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MODELOS ESTOCASTICOS PARA TRATAMENTO DA DISPERSAO DE
MATERIAL PARTICULADO NA ATMOSFERA

Claudia Marins Alves

Novembro/2006

Orientador: Elson Magalhaes Toledo

Modelagem Computacional

Modelos Lagrangianos estocasticos constituem ferramenta muito utilizada no estudo
da dispersao de substancias passivas na Camada Limite Atmosférica. Sua aplicagao
consiste em calcular a trajetoria de milhares de particulas, que simulam numeri-
camente a dispersao de uma substancia em suspensao na atmosfera. Nesta tese,
sao apresentados e discutidos os conceitos bésicos relacionados a Modelagem La-
grangiana Estocastica de Particulas, bem como suas principais caracteristicas e sua
implementacao computacional, para o estudo da dispersao de particulas na atmos-
fera. Numa experimentagao computacional, comparam-se os resultados obtidos com
dados observacionais provenientes do experimento TRACT, realizado na Europa em
1992. Os dados de entrada necessarios ao modelo de dispersao sao extraidos de si-
mulagoes do modelo de previsao numérica do tempo RAMS. A dispersao sobre o

Estado do Rio de Janeiro é também testada em um segundo experimento.



Abstract of Thesis presented to MCT/LNCC as a partial fulfillment of the require-

ments for the degree of Doctor of Science (D.Sc.)

STOCHASTIC MODELS FOR THE TREATMENT OF DISPERSION IN THE
ATMOSPHERE

Claudia Marins Alves

November /2006

Advisor: Elson Magalhaes Toledo

Computational Modelling

Lagrangian stochastic models are a largely used tool in the study of passive subs-
tances dispersion inside the Atmospheric Boundary Layer. Its application is related
to the trajectory computation of thousands of particles, that numerically simulate
the dispersion of suspense substances in the atmosphere. In this study, the basic
concepts related to the Lagrangian stochastic modelling are presented and discussed
together with its main characteristics and its computational implementation, to the
study of particles dispersion in the atmosphere. In a computational experiment,
the obtained results are compared with observational data from the TRACT expe-
riment, that took place in Europe in 1992. The input data needed for the dispersion
model are extracted from simulations with the numerical weather forecast model

RAMS. Dispersion over Rio de Janeiro region is also tested in a second experiment.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Consideracoes Gerais

A introducao de poluentes na atmosfera altera as condicées de tempo e clima na

superficie terrestre. Estes poluentes podem ter origem natural, como por exemplo:
- . . . . . .

areia, “spray”’ marinho ou poeira emitida por vulcoes; ou podem ser ainda resultantes

de atividades antropogénicas. O atual cenario de mudancas climaticas que esta

ocorrendo no planeta, possivelmente relacionado a agoes antropogénicas [1], ganha

cada dia mais destaque nos meios de comunicacao, em virtude de as projecoes de

mudangas no clima em um futuro proximo serem graves.

E sabido que a atividade humana, em especial a introducao de gases e material
particulado na atmosfera, faz com que a natureza trabalhe sob novas condigoes.
Sendo a Terra um sistema finito, ela tem capacidade limitada de suportar nossa in-
tervencao. Um bom exemplo disto é como a natureza consegue lidar com as grandes
emissoes de gases que alteram sua composicao normal, como ocorre por exemplo com
o CO, (diéxido de carbono). Este gds, normalmente presente na forma de tragos,
¢ massivamente introduzido na atmosfera pela queima de combustiveis fésseis. No
inicio da revolucao industrial, sua concentragao na atmosfera era de 280ppmuv (par-
tes por milhdo por volume); no inicio da década de 1990, era de aproximadamente
350ppmu [2]. Até recentemente, o sistema aparentava conseguir absorver esse ex-

cesso e minorar as consequéncias dessa maior concentragao, sendo os oceanos e as
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florestas os seus principais depésitos. De acordo com dados observacionais [3], a
taxa de aumento da concentragao do C'Oy na atmosfera foi de 1.3ppmuv/ano du-
rante o periodo de 1958 a 2000, entretanto esta taxa vem aumentando, chegando a
2ppmu /ano nos tltimos anos. Este aumento pode ser um reflexo de eventos natu-
rais, mas também parece evidenciar que o sistema de deposicao deste gas pode ter

atingido sua capacidade méaxima.

Esta nova composicao atmosférica, com altas concentragoes de material parti-
culado e de gases responsaveis pelo efeito estufa, pode mudar o clima do planeta,
o que afetaria nao sé a economia, mas as condigoes de sobrevivéncia de toda bios-
fera. Os estudos atuais ainda nao sao totalmente conclusivos; uma vez que alguns
destes apontam que a maior quantidade de material particulado em suspensao na
atmosfera ocasionaria maior reflexao de radiagao solar, e consequente resfriamento
da superficie do planeta. Contudo, a teoria mais aceita é de que os maiores niveis de
CO4 na atmosfera deverao provocar aquecimento do planeta, e consequente degelo
das regices polares [4]. Essa grande quantidade de dgua doce e fria inserida nos
oceanos alteraria sua densidade e temperatura, aumentando o nivel do mar e pro-
vocando mudancas nas correntes oceanicas, responsaveis pelo clima temperado da
Europa e da costa leste dos EUA. Desta forma, o clima do planeta sofreria mudancas

e cidades costeiras estariam sob a ameaca de submersao [3].

Grandes concentragoes de material particulado na atmosfera trazem, entretanto,
consequeéncias mais imediatas; sendo conhecido que a populacao de grande cidades,
em especial criancas, sofrem com as grandes concentracoes de particulas em sus-
pensao na atmosfera. Esta situagao é mais comum nos meses de inverno, quando
sao mais frequentes condicoes atmosféricas de inversao térmica, que dificultam o
espalhamento e a consequente diluicao dos poluentes. Males como rinite alérgica,
dores de garganta e bronquite cronica podem ser causados por exposicao das vias
aéreas a substancias irritantes por longos periodos de tempo. Hospitalizagoes para
atenuacao dos efeitos desagraddveis desse tipo de doengas, como nebulizagoes por

exemplo, tornam-se frequentes.

Inversoes térmicas sao caracterizadas por um perfil vertical anormal da tempe-
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ratura do ar, aumentando com a altura a partir de um determinado nivel proximo
ao solo e fazendo com que os movimentos verticais ascendentes sejam inibidos neste
nivel, pois o ar abaixo da camada de inversao é mais denso que o ar acima desta
[5]. Esta situagdo atmosférica funciona como uma fronteira rigida, que provoca o

confinamento de substancias na camada proxima ao solo.

H& ainda indicios da correlagao entre a quantidade de material particulado na
atmosfera e a ocorréncia de descargas elétricas atmosféricas (relampagos), ja que a
existéncia de um ntimero acima do normal de particulas pequenas (de até 10um)
em suspensao na atmosfera, que podem funcionar como ntucleos de condensacao
(particulas em torno das quais o vapor d’dgua condensa-se), muda a caracteristica
das gotas em uma nuvem. Com maior quantidade de nicleos de condensacao dis-
poniveis, as gotas formadas sdo menores e mais abundantes [3]. Essa concentragao
de dgua liquida na atmosfera, que demora mais tempo a cair como chuva, pa-
rece facilitar a eletrificacao das nuvens, fazendo com que ocorra maior atividade
de relampagos. A incidéncia de relampagos nos anos de 2000 e 2002 foi de 150% a
200% maior na cidade de Sao Paulo-SP, quando comparada & incidéncia em &reas

rurais (“Poluigao e calor criam chuva de raios em SP” - Folha de SP, 18/11/2004).

Deste modo, tem sido objeto de discussoes se todo este quadro poderia ser evitado
ou amenizado com a redugao das emissoes de poluentes, o que esbarra em questoes
politicas. O protocolo de Kyoto trata justamente deste tema (“Protocolo de Kyoto
entra em agao” - Folha de SP, 20/02/2005). Este acordo é a tentativa de fazer
com que essas emissoes sejam controladas e reduzidas em todo o mundo, ja que as
condigoes do tempo constituem-se em evento globalizado, uma vez que a atmosfera
nao obedece as fronteiras politicas conhecidas. A aprovacao deste acordo afeta
principalmente os paises mais industrializados, que sao os maiores responsaveis pela
queima de combustivel féssil. O uso de fontes renovaveis de energia, em substituigao
aos combustiveis fésseis, pode ter grande impacto econémico. A principal objecao
a adogao de medidas neste sentido tem sido o argumento de que os cientistas nao
tém apresentado provas definitivas, que nao deixem margem a duvida, sobre como

o planeta se comportara a longo prazo a intervencao humana.
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A atmosfera terrestre é uma estrutura que estd sempre em movimento devido
a rotacao da Terra, diferencas horizontais e verticais de temperatura induzidas por
radiacao solar e terrestre, topografia, efeitos fisico-quimicos na superficie e trans-
feréncia de energia e massa com a superficie. Suas condi¢oes meteorologicas sao
fator determinante na concentracao e transporte de particulas e gases; para uma
mesma quantidade de particulas ou gases introduzida na atmosfera, a qualidade do
ar pode variar de acordo com estas condi¢oes meteorologicas. Os fluxos atmosféricos
transportam e difundem os poluentes através do efeito da dispersao, que é definida
por ROSMAN [6] como a soma de contribuigoes de dois fatores: o transporte devido

a advecgao e a difusao turbulenta.

Entretanto a modelagem numérica da atmosfera, especialmente a climatica, que
envolve simulagoes de longo prazo, é extremamente complexa [7, 3]. Primeiramente
porque as variaveis envolvidas no problema sao intimeras e as interagoes entre estas
nao sao bem conhecidas. Devendo-se lembrar que a atmosfera é um sistema nao-
linear, no qual pequenas perturbagdes podem induzir grandes efeitos (a teoria do
caos nasceu das investigacoes de Edward Lorenz, meteorologista do Massachusetts
Institute of Technology - MIT). Além disto, deve-se mencionar a relevancia de dispor

de dados reais, que para os estudos atuais sao insuficientes.

O presente trabalho pretende contribuir para o estudo e modelagem da dispersao
de material particulado na atmosfera, através do uso de Modelos Lagrangianos Fs-
tocasticos de Particulas - MLEP. Os MLEP, usados juntamente com modelos re-
gionais de previsao numérica do tempo, podem ser empregados para a modelagem
e previsao de concentracao de substancias na atmosfera em situagoes de interesse,

como por exemplo, grandes queimas de biomassa ou polui¢ao industrial.

A necessidade do uso de um modelo regional de previsao numérica de tempo
juntamente com o MLEP, deve-se ao fato deste tltimo necessitar como parametros
de entrada varidaveis meteorolégicas prognosticadas pelos modelos de previsao de
tempo. Estes parametros de entrada consistem em: dados relacionados a estabi-
lidade atmosférica, fluxos superficiais e vento. Os fluxos superficiais tém que ser

parametrizados em um modelo de previsao de tempo, uma vez que ocorrem em
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micro escala, nao resolvivel, enquanto os valores de vento sao resolvidos explici-
tamente. Desta forma, constata-se que o problema da dispersao de poluentes na
atmosfera é fenomeno que engloba desde os efeitos da micro escala, associados a

difusao turbulenta, até aos efeitos de grande escala, associados a adveccao.

O estudo da dispersao de substancias na atmosfera pode ser realizado utilizando-
se modelos Fulerianos ou Lagrangianos. Em um referencial Fuleriano, a evolugao da
concentracao de uma substancia, no espaco e no tempo, é descrita em relagao a um
sistema de coordenadas fixas e deve satisfazer a um balanco material em elementos
de volume do dominio, representados por pontos de grade. Na descricao Lagrangiana
da evolucao da concentracao, sao consideradas particulas que representam porgoes

de massa da substancia e que sao levadas pelo escoamento.

Duas principais vantagens da modelagem Lagrangiana sao a conservacao de
massa e a inexisténcia de difusao numérica, que costumam ser problema quando
se utilizam modelos Eulerianos. Isto tem grande importancia nos resultados obti-
dos nas proximidades da fonte que libera o poluente. Nos modelos Eulerianos, a
substancia é instantaneamente misturada com o ar de pelo menos uma célula da
grade, o que pode levar a erros na simulacao. Os modelos Lagrangianos sao inde-
pendentes da grade computacional e tém grande resolucao, que na pratica é deter-
minada pelo nimero de particulas emitidas pela fonte e consideradas na simulagao,
que pode ser da ordem de dezenas de milhares. Obviamente, os MLEP sao afetados
indiretamente pela resolugao do dado de entrada, o que conduz a necessidade de
utilizagao de modelos regionais de previsao numérica do tempo em simulagoes com
alta resolucao espacial. Além disto, uma reconhecida limitagdo dos MLEP é o fato
destes nao serem capazes de simular reagoes quimicas, o que dificulta seu uso para

tratamento da poluicao causada por gases que reagem quimicamente na atmosfera.

Um fator meteorolégico que afeta fortemente a concentracao de uma substancia
na atmosfera, ja citado anteriormente, é a estabilidade do ar, quando determinada
pela variacao vertical da temperatura. Esta situagao meteoroldgica é de dificil trata-
mento pelos MLEP, pois a teoria na qual estes baseiam-se envolve aspectos fisicos,

nao especificamente relacionados a atmosfera. Uma vez que a base destes mode-
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los estd no movimento Browniano, que pode ser utilizado na modelagem de grande
nimero de sistemas na natureza, sua teoria nao é especifica para a atmosfera e suas
diferentes configuracoes. Da tentativa de formular MLEP mais eficientes na mode-
lagem do problema de dispersao atmosférica, diversas consideracoes a respeito tém

conduzido a MLEP diferentes, como serd visto no texto deste trabalho.

1.2 Revisao Bibliografica

Diferentes autores tém estudado a modelagem estocastica aplicada a problemas de
poluicao atmosférica e dentre as publicacoes mais completas sobre o tema, deve-se
citar RODEAN [8]. Nesta publicagdo sdo abordados os principais aspectos rela-
cionados aos MLEP, desde os conceituais até discussoes sobre diferentes resultados
disponiveis na literatura, incluindo uma revisao historica ilustrando a evolugao deste
tema ao longo dos anos.

HURLEY e PHYSICK [9] apresentam uma revisao da literatura sobre diferen-
tes modelos Lagrangianos para a dispersao de particulas, estudando cinco mode-
los, sendo quatro destes estocasticos, baseados nas equacoes de Langevin e Fokker-
Planck, e um quinto modelo, resultado de experimentos de laboratério de DEAR-
DORFF e WILLIS [10]. A respeito do tltimo modelo, num experimento foi utilizado
um tanque de conveccao de agua para o estudo do processo de fumigacao em uma
camada limite turbulenta, induzida por aquecimento da superficie da base do tan-
que. Por fumigacao, entenda-se o processo de incorporacao de contaminantes pela
camada limite. Os contaminantes foram inicialmente introduzidos acima da ca-
mada limite. Depois de sua interceptacao por esta, foram difundidos na direcao
descendente induzindo, desta forma, concentragoes nas camadas adjacentes a base
do tanque. HURLEY e PHYSICK apresentam comparagcoes de resultados dos dife-
rentes MLEP, que utilizam como dados de entrada simulacoes do modelo regional
de previsao numérica do tempo da Colorado State University. As simulagoes dos
MLEP sao feitas em duas dimensoes, considerando-se difusao turbulenta apenas na
direcao vertical. Os resultados apontam a superioridade do mais sofisticado dos mo-

delos na simulacao da dispersao, mesmo em situagoes atmosféricas mais complexas,
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como em uma situacao de inversao térmica.

Um dos modelos apresentados em HURLEY e PHYSICK, também estudado em
RODEAN, foi introduzido por THOMSON [11]. David Thomson é o responsavel
pela formalizacao da teoria dos MLEP, sendo quem apresentou as bases para um
tratamento rigoroso do problema. Seus artigos, este tltimo citado em especial,
valem-se de conceitos matematicos mais rigorosos que os encontrados nos demais
textos da literatura sobre este assunto. Neste artigo, ele faz a derivacao do MLEP
mais elaborado, entretanto, a principal contribuicao deste trabalho é a enunciacao
do Critério de Boa Mistura para classificagao dos MLEP, que seré apresentado em

um dos capitulos deste trabalho.

A dispersao de chumbo em Israel foi estudada no trabalho de EREL et al. [12],
onde sao apresentados resultados obtidos com um modelo Lagrangiano de particulas,
utilizando-se como dados de entrada campos gerados pelo modelo de mesoscala
RAMS. Os resultados obtidos permitiram concluir que o chumbo presente na at-
mosfera deste pais nao era resultado unicamente de atividades antropogénicas lo-
cais, mas sim, que boa parte deste elemento era proveniente de outros paises. Dados
experimentais de medicoes realizadas na cidade de Jerusalém sao usados para com-

paracao e validacao dos experimentos.

O acoplamento do modelos RAMS e SPRAY para dispersao de particulas na
atmosfera utilizando MLEP, além de uma aplicagao utilizando dados do experimento
TRACT sao apresentados em CARVALHO [13]. O SPRAY ¢ um cé6digo - de proprie-
dade da ARTANET, uma empresa de consultoria ambiental italiana - para o estudo
da dispersao atmosférica de particulas, que nao reagem quimicamente, em regioes
de topografia complexa. A descricao dos fundamentos dos dois modelos envolvidos é
apresentada e é feito um estudo de caso para validacao do acoplamento, utilizando os
dados provenientes do experimento TRACT. Os dados de concentragao medidos em
diferentes localidades do Vale do Reno, devido a emissao de uma substancia passiva
e inerte, foram comparados aos valores simulados pelos modelos SPRAY e RAMS,
para testar a precisao dos mesmos. Os mesmos dados do experimento TRACT serao

utilizados no presente trabalho para validacao do cédigo desenvolvido. Embora o
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experimento tenha sido realizado hd mais de uma década, nao foram encontrados

dados mais apropriados para a utilizacao neste trabalho.

PEREIRA et al. [14] apresentam uma descrigdo dos fundamentos dos métodos
Lagrangianos de acompanhamento de particulas, modelados através das equacoes de
Langevin e Fokker-Planck, mostrando um estudo de caso. Neste trabalho estudada-
se a dispersao de um poluente inerte e passivo, emitido continuamente por uma fonte

pontual na regiao das instalacoes nucleares do Centro Experimental de Aramar.

PHYSICK e ABBS [15] estudaram a influéncia da brisa maritima na dispersao
de plumas oriundas de fontes industriais no vale Latrobe, na Australia. Campos de
vento e turbuléncia gerados por um modelo de mesoescala serviram de entrada para
um MLEP. O objetivo da modelagem era determinar o que ocorre com poluentes
emitidos nessa regiao na estacao de verao. As condigoes meteoroldgicas, nesta de-
terminada época do ano, e a topografia do lugar favorecem altas concentragoes de

poluentes préximo ao solo no periodo noturno.

Em VAN KAMPEN [16] encontra-se a descrigao histérica da formulagao da
equacao de Langevin e a derivacgao formal da equacao de Fokker-Planck, a partir
dos conceitos da teoria de probabilidade e de Processos Markovianos. Este livro nao
trata propriamente dos MLEP, entretanto é bibliografia béasica para compreensao
da fisica envolvida no problema e referéncia para a deducao das duas principais

equacoes empregadas no tratamento estocastico da turbuléncia.

FREITAS [17] estudou o transporte atmosférico de emissoes de queimadas (gases
e particulas) na regiao Amazonica e Centro-Oeste do Brasil. Realizou simulagoes
numeéricas com o sistema RAMS, partindo de mapas de queimadas detectadas por
satélites como dados. Desenvolveu formulacoes Fuleriana e Lagrangiana para acom-
panhamento de particulas na atmosfera, incluindo ainda em seu estudo modelo de
fontes emissoras de gases e particulas, parametrizacao de transporte sub-grade nao
resolvidos explicitamente pelo modelo e termos sumidouros na equagao de transporte

de massa.

PEREIRA [18] propoe uma classificagdo capaz de representar todos os MLEP em

uma dimensao disponiveis na literatura e que satisfazem o critério de Boa Mistura.
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Segundo a forma dos termos deterministico e aleatério da Eq. de Langevin, ele
classifica os modelos como: linear-gaussiano, linear-assimétrico, nao linear-gaussiano
e nao linear-assimétrico. Dados dos experimentos Copenhague, Lillestrom e Kincaid
sao utilizados para avaliar o desempenho dos modelos. O MLEP que apresentou os
melhores resultados, o nao linear-gaussiano, foi entao acoplado ao modelo de previsao
numérica do tempo TVMnh para o estudo da dispersao de poluentes na regiao da
cidade de Iperd, em Sao Paulo.

O modelo de dispersao de particulas FLeXPaRT [19] foi desenvolvido com uma
formulagao Lagrangiana, para calcular a trajetéria de particulas ou pequenas massas
de ar. Necessita como entrada dados do modelo espectral de previsao numérica
do tempo do ECMWF (European Centre for Medium-Range Weather Forecasts)
e considera processos de decaimento radioativo, deposicao de gases e particulas e

perda de massa por deposicao.

1.3 Descricao do Trabalho

Na presente tese apresentamos e discutimos os conceitos basicos dos MLEP e sua
implementacao computacional, através de cédigo desenvolvido para o estudo da
dispersao de substancias na atmosfera. Dois experimentos computacionais sao apre-
sentados para ilustrar a aplicabilidade desta técnica, sendo que em um destes expe-
rimentos, resultados sao comparados com dados de medicoes. Apresenta-se a seguir
uma breve descricao da organizagao do texto da presente tese.

No Capitulo II serao discutidos os aspectos gerais mais relevantes para o estudo
da dispersao de substancias na atmosfera. Para o entendimento da complexida-
de do problema em questao, é necessario o conhecimento da influéncia exercida
por variaveis meteorolégicas e por interagoes nao-lineares entre elas, especialmente
na porcao da atmosfera mais proxima ao solo, conhecida como Camada Limite
Planetaria.

No Capitulo III serd feita uma breve revisao da teoria da modelagem Lagran-
giana estocastica aplicada a atmosfera. Conceitos da teoria de probabilidade e de

processos estocasticos sao inicialmente revisados. Em seguida sao apresentadas as



CAPITULO 1 - Introducio 10

equacgoes de Langevin, que modela o Movimento Browniano de particulas imersas
em um fluido, e a de Fokker-Planck, que é o andlogo Euleriano da Equacao de Lan-
gevin. A Equacgao de Langevin é a mais conhecida e empregada nas formulagoes dos
MLEP, em parte devido a sua forma mais simples. Entretanto a Equacao de Fokker-
Planck é de grande importancia no desenvolvimento dos MLEP mais sofisticados,
que sem seu uso teriam suas derivacoes dificultadas ou até mesmo impossibilitadas.
O Critério de Boa-Mistura, introduzido por THOMSON [11], ¢é diretamente relacio-
nado a Equacao de Fokker-Planck. A importancia e as implicagoes desse critério
também serao apresentadas, tratando-se ainda dos principais aspectos tedricos en-
volvidos na formulacao dos MLEP. As hipoteses de Kolmogorov tém grande re-
levancia neste ponto, uma vez que essas hipoteses, relacionadas a interagao entre as
diferentes escalas de comprimento em fluxos turbulentos, definem uma escala inter-
medidria, chamada de subintervalo inercial, que permite a utilizacao de tratamento
simplificado para a turbuléncia. Das consideragoes do movimento, nessa escala in-
termediaria, surgem restrigoes para o passo de tempo de integracao dos MLEP.
Também sao abordadas as relagoes entre as caracteristicas estatisticas Euleriana e
Lagrangiana e suas principais implicacoes. Diretamente relacionada a estas relagoes

estd a Equagao do Deslocamento Aleatorio.

As principais solugoes das Equagoes de Langevin e Fokker-Planck, que geram
diferentes MLEP, sao apresentadas no Capitulo IV. Serao discutidas as principais
caracteristicas, vantagens e limitagoes de cada um dos MLEP mais utilizados atu-
almente para tratamento do problema de dispersao atmosférica. Também serdao
apresentadas neste Capitulo as parametrizacoes disponiveis na literatura para as

propriedades estatisticas das particulas, necessarias aos MLEP.

No Capitulo seguinte, os principais aspectos da perda de massa por deposicao
seca e umida serao abordados e as técnicas para a modelagem da deposicao de

particulas empregadas neste trabalho serao apresentadas.

A aplicacao do MLEP s6 é possivel com o uso conjunto de um modelo regional
de previsao numérica do tempo. Para este trabalho foi utilizado o RAMS - Regional

Atmospheric Modelling System. No Capitulo VI encontra-se a descri¢ao das princi-
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pais caracteristicas do RAMS: sua origem, organizacao e as principais equagoes nas
quais baseia-se. Também é apresentado um breve resumo sobre as principais parame-
trizagoes empregadas pelo RAMS no tratamento da difusao turbulenta, da radiacao
solar e terrestre, da camada superficial, da conveccao profunda e da formacao de
nuvens e precipitagao.

No Capitulo VII serao apresentadas as caracteristicas do cddigo desenvolvido
para a realizacao das simulacoes de dispersao na atmosfera e de sua paralelizacao.
No Capitulo VIII encontram-se os resultados que reproduzem as condi¢oes do expe-
rimento TRACT; comparacoes entre os resultados obtidos e os dados observacionais
serao feitos. No Capitulo IX sao apresentados e discutidos os resultados da dispersao
de poluentes sobre o Estado do Rio de Janeiro. Neste caso, foram feitas simulagoes
considerando a emissao de particulas por fontes baixa e alta. Tendo em vista que
fontes altas induzem altos valores de concentragao junto a superficie, a eficiéncia do
c6digo pode ser avaliada na reproducao desta caracteristica, quando nao se dispoe
de dados observacionais com os quais os resultados possam ser comparados.

Finalmente, no tltimo Capitulo sao discutidos os principais aspectos do presente

trabalho, suas contribuigoes e as possibilidades de futuros desenvolvimentos.



