DA GRADE FIMAL:
50000.00 « 50000.00 K 2 " Geram oz arquivas de PERFIS VERTICAIS do MFSO
s | 20000 - {[m] RazindaPG:(1.0 = [m] " Geram oz anquivos de CONCENTRACAD

delta: | 500 - ] [m]
it

i e | 20000 ~ |[m] |
deltay: | 500 - |[m] s Xy 80000 :‘v [l " Geram todos 03 arquivos simukansamente

" #: | 50000 bl " Geram os arquivos de ANIMAGAD

Finalizar |

~DIRETORIO DE OUTPUT
E:MAG_SimulacoeshPA7xE7 %250 833km \TopoSolokpero_S0km

Hontagem da coliertura dosolo E]
tudar diretdrio DPCOES:

# (Ocupagio do soloreal

Cancel
St | " Ocupagdo do solo homegénea, do ipo: |01 =
071 - Floresta temperada sempre verde 02 - Floresta trapical 03 - Floresta decidua temperada
Hontado a'grade na Vertical 04 - Floresta decidua de folha larga 05 - Floresta mista 06 - &rbusto fechado
07 - Arbusto aberto 08 - Cerado denso 09 - Cerrada
Altura do primeiro nivel: 120 =] [m] Alua do modelo: 120000 =] [m] MG 0 o 111 Araas alsgadas 12 . Culluras
DIRETHRIO DE OUTPUT 13 - Area agricola/preservacio 15 - Meve/gelo 16 - Salo arenoso
E:MAG_Simulacoes\PI7x97525p_833km4TopaSoloilpera S0km' 17 - hgua

+ Mudar diretdrio

~DIRETORIO DE OUTFUT

[a]'4 1 e e | E:MAG_SimulacoeshPA7x37425p_ 833kmAT opoSolohl pero_S0kmb
tudar diretdrio

Cancelar I

Figura C.1: Diversas janelas doftwareTD_TVMnh. O cddigo computacional efortran 95 foi
desenvolvido sobre a plataformidindowsutilizando oCompagq Visual Fortran O programa possi-

bilita a montagem de diferentes tipos de topografia e ocupac¢ao do solo de qualquer regido do globo
terrestre. Também facilita a montagem de dados de entrada e saida de dados dos modelos TVMnh e
lagrangianos a serem utilizados de forma diretasodsvares Matlale surfer.



Apéndice D

As Hipoteses de Similaridade de Kolmogorov

Escoamentos com altos numeros de Reynolds (Re), como os da camada limite atmosférica, contém
flutuacdes de velocidade com diferentes escalas de comprimento e tempo. Considerando-se a escala
de comprimentd igual a distancia na qual a velocidade pode sofrer uma mudanca na ordénode
namero de Reynolds do escoamento turbulento é (Monin e Yaglom, 1971):

Vi
Re = —,

14
onder é a viscosidade cinematica.

A escala de comprimento dos movimentos turbulentos de grande escala € proporcional a escala
de comprimento integral de turbuléncia homogénea e estacionéria, definida no caso euleriano como
(Tennekes e Lumley, 1972):

—i 0Ow’ w'(z) dz
zE:Ui/O 0w () dz, (D.1)

ondew’(z) é a flutuagéo da velocidade do escoamento na posig&ar,, € o desvio padrdo da
velocidade. A escala caracteristica de tempo associada ao movimento de grande escala € dada pele
escala integral de tempo lagrangiang,definida como (Tennekes e Lumley, 1972):
1 [
L= — w'(0)w!(t) dt, (D.2)
Ow Jo

ondew’(t) é a flutuagdo da velocidade de um ponto movendo-se no escoamento na ewipo) é
a velocidade emh = 0.

