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Resumo. O presente trabalho investigou a dispersio de poluentes na microescala atmosférica utilizando duas diferentes abordagens:
a modelagem através da Dinamica dos Fluidos Computacional e a modelagem Gaussiana. Na primeira, utilizou-se o pacote comercial
Fluent (versdo 6.0.12) com o qual sdo resolvidas as equagdes gerais de conservagao pela técnica de volumes finitos, incluindo-se os
efeitos de turbuléncia através do modelo k-epsilon. Na segunda abordagem foram utilizadas as principais equagdes adotadas pela U.S.
E.P.A. (Agéncia de Protecdo Ambiental Norte-americana) em seus modelos reguladores da qualidade do ar. O caso investigado refere-
se a emissdo de didxido de enxofre a partir de uma chaminé industrial para a classe de estabilidade E (levemente estavel). Os
resultados obtidos pelos model os foram bastante semelhantes tanto a nivel qualitativo assim como quantitativamente.

Palavras chave: modelagem numérica, poluicdo atmosférica.
1. Introdugéo

Nos estudos da qualidade do ar, muitos esfor¢os tém sido direcionados a determinagéo do impacto causado por fontes
industriais com o conseqiliente aumento na concentracdo dos poluentes atmosféricos ao seu redor. A atmosfera € um
sistema reativo e complexo no qual numerosos processos fisicos e quimicos ocorrem simultaneamente. Medigdes
ambientais fornecem informagdes sobre as condi¢bes atmosféricas apenas para um instante e local particular. Tais
medicBes sdo freqlientemente dificeis de serem interpretadas sem uma clara compreenséo dos processos atmosféricos.
Além disso, as medi¢des sozinhas ndo podem ser utilizadas diretamente por 6rgéos reguladores para se estabelecer uma
estratégia efetiva para solucionar os problemas de qualidade do ar. Desta forma, a simulagdo numérica da dispersdo de
poluentes na atmosfera torna-se uma importante ferramenta para as atividades relacionadas a0 monitoramento e controle
da poluicéo.

Modelos do tipo Gaussiano vém sendo intensamente utilizados por 6rgdos reguladores para fins de andlise de
impacto ambiental provocado por fontes industriais. Tais modelos ja foram bastante testados, de tal forma que, apesar do
alto nivel de empirismo embutido em suas equagfes, seus resultados tém atendido satisfatoriamente as necessidades da
sociedade. Por outro lado, comegcam a surgir diversas situacles préticas em que os modelos do tipo Gaussiano ndo sdo
suficientemente confidvels. Andlises da dispersdo de poluentes em topografias complexas, impactos provocados por
fendmenos importantes como reagfes quimicas e mecanismos de deposicao sdo somente alguns exemplos a serem citados.
Além disso, conforme os critérios de controle de poluigdo tornam-se mais rigorosos, inevitavelmente mais precisas terao
que ser as respostas dos model os matematicos utilizados.

Em vista disso, a Dindmica dos Fluidos Computacional (DFC) se apresenta como uma ferramenta em potencial para
o controle regulatério da qualidade do ar. Neste tipo de modelagem extensivamente investigado em problemas de
mecanica dos fluidos, as equagdes gerais de conservacao sdo resolvidas em volumes de controle discretos, resultando em
um grau de empirismo muito inferior aos modelos Gaussianos e, portanto em maior confiabilidade nos resultados. Com o
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desenvolvimento de computadores cada vez mais poderosos, a modelagem DFC (Dinamica dos Fluidos Computacional)
torna-se cada vez mais eficiente, viabilizando investigagdes em topografias complexas (Bogon, 1998) e a incorporagdo de
diversos submodel os para a representacdo de fendmenos atmosféricos importantes como aquel es ja mencionados, e que ndo
poderiam ser levados em consideracdo pela abordagem Gaussiana.