Capitulo 2

Estudo da Dispersao de

Substancias na Atmosfera

As condigoes meteoroldgicas afetam a evolucao no espacgo e no tempo da concen-
tragao de substancias introduzidas na atmosfera; dentre as varidveis meteorolégicas
diretamente envolvidas neste problema, a temperatura do ar e seu perfil vertical
pode ser considerada a mais importante delas. Sao resumidos neste Capitulo con-
ceitos de meteorologia associados a esta variavel e a outras, também relevantes para
o estudo da dispersao de substancias na atmosfera, para compreensao da modelagem

que serd apresentada nos Capitulos seguintes.

A atmosfera é dividida em camadas verticais a partir do solo, caracterizadas
por variacoes no perfil vertical da temperatura e separadas por regides de transicao
cujos nomes terminam com o sufixo “pausa”. Nestas regioes de transicao, a variagao
da temperatura com a altura é pequena o suficiente para ser negligenciada, como

apresentado na Fig. (2.1).

A camada adjacente ao solo é a troposfera, caracterizada pelo decréscimo da tem-
peratura com a altura. Nesta camada ocorrem os principais processos atmosféricos,
por isso é de maior interesse tanto para a previsao numérica do tempo quanto para o
estudo da dispersao de substancias. Sua extensao é de aproximadamente 10km nos
polos e de 15km no Equador. Acima da tropopausa localiza-se a estratosfera, regiao

caracterizada pelo aumento de temperatura com a altura, associada a absor¢ao de

12
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Figura 2.1: Camadas atmosféricas e perfil vertical da temperatura do ar.

radiagao solar ultravioleta pela camada de ozonio (O3). Na camada seguinte, a
mesosfera, a temperatura volta a decrescer com a altura e atinge os valores mais
baixos em toda a extensao da atmosfera. Na termosfera os gases ficam cada vez
mais rarefeitos, até a atmosfera confundir-se com o espago. Nesta regiao, a tempe-
ratura volta a aumentar com a altura, associada a absorcao de radiagao de pequenos

comprimentos de onda pelo oxigénio (Os) e nitrogénio (Na).

A troposfera também ¢é entendida como uma estrutura dividida em camadas [20],
composta pela Camada Limite Planetaria (CLP) e a atmosfera livre, como pode ser
visto na Fig. (2.2). A CLP é a regiao adjacente ao solo e abaixo da atmosfera livre,
na qual o escoamento do ar é diretamente influenciado por forcantes superficiais
tais como: atrito, topografia e fluxos de calor e umidade. Sua espessura muda em
funcao de variagoes na temperatura e pressao atmosféricas e do efeito gravitacional,
que atrai para baixo ar mais denso e frio e permite a ascensao de ar menos denso e
mais quente, fatores que consequentemente alteram a densidade do ar e a velocidade

do vento. Na maioria dos modelos regionais de previsao numérica do tempo, a altura
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da CLP é considerada entre algumas centenas de metros a 3km acima do solo. A

atmosfera livre é a porcao da troposfera acima da CLP.

© (10km)

- Tropopaus

Atmosfera Livre
Troposfera

© (1km)
CLP

s

Terra

Figura 2.2: Subdivisoes da troposfera: a CLP e a atmosfera livre.

Experimentos numéricos e de laboratério demonstram que a CLP também pode
ser idealizada como uma estrutura de camadas, que a partir da superficie, podem

ser classificadas como:

e subcamada viscosa - nesta camada proxima a superficie predomina a trans-
feréncia de calor por conducao. Tem comprimento de alguns milimetros e
nela a velocidade do vento nao é definida, nao sendo portanto possivel de ser

determinada por modelos regionais de previsao numérica do tempo;

e camada superficial - nesta camada os fluxos turbulentos sao aproximadamente

constantes com relagao a altura;

e acima da camada superficial tem-se a camada de interface ou de transicao -
na qual a influéncia do atrito do vento com a superficie diminui com a altura,

até esta confundir-se com a atmosfera livre.

E especificamente na CLP que ocorrem os principais processos atmosféricos,
sendo nesta subdivisao da troposfera onde ocorrem as grandes variacoes de tem-
peratura, que induzem movimentos convectivos e trocas de fase da dgua presente
no ar e na superficie. Estas grandes variacoes de temperatura sao devidas a ab-
sor¢ao de radiacao solar e a perda de radiacao terrestre. A temperatura mantém-se

aproximadamente constante nas outras regioes.
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A radiagao eletromagnética solar pode ser entendida como um conjunto de ondas
que se propagam no vdcuo a velocidade da luz, ¢ = 3 x 10%m/s, dentro de um
intervalo continuo de comprimentos de onda (), conhecido como espectro solar.
O espectro solar contém ondas de diversos comprimentos: raios gamma (107''m)
e X (1078m), ultravioleta (3 x 107 "m), visivel (3 x 107" — 107%m), infravermelho
(1075 — 1073m), microondas (1072m) e ondas de radio (10 — 10"m). O fluxo total

de energia solar incidente no topo da atmosfera é de cerca de 1.360TW/m?.

Na Fig. (2.3) é apresentada a distribuigao espectral da radiagao solar no topo da
atmosfera e ao nivel do mar para condi¢oes atmosféricas médias; as dreas sombrea-
das entre as curvas B e C representam a absorcao de gases atmosféricos e a area sem
sombreamento entre as curvas A e B representa a porcao da energia solar refletida
por nuvens e espalhada pelo ar, vapor d’agua, poeira e aerossois. Para a curva de ra-
diagao no topo da atmosfera, a integral da energia solar, I, ¢ [7° Id\ ~ 1.360W/m?.
Como pode ser visto nesta figura, a maior parte da radiagao solar incidente, in-
cluindo seu valor de pico, estd dentro da faixa de comprimento de onda visivel, que
nao sao bem absorvidos pelos gases atmosféricos. Desta forma, cerca de 50% da
radiacao solar incidente no topo da atmosfera é absorvida pela superficie da Terra;
o restante é espalhada, refletida por nuvens e pela superficie do solo e absorvida
principalmente por vapor d’agua, poeira, ozonio (O3) e diéxido de carbono (COs)
[21], conforme apresentado na Fig. (2.4). A Terra absorve a radiacao incidente do
sol em ondas curtas, se aquece e entao irradia em comprimentos de onda longos, na
faixa do infravermelho, que sao bem absorvidos pelos gases atmosféricos, inclusive

vapor d’agua, gotas de dgua de nuvem e C'O,.

Como o ar ¢ um mau condutor de calor, somente uma estreita camada em contato
com o solo é aquecida por conducao; todavia a energia calorifica é transportada até
niveis mais altos da atmosfera devido a movimentos convectivos: o ar mais quente
se expande, torna-se menos denso, e ascende. A combinacao desses dois processos é

chamada de troca turbulenta de calor.

Além de absorver bem a radiacao solar e terrestre, o vapor d’agua também

¢ muito importante no aquecimento da baixa atmosfera devido ao calor latente
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Figura 2.3: Distribuigao espectral da radiacao solar no topo da atmosfera (A), ao

nivel do mar sem absorgao de gases atmosféricos (B) e ao nivel do mar com absorgao

dos gases atmosféricos indicados (C).
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Figura 2.4: Diagrama esquemético do balanco global de radiacao no sistema

climético.
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liberado em suas mudancas de fase; aproximadamente 600 calorias sao liberadas
na condensagao de 1g de vapor d’agua, mas somente 1 caloria é necesséria para
aquecer em 1°C' a quantidade de 1g de dgua. A concentracdo do vapor d’agua
¢ maior proximo a superficie, diminuindo com a altura, até atingir concentragoes

insignificantes a alguns quilometros de altura.

Devido a estes fatores, a atmosfera é aquecida a partir de sua base e por isto,
o perfil vertical normal da temperatura do ar na troposfera é de decréscimo com a
altura. Entretanto, nas noites de céu claro e vento calmo é comum a ocorréncia de
inversao no perfil vertical da temperatura do ar bem proximo ao solo, associada a
perda de radiacao emitida pela Terra para o espago, devido a auséncia de nuvens. O
perfil anomalo, de aumento da temperatura com a altura, inibe movimentos convec-
tivos proximo ao solo, aprisionando o ar na CLP, que nesta situacao é chamada de
Camada Limite Convectiva (CLC). Poluentes que porventura sejam emitidos com
temperatura maior que a do ar ambiente em uma CLC, ascendem e ficam confinados
em determinado nivel, devido a inversao de temperatura. Esta situagao comeca a
ser revertida somente apds o nascer do sol, quando as trocas turbulentas de calor
misturam os poluentes com o ar préoximo a superficie. A representacao deste pro-
cesso de fumigagao é uma das principais dificuldade para a modelagem da dispersao

de substancias na atmosfera.

O movimento vertical descrito por uma parcela de ar, que se deslocada de sua
posicgao inicial por efeitos de topografia ou aquecimento, é determinado pela relacao
entre a temperatura desta parcela e a do ar ambiente. Uma parcela de ar é hipo-
teticamente uma massa de ar grande o suficiente para que o ntimero de particulas
que atravessam suas fronteiras seja pequeno, comparado ao nimero de particulas
em seu interior, e que deforma-se com o movimento vertical, uma vez que sua tem-
peratura pode ser diferente do ar ambiente no mesmo nivel, mas sua pressao, nao.
E também assumido que parcelas de ar nao trocam calor com o ambiente, ou seja,
que as variagoes em sua temperatura, pressao e volume sao descritas por processos

adiabaticos.

A relagao para a variacdo vertical de temperatura do ar ambiente seco (por ar
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seco entenda-se ar nao saturado, cuja umidade relativa é inferior a 100%) provem
da primeira lei da termodinamica e é conhecida como Dry Adiabatic Lapse Rate -
DALR, expressa por:
%gzzifzzDALR

onde T é a temperatura do ar, z a altura, g = 9.81m/s? é a aceleracao gravitacional
e ¢, = 1004J/kg K é o calor especifico do ar seco a pressao constante. Resulta
deste critério que a variacao da temperatura do ar é de 10°C' por km; os detalhes
da dedugao desta relagdo podem ser encontrados em HOLTON [22] ou SEINFELD
e PANDIS [23] ou WALLACE e HOBBS [24]. No caso de atmosfera saturada, a
parcela é resfriada a medida que ascende com uma taxa inferior ao DALR, conhecida
como Moist Adiabatic Lapse Rate - MALR, devido ao aquecimento da parcela por
liberagao de calor latente, associada a condensacao de vapor d’agua.

Também relacionado a primeira lei da termodinamica tem-se o conceito de tem-
peratura potencial do ar, 6, que é definida como a temperatura que a parcela de ar
teria, se fosse adiabaticamente comprimida ou expandida ao nivel de pressao padrao

de 1000mb, p,, sua expressao €é:

9:T<&>M% (2.1)

p

onde T e p sao respectivamente a temperatura e a pressao da parcela e R = 287.J/kg
¢ a constante dos gases para ar seco.

Assim, ao movimento vertical descrito por uma parcela de ar, pode-se associar
o conceito de estabilidade estdtica atmosférica, caracterizado pela taxa de variagao
vertical da temperatura da parcela e pelo DALR ou pela temperatura potencial do
ar. Em funcao desta tultima, o comportamento de uma parcela deslocada de sua

posicao de equilibrio estd relacionado a:

e se df/dz < 0 - atmosfera estaticamente instével - como a temperatura poten-
cial do ar que circunda a parcela diminui com a altura, se esta for forcada
a ascender, sua temperatura serda sempre maior que a do ar ambiente. As-
sim ela continuara ascendendo, afastando-se cada vez mais de sua posicao de

equilibrio;
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e se df/dz = 0 - atmosfera estaticamente neutra - a parcela permanece no nivel

para o qual foi deslocada;

e se df/dz > 0 - atmosfera estaticamente estével - a parcela oscila em torno da

posicao de equilibrio e retorna a ela.

2.1 Turbuléncia na CLP

A taxa de variacao das componentes horizontais do vento com a altura, chamada de
cizalhamento do vento, provoca um escoamento turbulento na CLP. Quanto mais
quente o ar e mais forte o vento, mais intensa é a turbuléncia gerada.

Turbuléncia em um fluido estda associada a instabilidades no escoamento que
ocorrem e variam em escalas de comprimento e tempo bem inferiores as do escoa-
mento médio. Em STULL [20], pp 4, define-se: “turbuléncia pode ser visualizada
como consistindo em voértices irregulares no escoamento, chamados redemoinhos (do
inglés “eddies”). Geralmente a turbuléncia consiste em muitos vértices de diferen-
tes tamanhos sobrepostos”. Sua modelagem é comumente realizada utilizando-se
principios estatisticos, devido a impossibilidade de conhecimento de todos os pro-
cessos e interacoes entre as variaveis envolvidos na representagao de um sistema que
a produzem. O tratamento estatistico da turbuléncia possibilita o conhecimento de
um comportamento médio, que viabiliza a modelagem e o estudo do sistema.

A turbuléncia pode ser classificada como: nao homogénea e nao isotrépica; ho-
mogeénea e nao isotropica e homogeénea e isotrépica. Por homogeneidade, entende-se
que nao haja variacao das propriedades estatisticas do escoamento quando se con-
sidera uma translacao de eixos. Por isotropia, entende-se a invariancia das proprie-
dades estatisticas de um escoamento em relacao a uma rotagao no sistema de eixos.
Isotropia implica em homogeneidade, nao sendo a reciproca verdadeira [25].

A producao de turbuléncia na CLP é dada pela seguinte relacio em HOLTON
[22], pp. 122:

D(TKE)

=MP+ BPL+TR—
Di + + €

onde D /Dt é a taxa de variagdo do movimento médio, sendo T K F a energia cinética
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turbulenta, M P representa a producao mecanica, BPL é a produgao ou a perda
por flutuacao, T'R representa a redistribuicao por transporte e forcas de pressao e
representa a dissipagao por atrito viscoso.

O termo
quw'e’
o

BPL =

onde 6, é a temperatura potencial na superficie e w6’ é o fluxo superficial de calor,
que representa a conversao de energia potencial do escoamento médio em energia
cinética turbulenta, é positivo (negativo) para parcelas de ar que ascendem (descen-
dem). A produgao positiva de flutuagao ocorre quando hé aquecimento da superficie
e consequente aquecimento do ar proximo a esta, instabilizando a atmosfera.

A producao mecanica de turbuléncia, que é dada por:

estd associada ao cizalhamento do vento médio com a altura, devido ao efeito do
atrito com a superficie, e representa a conversao de energia do escoamento médio
em flutuagoes turbulentas. Relacionada a perturbacao de momentum turbulento
na superficie estd a variavel velocidade de fricgdo, u., expressa por u? = |(v/w'))|.

Utilizando u,, M P pode ser aproximado por:

9.
MP = —u*&(u%—v).

Em uma atmosfera estaticamente estavel, s6 ha turbuléncia se a produgao mecanica
se sobrepoe aos efeitos de estabilidade e dissipacao viscosa. Essa condicao é medida

pelo Numero de Richardson, Ri, definido como

BPL
Ri=———.

MP
Em uma CLP estaticamente instavel, Ri < 0, a turbuléncia é mantida por movi-
mentos convectivos; valores de Ri > 0 estao associados a estabilidade atmosférica.
Na literatura considera-se que para Ri: = 0.25, a producao mecanica é intensa o

suficiente para manter turbuléncia em uma CLP estavel, a este valor de Ri da-se o

nome de Numero de Richardson critico, Ri..
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Multiplicando-se Ri pelo cizalhamento do vento médio adimensional, definido

o, zk 0, _
(a(ujtv))A:u—*E(u%—v)

onde k é a constante de Von Karman, que a partir de observagoes tem o valor de

como,

k ~ 0.40, obtém-se
i
Ri < 0 (U+@)> = —M.

0z A Ooul
Desta expressao, pode-se isolar um parametro com dimensoes de comprimento, cha-

mado de comprimento de Monim-Obukhov, L,, dado por

_ 90“2
kgw'd’

L, =

Fisicamente, este comprimento representa a altura na qual turbuléncia é gerada pre-
dominantemente por movimentos convectivos, em detrimento das fontes mecanicas,
variando geralmente entre 1 e 200m. L, atinge valores grandes pela manha, quando
o fluxo superficial de calor é pequeno. A medida que o fluxo superficial de calor
aumenta devido ao aquecimento solar ao longo do dia, o valor de L, diminui até
atingir valores minimos no meio do periodo da tarde, quando o aquecimento solar é
mais intenso.

Com a altura da CLP, z;, ocorre o inverso; esta é pequena pela manha, quando a
CLP ¢ mantida basicamente pelo cizalhamento vertical do vento, e vai aumentando
ao longo do dia, até atingir valores maximos no meio do periodo da tarde. Uma

estimativa da estabilidade atmosférica é dada pelo valor z;/|L.| da seguinte forma:
e se z; e L, sao da mesma ordem, tem-se condigoes de neutralidade atmosférica;

e sez;/|L.| > 1e L, < 0 (fluxo superficial de calor positivo, a superficie Terrestre

cede calor ao ar adjacente), tem-se instabilidade atmosférica;

e sez;/|Ls > 1e L, > 0 (fluxo superficial de calor negativo), tem-se estabilidade

atmosférica.

O topo da CLP é considerado como sendo a altura na qual Ri > Ri.. Segundo

MCNIDER e PIELKE [26], na modelagem numérica atmosférica, Ri. deve ser ex-
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presso em funcao do espacamento vertical do modelo:
Ri. = AAZ"

onde A =0.115e B = 0.175. Os modelos numéricos de previsao do tempo possuem
o recurso de grade vertical telescépica, com o qual pode-se aumentar o espagamento
vertical inicial de acordo com uma razao, até que um valor maximo seja atingido e
entao mantido constante. Os valores calculados de Ri., segundo a expressao pro-
posta, aproximam-se do valor tedrico igual a 0.25 nos pontos de grade proximos da
superficie e tendem a 1 longe desta, onde o espacamento vertical é grande, aproxi-
madamente 500 — 1000m.

H4 ainda outras formas disponiveis na literatura para estimar a altura da CLP;
segundo ZILITINKEVICH [27] e BLACKADAR e TENNEKES [28], apud SEIN-
FELD e PANDIS [23], a altura da CLP pode ser aproximada, de acordo com sua

estabilidade, por:

e estavel (0 < L, < 500)

Uy Loy,
f
e instavel (—500 < L, <0)
— Uy Ly
z; = 0.35 ;
f
e neutra (| L.| > 500)
U
z; = 0.35—,
f

nas quais f = 107%s7! é o parametro de Coriolis.

No caso da CLP instavel, ou CLC, seu topo pode ser considerado como a altura
da camada de inversao da temperatura. Esta camada de inversao é estimada como
o primeiro ponto vertical onde o gradiente da temperatura potencial é positivo [29].

Uma outra variavel importante na modelagem da dispersao de substancias na
atmosfera é a escala da velocidade convectiva, w,. DEARDORFF [30] apresenta

resultados de modelagem numérica e dados observacionais que demonstram que as
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perturbacoes da velocidade, devido a turbuléncia em uma CLP instavel, sao da

ordem de w,, que é expressa por

0, — (zzgw 0 )
1o

onde Tj é a temperatura do ar na superficie.

2.2 Representacao da Turbuléncia nas Descricoes
Lagrangiana e Euleriana

Na descricao Euleriana, a concentragao de uma substancia, em um ponto do espaco
e em um determinado tempo, é determinada pela concentracao no volume de ar
representado em torno do ponto de grade no determinado tempo. Nesta descrigao,
a evolugao da concentragao de determinada substancia é resolvida utilizando-se a

eq. de advecgao-difusao:

oc  aC a< oC

Ui T
]01'3-

E—— a—xl—l—a—xl >+R+F (2.2)

onde o primeiro termo a direita representa a adveccao, o segundo a difusao turbu-
lenta, R representa as reagoes quimicas consideradas e F' é um termo de fonte ou
sumidouro.

Na descrigao Lagrangiana, particulas sao associadas a parcelas da substancia,
sendo cada particula identificada por sua posicdo no instante inicial. A evolucao
espacial e temporal da concentracao do poluente é determinada pela trajetéria de
cada particula, considerando-se que estas nao alteram o escoamento. Neste caso,
a funcdo densidade de probabilidade da localizagdo de uma particula, ¥ (xg,ty),
representa a probabilidade de uma particula ocupar a posigao xg = (Zo, Yo, 20) NO
tempo tg e P(x1,t1]|Xo,to) representa a probabilidade condicional de uma particula
ocupar a posicdo x; = (x1,y1,21) no tempo t;, dado que esta ocupava a posigao
Xo no tempo ty. Assim, a densidade de probabilidade de uma particula ocupar a

posicao X; no tempo t; é:

P(xy,t1) = /_ /_ /_ P (x4, t1]x0, o) ¥ (X0, to) dro dyo dzg



CAPITULO 2 - Estudo da Dispersio de Substincias na Atmosfera 24

e a concentragao média de uma substancia no ponto x; esta relacionada as func¢oes
(x1,t1) de todas as particulas empregadas para representar a massa total da
substancia considerada:
np
E(Xl, t1> = lei(xl, t1> .
i=1

Como o escoamento atmosférico é turbulento, as componentes da velocidade,
u, v e w, sao fungoes aleatorias no espaco e no tempo e a forma usual de tratar
este problema é utilizar a média de Reynolds, para decompor as componentes da
velocidade em uma contribuicao média e uma perturbacao. E assumido que a con-
tribuicao média varia lentamente no tempo e espaco e esta associada ao transporte
devido ao vento médio, sendo responsavel pelo que se denomina advecgao, e que as
perturbagoes variam rapidamente no tempo e espaco e estao associadas as trocas
turbulentas de calor, constituindo o que se denomina difusao turbulenta.

Da técnica da média de Reynolds aplicada a Eq. FEuleriana para tratamento
da dispersao, Eq. (2.2), resultam termos que sdo produtos de perturbagdes e que
descrevem as interagoes nao-lineares entre as varidveis, relacionadas a turbuléncia.
Entretanto, a introducao desses termos leva a um nimero maior de incégnitas de que
equagoes para resolucao do problema; este é o chamado problema de fechamento,
que pode nao ser trivial, especialmente quando reacoes quimicas sao consideradas.

Por outro lado, como a descricao Lagrangiana descreve as propriedades es-
tatisticas da concentracao, as equacoes que resultam de sua aplicacdo sao mais
simples, ainda que a aplicacao destas seja limitada pela dificuldade em determinar
as propriedades estatisticas das particulas e em modelar reacoes quimicas.

Especificamente no caso da modelagem Lagrangiana estocéstica, as perturbagoes
da velocidade do escoamento sao aproximadas por modelos da difusao molecular,
devido a natureza estatistica de ambas e a contribuicao da difus@ao molecular no
escoamento atmosférico ser desprezivel, tendo em vista os efeitos da adveccao e da
difusdo turbulenta. Outra caracteristica intrinseca dessa modelagem é o fato das
particulas serem inertes, devido a limitacao Lagrangiana em representar reacoes
quimicas, e passivas, pois é assumido que as particulas nao afetam o escoamento do

ar.



Capitulo 3

Modelos Lagrangianos
Estocasticos de Particulas -

Formulacao

3.1 Revisao da Teoria de Probabilidade

A definicao de uma wvaridvel aleatoria ou estocdstica X consiste na especificacao
do conjunto dos possiveis valores que esta pode assumir (conjunto de estados) e
sua distribui¢do de probabilidade neste conjunto, dada por uma funcao P(x) > 0

[16, 31]. Por definicao:

/P(x)dx =1,

onde x representa um elemento do conjunto dos possiveis valores que X pode assu-
mir.
A média ou valor esperado de qualquer fungao f(X), definida no mesmo conjunto

de estados, é definida por

FX) =< £(X) >= [ f@)P(@)da.

A moda é o valor mais provavel que f(X) assume, ou seja, é o valor para o qual

P(z) é um méximo.

25
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A wariancia, que é uma medida da homogeneidade dos dados, ou seja, da varia-

bilidade dos dados em relacao a média, é dada por
=< (X— < X >)P>=<X? - 2X < X >+ < X >*>=

=< X2> 2<X>2 4+ < X>2=< X?> - < X >2

e a raiz quadrada da variancia dé-se o nome de desvio-padrao (o).

A covariancia de elementos de uma variavel estocdstica X é definida como:
L 1wy >=<(v;— < z; >)(x,— < x; >) >=<wx; > — < x; >< Tj >,
os elementos x; e x; sao nao correlacionados e independentes se
< wwp >=<x; >< x>

e neste caso, < ;7; >= 0. Entretanto, covariancia igual a zero nem sempre implica
em independéncia, havendo casos especiais em que isto ocorre, um desses casos é
o da distribuicao Normal ou Gaussiana. Para esta distribuicao, covariancia igual a
zero implica em independéncia dos elementos de uma varidvel aleatéria [32]. Como
serd visto nas proximas secoes, esta distribuicao é de grande utilidade nos modelos
Lagrangianos Estocasticos.

Se z; = x;, € xx; >=< (1;— < x; >)*> >= 02, que é a variancia de z;.

A skewness, S, é uma medida do grau de assimetria da distribuicao de X, e é

calculada segundo a seguinte relacao:

S(X):<(X_<X>>3>.

o3
A curtose, K, é uma medida de dispersao que caracteriza o “achatamento” da

curva de distribuicao e é expressa por:

K(X) = < (X-— <4X >)4 >

o

Os momentos da variavel estocastica X sao dados por

pn = X"ou < X" > (3.1)
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desta forma, < X! > é a média e a variancia pode ser expressa como:
P =< X?> - <X >%.

Quando X é uma variavel estocastica contendo r componentes, X1,X5, ...,.X,,
considerando-se um subconjunto s < r, a probabilidade de que X7,X5, ..., X, estejam
entre (z1, x1+dz) e (x2, xa+dxs), ..., ndo considerando o restante das componentes,

é chamada de distribuicao marginal do subconjunto s e é dada por

Ps(Il, ey ZL’S) = /PT(SL’l, ey Lgy Lsa1, ...,Ir)dIs+1...dIT.

