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Resumo

Este trabalho apresenta uma representagdo analitica para um modelo de dispersdo de poluentes que considera a reagdo quimica,
o modelo utiliza a equacdo de advecgdo-difusdo tridimensional para descrever o campo de concentragdo na camada limite
atmosférica e para representar a reagdo quimica que o poluente sofre é incluido um termo fonte na equagdo. Para resolver
o problema utiliza-se o método da Decomposicdo de Adomian modificado associado com o método 3D-GILTT. O modelo foi
aplicado para simular a dispersdo e o transporte do SOz (didxido de enxofre), poluente produzido da queima do carvdo mineral,
emitido pela usina termelétrica Presidente Médici, localizada em Candiota/RS. Com a andlise dos resultados pode-se observar
que as concentragoes geradas pelo modelo sdo satisfatorias e que a abordagem utilizada é uma nova proposta para a descrigcdo
do campo de concentragdo de uma substancia.

Palavras-chave: Reacdo quimica, equacdo de adveccao-difusdao, método da Decomposicdo de Adomian, método 3D-GILTT.

Abstract

This work presents an analytical representation for a dispersion model of pollutants that considers the chemical reaction, the
model uses the three-dimensional advection-diffusion equation to describe the concentration field in the atmospheric boundary
layer and to represent the chemical reaction that the pollutant suffers is included a source term in the equation. To solve the
problem we use the modified Adomian Decomposition method associated with the 3D-GILTT method. The model was applied to
simulate the dispersion and transportation of the SOs (sulfur dioxide), a pollutant produced from the burning of mineral coal,
emitted by the Presidente Médici thermoelectric plant, located in Candiota / RS. With the analysis of the results it can be observed
that the concentrations generated by the model are satisfactory and that the approach used is a new proposal for the description
of the concentration field of a substance.
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1 Introducio

A polui¢do atmosférica nas cidades de hoje sdo em grande parte causadas pela industrializacdo e o aumento da emissdo de
poluentes resultantes da queima de combustiveis fosseis por veiculos automotores. Nos dias de hoje muitas indudstrias possuem
em suas instalacdes sistemas de filtragem e de tratamento dos gases e vapores que sio lancados nos processos que a industria
realiza. E para esse tratamento € importante que se tenha um monitoramento da qualidade do ar.

Desta forma, sempre que hé interesse em trabalhar e estudar modelos de polui¢do do ar e dispersdo de poluentes, necessita-
se antes de tudo levar em conta a atmosfera em que o transporte e difusdo de poluentes ocorrem, bem como seus procesos de
remogdo e transformacdo quimica.

Os modelos matematicos sao instrumentos particularmente tteis para o entendimento dos fendmenos que controlam o trans-
porte, a dispersdo e a transformagdo fisico-quimica dos poluentes langados na atmosfera. Os modelos permitem uma avaliacao
dos niveis de concentracdo em torno da fonte poluidora, podem ser utilizados para evitar eventos criticos de polui¢do, além de
discriminar os efeitos de vdrias fontes e de varios poluentes (Moreira e Tirabassi, 2004).

Para descrever o campo de concentragdo de um poluente na camada limite atmosférica(CLA), utiliza-se a equagdo de
adveccao-difusdo (Pasquill e Smith, 1983), que é obtida através da parametrizacdo dos fluxos turbulentos na equacdo da con-
tinuidade. Nesta equagao € acrescentado um termo de reagdo fotoquimica (processo de primeira ordem), este termo representard
a reagdo fotoquimica que transforma o SOs.

Neste trabalho, apresenta-se uma representacao analitica para a equacdo de advecgdo-difusdo tridimensional aplicada a dis-
persdo de poluentes que sofrem reagdes fotoquimicas na camada limite atmosférica, e para resolver este problema utiliza-se o
método da Decomposi¢do de Adomian modificado (Adomian, 1994) associado com o método 3D-GILTT (Buske et al., 2012).