O movimento turbulento de grande escala contém a mais energia cinética turbulenta. Porém, para
Re grande, a forca viscosa € mais fraca que a forga de inércia associada com estes movimentos de
maiores escalas, e por isso, a forca viscosa néo age significativamente nestas escalas maiores de movi
mento. Como consequéncia as flutuacdes de escalas maiores sao instaveis e se quebram em escalas ¢
flutuacbes cada vez menores (Monin e Yaglom, 1975). A cascata de energia cinética turbulenta para
menores escalas, com a maior energia cinética turbulenta a uma determinada escala, vem da escale
maior mais proxima do movimento (Tennekes e Lumley, 1972). Quando as escalas de velocidade e
comprimento do movimento ficam pequenas o bastante, a forca viscosa é comparavel a forca de inér-
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cia (.e, o numero de Reynolds dos movimentos é da ordem da unidade), e por conseguinte a energia
cinética é dissipada em energia interna (calor).

Assim, enquanto condi¢des externas produzirem energia cinética turbulenta, as maiores escalas
do movimento serédo dissipadas em menores escalas do movimento. Em condi¢des estacionarias, ess:
producao e dissipacdo acontecem a mesma taxa. Se houver um desequilibrio, rapidamente a taxa de
dissipacéo de energia cinética turbulenta se ajusta para se igualar a taxa de producédo (Tennekes €
Lumley, 1972).

Para escoamentos com numerosRdegrandes, existe a hipétese de um intervalo de equilibrio
universal da frequiéncia de flutuacéo de velocidade turbulenta ou de nimero de ondas, nUmero este em
gue as propriedades estatisticas das flutuagdes pequenas escalas sao independentes das propriedac
das flutuacdes de grandes escalas. Na primeira hipétese de similaridade de Kolmogorov as propri-
edades estatisticas dos movimentos neste intervalo de equilibrio sdo unicamente determinadas pela
taxa média de dissipacdo de energia cinética turbulengepela viscosidade cineméatica(Monin e
Yaglom, 1975).

Usando-se a primeira hipétese de similaridade de Kolmogorov, as escalas de movimento no final
das pequenas escalas no intervalo de equilibrio e o intervalo de dissipacdo podem ser estimados de
e e v, pela analise dimensional. Estas microescalas de Kolmogorov sédo a escala de comprimento,
n = (%), a escala de velocidade, = (v)/4, e a escala de tempo, = (1/=)/2. Na CLC,
valores tipicos para, sdo menores que um segundo, valoreg dé&o da ordem de um milimetro, e
valores de:, séo da ordem de centenas de metros por segundo. Por exemplo, usando-se valores tipicos
dee ~ 0,4(w?/z), w, =~ 1mls,z; =~ 1000m, ev ~ 1,5 x 10> m?, os valores das microescalas de
Kolmogorov séo) ~ 2mm,u, ~ 0,009ms! er, ~ 0,2s.

Ao fim da grande escala no intervalo de equilibrio, aplica-se a segunda hipétese de similaridade de
Kolmogorov, na qual existe um subintervalo inercial em que as forgas viscosas ndo sao importantes e
as propriedades estatisticas dos movimentos sdo completamente determinadbi® poibintervalo
inercial, os movimentos turbulentos tém escalas de tempo muito menores que as escalas contendo
energia (as quais podem ser caracterizada pela escala de tempo lagranyi@rapito maiores que
as escalas de dissipacao de energia menores (caracterizada pela microescala de Kolmoddoov,
subintervalo inercial, as propriedades estatisticas de mudanca (no espaco e tempo) de velocidade do
fluido sé@o consideradas aproximadamente estacionarias, homogéneas e isotropicas.

Uma das implica¢des da segunda hip6tese de Kolmogorov é que as propriedades estatisticas da
mudanca da velocidade lagrangiana de uma particula fluida, associada a freqiiéncias no subintervalo
inercial, é funcdo somente dee da defasagem no tempsé. Como conseqiéncia, a funcdo de
estrutura lagrangiana é

(Aw)? = CheAt, (D.3)

ondeAw = w(t+ At) —w(t) € a mudancga de velocidade lagrangiana de uma particula fluida durante
defasagem de tempdy¢, no intervalor, < At < 7, e () € a constante universal de Kolmogorov
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(Monin e Yaglom, 1975, p. 359).