A Probabilidade condicional de X1, ..., X, ocorrerem condicionados a X1, ...,X,

assumirem os valores prescritos zsy 1, ..., T, €:

Pyrs = (@1, o, 0| Tsgr, .oy ).

A Probabilidade conjunta total P,, que é dada por:

Pr(Ila ~-~>$r) = Pr—s(xs-‘rla "‘7IT)PS‘T—S($17 "'7$S|x8+17 ) xr)>

¢ o produto da probabilidade marginal de X4, ..., X, terem os valores z4,1, ..., 2, €
da probabilidade condicional de que, isto ocorrendo, as varidveis restantes tenham

valores x1, ..., Ts.

3.2 Processos Estocasticos

Processos estocdsticos ou processos aleatorios sao funcao de duas variaveis, sendo

uma delas o tempo e a outra uma variavel estocéastica X,

Ya(t) = f(,1)

onde x é um dos possiveis valores de X e Y é uma quantidade definida como funcao
de X através de um mapeamento f.
A importancia dos processos estocasticos reside no estudo de fenomenos que de-

pendem do tempo de forma extremamente complicada, sem possibilidade de cédlculo



CAPITULO 3 - Modelos Lagrangianos FEstocdsticos de Particulas - Formulacao 28

ou observacao, mas que apresentam caracteristicas médias que podem ser observa-
das e que obedecem leis simples. Neste caso, a teoria de probabilidade pode ser
usada para suprir a falta de conhecimento do que ocorre na micro escala de modo
que, mesmo sem conhecimento das varidveis na escala microscopica, € possivel de-
tectar regularidades no comportamento de macro escala e descrevé-lo em termos
de leis gerais. Assim o desconhecimento de valores precisos de varidveis em escala
microscopica nao inviabiliza o estudo de um sistema.

Processos Markovianos sao processos estocasticos que tém a propriedade de que,
para um conjunto de n tempos sucessivos, a densidade de probabilidade condicional

de y, em t, s6 depende de y,,_1 em t,_;. Ou seja,

P(ymtn|y1>t1§ "';yn—latn—l) = P(ymtnwn—btn—l)' (32)

Um processo Markoviano pode entéao ser determinado por duas fungoes, P(y,_1,t,—1)
e P(Yn,tnlyn_1,tn_1), e todo conjunto de estados deste processo pode ser recons-
truido a partir destas funcoes.

Dois conhecidos exemplos de processos Markovianos sao o “Random Walk” e o
movimento Browniano. Exemplos de Random Walk em duas dimensoes sao apresen-
tados na Fig. (3.1): partindo de um ponto inicial (50, 50) e considerando o tamanho
dos deslocamentos constantes e iguais a um, a direcao do deslocamento foi consi-
derada aleatéria. Nestas simulagoes, utilizou-se a funcao RANDOM_NUMBER do
FORTRAN 90/95, cujas principais caracteristicas sao descritas no Apéndice A, no
calculo dos angulos entre as posigoes no tempo t e t + 1. As trajetérias descritas
depois de 300 iteragoes sao apresentadas na Fig. (3.1), tendo sido consideradas como
sementes para geracao aleatéria os valores -1, 1, 777 e 12345.

O movimento Browniano, B(t), também chamado de Processo de Wiener, W (t),
¢ caracterizado pelo movimento irregular de uma particula pesada imersa num
liquido de moléculas leves. Particulas pesadas se chocam com as do fluido e tém sua
velocidade aumentada e reduzida diversas vezes entre duas observacoes, uma vez que
estes choques ocorrem em uma micro escala. Essas colisoes sao consideradas ins-
tantaneas, de modo que este movimento pode ser entao tratado como um processo

Markoviano. Conforme apresentado em KLEBANER [31], B(t) tem as seguintes
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Figura 3.1: Exemplos de Random Walk em duas dimensoes para semente = —1 (a),

semente = 1 (b), semente = 777 (c) e semente = 12345 (d).
propriedades:

e os incrementos, B(t + At) — B(t), tém distribuigdo Normal com média igual a

zero e variancia igual a At;
e os incrementos sao independentes do passado, ou seja, de B(t — At);
e B(t) é uma fungao continua para t > 0.

Supondo que uma série de observacoes de uma particula, que descreve um movimento
Browniano, fornega uma sequéncia de posigoes X1, Xs, ... cada deslocamento (X4 1—
X}) tem sua distribui¢ao de probabilidade nao dependente de (Xy — X;_1). Assim,
nao apenas a velocidade mas também os deslocamentos sao processos Markovianos.

O movimento Browniano estd relacionado ao Ruido Branco Gaussiano (RBG),

&(t), por:

que possui as seguintes propriedades:
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e sua funcao de densidade de probabilidade ¢ Gaussiana com média zero, £(t) =

0, e covariancia em dois tempos t e s dada por

§()€(t) = o(t — s) (3.3)
onde ¢ ¢ a funcao delta de Dirac (com dimensao t~1);

e ¢ descontinua em todo dominio, entretanto sua integral, B(t), é um processo

continuo, mas nao diferenciavel.

Na Fig. (3.2) sdo apresentados exemplos de sequéncias de RBG, construidos
de forma semelhante aos exemplos da Fig. (3.1). Neste caso especifico, a fungao
RANDOM_NUMBER foi utilizada para geracao de niimeros aleatorios com proprie-
dades estatisticas correspondentes as de uma distribuicao Gaussiana com média zero
e variancia 1 (Gaussiana(0,1)), através de procedimento descrito no Apéndice A. O
intervalo de tempo entre o sorteio de dois valores sucessivos foi considerado igual a
1s e os valores sucessivos de RBG sao representados por pontos distintos ao longo
do tempo, uma vez que nao héa correlacao entre eles. O movimento Browniano
correspondente a cada sequéncia da Fig. (3.2) é apresentado na Fig. (3.3); estes
foram obtidos através da soma sucessiva dos valores dos RBG.

E preciso ressaltar que as propriedades do processo de Markov sao validas apenas
aproximadamente para o movimento Browniano. Se um deslocamento (X3 — Xj)
¢ grande, ha grandes chances de que a velocidade observada em Xj seja grande,
o que favorece que o deslocamento seguinte seja grande também e assim sucessi-
vamente. Desta forma, ter-se-ia P(Xgin, than| Xk, te; Xpt1, teat; -3 Xkrn—1, thrn—1)-
Da mesma forma, a velocidade é apenas aproximadamente um processo de Markov,
pois as colisoes entre as moléculas nao sao instantaneas. No momento da colisao, a
velocidade no instante antes da colisao afeta também a variacao de velocidade no

instante futuro.
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Figura 3.2: Sequéncias de Ruido Branco Gaussiano para semente = —1 (a),

semente = 1 (b), semente = 777 (c) e semente = 12345 (d).
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Figura 3.3: Movimentos Brownianos correspondentes aos ruidos da Fig. (3.2), res-

pectivamente.
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3.3 Correlacao e Escala de Tempo Lagrangiana
Uma questao de grande importancia neste trabalho é sob que condi¢oes a quantidade

1 (T/2
Y@zflwﬁﬁ+ﬂm (3.4)
converge para Y (t) quando T — oo, sendo Y um processo Markoviano. Ou seja,
que periodo de tempo deve ser considerado quando toma-se a média temporal de
Y (t), para que o resultado, Y (t), seja realmente representativo do domfnio de Y'?
A resposta desta questao é dada pelo tempo de correlacao ou escala de tempo
Lagrangiana, definido por:
1 oo

Ty == [ <((t+7)-V)¥(H)-Y)>dr (3.5)

que é uma medida do tempo no qual valores sucessivos de Y em um ponto tornam-se
independentes ou nao correlacionados, uma vez que, caso esta independéncia nao
possa ser considerada, Y nao pode ser modelado como um processo markoviano.

Para obter-se um valor confiavel de Y (), basta calcular a média temporal em um

periodo de tempo bem maior que 17y .

3.4 Principais equacoes para formulacao dos MLEP

3.4.1 A equagao de Langevin

Modelos Lagrangianos Estocasticos de Particulas baseiam-se na semelhanca entre a
dispersao de poluentes na atmosfera e o movimento Browniano, originalmente obser-
vado pelo botanico inglés Robert Brown (1773-1858) por volta de 1827. Ele notou
que os graos de polen imersos em agua descreviam uma trajetéria completamente
aleatoria.

Foi o fisico Albert Einstein (1879-1955) que explicou em 1905 o fen6meno obser-
vado por Brown, utilizando o conceito de atomos. A idéia de que todas as substancias
quimicas sao compostas de moléculas nao visiveis a olho nt, as quais por sua vez

sao compostas de atomos menores ainda, foi introduzida ainda na Grécia antiga
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pelo filésofo Demécrito (aproximadamente 460 a 370 AC). Com base nos trabalhos
dos quimicos Antoine Laurent de Lavoisier (1743-1794), Joseph Louis Proust (1754-
1826) e John Dalton (1766-1844) esta idéia de dtomos comegou a ser esclarecida e
foi desenvolvida a teoria atomica.

Einstein concebeu que o movimento Browniano decorria das colisoes entre as
moléculas de agua, nao visiveis, e os pequenos graos de polen, visiveis a olho nu. Ele
mostrou que era possivel contabilizar as moléculas que atingiam os graos de pdlen
e calcular suas velocidades, a partir da observacao do movimento dos graos. Dessas
predicoes relacionadas com as propriedades dos atomos, que podiam ser testadas
experimentalmente, o fisico francés Jean Perrin (1870-1942) calculou o tamanho e a
quantidade de dtomos em por¢oes de substancias (Nimero de Avogadro), eliminando
as duvidas ainda remanescentes nessa época sobre a existéncia dos mesmos.

Em um movimento Browniano, consideram-se instantaneos os choques entre
moléculas e particulas do fluido e que tudo que ocorreu anteriormente com uma
molécula, sua trajetoria descrita e suas colisoes anteriores, nao mais a influenciam
a partir da ocorréncia de uma nova colisao. Devido a essas caracteristicas, como
ja apresentado na Sec¢ao 3.2, o movimento Browniano é considerado um processo
Markoviano.

A Eq. de Langevin representa uma alternativa para a descricado do movimento
Browniano, tendo sido introduzida pelo fisico francés Paul Langevin (1872-1946),

sua forma geral é [33]:

duw’ ,
= aw + () (3.6)

os termos a direita representam a forca por unidade de massa exercida pelo flui-
do sobre a particula. O primeiro termo representa uma reducao da aceleragao da
particula devido ao atrito com as moléculas do fluido. O segundo, é um termo
independente do estado da particula e que varia rapidamente no tempo, tem média
zero e valores nao correlacionados, o que traduz a idéia de que as colisoes entre
particulas e moléculas sao praticamente instantaneas e que colisoes sucessivas sao

nao correlacionadas. Na modelagem Lagrangiana estocdstica, w’(t) representa, por
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exemplo, a perturbacao da velocidade vertical da particula em relacao a sua média.
Na Eq. (3.6), a e A s@o coeficientes que dependem da perturbacao de velocidade,
da posicao e do tempo e que serao especificados a seguir.
A solugao da Eq. (3.6), embora esta seja uma equagao diferencial estocéstica,
pode ser obtida pela aplicagao do método convencional de resolucao de equacoes
diferenciais ordinarias lineares de 12 ordem, como pode ser visto no Apéndice B.

A solucao comumente encontrada na literatura pode ser escrita de duas formas

equivalentes:
dw' = — w'dt 4 o4 dW (t) (3.7)
TL,w’ L,aw’
ou
w'(t+ At) = Ryw'(t) + /1 — R2, 007y (3.8)
At
onde R, = e "tw' Tp, é a escala de tempo Lagrangiana, definida como na

Equacao (3.5), o, é o desvio-padrao das perturbagoes da velocidade e r,, sao
ntumeros aleatérios provenientes de uma distribuigao Gaussiana(0,1). Ha necessidade
de parametrizacao de 17, e 0,y na equacao acima e as diferentes parametrizacoes

disponiveis na literatura serao apresentadas no préximo Capitulo.

3.4.2 A equacgao de Fokker-Planck

A Eq. de Fokker-Planck pode ser entendida como uma alternativa a equagao de Lan-
gevin na modelagem do movimento Browniano. Durante algum tempo esta equacao
foi relegada devido a forma mais simples da equacao de Langevin, entretanto mais
recentemente alguns autores tém-se utilizado dela, como é o caso de THOMSON
[11].

Esta equacao descreve a evolucao temporal e espacial da densidade de probabili-
dade P de uma variavel estocastica qualquer, que pode ser descrita por um processo
Markoviano, sendo deste modo o analogo Euleriano da Equacao de Langevin. Sua

forma unidimensional, considerando P(z,w’,t), é:

op 0P 9 1 82
o~ Yoz ow'®
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onde o termo a esquerda é a taxa de variagao com o tempo da funcao densidade
de probabilidade, os dois primeiros termos a direita representam uma adveccao da
densidade de probabilidade e o terceiro, uma difusao da mesma.

Sua deducao é feita a partir de relagbes de probabilidade considerando-se pro-
cessos Markovianos, conforme encontrado em VAN KAMPEN [16]; apresentaremos
aqui somente os passos mais relevantes desta deducao.

A equacao de Chapman-Kolmogorov, que descreve a relacao da probabilidade
condicional de um processo estocastico Z em um tempo t3 com os seus valores em
tempos anteriores t, e t; e que é valida para todo processo Markoviano, é expressa

por:

P(z3,t5]21,t1) = /P(Z3at3|227tz)P(Z27t2\21,t1)dZ2-

Considerando-se um processo Markoviano estacionario, a probabilidade condicional
nao depende dos dois tempos envolvidos, mas somente do intervalo de tempo entre
eles. Pode-se entao fazer 7 = ty — t; e 7 = t3 — ty e a equacao de Chapman-

Kolmogorov pode ser reescrita como:

Tror(gl) = [ To(zsla) Tr(za]20)dzs

Da utilizacao de um modelo de comportamento similar ao que ocorre no processo

do decaimento radioativo, pode-se fazer a aproximacao de que:
P(z29,ta]21,t1) = Tr(22]|21) = (1 — ag7')0(20 — 21) + 7 W (22]21) + O(7')

onde W (z2|z1) > 0 é a probabilidade de transi¢ao ou condicional do evento z; para
2, ag = [ W (z|21)dze € o termo (1 — ag7’) é a probabilidade de que nao aconteca
transicao durante 7’. Da utilizacdo desta aproximacao e da equacao de Chapman-
Kolmogorov, apés um desenvolvimento simples, encontra-se a equagao Mestre, que
é a versao diferencial da equacao de Chapman-Kolmogorov, dada por

8T7(23|21)
or

Considerando-se W (z3|z2) = W(2/,r), sendo r = y — ¢/, é possivel reescrever a

= /[W(2’3|2’2)TT(22|21) — W(2’2|2’3)TT(23|21)]CZ22.

equacao Mestre como:

8TT(23|z1)

S — [y = )Ty = i) = W (g =) Ty ))dr
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Da aproximacao do 1° termo a direita da Eq. anterior em série de Taylor, obtem-se

a Expressao de Kramers-Moyal:

(=1)’ 8‘3’; (1:(2)P(2,1) |

na qual, desprezando-se os termos com ¢ > 2, obtem-se a equagao de Fokker-Planck

para P(z,t).

3.5 O Critério de Boa Mistura

O Critério de Boa Mistura é de grande utilidade na derivagao dos MLEP, prin-
cipalmente daqueles considerados mais sofisticados, como sera visto mais adiante.
Este critério foi apresentado juntamente com outros trés por THOMSON [11] e que

requerem que:

o modelo seja capaz de simular a “boa mistura” das particulas do poluente e

do ar longe da fonte;

e o comportamento da distribuicao da velocidade das particulas em torno de um

ponto de fonte em um pequeno intervalo de tempo seja correto;

e as equacoes Eulerianas derivadas do modelo sejam compativeis com as equagcoes

Eulerianas reais;

o modelo reduza-se a um modelo simples da equacao de difusao quando a

escala de tempo Lagrangiana tende a zero.

Neste mesmo trabalho, THOMSON mostra que uma versao generalizada do primeiro
critério é suficiente para garantir que os outros trés sejam satisfeitos e que por
isso, este fornece a condicao necessaria e suficiente para a escolha de um MLEP.
Este critério ficou conhecido como o “Critério de Boa Mistura” e sua representagao
matematica pode ser obtida da consideragao de difusdo unidimensional (vertical)
num escoamento com densidade, p(z,t), constante no tempo. Neste caso, a Fungao
Densidade de Probabilidade (FDP) da perturbacao de velocidade dos fluxos de ar,

P,(z,w',t), também nao varia no tempo.
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A concentragao de particulas passivas introduzidas no escoamento, C'(z,t), esté
relacionada a P,(z,w',t) e a FDP das perturbagdes das velocidades das particulas
do poluente, P,(z,w’,t), por

[Pz, t)dw!
[Pz, w, t)duw

C(z,t)

Longe de qualquer fonte, considerando que a partir de certo momento as particulas
do poluente estejam bem misturadas com as particulas do ar, elas devem permane-
cer assim. Por “boa mistura”entende-se que P,(z,w’,t) é proporcional a P,(z,w', 1),
passando desta forma a ser uma constante no tempo a concentracao dos poluentes.
Entao a Eq. de Fokker-Planck para difusao vertical, Eq. (3.9), pode também ser

escrita em termos de P,(z,w’,t), o que leva a condigao:

10
aP, = 58w/(vpa) + ¢ (3.10)
onde ¢ satisfaz a
Jdp 0P, 0, ,
5w~ ot g(w P,) (3.11)

e ¢ — 0 quando |w'| — oc.

Este critério estabelece a conexao entre as propriedades estatisticas das variaveis
da descricao Euleriana do escoamento e as variaveis da descricao Lagrangiana da
distribuicao de particulas do poluente. Gracas a este, é possivel descrever a dispersao
Lagrangiana de poluentes em escoamentos turbulentos em funcao das propriedades
estatisticas Eulerianas do escoamento, que podem ser determinadas por meio de

modelos de fechamento de 2% ordem, modelos de Large Eddy Simulation, ou ainda,

por relagoes empiricas, como sera apresentado do Capitulo 4.

3.6 Relacao Entre as Caracteristicas Estatisticas
Euleriana e Lagrangiana

A descricao Lagrangiana consiste em tratar o escoamento de um fluido segundo
um conjunto de trajetérias, diferentes umas das outras em func¢ao dos pontos (x)

do volume ocupado pelo fluido no tempo inicial t = ¢;. Neste tipo de descricao,
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consideram-se particulas passivas, que nao afetam o escoamento. Sendo X(x,1)
a fungao estocastica que descreve as trajetérias de particulas imersas no fluido, a
velocidade destas é dada por:

Vo= [29)

ot
Sendo u a descri¢ao Euleriana da velocidade do fluxo em um ponto e V' a descri¢ao
Lagrangiana da velocidade das particulas, a relacao entre as duas variaveis é dada

por:

t
X(x,t)=x+ [ V(x,t)dt.

to

No estudo do movimento de particulas imersas em um fluido, a funcao de cor-

relagao da velocidade Lagrangiana, ou covariancia, tem grande importancia:
D (t) =<< Vi(x, 1)V(x, ) >>= ANViAY, (3.12)

onde os indices i e j referem-se a diferentes particulas e AV =V (x,t) — u(x, tg) =
u[ X (x,t),t] —u(x,ty). Entretanto, dados dessa natureza sao pouco precisos e escas-
sos, dai surge a necessidade de relacionar as caracteristicas estatisticas Lagrangianas
as Eulerianas. Mesmo sem recorrer ao recurso do Critério de Boa Mistura, é possivel
estabelecer relagoes mais restritivas.

Assumindo-se que a funcao u(X,t) seja analitica em todas as varidveis, entao
esta funcao e as funcoes Lagrangianas podem ser expressas através de sua expansao

em série de Taylor, como apresentado em MONIN e YAGLOM [34], Capitulo 9:

OV (x,t > 1 9V
Vi(x,t) = u(x,t) + W (x,1) (t — to) +Z ( J (t —to)"
ot t=tg t=tg
Ccom
"V (x,t) 0 o \"
otn t=tg <8t " UZ(X t) 8X ) U(X7 t> X=z,t=tgy

onde n =1,2,...ei = 1,2,3 representando as componentes (x,y, z). A expansao de
X é dada por

0X(x,t)
ot

> 1 8"th)

(t —to) +Z—

X(x,t) =x+ (t—to)"

t=to

t=to
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com
"X (x,t) 0V (x,t)
ot - o!

t=to

, h=1,2...

Desta forma, é possivel exprimir as variaveis Lagrangianas em termos das variaveis
Eulerianas no ponto (x, tp). Um fato importante que decorre desses resultados é que
se o campo u(X,t) é estatisticamente isotrépico ou homogéneo, entdo os campos
DX(x,t) = X(x,t) — x e V(x,t) também o serdo, de modo que, homogeneidade
Euleriana implica em homogeneidade Lagrangiana e isotropia Euleriana implica em
isotropia Lagrangiana. Entretanto, o uso das expressoes acima para o calculo das
caracteristicas Lagrangianas sé é possivel para (t—t) bem pequeno, quando somente
0s primeiros termos das expansoes sao relevantes. Quando consideram-se somente

os termos de ordem zero de (t — tg), tem-se a solucao trivial, na qual:
V(x,t) = u(x,to)
e por exemplo,
D (1) = Dy (t) =<< wi( X, to)u; (X, to) >> .

Para um campo u(X, t) estatisticamente homogéneo, e consequentemente V' (x, t)
também homogéneo, em um escoamento incompressivel (V - U = 0), os resulta-
dos anteriores sao extensiveis para todos os pontos no espago e no tempo. Para a
compreensao dessa afirmagao, consideram-se as medidas estatisticas, tais como os

momentos, que sao expressas na forma de integrais do tipo:

/R o(V(x,))dz

onde R é um volume que contém o espaco dos pontos x em t = t;. Devido a
homogeneidade dos campos u e V', os valores médios das func¢oes ¢ nao dependem
das coordenadas e devido a incompressibilidade, nao ha deformacao do volume R
ao longo da trajetéria descrita por ele (Dp/Dt = 0, da Equagao da continuidade).
Como consequéncia dessas duas simplificagoes, as medidas estatisticas de u e V' sao

relacionadas por:

p(V(x,1)) = p(u(X,1)).
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Assim, “para turbuléncia homogénea em um escoamento incompressivel, as dis-
tribuicoes de probabilidade para as velocidades Lagrangianas e Eulerianas coincidem

uma com a outra, em todos os tempos’, MONIN e YAGLOM [34], pp 574. E tem-se,

por exemplo:

D (t) = Dy (t) =<< wi(X, t)u; (X, 1) >> .

Devido as relagoes entre as propriedades estatisticas das descricoes Euleriana
e Lagrangiana, encontram-se discrepancias na literatura sobre a definicao dos pa-
rametros o2, e Tp,» nas Eqs. (3.7) ou (3.8). Alguns autores definem o2, como
a variancia da velocidade Euleriana [35, 36] e outros como sendo a variancia da
velocidade Lagrangiana [37]. Foi na publicagio de THOMSON [11] que o2, foi

explicitamente definido como a variancia da velocidade Fuleriana, na resolucao da

Equacao de Langevin, devido a utilizacao do Critério de Boa Mistura.

3.7 As Hipéteses de Kolmogorov e os MLEP

A justificativa para utilizagdo do modelo de Langevin para difusao turbulenta para

o fluxo atmosférico, dado pelo sistema de equacoes,

dw'/dt = —a(w', z,t) + AW, z, t)E(t)
dz/dt = w'

(3.13)

provem das hipéteses de similaridade de Kolmogorov. Dessas hipdteses também é
derivada uma importante restricao para definicao do passo de tempo de integragao
de um MLEP.

A 1° hipétese de similaridade de Kolmogorov estabelece de maneira resumida
que: “No caso de turbuléncia com numero de Reynolds suficientemente grande, os
movimentos em uma 1egido no espaco-tempo, na qual a turbuléncia € localmente
isotropica, sao definidas pelos valores de energia cinética turbulenta, €, e da visco-
sidade do fluido, v”, MONIN e YAGLOM [38], pp. 347.

Para melhor compreensao dessa hipdtese e de suas consequencias, considere um

escoamento turbulento com numero de Reynolds Re = V L/v. As perturbagoes,
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associadas a turbuléncia, retiram sua energia do movimento médio, sendo portanto
nao homogéneas e anisotropicas.

Para ntmeros de Reynolds muito altos, estas perturbagoes dao origem a mo-
vimentos turbulentos de menor escala de comprimento, ly. Mas Re; = vl /v
pode ainda ser muito alto e entao esta perturbagao dard origem a outras e as-
sim sucessivamente, até que uma escala de comprimento [; seja atingida, na qual
Rey, = vl /v = 1. Como o nimero de Reynolds associado a [ é pequeno, a visco-
sidade torna-se relevante para os movimentos nesta escala.

A 1° hipotese de similaridade de Kolmogorov estabelece que a turbuléncia é
homogénea e isotrépica nos movimentos com escala de comprimento [, e também
que, nesta escala, os movimentos sao controlados pelas forgas viscosas, v, e pela taxa
de transferéncia de energia, ¢, das escalas maiores. Pode-se obter combinagoes de ¢

e v com dimensoes de comprimento, velocidade e tempo:
3\ 1/4

v 1/1/2
()" e = (9"
S £

onde

1 A T
£=—-v L) u = -
2 % Oxj 8172 ‘

A segunda hipdtese de Kolmogorov provém da consideracao de um escoamento
turbulento com nimero de Reynolds tao alto, que a escala de comprimento [, ¢ muito
pequena se comparada a L. Neste caso, é possivel isolar muitos niveis de movimentos
turbulentos de escala de comprimento [ bem menor que L, mas bem maior que
. Consequentemente, as velocidades caracteristicas, v;, destes movimentos serao
bem maiores que vy e portanto seu nimero de Reynolds, Re; = ul/v, serd muito
grande em comparagao a Re, = 1. Nesta escala [, as estatisticas da turbuléncia sao
independentes das forcas viscosas, sendo func¢ao unicamente da taxa de dissipacao da
energia cinética turbulenta pelas forcas viscosas nas pequenas escalas. Esta escala
intermediaria marca a transicao das grandes escalas, que contém energia, para as
escalas menores, que dissipam energia (na forma de calor, por exemplo).