2 Metodologia

2.1 Descri¢iao do termo de reacio quimica

A radiacdo ultravioleta fornece a energia necessdria para as reagdes quimicas que acontecem na atmosfera, de acordo com
Shirmer e Lisboa (2008) as principais espécies sulfuradas que sofrem rea¢des quimicas sdo: COS, C'S,, SO; S 02_2) (CH3)s
S, HyS. Muitos desses compostos entram na atmosfera como resultado da atividade humana, sendo SO, o mais abundante,
decorrente da queima de combustiveis fésseis (carvao) e atividades industriais. Pretende-se inserir um termo fonte na equacio
de advecgao-difusdo, que caracterize a reacdo fotoquimica que o poluente diéxido de enxofre (SO5) sofre na troposfera. Sendo
assim, considera-se a seguinte reacdo fotoquimica:

SOs + Oy + hv — SO3 + O, hv de 340nm a 400nm (D

A fotodissociagdo do SOy equacdo (1), pode ser descrita como um processo de primeira ordem (Finlayson-Pitts e Pitts,
2000b), representado por:
déS O2
dt
sendo ¢sp, a concentracdo média do didxido de enxofre, Jso, € a frequéncia de fotdlise de SO2, que segundo Jacobson (2005)
pode-se calcular essa taxa da seguinte maneira:

= —Js50,C50, (2)

Jso, = / P50, (N0, (N F(A)dA 3)

onde F' ¢ o fluxo actinio integrado esfericamente, 050, € a se¢do de choque de absorcdo e ® s, € o rendimento quantico do gis
diéxido de enxofre.
A radiag@o que passa através da atmosfera sofre perdas, ou seja, o fluxo actinio espectral € reduzido pela presenca dos gases
e aerossdis presentes na atmosfera, devido a absorcao e espalhamento desses. Esta lei pode ser expressa pela lei de Beer-Lambert
(Finlayson-Pitts e Pitts, 2000a):
dF)\ = —]i))\F)\d& (4)

no qual F é a radidncia espectral ao longo de um caminho na dire¢o s e k) é chamado de coeficiente de extin¢do. O coeficiente
de extingdo pode ser expresso como: ky = o(A)p(s), onde p(s) é a densidade dos gases radiativamente ativos (que podem variar
ao longo do caminho s) e o € a secdo de choque de extingdo no comprimento de onda A. A extin¢do € o somatdrio das se¢des
de choque de absorcdo e espalhamento o = 04(\) 4+ 0.()). Considera-se apenas a absor¢do dos gases, logo o(A) = o,(A), e,
portanto:

N
kx = Z Ta,i(N)pi(s), (%)
im1
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nos quais o,; € p;(s) sdo a se¢do de choque de absorcdo e a densidade na altura s do gés ¢, respectivamente (N representa o
nimero de gases que compdem a atmosfera limpa).

A atmosfera é composta na sua maior parte pelos gases de nitrogénio (78%) e oxigénio (21%), também se encontram em
pequenas proporg¢des argdnio, didxido de carbono, dgua e 0zdnio, outros gases estdo presentes na composi¢ido da atmosfera
porém em pequenissimas proporgdes.

Na regido de espectro de 0,2um a 0,7um, segundo Mélieres e Maréchal (2010) a maior parte da radiagdo solar nessa regidao
¢ absorvida pelos gases O e Os. Entdo, para o célculo de radiac@o solar que atinge a CLA, considera-se apenas a absor¢do do
oxigénio e 0z6nio: kx = 04.0,(A)n0,(8) + 04,05 (A0, ().

As secoes de choque de absorcdo do oxigénio e 0zdnio foram parametrizadas utilizando os dados de Rudek et al. (2013) e
Finlayson-Pitts e Pitts (2000b) e um ajuste de curvas com o método dos minimos quadrados.

Para determinar a densidade do oxigénio e 0zdnio usou-se os dados disponiveis em Schlatter (2009) e construiu-se a fungdo
densidade de gases na atmosfera em funcdo da altitude. Assim, a soluco para a equacdo de Beer-Lambert é:

Fy = Fy(A\)e Jo172.02(Np0y(8)+0a,05(Mpos (s)lds (6)

A Figura 1 representa a radiacdo solar que atinge a CLA, utilizou-se os dados de Thekaekara (1973) para obter a radiagdo
que atinge o topo da atmosfera (F(\)).
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Figura 1: Radiag@o solar que atinge a CLA.