O objetivo do presente trabalho consiste na investigacdo do desempenho da modelagem DFC como ferramenta paraa
predicio da dispersdo de poluentes na microescaa atmosférica emitidos por fontes industriais. O dominio investigado
abrange 4500 m ao longo da diregdo do vento, 1200 m de altura e 700 m na direcdo transversal ao escoamento médio.
Estas dimensdes posicionam o problema na microescala atmosférica, na qual os efeitos devidos a forca de Coriolis podem
ser desprezados. Foi simulada a dispersdo de didxido de enxofre (SO,) emitido a partir de uma chaminé industrial
utilizando-se a modelagem DFC e a modelagem Gaussiana. Na primeira, foi utilizado o pacote comercial Fluent (versdo
6.0.12) onde sfo resolvidas as equagdes gerais de conservacdo através da técnica de volumes finitos. Para a simulagdo dos
efeitos de turbuléncia foi incluido o modelo k-epsilon. Na abordagem Gaussiana foram implementadas as principais
formulagdes adotadas pela U.S. E.P.A. (Agéncia de Protecdo Ambiental Norte-americana) em seus model os reguladores da
qualidade do ar. A andlise dos resultados obtidos para a classe de estabilidade E (levemente estavel) e terreno rural
demonstrou boa concordancia entre os model os, principa mente nos primeiros 1000m a partir da fonte emissora.

2. Modelagem Numérica
2.1. Modelagem DFC

O modelo implementado para simular o escoamento turbulento foi composto pela Eq. (1) para a conservacéo de
massa e pela Eq. (2) para a conservagdo da quantidade de movimento na forma média temporal. Como o dominio
investigado tem a dimensdo maxima de 4,5 km, podemos assumir estarmos traba hando na microescala atmosférica, e a
influéncia da forca de Coriolis pode ser desprezada. A hipétese de Boussinesq foi levada em conta levando a uma
viscosidade efetiva dada pela Eq. (3). A EQ. (4) representa a presséo total modificada P, considerando as contribuigdes
devido &s flutuagdes turbulentas.

div(r v)=0 @
div(r vv)=- grad P+divim, ((gradv)+ (gradv) | +r g @)
m, =m+m €
P=p—§mefdivv+rk] 4)

Para o célculo da viscosidade turbulenta utilizou-se 0 modelo k-epsilon de turbuléncia. Neste modelo a viscosidade
turbulenta é representada pela Eqg. (5), em que k corresponde a energia cinética turbulenta e epsilon corresponde a
dissipacdo da energia cinética turbulenta. As Eq. (6) e (7) representam a conservacdo de k e de epsilon respectivamente. A
Eq. (8) representa G, a geracdo de energia cinética turbulenta por efeitos de cisalhamento e a Eq. (9) representa Gb, a
geracdo de energia cinética turbulenta por efeitos de empuxo.
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Gb:bgi__ (9)

As constantes utilizadas no modelo k-epsilon foram ¢; =1,4 , ¢;= 1,9, e ¢= 0,09. Os nimeros de Prandtl e Schmidt
turbulentos foram gjustados em 0,5. A densidade da mistura gasosa foi calculada através dalei do gasidea de acordo com
aequacao (10) abaixo, em que pop € a pressdo média de operagdo assumidaigual al am.

S - (10
RTQ,m /M,

Para a simulagéo do campo de temperaturas no interior do dominio foi solucionada a Eq. (11) para a conservagéo de
energia, na qual a entalpia total h é definida como a soma das entalpias de cada espécie h;, ponderada pela sua fragdo
maéssica my, representada pela Eq. (12).

div(r vh) = divg :1 Sorad hu+ v-gradp, (11)
garr I g

g

h=8 mh (12)

Para a simulagdo do transporte na fase gasosa, a mistura foi considerada como um gas idea, e a equacdo de
conservagdo para a espécie quimica ar foi solucionada. A fragdo massica de SO, foi ent&o cal culada como 1-m, , onde my
éafracdo méassicado ar. A Eq. (13) representa a conservacao para a espécie quimicai..

, €&em mo u
d|v(rvm)=d|v$— +——3gradmy (13)
B Sy G

2.2. Modelagem Gaussiana

As coordenadas x,y,z s80 especificadas para serem os eixos principais de dispersdo. A velocidade média do vento

direcionada para x € definida como ue Q éaintensidade da fonte continua em termos de massa por unidade de tempo.
A direcdo transversal ao vento é especificada pela direcdo y e avertical por z . Os desvios padrdo, isto €, os trés valores

desigma(s,,s,,s,), determinam adistribuicdo de concentragdes C( x, Y, 2 ), representando, dessa forma, os coeficientes

de disperséo.
Na Eqg. (14), que forma a base para todos os agoritmos de difusdo Gaussiana atualmente em uso pela U.S. E.P.A.

(1995), assume-se que a difusdo ocorre ao redor da linha de centro Y/ =0, e z=H onde H éaalturaefetiva de emissio.