A este intervalo, com escala de comprimento [ e de tempo 7, é dado o nome de

subintervalo inercial. A 2° hipétese de Kolmogorov estabelece que no subintervalo
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inercial, no qual

L
h<l<L e Tk<<7‘<<6

todas as leis estatisticas devem ser determinadas unicamente pelo parametro e.
Como as perturbacoes de grande escala retiram sua energia do movimento médio,
L/U =Ty, onde Ty, é dado pela Eq. (3.5).

Em MONIN e YAGLOM [38] pp 359, postula-se que a fungao Lagrangiana de
correlagao da velocidade, Eq. (3.12), para uma escala de comprimento qualquer

T; < T}, é expressa em termos de uma funcao fy:
L Ti
DI () = vt ()
Tk
e que no subintervalo inercial, fy(7/7;) = Co7/ 7k, € assim,
DY (1) =,
v = CoeT #0. (3.14)
Verifica-se entao que ha correlacao entre os valores de velocidade quando

Na Eq. (3.14), Cy é uma constante universal, cujo valor ainda é incerto. Alguns
valores de Cy disponiveis na literatura, estimados através da realizacao de experi-

mentos e simulagbes numéricas, sao apresentados em PEREIRA [18], conforme na

Tab. (3.1).

O fato dos valores de velocidade tratados em intervalos de tempo da ordem de
T serem correlacionados pode parecer uma inconsisténcia, pois desta forma estas
variagoes nao poderiam ser modeladas por um processo de Markov. Entretanto,
a correlacao entre os valores da aceleragao em diferentes pontos do escoamento,
D) (1), é apresentada na mesma bibliografia, pp 369, como sendo:
Da (TZ) = _20’ -

no subintervalo inercial, a(7/7;) = Do /T e portanto

D7) = Dye /T = 0
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Tabela 3.1: Valores da constante universal Cy encontrados na literatura

Autor(es) Co
Hinze (1975) entre 3 e 10
Hanna (1981) 442
Anand e Pope (1985) 2.1
Sawford e Guest (1988) entre 5 e 10
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
Degrazia et al. (1998) entre 2.8 e 4.2
Degrazia e Anfossi (1998) | entre 2.2 ¢ 7.0

onde Dy é uma constante numérica. Devido a isto, o modelo de Langevin para
difusao turbulenta é aplicavel ao escoamento atmosférico, que tem altos niimeros
de Reynolds, porque nao hé correlacao entre valores de aceleragao em intervalos de
tempo no subintervalo inercial, embora haja para a velocidade.

A existéncia de correlacao para os valores da velocidade esté relacionada a este
campo ser fortemente influenciado pelos movimentos de grande escala, L, no qual
a turbuléncia nao é isotropica. O inverso ocorre para o campo das aceleragoes,
que é determinado pelos movimentos de pequena escala, [, no qual a turbuléncia é
homogénea e isotrépica, de acordo com a 1° Hipdtese de Kolmogorov.

Mais um resultado relevante no subintervalo inercial é obtido relacionando-se a
Eq. de Langevin a variancia da velocidade Lagrangiana em um intervalo de tempo

At, da ordem de 7, que segundo as Egs. (3.12) e (3.14) é expressa por:

(AV))? = CoeAt . (3.16)

Tomando a média do quadrado da Eq. (3.6),
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(dw')? = o2dt*w™ — a dt>w'E(t) + N2dt*[€(t)]2

e das caracteristicas do ruido branco Gaussiano, apresentadas no Capitulo 2, e do

fato de que w' e £(t) nao sao correlacionados, tem-se que

L L 2
(dw")? = o*dt*w™ + )\2%

substituindo os valores dos parametros « e A encontrados na solucao da Eq. de

Langevin, Eqgs. (B.3) e (B.4) respectivamente, tem-se:

dt? — 202,
dw')? = w? + —dt.
( ) TL2,’LU/ TL{U}’

Relacionando este resultado a Eq. (3.16) e desprezando o primeiro termo a esquerda

em razao de 17,y > dt, obtem-se:

M= = Cpe. (3.17)

3.8 A Equacao do Deslocamento Aleatoério

Como apresentado na Secao 2.5, modelos baseados na equacao de Langevin devem
reduzir-se a modelos simples da equagao de difusao quando a escala de tempo integral
Lagrangiana tende a zero, T, — 0 ou t/T}, — oo. Foi visto ainda que modelos que
respeitam o Critério de Boa Mistura apresentam esta caracteristica.

A condigao de T, — 0 ocorre quando a turbuléncia observada no escoamento
de um fluido é homogénea. Neste caso, o deslocamento, z, e a velocidade, u, de
particulas imersas no fluido sdo fungoes continuas no tempo, com dz/dt = u, e
podem ser tratadas como processos Markovianos. Como mostrado em ARNOLD [39]
ou DURBIN [40], sob estas condigoes, é possivel reescrever a Equacao de Langevin

em funcao dos deslocamentos:

dx i
dt

= —ay(x;, ) + Nij(24, )E(2)

onde i = j = 1,2, 3 representam as posigoes, as velocidades e os coeficientes para as

componentes (z,y, z). Esta forma alternativa da Equagdo de Langevin é chamada
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de Equagao do Deslocamento Aleatorio. A Equacgao de Fokker-Planck para a fungao
densidade de probabilidade dos deslocamentos, associada a esta forma de Langevin,
é:

8PD 8(042PD) 4 182()\Zk>\ijD)

O critério de Boa Mistura para a Equacao de Langevin, escrita de forma con-
vencional, relaciona-se a C(z;,t) = constante. Para a Equagao do Deslocamento

Aleatorio, este critério resume-se a assumir que Pp(x;,t) = constante. E assim,

s

segundo o critério de Boa Mistura, Eq. (3.10), a solucao para «; é:

~ 1O(AirAry)
Q= 5 81’2 + (bz

co1m

&m N

Recorrendo a Equacao da continuidade,

1 Dp
-——4+V.-U=0,
thjL

assumindo fluxo com densidade constante, pode-se relacionar a velocidade média do

escoamento, U;(z,t), com ¢;(z,t) e assim «; assume a seguinte forma:

I NirAkj)

o; =

Substituindo o resultado encontrado para «; na Equacao de Fokker-Planck, tem-

se,
0Py 0Py 10 (, 00udy)\ | 1 0udyPo)
ot~ or  20x; \' " o 2 Or0r;
8PD 1 8 aPD
= - S Ay
que se comparada a Equacao de Conveccao-Difusao Euleriana convencional:
oC oC 0 oC
e Ut | K
o = Viow " oom, ( Jaxj>

fica clara a relacao entre \;; e Kjj;, coeficiente de difusao, substituindo a fungao

densidade de probabilidade, Pp, pela concentracao das particulas, C,

)\ik)\kj = 2Kij(£l§', t) .
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A solucao da Equacao do Deslocamento Aleatorio pode entao ser escrita como:

dz; = <Ui(x,t) ang H )dt+ 2K (2, 1) E(8) (3.18)
J

cuja forma discretizada é:

Ax; = (Ui(x, t) + %ﬁ) At + /2K, (x,t) rAt (3.19)

onde r s@o nimeros aleatdrios, provenientes de uma distribuigao Gaussiana(0,1).

A relagao entre o coeficiente de difusao e a escala de tempo integral Lagrangiana
em turbuléncia homogénea, conforme apresentado em TAYLOR [41] e MONIN e
YAGLOM [34] é

Kyert = 0oy T - (3.20)



Capitulo 4

Principais Modelos Lagrangianos

Estocasticos de Particulas

A solugao trivial para a Eq. de Langevin foi apresentada no Capitulo 2, entretanto
é possivel inferir solugoes mais complexas para esta equacao através do uso da Eq.
de Fokker-Planck ou da adicao de um termo de correcao. Estas diferentes solugoes

dao origem a diferentes MLEP.

Existem ao menos quatro outras abordagens diferentes para determinacao da
solucao da Eq. de Langevin, sendo que a mais sofisticada destas possibilita a in-
clusao do efeito da distribuicao assimétrica das perturbacoes de velocidade vertical
e que sO pode ser obtida utilizando-se a Eq. de Fokker-Planck para derivacao do
parametro «. A forma da Eq. de Fokker-Planck utilizada neste caso assimétrico
é um pouco diferente de sua forma classica, como sera visto adiante, dando ori-
gem a um modelo mais complexo, comumente chamado na literatura de “modelo de
Thomson”ou “modelo Assimétrico”. Outros dois modelos sao semelhantes, sendo
na verdade um destes uma simplificacao do outro, no qual considera-se turbuléncia
homogénea. O mais simples dentre esses dois é chamado de “modelo de McNider”,
que pode ser entendido como derivado do chamado “modelo McNider modificado”,
utilizando a nomenclatura introduzida por HURLEY e PHYSICK [9]. O quarto

modelo relaciona-se a solug¢ao da Equagao de Langevin em trés dimensoes.

Nas proximas segoes serao apresentadas as solugoes da Eq. de Langevin que dao

47
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origem a esses diferentes modelos.

4.1 Modelo de McNider

O Modelo de McNider, MCNIDER [42] apud HURLEY e PHYSICK [9], foi ori-
ginalmente obtido através da introdugao de um termo de correcao na Equagao de

Langevin,

duw'’
dt

= —aw/+)\£(t) +C. (41)

Este termo de correcao esta associado a gradiente de pressao observado em condigoes
de turbuléncia nao homogénea e uma expressao para este é obtida através de ma-
nipulagoes e consideragoes feitas na Equacao de Navier-Stokes para fluidos incom-

pressivels,

(a—V+V~vv> _lopiav4 i
ot p p

que para a direcao vertical tem a seguinte forma:

ow ow 10p 0w 1

i i R A R 0
ot +w82 paz_l_yazz_l—p

onde F' é entendida como uma forca externa e F, representa especificamente a forca

gravitacional. Utilizando-se a equacao da continuidade para o caso incompressivel,

ou Ov Ow
VV=rt ot =0,

or Oy 0z
é possivel reescrever a Equacao de Navier-Stokes para a diregao vertical como:

ow ow ou Ov  Ow 10p Pw 1
et
or Oy 0z

E—l—wajLw :———+V—+;FZ
8_w+0_w2+ a_u_‘_@ —_1@4_,/82_1”4_1}7’
at 9. V\ox oy)  poz 02 p 7

Tomando a média de Reynolds da equagao acima,
ow+w) dw+w) _  , (Ou+u) OOW+)
ot * 0z +(@+w) ox + oy
— / 2 (51 /
1o +p) +V8 (W+w) 1

~F,
p 0z 02?2 + p
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e tomando a média do resultado, lembrando que W = W e w'w = w'w = 0, tem-se

w

8_w+8m (9T v\ _ _19p Pw 1
ot 0z oxr  Oy)

Considerando as simplificagoes de que o escoamento
e ¢ estacionario;
e ¢ horizontalmente homogéneo;

e nao possui variagao da média da velocidade vertical com a altura, de tal forma

que 0w/dz = 0;
e nao sofre atuacao de forcas externas e de tensao,

a Eq. (4.2) reduz-se a:
10p  Ow?

p Oz 0z

Deste resultado, constata-se que a existéncia de gradiente vertical da pressao média,
como pode ocorrer, por exemplo, em areas de plantacoes ou florestas, estd associada
a gradiente da variancia da velocidade vertical. A inclusdao deste efeito na Eq.
(4.1) conduz a seguinte solugao, calculada de modo similar ao realizado para a Eq.

“classica” de Langevin,

8aw/

w'(t + At) = Ryw'(t) + /1 — R%, 007w + 2(1 — Rw/)TL@/aw/W (4.3)

4.2 Modelo McNider Modificado

Em WILSON et al. [43] uma formulagao da Eq. de Langevin escrita em fungao de

w' oy,
w'(t+At) w'(t) u(t)

g (2t + ALY T ow(2(1) | gw(z(t+ AL))

foi utilizada para modelar a trajetéria descrita por particulas no escoamento at-

mosférico sob condigoes de turbuléncia nao homogénea. A partir de conceitos que
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posteriormente seriam compilados como o Critério de Boa Mistura, THOMSON [44]

especifica o termo aleatério p(t) utilizando fungoes geradoras de momento:

00
u = ]_—Rw/ T w Ow! ——
H ( ) Luw'0 Oz
_ a (S3,
p2=(1-R2)02, + (1 — Ry)Tp o2 — < " )
0z \ o,

— 0 K41_304/
3= (1-R3)S3, + (1= Ry)Ty o, — | ———w | |
= ( o) Shr - ( )1, Ty e

w
onde S, é a skewness e K, a curtose. Sob a consideracao de turbuléncia Gaussiana,

!

quando S2, =0 e K2, =301, u(t) é expresso por:

B0y
,U(t) = (1 - Rw’)TL,w’Uu)’% + \/ 1-— R?U/ Ow!' Tw!

e a solugao para a forma alternativa da equacgao de Langevin é entao:

T} o 00y
"(t + At) = Ryw'(t 1—R2, 0prw + (1 — Ry) =2 2 (' (t))?
w'(t + At) w'(t) + 4/ w OwTw + ( )Uw, 5, W)+
00
(1 = Ry Tpou s (4.4)

9z

Em condicoes de turbuléncia nao homogeénea, as escalas nas quais os movimen-
tos turbulentos ocorrem sao dependentes da altura, em oposicao ao que ocorre em
condigoes de homogeneidade quando a aproximagao ¢2,(z) = w/(t)? ¢é valida. Sob

condigdes de turbuléncia homogénea, a forma média da Eq. (4.4),

§y Y p—
Lot OO () 2+

w'(t+ At) = Ryw'(t) + /1 — R, 0y + (1 — Ryy)

Ow 0%
&rw/
0z’

¢ idéntica a Eq. (4.3). Deste resultado conclui-se que o termo de corregao, intro-

+(1 = Ry) 1L Ow

duzido utilizando a Equagao de Navier-Stokes, é aplicavel apenas em situagoes de

turbuléncia homogénea e quase homogénea.

4.3 Equivaléncia entre as Solucoes de Langevin e

Fokker-Planck

Existe ainda a possibilidade de se encontrar a solugao para a Eq. de Langevin

considerando um sistema formado pelas Egs. (3.13) e (3.9). Para isto, o Critério de
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Boa-Mistura é utilizado para definicao do coeficiente «,

(9 0’3]/
aP = < e P) +¢ (4.5)
com
a6 oP 9,

e assume-se que a funcao distribuicao de probabilidade P é Gaussiana. A derivacao
da solugao para « é simples e pode ser encontrada em RODEAN [8], pp 31-33. Para
simplificacao do cédlculo, o procedimento empregado consiste em considerar, ao invés

de P,

2 2
InP=In . exrp L < - ) = —lln(27r) — lnoy — E < v > :
\/ 2702, 2 \ow 2 2 \ow

Assim as derivadas parciais em relacao a t e z sao simplificadas e a recuperacao do

resultado é simples, pois, por exemplo:

0 1 802/

L lnoy) = ——
gt now) = 5.5,

A expressao obtida para d¢/0w’, em fungao das derivadas parciais de In P, deve
ser comparada a uma expressao para 0¢/0w’ em termos de uma fun¢ao quadratica
de w’ arbitraria, ¢ = a+bw'+c(w’)?, que é a forma esperada para ¢. Os coeficientes
da funcao quadratica sao entao calculados e substituidos na Eq. (4.6). Procedimento
semelhante serda empregado na deducao do modelo tridimensional, como serd visto

em uma das proximas secoes. A solugao final para « é:

w’ n 1902, n 1 (002 , n 1 [(002,\
a=— — w w .
Tow 2 0z 202, \ Ot 202, \ 0z

Considerando-se situagoes estacionérias, do2,/0t = 0, e substituindo esta solugao

encontrada na Eq. (3.13a), tem-se

dw’ w' n 1902, n 1 (0c2,\ o n 2 \'? £(t)
= - N w O’
dt Tow 2 0z 202, \ 0z Tr

cuja integragao, utilizando a relagao (E.7), leva a:

w’ T w w’
80’ —I—(l—Rw/) L, 80'

w'(t + At) = Rw/w'(t) + (1 — Rw/)TL wOw! ——
’ 0z Ow 0%

(w'(1))*+
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+4/1 — Rfﬂ,aw/rw/

que é exatamente a solucao encontrada para o modelo McNider Modificado, Eq.

(4.4), no qual a consideragao de turbuléncia homogénea conduz ao modelo original

de McNider, Eq. (4.3).

4.4 Modelo Assimétrico

E sabido que a distribuicao das velocidades em uma CLC nao pode ser modelada por
uma distribuicao Gaussiana. Isto deve-se ao fato de o movimento ser organizado em
fluxos descendentes, com pequena velocidade e que ocupam grandes areas, e fluxos
ascendentes, com maior velocidade e que ocupam pequenas areas. Deste modo, a
distribuicao das velocidades é assimétrica com média igual a zero, moda negativa
e cauda positiva, sendo esta ultima relacionada ao terceiro momento ou skewness
positivo.

BAERENTSEN e BERKOWICZ [45] aproximaram a distribuicdo do vento em
uma CLC através da soma de duas distribuicoes Gaussianas, uma representando os

fluxos ascendentes e a outra, os descendentes, isto é:

Poero(w, z) = APy + AdPy =

1 A, w — My 2 1 Ay w4+ my 2

— Eg—aemp [— (7\/5% ) ] + Ea—dexp [— (7\/5051 ) } (4.7)

onde os indices a e b representam os parametros dos fluxos ascendentes e descen-

dentes, A representa a probabilidade de ocorréncia de determinado fluxo, ou sim-

plesmente as areas nas quais os fluxos ocorrem, m e ¢ sao respectivamente a média

e o desvio-padrao das velocidades. Estes seis parametros sao incégnitas do proble-

ma, expressoes para eles serdo vistas mais adiante. E apresentado no Apéndice C

um exemplo da construgao de uma distribuicao assimétrica, que representa as ca-

racteristicas da distribuigao do vento em uma CLC, a partir de duas distribuigoes
Gaussianas.

Até a presente data, a derivacao deste modelo s6 pode ser feita utilizando a Eq.

de Fokker-Planck. Do critério de Boa-Mistura, Egs. (3.10) e (3.11), vem que
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%%(AszCLC) + ¢ (4.8)

onde \ = /2w"?/ 17, ., semelhantemente aos outros modelos, e

aPore =

0¢ 0
— = —w— (P, . 4.9
ow w@z( crc) (4.9)
Os principais passos para o cédlculo da solucao de ¢ podem ser encontrados no
Apéndice D e seu valor final é dado por:

1 8Aa 8ma w — Mg
Qb = —5 (Ema -+ Aa%) ERF < \/§O_a ) +

2
o lA“% <1 N w_) N Aw <Ua8ma _ma80a> +0a%] Py 10A;m,

0z o2 op 0z 0z 0z 2 9z
1 [0Ay omy w + mgy
"—5 (Emd + Ad@) ERF < \/io'd ) +
8ad 'LU2 Adw 8md aO'd 8Ad 1 8Admd
oa [Ada (”a—g) T (“’d gz Mgy | oy | fat g
(4.10)

Para a simplificacao de alguns termos nesta expressao, e também para a solucao de

Aq, Ag, ma, my, 0, € 04, € necessario recorrer as fungoes geradoras de momento,

Eq. (3.1), de ordem 0, 1, 2 e 3:

+00 +00
<w’>=A, [ Pudw,+ Ay / Padwg = Ay + Ay, (4.11a)
<wl>=0=A, <w, > +Ay < wy >= Agmg + Agmy, (4.11b)
<w?>=A, <w?>+A; <w;>= A, (m?+0ad®) + Ag(mi+od®),  (4.11c)

<w?>=A, <w?>+A; <wd>= A, (mE4+3maoa®)+ Ag(mi+3mgod?) . (4.11d)
Da Eq. (4.11b) tem-se que:

1 8Aama 1 8Admd .

2 0Oz 2 0z 0

e portanto esses termos podem ser omitidos na solucao de ¢, obtendo-se a solugao

apresentada por LUHAR e BRITTER [46],

<%ma 4 Aa%> ERF (w — m“) 4

oo L
- aZ 02 \/§aa

2
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2
o, [Aa% <1 + w_> + Aqw <aa8m“ — ma80“> + ga%] P,

0z o? o2 0z 0z 0z
0A, Imy w +mq
Jdo d 2 Adw 8md Jdo d 8Ad
7d lAd Dz (1 * ad> * o2 <_0d 0= Migs ) T Fa.

A solugao procurada para o parametro o na Eq. (4.8), é entao:
w?
a=|-— Q+¢
< Tr ) Pere

(w = ma)

onde
(W' + my)

Ud

Q=A4, P, + Ay Py.

Assim, a Eq. de Langevin toma a seguinte forma:

dw' = <_TLw Q+q§> PCLcdt—h 2TLw dg(t)

e utilizando diferencas finitas, obtem-se a equacao deste modelo

+/1=R2, 0ty . (4.12)

Os seis parametros, incégnitas do problema, sao encontrados a partir da defini¢ao

w'(t+ At) = w'(t) + < TL

1)

Pere

da razao entre os fluxos ascendentes e descendentes, R,

Oq 04
R = = —
me mq

R foi assumido constante e igual a 3/2 por WEIL [47] e igual a 1 por DE BAAS et al.

(4.13)

48], SAWFORD e GUEST [36] e LUHAR e BRITTER [46]. Entretanto, considerar
R constante traz problemas em simulagoes nas quais a atmosfera nao permanece
com caracteristicas de uma CLC durante toda integracao; pois o fechamento consi-
derando R constante nao resulta na redu¢ao a uma Gaussiana da Eq. (4.7), quando
a skewness tende a zero. Uma inconveniéncia que tornaria necessaria a utilizagao de
dois modelos em situagoes atmosféricas transientes: um para quando houvesse uma
CLC formada e outro para o caso contrario. LUHAR et al. [49] propos entao que

R fosse fungao da skewness, S:

_ 313
R—2S
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a solucao do sistema formado pela equagao acima, a Eq. (4.13) e o sistema de Eqgs.
(4.11) resulta na redugao a uma Gaussiana da Eq. (4.7), quando a skewness tende

a zero. A solugao final desse sistema de equagoes é:

1 ro\1/2
A“_§l1_<4+r> ] ’

Ag=1-A,,

Ay 1/2
Ta = [m] o

- A, 1/2
7= a0+ R T

me = R to,,

mg = R_lad y

onde

(1+ RS2
3+ R 2R

r =

4.5 Fokker-Planck em Trés Dimensoes

A derivacao da solucao da Equacao de Langevin em trés dimensoes,

du,
dt

= —a; + A \ipé (1), (4.15)

é feita utilizando-se a equagao de Fokker-Planck, que em trés dimensoes tem a

seguinte forma:

op 0 D 1o
DR AL T,

)

(Aij A P) (4.16)

onde o coeficiente do termo estocédstico A\j;jAjr = 0;;Coe = 2035 /T L., conforme Eq.
(3.17), e a fungao densidade de probabilidade Gaussiana, P, em trés dimensoes pode

ser escrita como:

1 1 -
P:Wﬁ’xp —§(u;—mu;)[nj] 1(“§_m“3)

na qual usou-se a convencao de somatoério com 7,5 = 1,2,3 e onde u, represen-

ta as componentes (u/,v',w’) da perturbacao da velocidade, m, é a média das
K2
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perturbagoes da velocidade, 7;; =< (uj — my;)(uj — my/) > sdo os elementos da
matriz covariancia [7;;] e |7;;| é o valor de seu determinante. Desta definigdo, ve-
se que a matriz covariancia deve ser nao singular (|7;;| # 0) e positiva definida
(u”[r;;]u > 0); também é assumido que é simétrica, ou seja, 7i; = Ti.

Segundo o Critério de Boa-Mistura, a solu¢ao para o coeficiente do termo deter-

ministico, «;, deve obedecer a

0

1
P =z
“ 201’2

(0;CoeP) + ¢;

com
o¢; OP D

ou. ot O

A derivagao da solugao da Eq. (4.16) para «a; é longa, os passos principais sao

(u;P) e ¢; — 0 quando u} — co.

apresentados no Apéndice E. O procedimento completo pode ser encontrado no
Capitulo 8 de RODEAN [8]. Devido as diferengas nas caracteristicas dinamicas do
escoamento atmosférico em cada uma das trés dimensoes, z, y e z, ha necessidade de
utilizacao de escalas de tempo Lagrangianas e desvio-padroes das perturbagoes de
velocidade independentes, que doravante serao referenciadas como 77, e o, para
a diregao zonal, T}, ,» e o, para a meridional e T}, e 0,s para a vertical.