Uma vez determinado o fluxo actinio que atinge a CLA, deve-se determinar a se¢do de choque de absor¢édo e o rendimento
quantico de SO4 para o célculo da taxa de fotélise desse gds. De maneira andloga € obtida a secio de choque de absor¢do de
SO- (Rudek et al., 2013). E para o rendimento quantico desse elemento utilizou-se os valores em Sethi (1971).

2.2 Solucao do problema

Para modelar o campo de concentragdo do diéxido de enxofre serd utilizada a equacdo de advec¢do-difusdo tridimensional
transiente acrescentada do termo de reacdo fotoquimica (processo de primeira ordem), este termo representard a fotodissociacio
do elemento SOs:
Jc . __ _ _

g +v.Ve = V.(K.V)e — Js0,5, @)
sendo € a concentragdo média do poluente didxido de enxofre, ¥ = (w,v,w) a velocidade média do vento, K a matriz dos
coeficientes de difusdo K = diag(K,,K,,K ). O dominio de interesse ¢ um cubo com dimensdes L, L, e h, na qual 1 € a altura
da camada limite planetdria. A equacdo (7) estd sujeita as condi¢des de contorno de fluxo nulo nas faces do cubo, concentracio
inicial nula (em ¢ = 0) e a fonte de emisséo é aproximada por uma fonte pontual w¢(0,y,2,t) = Qd(y — yo)d(z — Hy) sendo @
e (0,y0,Hys) a taxa de emiss@o e a posi¢do da fonte, nessa ordem.
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Para resolver este problema, aplica-se inicialmente o método da Decomposi¢do de Adomian modificado, ou seja, expande-se
a concentra¢do média do poluente em série:

ey,2t) = Y Enlz,y,2,t) ®)
n=0

Substituindo a equagdo (8) na equagdo (7) e truncando a série (8) de forma que a expansao convirja. Dessa forma constréi-se
um sistema recursivo para ¢

pam
% + Ve = V.(KV)E )

Je, L _ _

Bt +9.Ve, = V.(K. V), — Js0,6n-1, (10)

onde ¢j € ¢, sdo respectivamente o primeiro e o termo genérico da expansdo da solu¢do em série. A equacgdo (9) estd sujeita as
condicdes de contorno e inicial do problema, e para a equacao (10) as condi¢des de contorno e iniciais sdo nulas.

Assim, para resolver as equagdes (9) e (10) utiliza-se o método 3D-GILTT (Buske et al., 2012) que pode ser resumido nos
seguintes passos: aplica-se o método espectral na varidvel y, transformando as equacdes (9) e (10) em um sistema de equagdes
advectivas-difusivas bidimensionais transientes, que sdo resolvidas pela técnica GILTT; posteriormente aplica-se a transformada
de Laplace na varidvel temporal resultando num problema estaciondrio bidimensional e aplicando novamente o método espectral,
agora na varidvel z, obtém-se uma equacdo diferencial ordindria de primeira ordem, que € facilmente resolvida. Desta forma,
estdo bem determinados e assim a concentra¢do média do poluente é conhecida.

3 Resultados numéricos

Segundo Moreira et al. (2007), os modelos de transporte e difusdo de poluentes na atmosfera devem prescindir de um estudo
sobre suas capacidades de representarem corretamente situacdes reais, para a utilizacéio correta destes.

Desta forma, aplicou-se o modelo para simular as concentra¢des superficiais de SO- devido a emissdo da usina termelétrica
Presidente Médici. A usina é uma importante fonte de liberagao de SO- na regido. Esta é uma fonte pontual e continua, emitindo
poluentes a uma taxa de aproximadamente 0,7kgs~!.