é law+ HoqJ (14)

Cxy,2) = —2 S 1myoy g i+ expd
XY,2) = ———€eXp3 €xpe —g—‘ +exp >
pus s, g 2? , S, ﬂa

Esta equacdo considera uma fonte hipotética localizada simetricamente a fonte real com respeito ao solo. Além disso,
foi considerado que a difusdo na diregdo x € desprezivel em relagdo ao transporte advectivo na mesma direcéo. Esta
hip6tese é chamada de aproximacdo de pluma delgada. Assume-se que a difusdo toma lugar somente nas diregdes y e z,
com o movimento principal ao longo da diregéo x .

Também deve ser notado que na obtencdo da Eq. (14) assumiu-se uma velocidade de vento uniforme. Assim, a
aplicacdo em niveis mais baixos proximos ao solo onde a velocidade do vento varia rapidamente com a altitude introduz
algum erro no célculo da concentragdo. Além disso, desde que o comprimento da escala dos vortices é proporciona a
altitude, a propagacdo da pluma deve se acelerar a medida em que prossegue para niveis mais atos dentro da camada
limite atmosférica. A Figura (1) abaixo, ilustra o esquema de dispersao tipo Gaussiano.
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Figura 1. Esquemailustrativo da difusdo tipo Gaussiana.

Na derivacdo da Eq. (14) foi ainda assumido que s, e s, sdo fungBes do tempo de viagem, da estabilidade
atmosférica e da rugosidade do terreno. Os valores de sigma adotados no presente trabalho sdo aqueles utilizados pelaU.S.
E.P.A. (1995) para condig¢Oes rurais de rugosidade de terreno, baseados nas curvas de Pasquill-Gifford.

No esquema do tipo difusdo turbulenta originalmente proposto por Pasquill (1961), a propagacéo lateral da plumafoi
apresentada como uma funcéo de seis classes de estabilidade A a F em umatabela, e a propagacdo vertical foi apresentada
na forma de um grafico. Esta propagacéo de pluma foi convertida em familias de curvas de s, e s,. O programa

experimental (Pasquill, 1961) para determinar s , e s, foi baseado em medidas de dispersdo redlizadas até uma distancia

de 800 m usando um rastreador para o gas liberado proximo a superficie. Extrapolacfes de tais informacdes além de 800
m ao longo da direcdo do vento, ndo sdo muito confiavels (Schnelle e Dey, 2000).

Com relagdo ao efeito de elevagdo de pluma, para o cdlculo da atura efetiva H foram adotadas as equactes
preparadas por Briggs (1969). Estas equagdes consideram os efeitos de empuxo e quantidade de movimento da pluma no
célculo de sua elevacdo. Tais equacdes também estdo presentes nos algoritmos Gaussianosda U. S. E.P.A..

3. Configuracéo do Problema
3.1. Geometria e Condigdes de Contorno para o modelo DFC

A geometria tridimensional correspondendo a regido a ser investigada é apresentada na Fig. (2). O dominio
computacional foi dividido em 65x45x30 volumes de controle. Uma malha ortogonal ndo uniforme foi empregada de

forma que se obteve alta resolucdo na regido dainjegcdo da chaminé e também junto a parede. As Fig. (3) e (4) apresentam,
respectivamente, as vistas vertical (no plano de simetria xz) e horizontal (no plano xy) da malha utilizada.
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Figura 2. Geometria utilizada na simulagdo DFC.

Figura4. Vista superior (no plano xy) da malha utilizada.

Na entrada do escoamento foram prescritos perfis uniformes de u, k, epsilon, temperatura e fragdo méssica de ar. Os
valores foram U = 5 m/s, k = 0,005 U?, epsilon = k¥/0,2H; (H é aalturado dominio), T = 298 K e my = 1. Os primeiros
500 m a partir da entrada do dominio (20 volumes de controle na direcdo x) destinam-se a formag&o da camada limite. Na
coordenada x=0, y=0, e z=70m com referéncia a localizagdo e direcionamento do sistema de eixos apresentado na figura,
esta localizado o ponto de inje¢do da pluma. No volume de controle posicionado neste ponto, foram incluidas fontes de
massa, quantidade de movimento, k, epsilon, energia e fragdo maéssica de dioxido de enxofre de maneira a simular a
emissdo da chaminé. Note que, adotando uma simplificagdo para o problema, a chaminé fisica ndo foi modelada. Na
fronteira inferior que representa o solo, adotou-se a condicdo de parede lisa sem deslizamento e a lei da parede. Na
fronteiray = 0 foi implementada a condicdo de simetria. Ja nas fronteiras superior z = 1200m e lateral y = 700m foi
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utilizada a condi¢édo de ndo perturbacdo, na qual o fluxo normal as fronteiras é nulo para todos os escalares. Na saida do
escoamento foi adotada difusdo nula para todos os escalares.