Como pode ser visto no Apéndice E, a principal dificuldade que surge no céalculo
de «; é que sua solugao nao é unica, existindo 12 possiveis solugoes. Nao tendo sido
ainda determinado qual das solugoes representa melhor a realidade fisica. Talvez
algum critério possa determinar a solucao mais apropriada, devendo-se mencionar
que THOMSON [11] sugere que a solugao mais simples seria a mais adequada. Esta
solucao mais simples, que corresponde as segundas solugoes para os parametros c;jp,

bi; e a;, Egs. (E.4), (E.8) e (E.9), tem a seguinte forma:

_ 0’“2 / Tim a[Tkm]_l / /
0 = W ) = g (g (g g )
a7nu Tim a[ij]_l a[TJm]_l /
+ [ oz, - ( BT + My O, (uj My )+
1 8le amu’. amu’.
- i , i 4.17
+2 O ot + My, Ox; (4.17)

Entretanto a utilizacao desta solucao seria ainda muito dificil, pois em cada uma

das dimensoes tem-se um total de 76 termos, o que requer para sua utilizacao pratica
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simplificacoes, de modo que neste trabalho foi considerado que a matriz [7;;] é do

tipo:
71 0 0
[Tl =1 0 m 0
0 0 733

assim, 7;;° = 1/7 e 7,(07;; ' )Ox;) = —7;;1(07:/0x;) e a nova forma da Eq. (4.17)

resulta entao:

oy =

825']‘ 2Tii ot s 825']‘ Ui i

20r, ot " or,

Considerando-se ainda que o escoamento turbulento é estaciondrio ((0- /0t) =0) e
que este possui médias de perturbagoes de velocidade iguais a zero (m, = m, =
/

my = 0 e portanto 7;; =< (u})? >= 02,) e lembrando também que (9c? /0z) =

20, (00, /02), a Eq. (4.17) resume-se finalmente a,

~

1 , ao’u’. 1 ao_u’.
_ u’ + O.ul 7 7
TL u/ ! !
Lt

o; =

/

<

Ox; oy Oz,

Substituindo o valor encontrado de a; e A;;jAj; na Eq. (4.15),

du; 1 ’ aau; 1 ao_u; ;o + 2 g(t)
= u, — O - wus + oy
dt TL,u; ! ¢ 8172 Oul (9:17]- J ¢ TL,u;

e integrando, utilizando a relacao (E.7), tem-se:

o,
uwi(t + At) = Ryui(t) + (1 — R)Tr w00 Ux +(1-R)—= i—fu’.(t)u’.(t)+

+/1— R? Ou i,

que tem a mesma forma da solu¢ao do modelo McNider Modificado, onde R; =
_At

Ty 1 ~ , , . . . . .~ .
e ™" e r; sao numeros aleatérios, provenientes de uma distribuicdo Gaussiana

com média zero e variancia 1.
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4.6 Parametrizacoes da CLP Aplicadas a Proble-
mas de Dispersao

Ha disponiveis na literatura diferentes parametrizacoes para as propriedades es-
tatisticas das particulas dos MLEP, o/, 0, 0w, T, T € T ., dentro da CLP.
Nas proximas secoes serao apresentadas as relagoes empiricas mais comumente em-

pregadas.

4.6.1 Parametrizacao de McNider

A partir de simulacoes com modelos regionais de previsao numérica do tempo, Mc-
Nider apud PIELKE [50] propde que as escalas de tempo Lagrangianas horizontal e
vertical sejam parametrizadas por:

)\m,u

Oyt

Trw =11, =0.12 ; Trw = BrTEw

onde a escala de tempo Euleriana é dada por

)\m,w

TE’w - 02m

e a razao entre as escalas de tempo Euleriana e Lagrangiana é

(ﬂ2 + @2)1/2
Ow'! '

Br = min <5, 0.6

Os comprimentos de onda maximos nos espectros das velocidades horizontal, A, .,

e vertical, A, ., sao dados por

1.5z, se L, <0
7 0.7z:(2/z)"?, se L, <0
2/(0.55 — 0.38z/|L.|), se L, <0ez<|L
5.9z, se L, <0, 2> L, ez<0.1z

Amaw = 4 max (1.82; [1 —exp (—(42/2))
—0.0003exp (82/2))] +25, 10), se L, <0, z> |L.| e z > 0.1z

min (203, z), se L, > 0.
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Os desvios-padroes das perturbacoes de velocidade horizontal e vertical sao,

w (124 05(z/| L))?], se L. <0
O'u/ = O'U/ =

2.3u,, se L, >0

K/(A\nwA), se L. <0
Ow! =

Ri,, se L, >0

onde Rig, é uma funcao de Ri e Ri,,

1/2
, Ri, — RN | (ou\® [0Ov)>
v (M (20 ()]

K é o coeficiente de difusao turbulenta e o parametro A é definido por

0.31(1 — 152)/4(0.55 4+ 0.382) /(1 — 32;)Y/3, se L, <0e z < |L,|
0.052(1 — 152,)Y4 /(1 — 32)'/3, se L, <0ez>|L,|

no qual

1
Zp, = max <L—min(z, 2s), —2.5)

*

onde zg (m) é a altura da camada superficial, aproximada por

0.35z, se z < 205m
Zs =
70, se z > 205m .

4.6.2 Parametrizacao de Hanna

Segundo Hanna apud STOHL [19], as escalas de tempo Lagrangianas, os desvios-
padroes das perturbacoes de velocidade e a variacao vertical de o, sao dados em
uma CLP por:

e Se z; < |L,| ( Situacdo de Neutralidade )

Oy = 2'&*61']9 (—Bfi> ; Oy = Oyt = 13U*€l'p (_2f1> :
Uy Uy
Ao
Tul . 0.00020, ;
dz

z

20, (1 +15f(2/uy))
e Se z; > |L.| e L, < 0 ( Situagao de Instabilidade )

TL,u’ = TL,U’ = TL,w’ =
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L\3
Oy = Oy = Uy (12— - ) X

2|L,|
T = W, lm (1 - 0.93) <3> + <1.8 - 1.43> ui] :
Zi Zi Zq
’ 1 ~1/3 2/3
dow _ ~14u? +w? |0.8 MAX (3, 0.001> 1.8 (3> :
dz 2(ow z;) 2 2
Ty =Ty = 0.15—;
Oy
0.15z(1. — exp(—=5z/2)) /ow, se z> z
Trw =19 2/100,(0.55 — 0.38]z/L.|), sez <z ez>|L,|
0.59z /0y, se z < z; e z<|L.
e Se z; > |L.| e L, > 0 ( Situagao de Estabilidade )
Ou = 2u* (1 - i) 3 Oy = Oy = 13u* (]. — i) ;
Zi Zq
Aoy, Uy
=—-13—
dz 2
Ty = 0152 <3) L Th. = 0072 <3> D T =012 <3)
Ow \Z; Oy \%j Ow' \%i

4.6.3 Parametrizacao de Degrazia

Em DEGRAZIA et al. [51], é apresentada uma parametrizagdo que fornece va-
lores continuos para a CLP, considerando as diferentes condigoes de estabilidade
atmosférica. A derivagdo da parametrizacao é feita a partir da teoria de difusao de
Taylor e de um modelo espectral da turbuléncia. Sao consideradas duas principais
contribuigdes na geracao (ou inibi¢ao) de turbuléncia na CLP: a mecénica, associada
ao cizalhamento do vento, e a termal, associada a perda (ou ganho) de flutuagao e
consequentemente, a movimentos convectivos. E considerado que nao ha interacao
entre os dois processos e portanto, que o espectro das perturbacoes de velocidade ¢é
uma combinacao linear das componentes de Fourier de cada mecanismo.

A Escala de Tempo Integral Lagrangiana é parametrizada por:

o2 0.14 —L, N\ 0.059
L = e | [(F)Pw.(ve 2/ )73 |\ 2 (—L*) +[(f$1)?+8]2/3(¢?+8)1/3u*
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e ¢; = a;ovy (2mk), com oy = 0.54+0.05 e a; = 1,4/3,4/3 para as componentes

u', v' e w', respectivamente;
e (—L./z;) é um parametro médio de estabilidade, com valor tipico igual a 0.01;

(4¢)%3 = 0.75 representa a taxa de dissipacdo de energia cinética turbulenta

devido a flutuagao;

oits = ¢(1 4 3.7z/A) representa a taxa de dissipacao de energia cinética
turbulenta devido ao cizalhamento, onde ¢" = 1.25e A = L, (1—z/z;)1-501—a2)

com a; = 1.5 e ag = 1.0, é o Comprimento de Monin-Obukhov Local;

e (f*)¢ representa a frequéncia do pico espectral da contribuicao da convecgao;

(f2)2*° representa a frequéncia do pico espectral para condigoes de neutrali-

dade e estabilidade atmosférica, associada a contribuicao mecanica da geracao

de turbuléncia.

(fr)s é definida como (f%)¢ = z/(Am)i, onde (Ay,); é 0 maior comprimento de

onda do espectro das perturbacoes de velocidade para cada uma das diregoes,
O = i) = 1525 © (A ) = 1.82 [1 —exp (-43> — 0.0003exp (83)] .
i Zi

(fr)i*s é parametrizada por

* \N+s __ * \1 ‘fCZ i
(fr)mts = (f2)n <1 +0.03a; ” + 3.7A> (4.18)

na qual, (f7)%, = 0.045, (f*)", = 0.16 e (f2)"., = 0.33, ay = 3889, a,y = 1094 e
= 500.

Definida a Escala de Comprimento Lagrangiana, l; = 0,1} ., € de sua parame-
2 a2

.\ = 1% 1 0.64
“20‘14{[( )—L*] T T <f;z>?+s}’ (19

obtem-se os valores parametrizados para os o, .
K2

trizacao,

Deve-se ressaltar que condigoes de estabilidade e instabilidade atmosférica nao
podem coexistir e portanto estas parametrizacoes, que sao continuas para todas as

condicoes de estabilidade atmosférica, devem representar essa caracteristica. Para
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isto, em condigoes de instabilidade-neutralidade o ltimo termo da Eq. (4.18) deve
ser desconsiderado e em condigoes de neutralidade-estabilidade deve-se desconside-

rar o termo 1/(f})¢ na Eq. (4.19).

4.6.4 Parametrizacao de Rodean

No Capitulo 12 de RODEAN [8] encontra-se uma sintese das parametrizagoes dis-
poniveis na literatura e generalizagoes das mesmas, formuladas pelo autor, segundo
o estudo por ele realizado. A principal vantagem das generalizacoes propostas é a
menor dependéncia em relagao as condicoes de estabilidade atmosférica, e com isso,
o procedimento para o calculo é simplificado.

A parametrizagao para os desvios-padroes das perturbacgoes de velocidade vertical

é sugerida como:

N2 3 3/2 3/273/2
<““’ ) - l(“—) (1.6 _ 3) 122 <1 _ 0.983> ]
W Wy Zi Zi Zi

e para a horizontal:

’ 2 ’ 2 3/2 . 2/3
() = () —a(-2) +a(x)
Uy U 2 —L,

onde C; =4.5,Cy=0se L, >0e Cy =0.6se L, <0. As escalas de tempo integral

Lagrangianas sao expressas em funcao dos desvios-padroes e da energia cinética
turbulenta, e:
o

Ty v =2—+
Lo 008

onde Cy = 5.7 e € é parametrizada por:

€k52i Z; z Z; 2\ 3/2 2
2= e O () 0-00) o

na qual k é a constante de Von Karman, Cy = 0.85, C3=3.7e C5; =0se L, > 0 ou

C3=0.75eC5=03se L, <O.

4.6.5 Parametrizagoes alternativas

Ha& pelo menos duas outras alternativas apresentadas na literatura para o calculo dos

desvios-padroes das perturbacoes de velocidade; uma é apresentada em PEREIRA et
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al. [14], na qual os desvios-padroes das perturbagoes de velocidade sao considerados
iguais para as trés dimensoes, relacionados a energia cinética turbulenta por unidade
de massa, e, por

26T

Oy = Oy = Oyt — —_—.

3
E em SAWFORD e GUEST [36], o desvio-padrao das perturbagoes de velocidade

vertical sao parametrizados por

o2, 1 <3>2/3 <1_3)2/3 ll_( 4(z/z — 0.3) 1 .

w? 2 2; 2+ |z/z —0.3])2

Neste trabalho, esta parametrizagao ¢é utilizada em substituicao a proposta por Mc-
Nider devido a também fornecer descricao da dispersao adequada, quando compa-
rada a outras parametrizacoes e dados experimentais de Deardorff e Willis, e por
sua forma mais simplificada. Desta forma, doravante quando for mencionada “pa-
rametrizacao segundo McNider”, entenda-se que as varidveis T, /, 17, Tr 0, Ow
e 0, foram parametrizadas segundo proposto por McNider e ¢,,, segundo proposto
por Sawford e Guest.

Para a parametrizacao da variacao espacial dos desvios-padroes das perturbacoes

de velocidade, ha disponivel a sugestao de PIELKE [50], segundo a qual:

80% B ng(t) — Oy (t - At)

Oz, u; At

4.6.6 Parametrizacoes da Skewness

Durante a elaboracgao deste trabalho, optou-se por utilizar trés diferentes parame-
trizagoes para a Skewness, S, disponiveis na literatura. Em CHIBA [52] apud CAR-
VALHO [13] é sugerido que o terceiro momento das perturbagoes de velocidade

sejam parametrizados conforme os valores de L,:

0.1, se L, >0
0.1 —1.5u3z/L,03,, se L, <O0.

SAWFORD e GUEST [36] propoém uma parametrizagdo mais simples, expressa

por:
3

g

=0.8.

Q
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WEIL [47] utiliza a razao entre a altura da particula, z, e a altura da CLP, z;,

para o calculo de S:

4.6.7 Restricao do passo de tempo dos MLEP

Da Eq. (3.15) tem-se a relacao entre a escala de tempo Lagrangiana e o passo de
tempo, At, de um MLEP. Devido a escala de tempo Lagrangiana ser parametrizada
em funcao das propriedades da turbuléncia, que é nao homogénea na CLP, o passo
de tempo nesta regiao atmosférica deve ser considerado varidvel. Na literatura [9] é
recomendado, com base em experimentagoes numéricas, que At obedeca a

Zi .,
At = MIN (0.05T},,,0.1=,0.01 —————
( bt T \w/(ao—wf/a@\)

ou

Zi Ow'’
At =cMIN (Tp ., —, — 4.2
=i (Tow 5 e ) 2

onde ¢ é aproximadamente 0.02.

4.7 Utilizacao dos Modelos

Os diferentes modelos apresentados nas se¢oes anteriores sao utilizados no estudo da
dispersao de particulas dentro da CLP segundo um procedimento simples; que em-
prega série de Taylor e média de Reynolds para o calculo das posicoes das particulas

em um tempo t + At, posterior a t,

2(t+ At) = 2(t) + Atag—g) + O(AP?)

z(t+ At) = 2(t) + At w(t)

2(t + At) = 2(t) + At [w(t) + w'(t))].

O mesmo ¢ feito para as diregoes = e y e assim obtem-se o sistema de evolucao

temporal das particulas:
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z(t + At) = z(t) + At [u(t) + o' (1)]; (4.21a)
y(t + At) = y(t) + At [o(t) + ' (1)]; (4.21b)
2(t+ At) = 2(t) + At [w(t) + w'(t)). (4.21¢)

As velocidades médias, u(t), v(t) e w(t), sao tomadas de saidas de modelo de
mesoescala. Para a obtengao dos valores das perturbacgoes das velocidades, emprega-
se o modelo tridimensional. Uma vez que o modelo assimétrico adveio da necessidade
de melhor modelagem dos movimentos verticais na CLP, tem-se a opc¢ao de sua
utilizagao para o célculo de w'(t).

Fora da CLP, onde assume-se a ocorréncia de turbuléncia homogénea, ha duas
opcoes para o calculo da contribuicao da difusao turbulenta na trajetoria descrita
pelas particulas: a utilizacao do modelo tridimensional ou a Equagao do Deslo-
camento Aleatério, Eq. (3.19). Caso o modelo tridimensional seja adotado, as
parametrizagoes dos o, sao dadas pela relagao apresentada na Eq. (3.20), na qual
as escalas integrais de tempo Lagrangianas, 17 ./, devem ser mantidas constantes e
iguais ao valor calculado no ponto mais alto dentro da CLP [13]. Com a utiliza¢ao
da Equacao do Deslocamento Aleatdrio, o sistema considerado de evolucao temporal

das particulas deve ser alterado para:

z(t + At) = x(t) + Atu(t) + Az

y(t+ At) = y(t) + Ato(t) + Ay

2(t + At) = z(t) + Atw(t) + Az

4.8 A Velocidade Terminal

Nesta se¢ao, trata-se do equilibrio de for¢as ao qual uma particula em suspensao na

atmosfera estd sujeita; para manutencao deste equilibrio, a equagao do deslocamento

vertical da particula, Eq. (4.21c), é alterada, conforme serd apresentado.
Particulas em suspensao na atmosfera sofrem basicamente a atuacao de trés

forgas: flutuacdo (do inglés “buoyancy’), ﬁf, resisténcia do ar, ﬁa, e peso, P.
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Figura 4.1: Representacao das principais forcas que atuam em particulas em sus-

pensao na atmosfera.

A forca de flutuacao é proporcional ao volume do fluido que a particula desloca

(V), a aceleracao da gravidade () e a densidade do fluido,
F f=mg V.

A forca de resisténcia do ar, ou arrasto, surge do atrito entre a particula e as
moléculas do ar; por isso é fungao da velocidade (v), da forma e da textura da

particula e da viscosidade e densidade do ar (p):

1
Fa = §CaApU2 .

onde A é a area da particula perpendicular ao escoamento e C, é o coeficiente de
arrasto, que depende da viscosidade do fluido, da forma e textura da particula.

Na situagao em que as forcas de arrasto e flutuagao sao suficientes para equilibrar
o peso da particula, a velocidade constante de queda adquirida pela particula é
chamada de velocidade terminal ou velocidade de sedimentagao (do inglés “settling
velocity”). A velocidade terminal, v,, é a velocidade minima que o escoamento
deve ter, para que as particulas permanecam em suspensao e sejam transportadas
por este; de outra forma, as particulas seriam depositadas no solo. Assim sendo,
é necessario alterar a Eq. (4.21c) para que esta inclua os efeitos da velocidade
terminal. A posicao vertical das particulas em um tempo ¢+ At, posterior a t, passa

entao a ser considerada como sendo:

2(t + At) = z(t) + At [w(t) + w'(t) — v,] .



CAPITULO 4 - Principais Modelos Lagrangianos Estocdsticos de Particulas 67

A expressao para o calculo de v, é [19]:

2
Vg = %ﬁcm (4.22)
onde p, e d, sao respectivamente a densidade e o diametro da particula, p =
0.000018 kg/ms é a viscosidade dinamica do ar e C,,, é a corregdo de Cunningham.
Esta correcao inclui o efeito da reducao da forga de resisténcia do ar em funcao do

tamanho da particula considerada, sendo inversamente proporcional a este fator. A

férmula para seu calculo é:

2\ 1.1d
=14 —|1.2 4 — P
Coun + 4 [ 5740 exp( 7 )]

onde A = 0.065 x 107°m é o caminho médio livre das moléculas do ar. Alguns dos

valores de referéncia de C,,, estao listados na Tab. (4.1).

Tabela 4.1: Valores de referéncia de C.,,

d:n(ﬂm) Ceun
0.001 215.97
0.005 43.65
0.01 22.12
0.05 4.95
0.1 2.86
0.5 1.33
1.0 1.16
5.0 1.03
10.0 1.02




Capitulo 5

Modelagem da Deposicao de

Particulas

Em um modelo Lagrangiano, a evolucao temporal e espacial de um determinado
campo é simulada através das trajetérias percorridas por um grande nimero de
particulas. No caso especifico da concentracao de substancias na atmosfera, a cada
particula é associada uma determinada quantidade de massa. Quanto maior o

nimero de particulas empregadas na simulagao, mais realista sera a aproximacao.

Como cada particula representa uma determinada quantidade da massa total
considerada, nao necessariamente igual a massa de uma particula do aerossol ou de
uma molécula do gas que representa, a simulagao da deposi¢ao de massa no solo nao
pode ser representada simplesmente pelo fato da particula atingir posigao vertical
igual a zero, teoricamente o nivel do solo. Deste modo torna-se entao necessério
considerar a porcentagem de massa perdida por cada particula, em um determinado

intervalo de tempo, devido aos processos de transporte turbulento na CLP.

Um problema adicional na modelagem da dispersao de particulas na atmosfera é
a ocorréncia de precipitacao durante a simulagao. Neste caso, as particulas podem
aderir as gotas de chuva e juntamente com elas serem depositadas no solo; sendo a
quantidade de particulas retiradas da atmosfera pela chuva funcao da intensidade
da precipitacao.

Devido a estes dois aspectos, é necessaria a utilizacao de modelagem especifica

68
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para deposicao de particulas nos MLEP. A modelagem do efeito dos processos de
transporte turbulento é conhecida como “deposicao seca”’ e o da precipitagao, como
“deposicao umida”. Nas seguintes secoes serao apresentados os modelos de deposicao

empregados neste trabalho.

5.1 Deposicao Seca

A retirada da atmosfera de massa de poluentes devido a deposicao seca é descrita

pelo fluxo de deposicao, Fy, relacionado a concentracao do poluente, C', por:
Fy=v4(2)C(2)

onde vy é a velocidade de deposigao. Esta velocidade é calculada de forma a incluir
as diferentes propriedades quimicas e fisicas das particulas ou gases dos quais a de-
posicao sera calculada. O procedimento mais utilizado para seu calculo é andlogo
ao célculo da resisténcia elétrica em paralelo [19, 53|. Para isto, sao considera-
das as contribuicoes de trés diferentes resisténcias na representacao do transporte

turbulento:

e IR, representa a resisténcia aerodinamica na camada turbulenta, é funcao da

posicao vertical da particula;
e IR, representa a resisténcia na subcamada viscosa, proxima a superficie;

e . representa a resisténcia do receptor, no caso, o tipo de cobertura da su-

perficie.
As parametrizagoes utilizadas para o calculo de cada uma dessas resisténcias serao

apresentadas nas secoes seguintes.

5.1.1 Resisténcia aerodinamica - R,

A resisténcia aerodinamica é dada por:

me g (Z) - () v ()]
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onde zp é o comprimento de rugosidade, que depende do tipo de cobertura da su-
perficie, e ¥, é a fungao de similaridade para calor, que é uma correcao da influéncia

da estabilidade na camada considerada [54, 55], expressa por:

—5z/L,, se z/L, >0
2In[(1+2?)/2], sez/L., <0

U, =

onde z = [1 — 16(z/L,)]*?.

5.1.2 Resisténcia da subcamada viscosa - R}

Como Ry, representa a resisténcia na camada bem préxima ao solo, a viscosidade do
ar e as caracteristicas da difusividade do poluente devem ser levados em consideracao

em seu céalculo. A expressao para Ry é:

2 Se\ 23
Fy = ks, (P_r) (5.1)
onde
pr=2—-072
K

é o ntimero de Prandtl, no qual v = 0.15 x 107 m?/s é a viscosidade cinemética e
k € a difusividade térmica do ar; Sc é o numero de Schmidt, definido como:

14
Sc=—
c D,

onde D; é o coeficiente de difusividade maéssica do poluente. Caso valores experi-
mentais de D; no ar nao estejam disponiveis na literatura para o poluente desejado,
seu valor pode ser aproximado, em unidades de [b*/h, por [56]:
[(9/5) T + 491.67]'° 1 1

P+ vy | Mpa M.

pol

Dot /ar = 0.0069

onde T' é a temperatura do ar em °C, P é a pressao atmosférica em atm (1 atm =
1013.25mb), My € M, sdo as massas molares do poluente e do ar em g/mol, res-
pectivamente, e Vo € Vg, sa0 0s volumes molares do poluente e do ar em ft3/lbmol.
Para utilizacao do valor de D)/, ¢ necessirio converté-lo para unidades de m?/s,
bastando para isso multiplicar o resultado encontrado por (0.3048)?/3600. As mas-
sas molares e os volumes molares de algumas substancias podem ser vistos na Tab.

(5.1).
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No caso de substancias compostas, o volume molar é dado pela adi¢ao dos vo-
lumes molares das substancias que a compoem. Por exemplo, Vegrig = 8 X 14.8 +
16 x 8.7 = 257.6 ft3/Ibmol.

As propriedades fisicas do ar ou relacionadas a ele, tais como v € Dy, /4, foram
admitidas constantes neste trabalho para fins de simplificagao. Os valores emprega-
dos foram os de condicoes de atmosfera padrao, ou seja, temperatura do ar igual a
15°C' e pressao igual a 1013.25 mb. Especificamente no caso do nimero de Prandtl
isso nao traz nenhuma consequéncia, pois seu valor é constante e igual a 0.72 no

intervalo de 0°C' a 93°C' [56].

Tabela 5.1: Massas e volumes molares para diferentes substancias

Substancia M (g/mol) | V (ft3/lbmol)
Ar 28,97 29.9
As (arsénico) 74,9216 30,5
Bi (bismuto) 208,803 | 48,0
Br (bromo) 79,904 27,0
C' (carbono) 12,0107 14,8
Cl (cloro, terminal como em RCI) 35,4527 21,0

Cl (cloro, mediano como em RCHCIR) | 35,4527 24,6

Cr (cromo) 51,9661 274
F (flitor) 18,9984 | 8,7
H; (molécula de hidrogénio) 2,0 14,3
H (hidrogénio em compostos) 1,0 3,7
I (iodo) 126,0044 | 37,0
N5 (molécula de nitrogénio) 28,0135 15,6
Oy (molécula de oxigénio) 31,9988 7,4
P (tésforo) 30,9737 | 27,0
S (enxofre) 32,006 25,6

Zn (zinco) 65,39 20,4
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5.1.3 Resisténcia do receptor - R,

A resisténcia da superficie, R,., é importante na modelagem da deposi¢ao seca de
gases, pois estes podem reagir ou serem absorvidos pela cobertura da superficie.
No caso da deposicao de material particulado, que é o tipo de material poluente
estudado nesta tese, R. nao é levada em consideragao no célculo de vy.

Para superficies cobertas por dgua ou neve ou solo nu (sem vegetacao) o célculo
de R, para gases é simplificado. Mas no caso de superficie coberta por vegetagao,

seu calculo deve considerar as seguintes contribuicoes, na forma de resisténcias:

e dos poros das plantas, Ry;

da clorofila, R,,;

da cuticula das folhas, R.;

e da composicao quimica do solo, Ry0;

das transferéncias que dependem da altura e densidade da vegetacao, R,.

E R, assume a forma:

Rt 1. 1 g
c Rs —+ Rm Rct Rsolo + Rv

Cada uma dessas resisténcias é parametrizada de acordo com as condigoes meteo-
rologicas, a reatividade e a solubilidade do géas considerado. O conhecimento dessas
interacoes entre os gases e a vegetacao ainda é pequeno; uma visao geral sobre as
parametrizacoes disponiveis para estas diferentes resisténcias pode ser encontrada

em ERISMAN et al. [53].

