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and data simulation using Calpuff
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Resumo

O presente trabalho é uma tentativa de simular a dispersdo de poluentes no entorno da usina termelétrica localizada em Linhares
a partir de um novo modelo matemdtico baseado em contornos reflexivos na equagdo de advecgdo-difusdo deterministica. Além
da equagado de advecgdo-difusdo com contornos reflexivos, foram utilizados dados simulados no modelo CALPUFF. O modelo
exposto foi validado anteriormente a partir dos experimentos de referéncia Hanford e Copenhagen.

Palavras-chave: equacdo de advecgdo-difusdo, condigoes de contorno reflexivas, CALPUFF.

Abstract

The present work is an attempt to simulate the pollutants dispersion in the surroundings of the thermoelectric power plant located
in Linhares from a new mathematical model based on reflective boundaries in the deterministic advection-diffusion equation. In
addition to the advection-diffusion equation with reflective boundaries, it was used data simulated with the CALPUFF model.
The exposed model was validated previously with the Hanford and Copenhagen experiments.
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1 Introduciao

O modelo matematico adotado neste trabalho foi desenvolvido com base na equacao de advec¢do-difusao quando suas condic¢des
de contorno sd@o modificadas, e validado por meio de experimentos de referéncia tais como Hanford Doran e Horst (1985) e
Copenhagen Gryning e Lyck (1984), cujos resultados foram significativos, no sentido de alta concordancia entre dados e modelo
Loeck et al. (2016). Por este motivo, o presente trabalho tem por objetivo a utilizagdo do modelo apresentado, juntamente com
dados simulados a partir do modelo CALPUFF, para obter a simulagdo do campo de concentraciio de poluentes no entorno da
usina termelétrica localizada em Linhares.

Modelo Matematico

A modelagem do fenomeno de dispersdo de poluentes ¢é feita através da equagao de advec-cao-difusdo que pode ser obtida a
partir da equacao da continuidade. Para tal, utiliza-se a decomposi¢do de Reynolds, que expressa a concentracdo e as velocidades
como a soma de suas médias e flutuagdes, e também faz-se uso do fechamento Fickiano para turbuléncia, onde assume-se que o
fluxo turbulento de concentrag@o é proporcional a magnitude do gradiente de concentracdo média.

Considerando o termo fonte como condicdo inicial instantanea denotada pelas fungdes delta de Dirac, e os coeficientes
difusivos K, K, e K, (m?/s) localmente constantes, o problema de valor inicial que modela a dispersdo de um puff ¢ dado por
Arya (1999); Stull (1988)
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onde ¢ é a concentragio média do poluente (g/m?), U, v e w sdo as componentes de vento médio (m/s) orientadas nas diregdes
T, y e z, respectivamente, g e yo sdo as coordenadas da localizac¢@o da fonte no plano cartesiano (m), ) € a intensidade da fonte
(g/s) e Hy é a altura da fonte (m). Tal PVI pode ser resolvido através da transformada de Fourier e do método de separagio de
varidveisOzisik (1974).

A maioria dos problemas de dispersdo sdo devido a fontes de emissdo continua, que podem ser idealizadas como a super-
posi¢do de emissdes instantdneas. Considerando que a cada pequeno intervalo de tempo dt ocorre uma emissao instantinea, a
emissdo continua é aproximada por uma convolugio no tempo C(x, v, 2, 1) fo x,y,z,t —7) dr , onde ¢ é a concentragdo
para emissdo instantanea e C' para emissio continua. A solu¢io da equagdo de advecgdo-difusio para emissdo continua é dada
por
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Visto que a solugdo dada por (3) € obtida através da transformada de Fourier, é vélida para o dominio vertical infinito
z € (—00,00), porém a camada limite atmosférica e o solo limitam a dispersdo, de forma que é necessdrio mapear o intervalo
infinito para o intervalo finito z € [0, z;], onde z; € a altura do topo da camada limite atmosférica (m).

Condicoes de Contorno Reflexivas

Para fazer o mapeamento do intervalo infinito z € (—o0, 00) para o finito z € [0, z;], determina-se as imagens da distribuicdo
gaussiana, permitindo avaliar a contribui¢do da distribuicdo apds a reflexdo. Estas reflexdes podem ser interpretadas como
contribui¢des devido a fontes virtuais em algumas alturas efetivas, abaixo do solo e acima da camada limite atmosférica Barratt
(2001). Estas reflexdes sao representadas pelas sequéncias

“)

Hy, — —H;,—2nz
H, — H,+2nz }V €Z.