3.2. Dados de entrada par a as smulacdes

Os dados utilizados para as ssimulactes referem-se a uma chaminé real situada em uma refinaria de petréleo. A
chaminé tem 70m de altura e didmetro de 3,45 m. Emite 79,4 g/s de didxido de enxofre (SO,) a uma velocidade vertical de
12,5 m/s e a uma temperatura de 502K. A velocidade do vento na altura da chaminé foi tomadaigual a5 m/s, o perfil de
temperatura ambiente foi uniforme eigua a 298K, caracteristico de uma classe de estabilidade E, levemente estavel.

4. Resultados

A Fig. (5) apresenta os perfis de concentragdo (kg/m°) de diéxido de enxofre (SO,) calculados pelos modelos ao
longo da direcdo z (vertical) no plano de simetria (y = 0) para varias coordenadas x. Para fins de comparagdo, em cada
gréfico sfo apresentadas as predicdes realizadas com a modelagem DFC assim como as concentragdes calculadas com o
modelo Gaussiano.

Nota-se que, nos primeiros 1000m, as predicdes realizadas com a modelagem DFC sdo bastante semelhantes aquelas
obtidas através da modelagem Gaussiana. Este fato pode ser verificado tanto com relagdo a tendéncia das curvas, quanto
aos valores numéricos apresentados. Nos gréficos seguintes (x = 1500m em diante), pode-se perceber que a linha de centro
da pluma simulada pelo modelo Gaussiano se estabiliza em uma determinada coordenada z, enquanto a linha de centro da
pluma smulada pela modelagem DFC continua a elevar-se devido aos efeitos de empuxo e quantidade de movimento. De
fato, as equacbes utilizadas para a elevacdo da pluma no modelo Gaussiano prevéem, para as condi¢des da presente
simulagdo, uma altura méxima de elevacdo de pluma igual a H,,»=185m, correspondente a coordenada x = 877m. Além
disso, nota-se que, especidmente nos gr&ficos de x = 1500m em diante, as concentragbes maximas obtidas com a
modelagem DFC sdo sempre maiores que aquelas obtidas com 0 modelo Gaussiano. Vale ainda ressaltar que a dispersdo
em z das curvas referentes aos dois modelos é claramente desigual, sendo que a dispersdo da curva calculada pela
modelagem DFC é sempre maior que a dispersio da curva Gaussiana.

Estes resultados podem ser explicados através da andlise da Fig. (6) que apresenta os perfis de concentragdo de SO,
a0 longo da dire¢do y, na coordenada z referente a linha de centro da pluma. Esta coordenada apresenta praticamente os
mesmos valores para ambos 0os modelos até aproximadamente x = 1000m. A partir dai temos a coordenada da linha de
centro caculada pela modelagem DFC (Zf) diferente da coordenada z da linha de centro da pluma prevista pela
abordagem Gaussiana (Zg). Na Fig. (6) nota-se que para vaores de x maiores que 1000m, a dispersdo em y da curva
calculada pela modelagem Gaussiana é sempre maior que a dispersdo em y da curva calculada pela modelagem DFC.
Através da desigualdade entre as dispersdes das curvas conclui-se que 0 modelo DFC prevé uma menor difusdo da pluma
na direcdo y, resultando em valores mais altos de concentragdes na linha de centro, ainda que na direcdo z a dispersdo
prevista sgja maior. Ainda na Fig. (6), verifica-se que os perfis de concentragdo de SO, calculados por ambos os modelos
nos primeiros 1000m ao longo da coordenada x sdo bastante semelhantes, tanto qualitativamente, quanto
guantitativamente.