5.1.4 Velocidade de deposicao

Utilizando as resisténcias apresentadas nas segoes anteriores, a velocidade de de-

posicao para gases é dada por:

1
W“¢m@+&+&y
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e para material particulado por:

1
R.(z) + Ry + R.(2)Rpvy

Ud:Ug+

onde v, é dada pela Eq. (4.22).

Considera-se que somente as particulas abaixo de um nivel de referéncia estejam
sujeitas a deposigao seca, sendo este aceito como 30m acima do solo [19]. A variagao
temporal da massa de cada particula, m;, é descrita por:

d m; o —Ugmi

dt 2

cuja solucao, ¢ igual a

mi(t + A = m;(D)ewp (‘”3At> |

z

E assim, a massa perdida por cada particula em um determinado intervalo de tempo

At, devido a deposicao seca, é:

Amat) = mi(#) [1 —eap (_“fmﬂ .

5.2 Deposicao Umida

A retirada da atmosfera de massa de poluentes devido a ocorréncia de precipitacao

¢ descrita por:

= —Am; (5.2)

onde A é o coeficiente de agregacao (“scavenging coefficient”), que é fungao do po-
luente modelado, da intensidade de precipitagao e da posicao da particula. O fato
das particulas estarem dentro ou abaixo da nuvem é importante no calculo da de-
posicao umida, pois a densidade de gotas no interior das nuvens ¢ bem maior que
abaixo delas, ocasionando em maior intensidade de deposicao de particulas que este-
jam dentro de nuvens. Nas proximas segoes serao apresentadas as parametrizagoes
utilizadas neste trabalho para o célculo do coeficiente de agregagao dentro (A;,) e

abaixo (Agyp) das nuvens.
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5.2.1 Tratamento para particulas no interior de nuvem

Segundo HERTEL at al. [57], a expressao para o cdlculo de A dentro da nuvem é:

S

Ain
H;

(5.3)

onde I é a taxa precipitacao em mm/s, H; é a altura da particula em m e S; é o
coeficiente de agregacao dentro da nuvem. Para gases, S; é calculado por:
-1
(1—dl) ]
Si=|—+—==+cl
Z [(HeffRT)
onde ¢l representa o conteido de dgua liquida da nuvem em m?/m?, H.;; é a cons-
tante da Lei de Henry para gases (mol/atm), R é a constante dos gases e T' é a
temperatura do ar em °K. O conteudo de dgua da nuvem é proporcional a preci-
pitacdo: quanto mais intensa a precipitacao, maior é c¢/. Uma expressao empirica
para o calculo de ¢l foi derivada de dados disponiveis na literatura, em funcao da

taxa de precipitacao em mm/h:

cl=2x107"1°% . (5.4)
Para particulas, .S; é dado por:
fTLUC
Si —
cl

onde f,,. representa a fracao de aerossois que agem como nicleos de condensacao,
aproximada por f,,. = 0.9. Valores de A;, para diferentes substancias, para uma
taxa de precipitacao de 1 mm/h, podem ser vistos na Tab. (5.2)

A precipitacao calculada em modelos regionais de previsao do tempo considera a
contribuicao de dois processos, que diferem basicamente em relacao a escala na qual
ocorrem. Sao eles: a precipitagdo gerada por sistemas de grande escala (Igg), tais
como frentes e zonas de convergéncia, e a precipitacao convectiva (Ioony), gerada
por sistemas de pequena escala. Desta forma, a taxa de precipitagao empregada nas

Egs. (5.3) e (5.4) tem a forma:

I = ]GE + [Conv .
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5.2.2 Tratamento para particulas abaixo de nuvens

O coeficiente de agregacao abaixo da nuvem para gases e material particulado é

definido como:

onde a constante b = 0.62 representa a dependéncia em relacao a taxa de precipitacao
e a (s71) é um coeficiente dependente do poluente, avaliado para uma taxa de
precipitacao de 1 mm/h. Os valores de a para diferentes poluentes podem ser vistos

na Tab. (5.2). Para gases pouco soliveis, a deposigdo umida abaixo das nuvens é

Asub:alb

muito pequena e nestes casos considera-se que a = 0.

Tabela 5.2: Coeficientes de agregacao para taxa de precipitagao de 1 mm/h

Substancia Aip (574 Aguy (s71)
S0, (diéxido de enxofre) 1.5 x 1070 | 9.5 x 1076
HNO, (4cido nitroso) 1.5x 107 | 0.0
HNOj (4cido nitrico) 1.4x 1072 | 6.2x107°
N Hj (gas amonfaco) 1.4x 1072 | 95x107°
H,0, (peréxido de hidrogénio) | 9.9 x 107% | 8.0 x 107°
HCHO (metanol) 2.6 x 107* | 0.0
NO (éxido nitrico) 1.9 x 1071 1 0.0
NOy (6xido nitroso) 1.4 x 10719 1 0.0
NOs (nitrato) 1.4x107% | 6.0x 107
O3 (0zbnio) 1.4 x 10719 1 0.0
HO, (hidroperéxido) 1.4x 1072 | 8.0x 1075
material particulado 1.3x107% | 5.0x 1076

5.2.3 Perda de massa devido a deposicao iimida

A solugao da Eq. (5.2) é:

m;(t + At) = m;(t)exp(—AAL),
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e assim, a massa perdida por cada particula em um determinado intervalo de tempo

At, devido a deposi¢gao tmida, é:

Am; = m;[1 — (t)exp(—AAtL)].



Capitulo 6

O Modelo de Previsao Numeérica

do Tempo RAMS

6.1 Descricao Sucinta do Modelo

O RAMS, desenvolvido na Colorado State University (CSU), é um modelo de area
limitada - Limited Area Model (LAM) - que pode ser configurado para representar
uma area de até um hemisfério com o objetivo de simular fenomenos atmosféricos
de diversas escalas, tais como: fenomenos de grande escala (ou escala sinética) como
frentes, ciclones e zonas de convergeéncia; fenomenos de mesoescala como brisa, linhas
de instabilidade e sistemas convectivos; além de fenomenos de micro escala como
nuvens, tornados e dispersao de poluentes. Permite a possibilidade de interagao de
escalas através de “aninhamento” de grades, podendo resolver sistemas atmosféricos
compactos, tais como tempestades, enquanto modela simultaneamente sistemas de

grande escala na grade principal. Seus componentes sao:

e Modelo Atmosférico - (MODEL) - realiza as previsoes ou simulagoes, é o mo-

delo propriamente dito;

e Mddulo de Anélise de Dados - (ISAN) - prepara os dados iniciais do modelo a

partir de dados meteorologicos observados ou do modelo global;

e Mobdulo de Visualizagao e andlise pds-processamento que realiza a interface

7
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das saidas do modelo através de softwares gréficos.

A versao utilizada neste trabalho foi a 4a instalada no Laboratério Nacional
de Computagao Cientifica (LNCC); inicialmente utilizou-se a versao instalada na
maquina IBM-SP2 e posteriormente empregou-se a instalada no cluster Carcara. A
Carcara consiste em um cluster Beowulf de 32 PCs com processador Intel Pentium
IIT 800Mhz e sistema operacional Linux. A “fisica” da versdao 4a paralelizada é
praticamente a mesma da versao sequencial original 3b, entretanto a parametrizacao
da superficie sofreu um ajuste para a op¢ao de utilizacao de um mapa de vegetagao
do modelo, que originalmente trabalhava somente com vegetagao homogénea, nao
tendo sido utilizado neste trabalho este recurso (a opgao de vegetacao homogénea,
do tipo de vegetacao predominante nas areas simuladas, foi a escolhida). Passou-se
ainda a contar com o recurso de utilizacao de um mapa de topografia com resolugao
de trinta segundos (~ 1.000m), utilizado neste trabalho, além do mapa original com
resolucao de 10 minutos (& 20.000m). A versao aqui empregada possui ainda ajustes
em suas parametrizagoes sugeridos por FREITAS [17]; deste modo, foi adotado
para o numero de Richardson um novo valor que estabelece um limite abaixo do
qual a atmosfera estd num estado turbulento e na parametrizacao da convecgao, o
parametro de umidecimento foi limitado ao valor de 10%.

O RAMS é um modelo de equacbes em coordenadas o, nao hidrostatico, de
forma que todas as escalas de interesse para a meteorologia possam ser resolvidas.
No sistema de coordenadas o,, o topo do modelo é plano e a base acompanha o
terreno devido as coordenadas neste sistema serem definidas em fungao das variaveis

cartesianas x, y € z como:

T*x =X

yx=y

z—z
—H g
- <H_z9>

onde H ¢ a altura do topo da grade e z, € a elevagao do terreno.

A média de Reynolds é utilizada para obter a “média” do escoamento e separar

a parte resolvivel da nao resolvivel no prognostico das variaveis: componentes do
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vento nas diregdes zonal, meridional e vertical (u,v,w), temperatura potencial da
dgua liquida no ponto duplo com o gelo (0;), quantidade de dgua liquida e de
gelo (r,) e perturbagdo (n') da fungdo Exner (7). As equagoes do modelo néao-
hidrostatico, que serao apresentadas na proxima secao, sao discretizadas utilizando-
se diferencas finitas em uma grade padrao C [58]. Neste tipo de grade, as varidveis
escalares termodinamicas e de umidade sao definidas nos pontos de grade, enquanto
as velocidades u, v e w sdo definidas em pontos intermedidrios Az /2, Ay/2 e Az/2,
respectivamente. A projecao para a grade é polar estereografica, com o pélo da
projecao no mesmo ponto definido como o centro da grade.
A condigao de fronteira lateral utilizada pelo RAMS é a radiativa:

ou ou

5 —(u+ C)a_x
na qual u representa a componente do vento normal a fronteira e ¢ é a velocidade
de fase. A especificacao de ¢ pode ser feita segundo os esquemas: Orlanski [59], ou
Klemp e Lilly modificado [60], ou Klemp e Wilhelmson [61]. A condi¢ao de fronteira
vertical inferior é definida pelos fluxos superficiais, calculados na parametrizacao da
camada superficial; a condi¢ao de fronteira no topo pode ser definida como topo
rigido (w = 0) ou segundo a condi¢do proposta por KLEMP e DURRAN [62].

Para evitar o comprometimento da solucao devido a propagacao de ondas espurias,
o RAMS conta com a opc¢ao de assimilacao de dados em 4 dimensoes pelo relaxa-
mento Newtoniano ou nudging. No esquema nudging, um termo de tendéncia extra
¢ adicionado a cada equagao prognostica, “forcando” a varidvel prognosticada na
direcao da observacao disponivel. O termo de tendéncia pode ser expresso como:
Qo _ Pobs — ¢
ot T

onde ¢ representa a variavel a ser prognosticada, @5 0 valor observado da variavel
e 7 ¢ uma escala de tempo que controla a intensidade do termo de nudging, que varia
em trés dimensoes e que pode ser definido diferentemente para a fronteira lateral, a

fronteira superior e o dominio interior.
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6.2 Equacoes do Modelo Nao-Hidrostatico

6.2.1 A Funcao Exner

O RAMS utiliza o conceito de superficies isentrépicas (entropia constante) através
do uso da fungao de Exner como uma varidvel de trabalho. Esta funcao possibilita

uma melhor resolucao nas vizinhancgas de frentes e é definida como:

R/cy
. H/
- P
Ps

onde p é a pressao na superficie, p, = 1000mb, R é a constante dos gases para ar

seco e ¢, é o calor especifico do ar seco a pressao constante.

6.2.2 A temperatura gelo-liquido

A especificacao das tendéncias de aquecimento latente sao evitadas pelo uso da
temperatura potencial de agua gelo-liquido, #;;, como uma variavel termodinamica,
pois #; permanece constante na presenca de todas as mudancas de fase de agua.

Esta variavel pode ser escrita como:

-1
le Tl + LivTi

: + cymax (T, 253)

onde L;, é o calor latente de vaporizagao, L;, é o calor latente de sublimacao, 7
¢ a razao de mistura de agua liquida e 7; é a razao de mistura de agua congelada.
A razao de mistura de uma substancia é definida como a razao entre a massa da

substancia presente no ar e a massa de ar seco.

6.2.3 Equacoes do movimento

Assumindo-se que as tnicas forgas reais que atuam na atmosfera sao as forcas do
gradiente de pressao, de gravitacao e a de viscosidade, a segunda Lei de Newton
pode entao ser reescrita como:

ou or’ 0 ou 0 ou 0 ou
5 =V Vu—bo ot fot o (Km%> + 3 <Kma_y> + 5 <Km&>
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ov or’ 0 ov 0 ov 0 ov
P vove- 0 a5, ) + L (ka2 + 2 (K, 2
g =Y Ve, f“ax( max>+8y< m8y>+8z< ’”az>

ow or’ g0, 0 ow 0 ow 0 ow
E ——va—ea— 90 ‘l‘% <Km£> +a_y <Kma_y> ‘l‘& <Km§>

onde V ¢ o vetor vento tridimensional, f¢é o parametro de Coriolis, ¢/ é a perturbagao
da temperatura potencial virtual, 6, é a temperatura potencial do estado basico e

K, é o coeficiente de viscosidade turbulenta.

6.2.4 Equacoes de continuidade

A relagao que exprime a conservacao de massa para um fluido, chamada de equacao

da continuidade, é escrita no RAMS como:

A cupo

+

on' Rm, O(pou)+8(pov) A(pow)
ox dy 0z

onde as grandezas 7,, p, e 0, referem-se ao estado basico. Esta equacao determina
que a taxa de variagao de densidade seguindo o movimento da parcela de ar é
proporcional a convergéncia da velocidade.

Na parametrizacao da microfisica do RAMS podem ser consideradas as con-
tribuicoes de até sete diferentes tipos de hidrometeoros: gota de nuvem, gota de
chuva, gelo pristine, neve, agregados, graupel e granizo. A equacao da continuidade
resolvida para cada uma das espécies de hidrometeoros é

O __ Orn _ Orn O O (0 O O [0 O O (. Orn
o “or oy oz ar\ "oar) Tay\"ay ) Taz\ "oz

onde r, é a razao de mistura da espécie considerada.

6.2.5 Equacao da energia termodinadmica

A primeira lei da termodinamica, usualmente derivada considerando-se um sistema
em equilibrio termodinamico, determina que a mudanga na energia interna do sis-

tema ¢ igual a diferenca entre o calor adicionado ao sistema e o trabalho realizado
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por este [63]. Seguindo este principio de conservagao, a forma da equacao do balango

da energia termodinamica utilizada no RAMS é:

00 0 00 0 00 0 00, 00;
=-V -V +— | Kn — | K — | K

at Vl+ax< 8x>+8y< 8y>+8z< 8z>+<8t>md

onde (89“) ; é o termo da fonte adiabatica.
Ta

ot

6.3 Parametrizacoes do Modelo

Nesta secao serao apresentadas as parametrizagoes usadas no RAMS e suas opgoes,
conforme apresentado por WALKO [64] (especificamente as parametrizagoes da mi-

crofisica do modelo) e PIELKE [65].

6.3.1 Parametrizacao para difusao turbulenta

A configuracao dos espacamentos vertical e horizontal em uma simulacao determina
as escalas nas quais os campos das variaveis a serem prognosticadas serao resolvidos
ou parametrizados. O procedimento utilizado, para divisao do transporte advectivo
nas componentes resolviveis e nao-resolviveis, é de aplicacao da média de Reynolds
nas equacoes diferenciais prognésticas de movimento e da continuidade. A parte
nao-resolvivel é expressa na forma de covariancias: m para o momentum e u;—qb
para as variaveis escalares (onde os indices i e j representam as dire¢oes no espago).

As contribui¢oes nao-resolviveis sao parametrizadas utilizando a Teoria K, que

para variadveis escalares toma a forma:

; ¢
Uqu h 8%
e para as componentes de momentum:
—— ou;  Ouy
==K | — J 6.1
U <0xj + 0:)31-) (6.1)

E assumida simetria no tensor de Reynolds, formado pelos coeficientes K’'s,

Kmi = Ky e portanto w;u; = uwju;. A violagao desta condigdo em uma simulagao

numérica implica na aplicagao de um torque externo ficticio ao fluido.
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Entretanto, em simulagoes onde o espagamento horizontal é bem maior que o
vertical, nas quais o movimento convectivo nao pode ser explicitamente representado,
a hipdtese de simetria do tensor de Reynolds nao deve ser considerada. Isso deve-se
ao fato de a baixa resolucao horizontal evitar que o resultado da simulagao seja
fortemente afetado pelo torque externo horizontal ficticio.

Desta forma, a Eq. (6.1) s6 é utilizada na horizontal. Quando pelo menos um

dos indices 7 e j é igual a 3, usa-se a seguinte representacao:

7 ou;

H& quatro diferentes opgoes de parametrizacao disponiveis para a realizacao de
uma simulagao com o RAMS, sendo a escolha da mais apropriada dada pela relagao
entre as escalas horizontal e vertical utilizadas para a simulagao. Uma breve des-

cricao de cada uma delas é dada a seguir.

e Deformagao Anisotrépica - esta parametrizacao é baseada na teoria classica de
deformagao-K proposta por SMAGORINSKY [66], que relaciona os coeficien-
tes com a taxa de deformacgao do fluido. Constitui um fechamento de primeira
ordem, no qual os fluxos turbulentos sao proporcionais aos gradientes locais da
correspondente quantidade média transportada, ou seja, as variaveis principais
sao prognosticadas e as perturbacoes das variancias sao parametrizadas. Esta
parametrizacao aciona a difusao turbulenta na vertical apenas nos pontos do
dominio em que o nimero de Richardson é menor que 1/3. O coeficiente de

difusao turbulenta é calculado como uma fun¢ao do espacamento da grade.

e Deformagao Anisotrépica para fluxos horizontais e Mellor e Yamada para flu-
xo0s verticais - esta opcao do modelo utiliza esquemas diferentes para as dire¢oes
vertical e horizontal; na direcao horizontal a técnica é a mesma da deformagao
anisotréopica, na vertical, o modelo usa a técnica proposta por MELLOR e YA-
MADA [67, 68]. Neste caso o fechamento retém as equagoes progndsticas para
as principais variaveis, tais como vento, temperatura e umidade, e também

retém as equacgoes prognosticas para as variancias dessas varidaveis. A equagcao
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da energia cinética turbulenta é usada no lugar das equacoes da variancia da

velocidade.

Estas duas opgoes descritas tém aplicacao quando as escalas horizontal e vertical

nao sao comparaveis, caso contrario, deve-se utilizar uma das seguintes opcoes:

e Deformagao Isotropica - A tnica diferenca entre este esquema e o de de-
formacao anisotropica é o fato de que este usa valores iguais do coeficiente
de difusao turbulenta nas direcoes vertical e horizontal. Uma vez que o coe-
ficiente de difusao turbulenta é funcao do espacamento da grade, esta opgao
de parametrizagao é indicada para experimentos nos quais o espacamento ho-

rizontal e vertical da grade tenham a mesma ordem.

e Parametrizagao turbulenta proposta por DEARDORFF [69] - é utilizada quando
o espacamento horizontal é pequeno, cerca de poucas centenas de metros, de
tal forma que os movimentos convectivos sejam resolviveis. Foi idealizado es-
pecificamente para simulacao de grandes perturbagoes (do inglés “Large Eddy
Simulation” - LES), situagao na qual assume-se que todo o transporte turbu-

lento é gerado por movimentos resolviveis.

6.3.2 Parametrizagao da radiacao solar e terrestre

O RAMS possui dois esquemas de radiagao de onda curta e longa:

e Esquema proposto por MAHRER e PIELKE [70] - inclui efeitos de espalha-
mento Rayleigh, absor¢cao do vapor d’dgua e curvatura do terreno para a ra-
diacao de onda curta; efeitos de emissividade do vapor d’agua e do diéxido de
carbono para radiacao de ondas longas. E 0 menos dispendioso computacio-

nalmente.

e Esquema proposto por CHEN e COTTON [71, 72] - inclui efeitos de espa-
lhamento molecular, absor¢ao de ar limpo, transmitancia, absorcao e reflexao
para nuvens e absorcao do ozonio para a radiacao de onda curta; efeitos de
emissividade de atmosfera limpa, emissividade de nuvens e emissividade de

camada de mistura limpa ou com nuvens para radiacao de ondas longas.
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6.3.3 Parametrizacao da camada superficial

A parametrizacao da camada superficial inclui o tratamento dos efeitos das trocas de
calor sensivel e latente na atmosfera e nas superficies continental e oceanica, através
de um modelo de solo e vegetacao desenvolvido por McCUMBER e PIELKE [73] e
MAHRER e PIELKE [70] e implementado por TREMBACK e KESSLER [74]. O
balanco de energia feito na superficie considera evaporagao do solo e da vegetacao,
balango de radiacao de ondas curta e longa, fluxo de calor para o solo e fluxo de
calor latente do solo para a atmosfera.

O RAMS simula os efeitos superficiais, transmitidos para a atmosfera, de trés
diferentes tipos de solo: superficie coberta por agua, solo ni e solo com vegetagao.
O tipo de vegetacao deve ser escolhido dentre dezoito possibilidades. Valores de
temperatura e umidade sao necessarios para as trés classes de solo.

Para as superficies cobertas por dgua, usa-se um valor da temperatura constante
no tempo, uma vez que normalmente as simulagoes sao feitas para o periodo de
alguns dias. Para a umidade, é utilizada a razao de mistura saturada, ¢,, no nivel
da superficie, sendo ¢, definida como a razao entre a massa de vapor d’agua e a
massa de ar seco de uma parcela saturada. Para os tipos de solo, a umidade e a
temperatura do solo sao inicialmente especificadas e posteriormente tratadas por
equagoes de calor e d4gua no solo.

Uma vez que os valores de temperatura e umidade de cada tipo de superficie sao
calculados separadamente, utilizando as equagdes de LOUIS [75], um valor médio é

considerado como o fluxo superficial da regiao.

6.3.4 Formacao e interagcao dindmica de nuvens e preci-

pitacao de hidrometeoros na fase liquida e gelo

A formacao e interagdo dinamica das nuvens pode ou nao ser considerada. Se con-
siderada, pode ser parametrizada utilizando-se um dos trés esquemas de microfisica

explicita do RAMS:

e Microfisica de Nuvem Quente - considera a conversao de agua de chuva e
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crescimento de agua de nuvem em gotas, evaporagao e precipitacao.

e Microfisica de Gelo - Nucleacao Especificada - considera os efeitos da mi-
crofisica de nuvem quente mais os efeitos de nucleacao e crescimento de cristais

de gelo, conversao, derretimento, nucleacao e crescimento de granizo.

e Microfisica de Gelo - Nucleagao Prognosticada - considera os efeitos das duas
opcoes citadas acima mais os efeitos de nucleacao e queda de cristais, con-
versao e crescimento de agregados, derretimento, evaporagao e precipitacao.
O modelo de nucleagao inclui: nucleagao de contato por colisao Browniana e

producao secundaria de cristais de gelo pelo mecanismo “rime-splinter”.

6.3.5 Conveccao de cumulus

Os transportes que ocorrem em pequena escala na atmosfera, tais como de calor,
umidade e momentum, estao associados a conveccao imida e nao podem ser resol-
vidos explicitamente em modelos atmosféricos de grande escala. Como a convec¢ao
umida, principalmente a profunda, pode produzir efeitos dindmicos e energéticos
importantes nas escalas maiores, a parametrizacao de cumulus é utilizada para a
contabilizacao da contribuicao devida a convecgao timida na escala resolvivel do
modelo.

Uma dificuldade relacionada a parametrizacao de convecgao é o conhecimento
ainda insuficiente sobre as diferentes formas de sua ocorréncia e dos fatores que
a controlam, bem como dos efeitos provocados por esta. As diferentes formas de
convecgao podem ser atribuidas a fatores tais como varia¢oes sazonais, ambientais
e diurnas dos parametros atmosféricos.

A parametrizacao de cumulus no RAMS segue a proposta por KUO [76], baseada
na forte correlagao entre a precipitagao convectiva e a convergeéncia de grande escala
de vapor d’agua em uma coluna atmosférica. O esquema ¢é baseado na hipdtese
do equilibrio, segundo a qual conveccao é responsavel por eliminar instabilidade
condicional, gerada pelas escalas maiores (resolviveis), através da redefini¢ao dos

perfis verticais de calor e umidade na coluna atmosférica.



Capitulo 7

Implementacao da Dispersao na

Atmosfera

As técnicas de modelagem estocastica Lagrangianas apresentadas anteriormente fo-
ram implementadas em cédigo computacional, especificamente desenvolvido para o
estudo da dispersao de particulas na atmosfera. O cdédigo foi escrito na linguagem
de programagao FORTRAN 90 e paralelizado utilizando-se a interface OPEN MP.
Neste capitulo serao apresentadas as principais caracteristicas do programa desen-

volvido.

7.1 Descricao do Modelo

O fluxograma da rotina principal do programa implementado é apresentado na Fig.
(7.1). Pode-se verificar nesta figura que apds algumas inicializagoes de varidveis,
a funcao intrinseca RANDOM_SFEED, utilizada na geragao dos niimeros aleatérios
empregados nas solugoes da Eq. de Langevin, é também inicializada. Em seguida
tem-se o lago principal, que define o tempo de simulacao do programa. Dentro desse
lago principal no tempo sao feitos: as leituras dos dados de entrada provenientes
do RAMS, no intervalo de tempo definido pelo usuario; a emissao de particulas,
simulando o efeito da fonte; o calculo das trajetérias; os cdlculos de massa perdida
devido a deposigao seca e/ou tmida; e cdlculo do campo de concentragao, através

de técnica de reamostragem de massa escolhida pelo usudrio. As técnicas para o

87
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calculo do campo de concentracao implementadas sao apresentadas na Secao 7.2.

Devido a possibilidade de utilizacao de passo de tempo variavel dentro da CLP,
em conformidade com os aspectos tedricos da modelagem, o calculo da trajetoria das
particulas possui uma caracteristica peculiar. Na Fig. (7.2) é apresentado o detalhe
do calculo das trajetorias das particulas, no qual pode-se verificar que as trajetorias
sao calculadas em funcao de um tempo de sincronizacao. Ha necessidade de repeticao
dos passos apresentados na Fig. (7.2) até que o tempo de sincronizacao (tipicamente
da ordem de alguns minutos) seja atingido, para eliminar a possibilidade de que as
particulas estejam em tempos diferentes no final da interacao.