Os dados meteorolégicos de entrada do modelo foram coletados durante um experimento de campo realizado no inverno de
1999, em um ponto localizado a 5 km na dire¢do leste da fonte. Esses dados sdo médias hordrias de temperatura, velocidade e
direc@o do vento, valor liquido do fluxo de radiacdo e umidade relativa (Arbage et al., 2006).

A campanha experimental foi realizada entre 23 de agosto e 01 de setembro de 1999. Simulou-se apenas os dias, 28, 29 e 30
de agosto de 1999. As parametriza¢des da turbuléncia e o perfil de vento utilizados neste trabalho, podem ser encontrados em
Buske et al. (2012).

Na Tabela 1, apresentam-se os indices estatisticos descrito por Hanna e Paine (1989), em que os melhores resultados sdo
valores proximos de 0 para os indices NMSE (erro quadratico médio normalizado), FB (fracdo de inclinagc@o) e FS (desvio
fracional padrdo), e proximo de 1 para o indice COR (coeficiente de correlagdo). Note que os subindices o e p referem-se as
quantidades observadas e preditas, respectivamente, e indica os valores médios. Pode-se observar que resultados obtidos pelo
modelo sdo razodveis, pois no modelo proposto foram feitas algumas aproximagdes como as parametrizagdes para os coeficientes
de difusdo turbulenta, o perfil de vento e a reacdo fotoquimica, também € importante destacar que sao poucos dados analisados.

Tabela 1: Avaliagao estatistica do modelo.

Indices Estatisticos Modelo Proposto
— (CO_C )2
NMSE = 7?@? 0,470
COR — (Co=Co)(Cp=Cy) 0.572
__T0o0p ’
_ _Co—C
FB= 70,5(070—%(%) 0,421
FS = QZE;Z” -0,254

Na Tabela 2 apresentam-se os resultados numéricos que mostram o nimero de termos adequados da solugdo em série (8),
para alcancar os resultados com uma precisio de 10~%. Para isso, é apresentado a Tabela 2 considerando-se, sucessivamente, um,
dois, trés, quatro e cinco termos na soluciio em série. Observa-se que a precisdo desejada, para o problema resolvido, € atingida
com 3 termos da solucdio em série, para as concentracdes geradas com o experimento de Candiota.
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Tabela 2: Concentracdes geradas pelo modelo, variando o nimero de termos da expansdo em série (8).

Observagio  Niimero de termos do Método da Decomposicio (série (8))  ¢(z,y,2,t)[1g/m?]

% 56,56927
Gy 56,48536
1 Go+e+c 56,48529
Gta+atc 56,48529
Gta+at+ata 56,48529
% 7,12038
G+ 7,12890
2 G+t 7,12890
o+ +ca+c3 7,12890
Co+C +Ca+cC3+cCa 7,12890
% 107,56257
Gt 107,43300
3 G+t 107,43290
Gratate 107,43290
Gta+a+ata 107,43290
% 785755
G+ 7,85756
4 Go+ei+a 7,85756
G+t 7,85756
Gta+a+ata 7,85756
% 112,09137
G+ 111,93925
5 G+ +c 111,93911
Gta+atc 111,93911
Gttt +a 111,93911

Neste trabalho apresentamos uma nova representacao analitica para a solu¢do da equacdo de advecgdo-difusdo para o problema
de dispersao de um poluente e os resultados apresentados pela metodologia proposta, mostraram-se satisfatérios e com poucos
termos na expansdo do método de Adomian, a concentragdo ndo varia mais. Importante destacar que o método da decomposicio
de Adomian pode ser aplicado em equagdes diferenciais parciais ndo-lineares, desta forma o termo de rea¢do quimica poderia
ser representado por uma reacio de ordem superior.

Pode-se dizer que a solucdo apresentada € analitica exceto pelo truncamento dos somatdrios, a inversa de Laplace no tempo
e a discretizac@o dos coeficientes turbulentos.

Para trabalhos futuros pretende-se aplicar esta metodologia a outros experimentos em que o poluente analisado sofra reacdes
quimicas.
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