Deve-se levar em considerac@o que os coeficientes de dispersdo utilizados na modelagem Gaussiana foram obtidos
através de experimentos (Briggs, 1969) para posicdes distantes até 800m da fonte. Desta forma, a extrapolacdo do uso
destes coeficientes para distancias superiores a 800m produz resultados pouco confidveis. Outro fator que pode causar
diferencas entre os resultados é a modelagem da rugosidade do terreno. Na abordagem DFC o terreno foi considerado
como uma parede lisa, ou sgja, rugosidade z, = 0. Na modelagem Gaussiana, foram utilizadas as formulagfes para
condi¢des de terreno rural (Briggs, 1969) em que z, € diferente de zero. Desta forma, é necessario que sgjam incluidos os
efeitos de rugosidade de superficie na formulagdo DFC para que as comparagdes entre os resultados dos modelos sgjam
mais conclusivas. A investigagdo da influéncia da rugosidade de terreno, assm como futuras comparagdes com resultados
experimentais trardo maiores informagdes sobre a origem de tais disparidades.

Analisando as areas sob as curvas referentes aos dois modelos, na Fig. (5) pode-se perceber que em cada grafico a
area sob a curva referente a modelagem DFC é sempre maior que a érea sob a curva Gaussiana. Como era previsto, em
cada gréfico naFig (6) a area sob a curva Gaussiana é sempre maior que a area sob a curva referente a modelagem DFC, ja
gue avaz&o massica de poluente emitido a partir da chaminé foi a mesma nas duas model agens investigadas.

De maneira geral pode-se constatar através das Fig. (5) e (6) que os resultados previstos pelos modelos foram
bastante semelhantes, principalmente nos primeiros 1000m de disténcia. Como era esperado, ambos os modelos prevéem
as méximas concentragdes na linha de centro da pluma decaindo progressivamente com o afastamento em relacdo a fonte,
enguanto o poluente se dispersa nas direciesy e z.
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Figura 5. Perfis de concentracdo de didxido de enxofre (SO2) calculados ao longo da direg¢do z, no plano de simetria (y=0).
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coordenada z da linha de centro prevista no modelo DFC e Zg a prevista pelo model o Gaussiano.
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5. Conclusdes

No presente trabalho foram apresentados resultados da dispersao de poluentes na microescala atmosférica calculados
a partir de duas diferentes abordagens. Na primeira foi utilizada a Dindmica dos Fluidos Computacional em que foram
resolvidas as equacdes gerais de conservacdo, aplicando-se 0 modelo k-epsilon de turbuléncia a uma geometria 3D através
da técnica de volumes finitos. Na segunda abordagem foi utilizado o modelo Gaussiano utilizando-se as principais
equacles adotadas pela U.S. E.P.A. parafinsregulatérios industriais.

Comparagdes mostraram que os resultados de concentragéo de SO, obtidos para a classe de estabilidade E (levemente
estével) através dos dois diferentes modelos foram bastante semelhantes para os primeiros 1000m a partir da fonte
emissora do poluente. Deste ponto em diante comegaram a surgir disparidades entre os resultados de cada modelo com
relacdo a dispersdo do poluente nas direcbes y e z, assim como com relacdo a altura da linha de centro da pluma prevista
por cada modelo. Estas disparidades podem ter diversas origens, entre as quais podemos destacar a limitagdo de 800m na
confiabilidade dos coeficientes de dispersdo experimentais de Pasquill (1961), a ndo inclusdo de rugosidade de terreno na
modelagem DFC ou ainda possiveis deficiéncias nas modelagens utilizadas. A investigagdo da influéncia da rugosidade de
terreno, assim como futuras comparacfes com resultados experimentais trardo maiores informagdes sobre a origem de tais
disparidades.

Finalmente verifica-se que a Dindmica dos Fluidos Computacional representa uma ferramenta em potencial para fins
regulatérios no controle de poluentes atmosféricos emitidos a partir de fontes industriais. Os préximos passos nesta
pesquisa envolvem a simulagdo dos dois diferentes modelos de dispersdo para outras classes de estabilidade atmosférica
diferentes daguela estudada no presente trabalho para posterior comparacéo entre resultados.
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Abstract. The present work investigated the pollutants dispersion at the atmospheric microscale using different
approaches: the CFD and the Gaussian modeling. In the first one, the commercial code Fluent (version 6.0.12) was
employed for the solution of the general conservation equations, including the turbulence effects by the k-epsilon model.
In the second approach, the main eguations adopted in air quality models by the U.S E.P.A. (the North-american
Environmental Protection Agency) were implemented for comparison purposes. The results obtained from the two models
for the condition of an E stability class (dlightly stable) were qualitatively and quantitatively similar.
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