As parametrizagoes implementadas para o cdlculo das propriedades estatisticas
das particulas dentro da CLP s@o aquelas apresentadas nas Segoes 4.6.1 (McNider),
4.6.2 (Hanna), 4.6.3 (Degrazia et al.) e 4.6.4 (Rodean); para o célculo da Skewness,
foram utilizadas as expressoes da Secao 4.6.6 (Chiba, Sawford & Guest e Weil).

As trajetérias das particulas dentro da CLP sao calculadas segundo o modelo
tridimensional, com opcao de utilizacao do modelo assimétrico na direcao vertical,
com fechamento segundo LUHAR et al. [49]. Na atmosfera livre tem-se a opgao de
utilizacao do modelo tridimensional ou da Eq. do Deslocamento Aleatério.

A CLP foi considerada como topo rigido, no qual ha reflexao perfeita de particulas
tanto acima quanto abaixo; também é considerada reflexao perfeita na superficie do
solo. Na técnica de reflexao perfeita, a posicao e a velocidade da particula sao
refletidas e é sabido que esta aproximagao nao é a que melhor representa a natu-
reza. A consideracao de reflexao perfeita de particulas no topo da CLP é a principal
deficiéncia do programa desenvolvido.

Os dados necessarios como entrada do cédigo sao os arquivos pos-processados
de saida de modelos de previsao numérica do tempo, tais como o RAMS, para
visualiza¢ao no Grid Analysis and Display System (GrADS), ou seja, arquivos com
extensao .ctl e .gra, sendo o .ctl um arquivo descritor do arquivo binario .gra. O

arquivo binario deve conter, no minimo, os campos das seguintes variaveis:

e componentes zonal, meridional e vertical do vento, u, v e w, em unidade de

m/s;



CAPITULO 7 - Implementacio da Dispersio na Atmosfera 89

|CALL RANDOM_SEED() |

Tempo = Tempo de leitura —

‘ Leitura de dados do RAM§
J

‘ Emissdo de Particul#s
{
4{ i<= NUmero de Particul#s

'
‘ Calcula nova posicao da partl’cu‘la @
1

‘ Deposicéo SecFi
'
 Deposicao Umida
'

‘ Verificagdo da massa em suspen#éo

—~ Sim
Calcula concentracéo?

N ‘ Reamostra mas#a
N&o ‘
v

Sim
Massa em suspensao = EXIT

»‘ Tempo = Tempo + Tempo de Sincronizagho

Fim

Figura 7.1: Fluxograma do programa implementado para o estudo da dispersao de

material particulado na atmosfera.
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90

Sim

Nao

Passo de tempo
variavel?

Sim

R

Céalculo de
uvew

Tempo da Particula
< Tempo de Sincronizac¢ao

Particula estda em uma CLP2——
N&o

| Parametrizag&o

—| Célculo de dt

Céalculo de
uvew
segundo

modelo do

Deslocar_nenta
Aleatorio
- . Ou -
tridimensional

‘ Calcula novas posigc")e‘s

Nao

Particula atravessou o topo da CLP
ou o solo?

. ' — N&o
Particula permanece no dominio? Massa = 0
Sim

1

4{ Tempo da Particula = Tempo da Particula 4} dt

Figura 7.2: Detalhe do cédlculo das novas posicoes das particulas no programa im-

plementado.
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porcentagem de terra;

e taxas de precipitagao total e convectiva em mm/h;

e razao de mistura de dgua de nuvem em kg/kg;

e altura da CLP, z;, em m;

e velocidade de fric¢ao, u,, em m/s;

e escala de velocidade convectiva, w,, em m/s;

e comprimento de Monin-Obukhov, L., em m;

e coeficientes de difusao vertical e horizontal, K,eK}, em m?/s.

Além disso, é necessario que o usudrio defina algumas varidveis em um arquivo que
também ¢é utilizado como entrada do programa. Sao especificadas neste arquivo as
variaveis que controlam a localizagdo e o comportamento de emissao da fonte; as
caracteristicas fisicas do aerossol simulado; a consideracao, ou nao, da modelagem
da deposigao seca e/ou imida; e o tempo de simulagao, dentre outras. A fonte é
simulada pelo programa como um volume, com dimensoes definidas pelo usuario,
dentro do qual as particulas sao aleatoriamente distribuidas, segundo uma fungao
de distribuicao de probabilidade constante.

O programa gera dois arquivos de saida binarios: um contendo dados da con-
centragio do aerossol em suspensao na atmosfera, em kg/m?, e outro com dados da
quantidade acumulada de massa depositada na superficie devido as deposicoes seca
e/ou timida, em kg/m?, caso ao menos uma destas opgoes tenha sido considerada.

Como alguns modelos de previsao numérica do tempo contam com o recurso de
aninhamento de grades, o programa de dispersao foi configurado para trabalhar com
dados provenientes de até duas grades ao mesmo tempo, priorizando a utilizagao
dos dados provenientes da grade aninhada, com melhor resolucao espacial. Isto
possibilita a observacao do eventual retorno de particulas para a grade aninhada,
que por ter dimensoes menores, pode ter suas fronteiras rapidamente atravessadas

pelas particulas.
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Para as simulagoes realizadas neste trabalho, cujos resultados serao apresentados
nas secoes 8.5 e 9.5, considerou-se a evolucao das particulas segundo o modelo tri-
dimensional na horizontal e segundo o assimétrico na vertical. Na atmosfera livre o
modelo tridimensional foi empregado. Dentro da CLP foi utilizado passo de tempo
varidvel, calculado segundo a Eq. (4.20), e passo de tempo de sincronizagao igual a
60s; o passo de tempo fixo foi considerado igual a 5s fora da CLP.

O topo da CLP foi determinado segundo o procedimento proposto por MCNI-
DER e PIELKE [26] nas simulag¢bes com o modelo RAMS.

7.2 Técnicas de Reamostragem de Massa Imple-
mentadas

Os valores de concentragao em pontos especificos do dominio ou em pontos de grades
de reamostragem de massa podem ser estimados segundo as técnicas de: reamos-
tragem simples, reamostragem linear e estimador de densidade de kernel. Como
padrao, o programa gera as saidas, calculadas segundo a técnica desejada, em uma
grade de reamostragem de massa com as dimensoes e a resolucao vertical semelhan-
tes as da grade utilizada na simulacao do modelo de previsao numérica do tempo.
Caso aninhamento de grades tenha sido considerado, a grade maior é tomada como
o padrao. Ha ainda as opgoes de utilizagao de uma segunda grade de reamostragem,
sobre determinada regiao de interesse, e de estimacao da concentracao para pontos
especificos do dominio em determinado raio de influéncia.

A concentracao nos pontos da grade de reamostragem, segundo a técnica de
reamostragem simples, é dada por:

1 NP

Cley.2) = s ; i

onde dz, dy e dz correspondem as dimensoes da célula de grade, N P; é o ntimero de
particulas localizadas na célula de grade e m; é a massa atribuida a cada particula.
Na reamostragem de massa linear, o procedimento para o calculo da concentracao

é semelhante ao anterior, entretanto a massa de cada particula é repartida entre os
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oito pontos de grade que limitam o volume imaginario em torno desta. A distribuicao
da massa é linear, de acordo com a distancia da particula ao ponto de grade, ficando

a concentragao nos pontos de grade de reamostragem dada por [19]:

C(l’,y, dmdydz Zmzfz

onde f; representa o peso atribuido ao ponto de grade, inversamente proporcional a
distancia entre este e a particula, de tal forma que 3%, fi = 1.

Conforme apresentado na literatura [77], a utilizacdo do estimador de densidade
de kernel conduz a campos de concentracao mais suaves, mesmo para um menor
nimero de particulas empregadas em uma simulacao. Entretanto, sua utilizacao esta
relacionada a grande gasto computacional, devido ao fato desta técnica nao empregar
a contagem de particulas em volumes imaginarios. Neste caso, a concentragao nos
pontos do espago ¢ dada por:

NP om;
C(faya Z) = Z mfk(rxaryarz)

i=1 "twi Myt
onde NP representa o numero total de particulas envolvidas na simulagao, os
parametros hg;, hy; € h;; determinam o grau de suavizagao da distribuigao do campo
de concentragao, 7, = (2; — ) /hqi, 7y = (Ys —Y)/hyi, 72 = (2 — 2)/h2i, onde z;, y; e
z; representam as coordenadas da posicao das particulas e z, y e z, as coordenadas

do ponto de grade e a funcao f; deve satisfazer:

1 400 ptoo  ptoo e X
e [ ey =1,

Neste trabalho, f; foi assumida Gaussiana:

fo— 1 7‘% 7“5 rz
k—(27r)3/2e:17p 5 exp 5 exp 5

e os fatores de suavizagao foram considerados fixos no tempo e iguais a h,; = dz,

hy; = dy e h,; = dz, caso dz < 150, ou h,; = 150, caso contrario [19].

7.3 Paralelizacao do Cdédigo

Na modelagem Lagrangiana, o problema do calculo das posigoes sucessivas de particulas

é totalmente desacoplado, ou seja, nao ha interacao entre as trajetérias das particulas.
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Como consequéncia, tem-se que neste tipo de modelagem os algoritmos sao fa-
cilmente paralelizados e que o ganho obtido deve ficar muito préximo do melhor
possivel.

A paralelizacao utilizando-se a interface OPEN MP, disponivel em ma&aquinas
multiprocessadas, emprega o conceito de thread, que é entendido como um processo
que compartilha um segmento de dados e de instrugoes do processo que o criou,
executado em paralelo com outros segmentos através de multiprocessamento. A pa-
ralelizagdo de um programa com a interface OPEN MP ¢ feita a partir de diretivas
inseridas no cédigo que sao diretamente tratadas pelo compilador FORTRAN. As
diretivas sao inseridas de forma que, quando o codigo é executado em uma maquina
sequencial, estas sao assumidas comentarios e nao interferem na execucao do pro-
grama. Devido a estes aspectos, a paralelizagao de um cédigo com a interface OPEN
MP é mais simples que com a MPI (Message Passing Interface), ou equivalente.

O cédigo desenvolvido foi adaptado para ser executado na maquina multipro-
cessada [taipava do LNCC, uma Sun Fire 6800, com 24 processadores e 40Gb de
memoria RAM, sem dedicagao exclusiva. Na Tab. (7.1) é apresentado o ganho
médio obtido com a paralelizagao do codigo nas simulagoes do experimento TRACT
empregando 50.318 particulas e diferentes parametrizagoes. Estas simulagoes sao
descritas mais detalhadamente no Capitulo 8, cujos resultados sao apresentados nas
Tabs. (8.10), (8.11) e (8.12) da Segao 8.5.

De acordo com os dados apresentados na Tab. (7.1), verifica-se que a utilizagdo
da maquina sem dedicacao exclusiva afetou fortemente os tempos de execucao me-
didos, o que fica evidente pelo fato de que o ganho obtido com utilizacao de quatro

threads foi inferior ao ganho com dois threads.

Tabela 7.1: Percentual de ganho com a paralelizacao do cédigo de dispersao

N° de Threads | Tempo de execugao | Ganho(%)

1 9h20min -

2 5h30min 40

4 6h 35




Capitulo 8

Simulacao do Experimento

TRACT

Neste capitulo serao apresentadas as principais caracteristicas do experimento TRACT
e os resultados obtidos com o programa de dispersao na simulacao deste experimento.
Nas simulagoes foram testadas as diferentes parametrizacoes, utilizando cerca de
50.000 particulas. As parametrizacoes que forneceram os melhores resultados foram
empregadas em novas simulagoes, para avaliar a sensibilidade do modelo ao nimero
de particulas empregadas. Para tal, mais duas simulacoes foram feitas empregando
um total de 500.000 particulas, diferindo apenas pela consideracao da deposicao
seca. No ultimo experimento, a reamostragem de massa via estimador de densidade

de kernel foi testada.

8.1 O Experimento TRACT

O TRACT - Transport of Air Pollutants over Complex Terrain, foi um programa
de campo realizado durante o EUROTRAC-2, que por sua vez, foi a segunda fase
de um projeto sobre transporte e transformagoes quimicas de substancias potenci-
almente danosas ao meio-ambiente sobre a Europa. Este projeto e seu predecessor,
o EUROTRAC, foram uma iniciativa do Furopean Research Coordination Agency -
EUREKA.

O EUROTRAC foi realizado no periodo de 1988 a 1995 e suas principais con-

95
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tribuigoes foram: o estudo da quimica e do transporte de ozonio (Os) e outras
substancias foto-oxidantes na atmosfera, a identificacdo dos processos que levam a
formagao de substancias acidas na atmosfera e a compreensao da emissao e deposicao
de substancias na biosfera.

Com a intengao de contribuir no desenvolvimento de estratégias e politicas para
reduzir as emissoes antropogeénicas de poluentes sobre a Europa, e também de me-
lhorar a previsao da qualidade do ar, o EUROTRAC-2 foi realizado no periodo de

1996 a 2002. Seus principais objetivos foram [78]:
e quantificagao das fontes de poluicao, naturais e antropogénicas;

e quantificacao da formacao e das interagoes atmosféricas de substancias acidas,

foto-oxidantes e aerosséis emitidos por fontes antropogénicas e naturais;

e avaliacao de mecanismos de feedback, tais como a relacao entre a intensidade

de radiacao ultravioleta e a producao de substancias foto-oxidantes;

e determinagao da evolucao da distribuicao espacial e temporal de emissoes

através da utilizacao de sondas, avides e instrumentos no solo;

e estudo do comportamento de deposicao de material poluente na biosfera e

quantificacao do material depositado;

e desenvolvimento, implementacao e validagao de modelos numéricos para aplicagao

em situagoes de interesse;
e melhora da qualidade de medidas remotas e feitas em campo.

Dentro das perspectivas do EUROTRACT-2, as duas principais metas do TRACT
eram: estudar os efeitos orograficos no transporte atmosférico e na difusao turbu-
lenta em uma CLC e estimar o transporte de poluentes da Camada Limite At-
mosférica para a atmosfera livre. Os dados coletados deveriam possibilitar o melhor
entendimento da forma como poluentes sao transportados em uma regiao de topo-
grafia complexa e como, e em que quantidade os poluentes sao transportados da

Camada Limite Atmosférica para a Atmosfera Livre.
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A regiao da Europa Central compreendida de 47°N a 50°N de latitude e de 6.5°E
a 10°E de longitude foi a escolhida para a realizagao do TRACT, devido a ser uma
regiao de topografia complexa, segundo os dados apresentados por CARVALHO
[13]. A érea onde o TRACT foi realizado estd ressaltada na Fig. (8.1). Nesta érea,
localizada sobre parte dos territorios da Franca, Suica e Alemanha, estruturas de
Vale e montanhas afetam o escoamento atmosférico. Devido a presenca do Vale
do Reno, cercado pelas montanhas Vosges, a Oeste, e Floresta Negra, a Leste, a
topografia da regiao tem grande amplitude, variando de 100 a 1.500m acima do

nivel do mar, como pode ser visto na Fig. (8.2).

Alemanha

Italia

3B 45E 6E 7.5E 9E 10.5E 12E

Figura 8.1: Area de realizagao do experimento TRACT.

1150

48N
47.5N

47N

7E 8E 9E 10E

Figura 8.2: Topografia na regiao do experimento TRACT.

A 4rea do experimento tem aproximadamente 300km? e foi idealizada de forma



CAPITULO 8 - Simulacio do Experimento TRACT 98

que uma parcela de ar pudesse atravessa-la, de lado a lado, em um dia. A densa rede
de estagoes meteoroldgicas disponivel foi mais um fator para a escolha da regiao.
Os principais tipos de cobertura de solo da area do experimento foram determi-

nados utilizando-se informacoes do satélite Landsat; estes dados estao sintetizados

na Tab. (8.1).

Tabela 8.1: Percentual de utilizacao de tipos de solo na regiao do experimento

TRACT

Cobertura de solo | Utilizagao (%)
grama 25.90
terra aravel 22.80
floresta decidua 18.30
floresta conifera 16.00
floresta mista 5.90
vilarejo 3.50
cultivo permanente 1.30
agua 1.30
cidade 0.60
outros 0.30

O TRACT foi realizado de 07 a 23 de Setembro de 1992 e durante este periodo
foram realizados trés periodos de medidas intensivas, nos quais os equipamentos
disponiveis coletaram dados por pelo menos 24h consecutivas. A duracao dos trés

periodos de medidas intensivas podem ser vistas na Tab. (8.2).

Tabela 8.2: Duracao dos trés periodos de medidas intensivas do experimento

TRACT

Medigao | Hora e data do inicio | Hora e data do final | Duragao (horas)

1° 05 TMG de 11/09/92 | 06 TMG de 12/09/92 25

20 | 05 TMG de 16/09/92 | 18 TMG de 17/09/92 37

3° 05 TMG de 21/09/92 | 12 TMG de 22/09/92 31
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Durante o segundo periodo de medidas intensivas, foram coletados dados de
concentracao em superficie e em altitude, por um aviao, de uma substancia inerte
controladamente emitida. Os dados utilizados para comparacao com os resultados
de simulacao em uma das proximas secoes sao aqueles coletados durante este periodo
especifico. Desta forma, as informacoes apresentadas doravante sao referentes a este

experimento de campo do TRACT, realizado de 16 a 17 de Setembro de 1992.

8.1.1 Caracteristicas e dados do experimento

As substancias utilizadas como tracadores em um experimento de concentragao de-
vem possuir caracteristicas especificas, elas devem ser:

e nao prejudiciais ao meio ambiente;

e nao toéxicas;

e inertes;

e 1nao soluveis em agua;

e nao oxidantes;

e detectaveis em concentragoes extremamente baixas.

A familia de substancias quimicas que obedecem estas condicoes é a dos perfluor-
carbonos - PFCs, contendo apenas carbono e flior. No experimento de interesse foi

utilizado o CgFlg, cujas principais caracteristicas fisicas podem ser vistas na Tab.

(8.3).

Tabela 8.3: Propriedades fisicas da substancia tracadora CgFig
Peso molecular (g/mol) 400
Densidade a 25°C' (g/m?) 1.828
Ponto de ebuli¢ao (°C') 102
Ponto de congelamento (°C) -70
Viscosidade dinamica em 25°C' (mPas) 1.919
Tensao superficial a 25°C' (mNm) 16.6
Pressao de vapor a 25°C' (mbar) 48
Calor de vaporizacao no ponto de ebulicao (kJ/kg) | 82.9
Calor especifico (kJ/kg°C) 0.963
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Segundo CARVALHO [13], o tragador foi liberado de um caminhao equipado
com dois tanques, de 50/ cada um, que armazenavam a substancia. Uma pressao de
4 a 6 atmosferas era necessaria para que a substancia fosse impulsionada na forma
de um esguicho. O CgFg apresenta-se na forma de um liquido claro e sem odor em
pressao e temperatura ambientes, mas sob a aplicacao de alta pressao, vaporiza-se.
O caminhao fonte emitiu em uma taxa constante de 5g/s durante aproximadamente
3h em uma mesma posicao geografica. A posicao era 48.65°N de latitude e 08.088°E
de longitude, que corresponde a uma localidade conhecida como Sasbach, no Vale
do Reno. As principais caracteristicas do comportamento e da localizacao da fonte

estao sintetizadas na Tab. (8.4)

Tabela 8.4: Caracteristicas do comportamento e localizagao da fonte

Dia da emissao 16/09/1992

Tempo de emissao | 05:02 - 07:58 (TMG)

Taxa de emissao 5g/s

Massa total emitida | 52.8kg

Posigao geografica | (48.65°N,08.088°E)

Altura Im

Altitude 137m

Deve-se lembrar que a hora local na regiao de interesse é uma hora adiantada em
relacdo ao Tempo Médio de Greenwich (TMG). Entretanto vigorava o horédrio de
verao na época de realizacao do experimento e por isso deve-se somar mais uma hora
em relacao ao Tempo Médio de Greenwich. Desta forma, a emissao da substancia
tragadora ocorreu das 05:02 as 07:58 TMG ou das 07:02 as 09:58 hora local.

Em cada uma das vinte estacoes meteoroldgicas, que compunham a rede de
medicao em superficie, foram feitas amostras de concentracao em intervalos de 30
minutos. Somente em 10 das estagoes da rede foram detectadas concentragoes dife-
rentes de zero. A localizacao geogréafica dessas estacoes e da fonte podem ser vistas

na Fig. (8.3) e na Tab. (8.5), nesta tabela também sao apresentadas as distancias
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das estagoes a fonte. Os valores de concentracao do tracador CsFig amostrados nas
estagoes meteoroldgicas, extraidos de CARVALHO [13], sdo apresentados na Tab.
(8.6). Resultados de simulagoes, apresentados na Secao 8.5, serao comparados a
estes dados.

Além de medigoes da concentracao do tragador, também foram realizadas ra-
diosondagens atmosféricas nas estagoes listadas na Tab. (8.7); alguns destes dados
coletados dos perfis verticais de variaveis meteoroldgicas serao utilizados para veri-

ficacao dos resultados das simulagdes numéricas.
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Figura 8.3: Topografia, estagoes meteorolégicas na regiao do experimento TRACT

(pontos) e localizagao da fonte (cruz).

Tabela 8.5: Localizagao das estacoes de amostragem da concentragao

Estagao Cédigo | Latitude (°) | Longitude (°) | Distancia da fonte (m)
Oberweier 1 48.691 8.120 5.207
Miilhofen 4 48.750 8.152 12.030
Baden-Oos 6 48.794 8.183 17.459
La Wantzenau 21 48.659 7.833 18.749
Pfettisheim 22 48.660 7.648 32.348
Stefans-Berg 23 48.641 7.497 44.094
Sasbach 32 48.647 8.096 334
Birkenhof 34 48.607 8.138 5.962
Breitenbrunnen 37 48.621 8.183 7.681
Hornisgrinde 38 48.611 8.211 10.061
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Tabela 8.6: Concentragoes da substancia tracadora nas estagoes de amostragem em

diferentes horarios

Cédigo da estagao | Hora (TMG) | Concentracao (ug/m?)
32 05:30 - 06:00 0.0321
1 06:00 - 06:30 3.0276
32 06:30 - 07:00 0.0241
1 07:00 - 07:30 1.3202
4 07:00 - 07:30 0.0325
6 07:30 - 08:00 0.0034
1 08:00 - 08:30 0.0196
32 09:30 - 10:00 0.0013
37 09:30 - 10:00 0.0020
34 10:30 - 11:00 0.0018
23 10:30 - 11:00 0.0023
32 11:30 - 12:00 0.0086
34 11:30 - 12:00 0.0014
32 12:30 - 13:00 0.0013
21 13:30 - 14:00 0.0029
22 13:30 - 14:00 0.0086
38 13:30 - 14:00 0.0029
23 15:30 - 16:00 0.0023
21 16:30 - 17:00 0.0020
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Tabela 8.7: Localizagao das estagoes de radiosondagem

Estacao Cédigo | Latitude (°) | Longitude (°) | Altura (m)
Belfort R1 47.66 7.00 369
Bruchsal R2 49.13 8.56 110
Erlenhof R3 48.70 8.04 127
Freiburg R4 48.00 7.84 150
Idar-Oberstein R5 49.70 7.33 376
Lorrach R6 47.62 7.65 290
Mannheim R7 49.52 8.55 96
Memmingen RS 47.99 10.24 580
Musbach R9 48.50 8.48 695
Neuhausen ob Eck | R10 47.98 8.90 802
Oberbronn R11 48.94 7.61 274
Offenburg R12 47.91 7.96 150
Schauinsland R13 48.83 7.90 1284
Stuttgart R14 49.75 9.21 315
Wertheim R15 49.75 9.22 342




CAPITULO 8 - Simulacio do Experimento TRACT 105

8.2 Caracteristicas Sindticas

Como uma das metas do TRACT era estudar o transporte de poluentes em uma
CLC, o experimento de campo foi realizado durante configuracoes atmosféricas que
favoreciam a formacao de uma camada limite com estas caracterfsticas. E bem
conhecido que a formacao de CLCs é favorecida em regides sobre a influéncia de
sistemas de alta pressao. Este fato é devido a estrutura dinamica destes sistemas,
que ocasionam convergéncia de ventos em altos niveis da atmosfera e divergéncia em
superficie, fazendo com que a componente vertical do vento seja predominantemente
descendente, a menos de efeitos locais, o que inibe a formacao de nuvens.

As nuvens funcionam como o telhado de uma estufa na atmosfera, impedindo
que a radiacao de onda-longa emitida pela superficie da Terra seja perdida para o
espaco. Em noites de céu claro, a quantidade de energia perdida pela Terra é grande
e a temperatura do ar tende a cair proximo a superficie, condi¢oes que favorecem a
ocorréncia de inversao no perfil vertical da temperatura e consequente formacao de
uma CLC.

Deste modo, as condicoes de tempo durante o experimento de interesse estavam
sob influéncia de um sistema de alta pressao, cujo centro estava localizado sobre
a Holanda, como pode ser visto na evolucao do campo de pressoes superficiais,
apresentado na Fig. (8.4). Pode-se também verificar a existéncia de um sistema de
baixa pressao na mesma figura, cujo centro esta localizado sobre o Norte da Itélia.
Na superficie de separagao entre os dois sistemas havia uma frente fria, que cruzou
a regiao do experimento na noite do dia 16 para o dia 17/09/1992 que, no entanto,
nao prejudicou a formagao da CLC.