Substituindo as duas sequéncias (4) na solucdo para emissdo continua (3), obtém-se a solu¢cdo para emissdao continua com
reflexdo completa



259 Loecketal.: Modelo para dispersao de poluentes com condi¢oes de contorno reflexivas e simulagao de
dados no Calpuff

C(J;’ y? Z? t)

_ Q /t 1 exp{_[x—xo—ﬂ(t—T)]Z _ [y_yo—ﬁ(t—T)P}
VT KK K. Jo | \/(t—7)?

4K, (t—7) 4K, (t— 1)
- [z — Hs — 2nz; — w(t — 7)]? [z + Hs + 2nz; —w(t — 7))?
( > exp{‘ AK.(t —7) }+eXp{_ AK.(t— ) })] ar. ©

n=—oo

e agora é vélida para © € (—00,00), y € (—00,00), z € [0, z;].

Condicoes de Contorno Parcialmente Reflexivas

As sequéncias apresentadas em (4) consideram que o poluente que estd dispersando ird refletir por completo quando atingir o
solo e o topo da camada limite atmosférica, porém parte do poluente pode se infiltrar no solo ou ultrapassar a camada limite,
de forma que uma permeabilidade parcial pode ser considerada na modelagem do problema. Para considerar tal permeabilidade
serdo introduzidos nas sequéncias (4) os termos w, € ws que sdo, respectivamente, os parametros de reflexdo na camada limite
atmosférica e no solo. Estes termos podem ser interpretados como um fator de reducéo da quantidade de poluente que se encontra
entre o solo e a camada limite. A nova solu¢do para emissdo continua com estes pardmetros € dada por
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Parametrizacao da Turbuléncia

Os parametros de dispersao sao modelados de acordo com os regimes de estabilidade da camada limite atmosférica, e neste caso
foi simulado somente para condi¢des convectivas. O modelo proposto em Degrazia et al. (2001) para o coeficiente de difusdo
turbulenta generalizado (/) baseia-se na teoria de difusdo turbulenta Taylor (1922) e no espectro de energia cinética turbulenta
Pasquill e Smith (1983), e é dado por
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onde w, é a escala de velocidade convectiva (m/s), z é a altura de observacdo (m), z; é a altura do topo da camada li-
mite convectiva (m), X € a distAncia adimensional, n’ é a frequéncia do espectro de energia cinética turbulenta adimensional,
¢; = a;(0.5 £ 0.05)(27k)~2/3 é uma constante Champagne et al. (1977), (f;,); é a frequéncia normalizada do pico espectral
independentemente da estratificagdo e ¢ é a funcdo de dissipacdo e tem a forma Hgjstrup (1982); Degrazia (1998)

s N2/ 5 \ 723
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onde L é o comprimento de Obukhov na camada superficial (m). Os valores para a frequéncia normalizada do pico espectral
sdo (f})u = 0.67 Olesenetal. (1984) e (f})w = z/(Am)w com (M) = 1.82[1 — exp(—4z/z;) — 0.0003 exp(8z/z;)]
Caughey e Palmer (1979).

1/2

) ®)

Perfil de Velocidade do Vento

O perfil de velocidade do vento foi parametrizado seguindo a teoria da similaridade de Monin-Obukhov e o modelo OML
Berkowicz et al. (1986), onde perto da superficie e por razdo da rugosidade, tem um perfil crescente, sendo que suficientemente
longe da superficie a velocidade do vento permanece aproximadamente constante. Se z, = min(|L|,0.1z;), entdo

U = %{m(i)—wm(%)wm(%)}, z<z,
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onde z( é o comprimento de rugosidade (m), ., é a funcdo de estabilidade. Para condi¢des convectivas a funcio estabilidade é
dada por Paulson (1970)

2
mm:2m<1;A>+m<1zA)_QUm*un+g, (10)

com A = [1 — (16z/L)]"/*.

2 Metodologia

A usina termelétrica que foi simulada € composta por 24 chaminés de emissdo continua, sendo que para tal simulagdo cada uma
das chaminés foi simulada pela solucao (7). Posteriormente, a solu¢do para cada uma das chaminés foi superposta.

Além dos dados da fonte, foi também utilizado modelo CALPUFF na versao do sistema oficialmente aprovada pela USEPA
(United States Environmental Protection Agency) USEPA (2016). O CALPUFF ¢ um modelo em estado ndo estaciondrio Gaus-
siano tipo puff, que faz simulacdo de pacotes de poluentes que sdo transportados e dispersos em um campo tridimensional.
Neste trabalho, foi utilizada a mesma simulagdo de Schramm (2016), fazendo uso dos pré-processadores TERREL, CTGPROC,
MAKEGEO, SMERGE e READG2, para posterior uso no modelo meteorolégico CALMET.

A partir da simulag@o foram obtidos os dados cujas médias estdo apresentadas na tabela 1, sendo que foram simulados para 1
hora de emiss@o em trés hordrios diferentes, 8h, 13h e 18h, com o objetivo de observar a varia¢do dos resultados ao longo do dia.
Em uma primeira abordagem foram utilizadas médias dos dados em todo o terreno, sendo que posteriormente foram utilizados
valores diferentes em cada ponto do terreno. A distancia total simulada foi de 14 km em cada uma das direcgdes.

Tabela 1: Médias dos dados simulados no modelo CALPUFE.

Hora Wi [ ) Z; Use 20 L
(m/s) (m/s) (m/s) (m) (m/s) (m)  (m)
8h 0,475 -0,797 -2,832 291,85 0,237 0,143 -119,1
13h 1,313 -2,387 -5,522 1007,7 0,482 0,143 -204,5
18h 0,759 -4,438 -4,68 757,58 0,5 0,143  -699,9

3 Resultados

Nesta secdo sdo apresentados os resultados das simulagdes, onde serdo expostas as isolinhas das concentragdes (g/m?) para as
simulacdes das 8h, 13h e 18h, respectivamente. As figuras sdo apresentadas em pares, sendo as figuras 6, 6 e 6 referentes as
simulac¢des onde utilizou-se somente as médias apresentadas na tabela 1 em todo o dominio. Nas figuras 6, 6 e 6 foram utilizados
os dados simulados no CALPUFF ponto a ponto. Em todas as figuras os valores dos parametros reflexivos sao w. = ws = 0,3.
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Figura 1: Isolinhas da concentragdo (g/m?) para a simulagio das 8h, com utilizagdo de médias dos dados simulados no CAL-

PUFF.
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Figura 2: Isolinhas da concentragio (g/m?) para a simulagdo das 8h, com utilizagdo ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFE.
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Figura 3: Isolinhas da concentragio (g/m?) para a simulagdo das 13h, com utilizagdo de médias dos dados simulados no CAL-
PUFE.
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Figura 4: Isolinhas da concentragdo (g/m?) para a simulagdo das 13h, com utilizagio ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFFE
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Figura 5: Isolinhas da concentragio (g/m?) para a simulagio das 18h, com utilizagio de médias dos dados simulados no CAL-
PUFE.
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Figura 6: Isolinhas da concentragdo (g/m?) para a simulagdo das 18h, com utilizagio ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFR.

Comparando-se as figuras da esquerda com as da direita, nota-se claramente que a utilizacdo de médias das varidveis necessa-
rias para a simula¢do ndo produz o mesmo campo de concentragdo em comparagdo a quando s@o utilizados seus valores pontuais
no dominio. Além disso, foi simulado também as mesmas condi¢des, porém com parametros reflexivos diferentes e obteve-se
concentracdes finais similares, apesar de ndmero de reflexdes diferentes, para w. = ws = 0,3 foram obtidas 4 reflexdes no total,
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e paraw. = ws = 0,5 obteve-se 2 reflexdes. Nestes casos, os valores de w, e ws simulados nao t€m influéncia direta no resultado
final.

Observa-se também que as estruturas das isolinhas das concentracdes sdo similares, porém conforme o horario simulado,
os valores para as concentragdes mudam, o que € esperado, pois a convectividade muda durante o dia. Além disso, as maiores
concentracdes se encontram proximas a localizacdo das fontes. Cabe ressaltar que em alguns pontos do dominio o CALPUFF
nio foi capaz de simular valores coerentes para o comprimento de Obukhov (L), sendo necessdrio utilizar valores repetidos para
contornar o problema do CALPUFF.

4 Conclusao

Este trabalho tinha como objetivo utilizar dados do CALPUFF juntamente com um novo modelo matemadtico para dispersdo de
poluentes e simular o entorno da usina termelétrica localizada em Linhares. A principio foram utilizados valores médios dos
dados simulados no CALPUFF para a primeira abordagem, além destes dados ndo serem a melhor aproximacao, pois o modelo
estd ultrapassado, a utilizacdo de médias também dificulta a simulacdo adequada. Quando utilizou-se os dados simulados no
CALPUFF ponto a ponto, o campo de concentra¢dio de poluentes se tornou mais preciso, apesar da dificuldade encontrada nos
dados simulados, os quais continham erros.

Como trabalho futuro, espera-se obter dados fornecidos pela torre meteoroldgica instalada no terreno da usina para entdo
simular o modelo sem necessitar dos dados fornecidos pelo CALPUFF, devido aos problemas encontrados neles.
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