Segundo CARVALHO [13], nebulosidade foi observada na por¢ao Norte da area
do experimento no dia 16, associada a frente fria. Devido a influéncia dos sistemas
de alta e baixa pressao e a passagem da frente fria na regiao do experimento, o vento
em superficie variou no sentido horéario de Oeste a Nordeste no dia 16 e soprou de
Oeste - Noroeste no dia 17. Acima de 2000m, os ventos foram de Oeste - Noroeste
durante todo o experimento. Os valores maximos de temperatura do ar no Vale do

Reno foram de 25°C' nos dois dias.
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Figura 8.4: Pressao reduzida ao nivel médio do mar na Europa Central em

16/09/1992 as 00TMG (a) e 12TMG (b) e 17/09/1992 as 00TMG (c) e 12TMG
(d).

O escoamento dos ventos em superficie sobre regioes de vales e montanhas é
influenciado por um regime de brisas e, neste caso especifico, o efeito das brisas
contribuiu de forma contraria: ora intensificando os ventos em superficie, ora os

enfraquecendo.

As brisas nessas regices de vales e montanhas sdo ocasionadas por diferencas no
aquecimento e no resfriamento das duas estruturas. Do ponto de vista térmico, as
montanhas sao menos conservativas que os vales, ou seja, se aquecem e se resfriam

mais rapidamente que estes. Apds o por-do-sol, o topo das montanhas resfria-se ra-
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pidamente, fazendo com que o ar adjacente a este resfrie-se também. O ar mais frio,
e por isso mais denso que o ar circunvizinho, desce pelas encostas das montanhas
em direcao aos vales. A este escoamento da-se o nome de “brisa de montanha’.
Apos o nascer do sol ocorre a situagao inversa; as montanhas, e consequentemente
o ar adjacente a elas, aquecem-se mais rapidamente. Esse ar mais quente e menos
denso ascende, forcando o ar que estd sobre o vale a subir pelas encostas das mon-
tanhas, para substituir o ar que ascendeu. Este vento, direcionado do vale para as
montanhas, é a “brisa de vale”.

Sabe-se, entretanto, que os mecanismos de brisa de vale e montanha sao explica-
dos de forma mais criteriosa através do teorema da circulacao de Bjerkness, a partir
do qual compara-se a temperatura junto a encosta da montanha com a temperatura
da atmosfera livre ao mesmo nivel. Esta diferenga de temperatura (entre o ar ad-
jacente a encosta e o ar ao mesmo nivel na atmosfera livre) induz as circulagoes ao
longo das encostas das montanhas, tal como é detalhadamente explicado em RAY
[79]. Entretanto como tal mecanismo nao serd avaliado quantitativamente neste
trabalho, explica-se as circulagoes por esta forma mais simplificada anterior.

Na Fig. (8.5a,c) pode-se verificar o efeito da brisa de montanha nos dias 16
e 17, diminuindo a intensidade dos ventos em superficie. A contribuicao positiva
da brisa de vale sobre o escoamento na regiao do experimento pode ser vista na
Fig. (8.5b,d). A Fig. (8.5) é proveniente da simulagdo numérica aqui realizada
com o modelo RAMS, na qual também é possivel verificar a boa representacao da

temperatura maxima do ar no vale do Reno.
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Figura 8.5: Vento e temperatura em superficie simulados pelo RAMS sobre a Regiao
do Experimento TRACT em 16/09/1992 as 03TMG (a) e 15TMG (b) e 17/09/1992
as 03TMG (c¢) e 1I5TMG (d).

8.3 Caracteristicas da Simulagcao do Tempo com

o RAMS

Para a geracao dos dados de entrada do programa de dispersao, uma simulagao com
o RAMS foi realizada utilizando-se a versao 4a de seu cédigo, executada no cluster
Carcard do LNCC. O RAMS foi inicializado com dados de reandlise do European
Center for Medium range Weather Forecasting (ECMWEF) com resolucao de 0.5°
de latitude e de longitude. As principais caracteristicas das grades utilizadas na

simulacao sao apresentadas na Tab. (8.8).
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Tabela 8.8: Caracteristicas das grades simuladas pelo RAMS para o caso TRACT

Grades Nimero de Pontos | Espagamento (km) Centro
1 - Principal (20,20,35) 16 (48.75°N,8.50°L)
2 - Aninhada (38,38,35) 4 (48.70°N,8.00°L)
3 - Aninhada (62,62,35) 1 (48.65°N,7.85°L)

A simula¢ao do RAMS foi iniciada as 00TMG de 15 de Setembro de 1992, com
tempo total de simulagao de 72h. As grades utilizadas cobriam a regiao do expe-
rimento TRACT, como apresentado na Fig. (8.6). Na diregao vertical utilizou-se
o recurso de grade telescopica, com espagamento inicial entre dois niveis de 50m e
incremento de 1.2, até que o espacamento maximo de 500m fosse atingido e mantido
constante até o topo da grade. Respeitando a condi¢ao de CFL, o passo de tempo

considerado foi de 30s para a Grade 1, 10s para a Grade 2 e 3s para a Grade 3.

52.5N A S

51N 1

49.5N

48N 1

46.5N

45N

.

3B 45E 6E 7.5E 9IE 10.5E 12
Figura 8.6: Dominio das trés grades simuladas pelo RAMS (linha cheia) e drea de
realizacao do experimento TRACT (linha pontilhada). A posigao da fonte é indicada

por um sinal (cruz).

A vegetacgao foi considerada homogénea e do tipo grama curta nas trés grades,

que é a vegetacao predominante na regiao simulada, conforme dados da Tab. (8.1).
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A resolucao dos arquivos de topografia utilizados foi de 30s, o que corresponde a
cerca de 1km nas latitudes aqui consideradas. A Parametrizacao da radiacao de
ondas curtas utilizada foi a de Mahrer e Pielke e a de ondas longas foi a de Chen e
Cotton. A parametrizacao da turbuléncia empregada foi a deformagao anisotrépica
na horizontal/Mellor e Yamada na vertical. A condigao de fronteira vertical superior
considerada foi a de topo rigido e a lateral foi a segundo Klemp e Wilhelmson. O
nudging foi utilizado nas laterais, no interior e no topo da grade, a partir de 10.000m
de altura, com escalas de tempo lateral e vertical iguais a 7.200s e interior igual a
14.000s. A microfisica foi considerada em seu nivel 1, no qual nem nuvens nem
chuva sao consideradas, apenas vapor d’agua. A parametrizagao convectiva nao foi
considerada.

O intervalo de escrita dos arquivos de saida foi de 30min; ja que era necessaria
uma boa resolucao temporal dos campos calculados pelo RAMS, que serviriam de
entrada para o programa de dispersao, uma vez que os codigos dos dois modelos nao

foram acoplados.

8.4 Avaliacao da Simulacao do Tempo com o RAMS

Os resultados da simulacao foram comparados aos dados de radiosondagens coleta-
dos durante o TRACT para validacao; nas Figs. (8.7), (8.8), (8.10), (8.11), (8.12),
(8.14) e (8.16) sao apresentados os perfis verticais de varidveis observadas e simula-
das pelo RAMS. As localidades escolhidas para as comparacoes foram as das estagoes
R03 e R13, dentro do dominio das trés grades simuladas, e R09 e R11, dentro so-
mente dos dominios das Grades 1 e 2. As varidveis apresentadas, os niveis e os
horarios das comparagoes variam em fungao da disponibilidade dos dados coletados.

Nas Figs. (8.9), (8.13), (8.15) e (8.17) sao apresentados indices estatisticos,

calculados para melhor avaliar os resultados da simulacao:

e mean fractional bias (MFB) aplicado ao médulo da velocidade do vento, a

temperatura potencial e a umidade especifica, expresso por:

1 X (Pprev — Pop
MFB = — 9 prev obs
N; <(I)prev+q>obs> ’
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e root-mean-square error (RMS) aplicado & temperatura potencial e & umidade

especiﬁca, expresso por:
LT 1/2
RMS = — lz (q)prev - q)obs>2‘| ;
N =1

e e root-mean-square vector error (RMSV) aplicado as componentes da veloci-
dade do vento, definido em COX et al. [80] por:

1 N 1/2
RMSV = N {Z {(uprev - uobs)2 + ('Uprev - Uobs)ﬂ} 3
=1

nos quais o subscrito prev representa o valor previsto e obs o observado.

Conforme apresentado nas Figs. (8.13), (8.15) e (8.17), verifica-se que a tem-
peratura potencial foi a variavel representada pelo RAMS de forma mais realista.
O indice MFB foi negativo em todas as comparacoes deste campo, indicando que
os valores previstos pelo RAMS foram subestimados nas trés grades, o que também
pode ser conferido nas figuras dos perfis verticais. Ainda assim, a tendéncia do erro
de previsao da temperatura potencial é predominantemente de diminuicao ao longo
do tempo de simulagao. Esta foi também a varidvel prevista cujo indice MFB mais
aproximou-se de zero e de menor RMS, excetuando-se a localidade da estacao R13,
onde o RMS nao foi inferior a 5.5°C'.

Quanto a umidade especifica, verifica-se que este campo foi predominantemente
superestimado em todas as comparacgoes, especialmente na localidade da estagao
R13. Os indices estatisticos desta varidavel meteorolégica apresentam comporta-
mento semelhante em todas as localidades nas quais estes foram comparados: inici-
almente melhoram com o tempo de simulagao, pioram em torno de 42h e voltam a
melhorar a partir de 54h. Este comportamento esta possivelmente associado a uti-
lizacdo da microfisica do RAMS em nivel baixo, o que ocasionou mé representacao
da passagem da frente fria durante este periodo na regiao simulada.

O campo de vento nao foi bem representado pelo RAMS; o RMSV variou pre-
dominantemente de 2 a 4m/s nas localidades em que este foi comparado e o MFB
indicou que as velocidades foram sub e superestimadas alternadamente durante a

simulacdo. A direcao dos ventos foi bem simulada na localidade da estacao R11,
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mas foi mal representada na estacao R03 em especial, onde a diferenga entre os
valores observados e previstos foi maior que 100° préoximo a superficie. Devido a
estacao R03 corresponder ao ponto de sondagem mais préximo ao local de emissao
do tracador, a ma representacao da direcao do vento nesta localidade prejudicou a
simulacao da dispersao, como serd apresentado na Secao 8.5.

Quanto aos resultados provenientes das grades 1 e 2, pode-se verificar a partir
dos indices estatisticos que estes sao muito semelhantes. O comportamento dos
resultados da grade 3 foi ora superior e ora inferior aos resultados das grades 1 e 2
na localidade da estagao R03, foram inferiores em R11 e em R09 e R13 os resultados
provenientes das trés grades foram semelhantes.

Deve-se mencionar que outras configuragoes do RAMS foram testadas na tenta-
tiva de obtencao de melhores resultados: consideracao da parametrizacao convectiva
e microfisica simulando nuvens e chuva; inicializacao da simulacao as 00TMG de
16/09/1992; simulagao de somente uma grade, com espagamento de 4km. Entre-
tanto os campos simulados nestes experimentos nao levaram a resultados tao bons

com o programa de dispersao, por isso nao sao aqui apresentados.
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Figura 8.7: Perfil vertical de varidveis observadas e simuladas pelo RAMS nas grades
1 (Gl), 2 (G2) e 3 (G3) para a estagao R3 em 12TMG de 16/09/1992. V é a
velocidade do vento (m/s), dd é a direcao do vento (°), u é a componente zonal e v

é a componente meridional da dire¢ao do vento (m/s).
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Figura 8.8: Semelhante a Fig. (8.7), mas as 12TMG de 17/09/1992.
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Figura 8.9: Evolugao dos indices estatisticos nas grades 1 (G1), 2 (G2) e 3 (G3) para
a estacao R3 ao longo do tempo de simulacao do RAMS. RM SV é o root-mean-
square vector error das componentes da velocidade do vento e MFB_V é o mean

fractional bias da velocidade do vento.
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Figura 8.10: Perfil vertical de varidveis observadas e simuladas pelo RAMS nas

grades 1 (G1), 2 (G2) e 3 (G3) para a estacao R13 em 06TMG de 16/09/1992. TP

é a temperatura potencial (K) e ¢ é a umidade especifica (g/kg).
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Figura 8.11: Semelhante & Fig. (8.10), mas as 12TMG de 16/09/1992.
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Figura 8.12: Semelhante

360

z(m)

12000

10000

8000

6000

4000

2000

L
0 2

4 6 8
a(grka)

14

a Fig. (8.10), mas as 12TMG de 17/09/1992.



CAPITULO 8 - Simulacio do Experimento TRACT 116

8 T T T T T Gll T T T T T T Gl| T
—a— —a—
G2 —o— -0.016 - G2 —o— |
75 G3 —a— - G3 —a—
-0.018 -
=7t 1 e
9 o  -0.02 | .
[
4 6.5 1 >
-0.022 —
6 - -
-0.024 -
55 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
24 30 36 42 48 54 60 66 72 24 30 36 42 48 54 60 66 72
ts(h) ts(h)
1.1 T T T T T T T
3| ] Gl —=—
1L G2 —o—
G3 —a—
29 E
S s 09 -
2]} 28 - om
: [ L i
: £ oo
27 I~ T 07 - -
26 ] 0.6 E
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
24 30 36 42 48 54 60 66 72 24 30 36 42 48 54 60 66 72
ts(h) ts(h)

Figura 8.13: Evolucao dos indices estatisticos nas grades 1 (G1), 2 (G2) e 3 (G3) para
a estacao R13 ao longo do tempo de simulacao do RAMS. RMS_ TP e MFB_TP sao
respectivamente o root-mean-square error e o mean fractional bias da temperatura
potencial e RMS_q e MFB_q, o root-mean-square error e o mean fractional bias da

umidade especifica.
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Figura 8.14: Perfil vertical de varidveis observadas e simuladas pelo RAMS nas
grades 1 (G1) e 2 (G2) para a estacdo R9 em 12TMG de 16/09/1992. V é a
velocidade do vento (m/s), dd é a diregdo do vento (°), u é a componente zonal
e v é a componente meridional da dire¢do do vento (m/s), TP é a temperatura

potencial (K) e ¢ é a umidade especifica (g/kg).
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Figura 8.15: Evolucdo dos indices estatisticos nas grades 1 (G1) e 2 (G2) para a
estacao R9 ao longo do tempo de simulagao do RAMS. RM SV é o root-mean-square
vector error das componentes da velocidade do vento, M FB_V é o mean fractional
bias da velocidade do vento, RMS_ TP e MFB_TP sao respectivamente o root-
mean-square error e o mean fractional bias da temperatura potencial e RMS _q e

MF B_q, o root-mean-square error e o mean fractional bias da umidade especifica.
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Figura 8.16: Semelhante & Fig. (8.14), mas para a estacao R11.
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Figura 8.17: Semelhante & Fig. (8.15), mas para a estacao R11.
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8.5 Resultados da Simulacao da Dispersao

O cédigo desenvolvido para simular a dispersao na atmosfera foi utilizado na repre-
sentacao numérica do Experimento TRACT, em simulagoes realizadas na maquina
Itaipava do LNCC.

Utilizando como entrada os dados provenientes da simulacao com o RAMS des-
crita anteriormente, inicialmente testou-se em qual das 3 grades simuladas obteria-se
os melhores resultados. Para isto, considerou-se que a fonte comecou a emissao de
particulas as 05:00TMG de 16/09/1992, numa taxa constante de 278 particulas
por passo de tempo de sincronizagao, que foi considerado igual a 60s. A fonte
parou de emitir as 08:00TMG de 16/09/1992 e desta forma foram empregadas um
total de 50.318 particulas por simulacao. A massa atribuida a cada particula foi
de 0,0010493263kg, perfazendo um total de 52, 8kg de massa emitida pela fonte.
No intervalo do passo de tempo de sincronizacao, cada particula teve sua nova
posicao calculada dentro da CLP em um passo de tempo menor e variavel segundo
a Eq. (4.20), com ¢ = 0,05. A parametrizacao para as propriedades estatisticas das
particulas utilizada foi a de Hanna e para a Skewness, Chiba.

Para os experimentos com os campos simulados pelas Grades 2 e 3 foi conside-
rado o aninhamento a Grade 1, visando com isto possibilitar o eventual retorno de
particulas ao dominio das grades de interesse.

A técnica de reamostragem de massa empregada foi a reamostragem linear, feita
em intervalos de tempo de 10min e em uma grade com espagamento horizontal de
4km. Os resultados obtidos representam os valores médios da concentragao simu-
lada em intervalos de 30min. Os valores da concentracao simulada foram tomados
no primeiro nivel vertical, que correspondia a 23,861m, seguindo a grade utilizada
pelo RAMS. Especificamente para a localidade da estacao 32, os resultados apresen-
tados para o periodo de atividade da fonte foram obtidos por reamostragem local
de massa, tendo em vista sua proximidade a fonte. Neste caso, reamostragem de
massa por estimador de densidade de kernel foi considerada em um raio de 160m,
aproximadamente metade da distancia entre a estacao e a fonte, como apresentado

na Tab. (8.5).
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Pode-se verificar na Tab.(8.9) que os melhores resultados sdo os simulados com
campos provenientes da Grade 1, embora esta fosse a grade de menor resolucao.
Segundo os experimentos de CARVALHO [13], as concentragoes observadas nas
estagoes 21, 22 e 23, localizadas dentro do Vale do Reno, estao associadas a uma
divisao da pluma, provocada pelo gradiente horizontal da velocidade do vento. Em-
bora a direcao dos ventos nao favorecesse o escoamento da pluma para dentro do
Vale do Reno, nestes experimentos, foram observados que os valores de velocidade
horizontal do vento sobre o vale eram maiores que nas regioes circunvizinhas, até
aproximadamente 08:00TMG. Como a pressao é menor em regioes de maior ve-
locidade, a divisao da pluma observada foi atribuida a variacao da intensidade da
velocidade horizontal. Comportamento do campo de vento semelhante ao citado sé é
observado na Grade 1, o que favorece que a pluma permaneca compacta e nao atinja
as estacoes dentro do Vale do Reno quando os campos meteorologicos provenientes

das outras grades sao empregados.
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Tabela 8.9: Resultados para o caso TRACT utilizando as parametrizacoes de Hanna

e Chiba nas trés grades simuladas.

Valores de Concentragao (ug/m?)

Estagao Hora Obs. Grade 1 Grade 2 Grade 3

32 05:30 - 06:00 | 0.0321 | 0.0357671 | 0.0141048 | 0.0083465
1 06:00 - 06:30 | 3.0276 | 6.6141528 | 11.8727534 | 13.4185321
32 06:30 - 07:00 | 0.0241 | 0.0394386 | 0.0148343 | 0.0088384
1 07:00 - 07:30 | 1.3202 | 6.7823245 | 10.5464419 | 14.1214240
4 07:00 - 07:30 | 0.0325 | 0.0794389 | 3.6893544 | 5.6079208
6 07:30 - 08:00 | 0.0034 | 0.0008285 | 1.0617088 | 1.4858875
1 08:00 - 08:30 | 0.0196 | 1.4160432 | 4.2194412 | 4.4487223
32 09:30 - 10:00 | 0.0013 | 0.0 0.0 0.0

37 09:30 - 10:00 | 0.0020 | 0.0 0.0 0.0

34 10:30 - 11:00 | 0.0018 | 0.0000469 | 0.0 0.0

23 10:30 - 11:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0

32 11:30 - 12:00 | 0.0086 | 0.0000013 | 0.0 0.0

34 11:30 - 12:00 | 0.0014 | 0.0001958 | 0.0 0.0

32 12:30 - 13:00 | 0.0013 | 0.0001769 | 0.0 0.0

21 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0 0.0

22 13:30 - 14:00 | 0.0086 | 0.0 0.0 0.0

38 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0000036 | 0.0 0.0

23 15:30 - 16:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0

21 16:30 - 17:00 | 0.0020 | 0.0 0.0 0.0
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As diferentes parametrizagoes foram testadas na Grade 1 e os resultados ob-
tidos sao apresentados nas Tabs. (8.10), (8.11) e (8.12). Essas simulagoes foram
feitas com configuracoes semelhantes as descritas anteriormente, para os experimen-
tos com as trés grades. Verifica-se que os melhores resultados sao obtidos com as
parametrizacoes de Hanna e Sawford & Guest. Para este experimento, sao apresen-
tados na Fig. (8.18) o campo da concentragao do CsFig, simulada pelo programa de
dispersao, e o campo do vento, simulado pelo RAMS. Pode-se verificar o efeito do
cizalhamento do vento, provocando o deslocamento da pluma para dentro do Vale

do Reno, e também que a evolugao da pluma é condizente com o campo de vento

simulado pelo RAMS.

Os resultados obtidos com as diferentes parametrizacoes apresentam caracteris-
ticas em comum: a concentracao simulada durante a emissao da fonte nas Estacoes
1 e 32 sao maiores que os valores observados, porém de mesma ordem de grandeza
e nao apresentam a tendéncia de diminui¢ao da concentragao observada. Os valores
simulados sao bem inferiores aos observados, quando diferentes de zero, a partir
de 08:30TMG. Essas falhas na representacao do comportamento da pluma possi-
velmente estao associadas a utilizacao de campos meteorolégicos nao tao realistas,
embora a simulacao do RAMS tenha apresentado resultados razoaveis, quando com-

parados com os dados de radiosondagem.
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Tabela 8.10: Resultados para o caso TRACT utilizando a parametrizagao de Chiba

para a Skewness e as diferentes parametrizacoes para a CLP.

Valores de Concentragao (ug/m?)

Estacao Hora Obs. Degrazia | Hanna McNider | Rodean
32 05:30 - 06:00 | 0.0321 | 0.0374907 | 0.0357671 | 0.0392330 | 0.0502152
1 06:00 - 06:30 | 3.0276 | 6.5910211 | 6.6141528 | 6.5938917 | 6.5771553
32 06:30 - 07:00 | 0.0241 | 0.0448634 | 0.0394386 | 0.0437216 | 0.0600898
1 07:00 - 07:30 | 1.3202 | 6.9016854 | 6.7823245 | 6.7670074 | 6.8134467
4 07:00 - 07:30 | 0.0325 | 0.2284025 | 0.0794389 | 0.0568818 | 0.0613639
6 07:30 - 08:00 | 0.0034 | 0.0142683 | 0.0008285 | 0.0001095 | 0.0002022
1 08:00 - 08:30 | 0.0196 | 1.6787794 | 1.4160432 | 1.5231647 | 1.4607763
32 09:30 - 10:00 | 0.0013 | 0.0001025 | 0.0 0.0 0.0
37 09:30 - 10:00 | 0.0020 | 0.0002298 | 0.0 0.0 0.0
34 10:30 - 11:00 | 0.0018 | 0.0000051 | 0.0000469 | 0.0 0.0
23 10:30 - 11:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 0.0
32 11:30 - 12:00 | 0.0086 | 0.0 0.0000013 | 0.0 0.0
34 11:30 - 12:00 | 0.0014 | 0.0 0.0001958 | 0.0 0.0
32 12:30 - 13:00 | 0.0013 | 0.0 0.0001769 | 0.0 0.0
21 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0 0.0 0.0
22 13:30 - 14:00 | 0.0086 | 0.0 0.0 0.0 0.0
38 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0000036 | 0.0 0.0
23 15:30 - 16:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 0.0
21 16:30 - 17:00 | 0.0020 | 0.0 0.0 0.0 0.0
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Tabela 8.11: Resultados para o caso TRACT utilizando a parametrizacao de Sawford

& Guest para a Skewness e as diferentes parametrizagoes para a CLP.

Valores de Concentragao (ug/m?)

Estacao Hora Obs. Degrazia | Hanna McNider | Rodean
32 05:30 - 06:00 | 0.0321 | 0.0383298 | 0.0370785 | 0.0396041 | 0.0480748
1 06:00 - 06:30 | 3.0276 | 6.5910211 | 6.6157684 | 6.5925700 | 6.5767778
32 06:30 - 07:00 | 0.0241 | 0.0477263 | 0.0393040 | 0.0442865 | 0.0557010
1 07:00 - 07:30 | 1.3202 | 6.9016854 | 6.7788304 | 6.7700570 | 6.8173667
4 07:00 - 07:30 | 0.0325 | 0.2284025 | 0.0789754 | 0.0568815 | 0.0611167
6 07:30 - 08:00 | 0.0034 | 0.0142683 | 0.0008348 | 0.0001098 | 0.0001950
1 08:00 - 08:30 | 0.0196 | 1.6787794 | 1.5016905 | 1.4932054 | 1.4936312
32 09:30 - 10:00 | 0.0013 | 0.0001025 | 0.0000045 | 0.0 0.0
37 09:30 - 10:00 | 0.0020 | 0.0002298 | 0.0003118 | 0.0 0.0
34 10:30 - 11:00 | 0.0018 | 0.0000051 | 0.0000122 | 0.0 0.0
23 10:30 - 11:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 0.0
32 11:30 - 12:00 | 0.0086 | 0.0001163 | 0.0001533 | 0.0 0.0
34 11:30 - 12:00 | 0.0014 | 0.0003277 | 0.0000054 | 0.0 0.0
32 12:30 - 13:00 | 0.0013 | 0.0 0.0000094 | 0.0 0.0
21 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0000125 | 0.0 0.0
22 13:30 - 14:00 | 0.0086 | 0.0 0.0 0.0 0.0
38 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0000326 | 0.0 0.0
23 15:30 - 16:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 0.0
21 16:30 - 17:00 | 0.0020 | 0.0 0.0 0.0 0.0
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Tabela 8.12: Resultados para o caso TRACT utilizando a parametrizagao de Weil

para a Skewness e as diferentes parametrizacoes para a CLP.

Valores de Concentragao (ug/m?)

Estacao Hora Obs. Degrazia | Hanna McNider | Rodean
32 05:30 - 06:00 | 0.0321 | 0.0375040 | 0.0369372 | 0.0389927 | 0.0450180
1 06:00 - 06:30 | 3.0276 | 6.5938854 | 6.6098180 | 6.5916370 | 6.5535515
32 06:30 - 07:00 | 0.0241 | 0.0465459 | 0.0397459 | 0.0451382 | 0.0548734
1 07:00 - 07:30 | 1.3202 | 6.8903891 | 6.7869674 | 0.0564415 | 6.8104540
4 07:00 - 07:30 | 0.0325 | 0.2249318 | 0.0816227 | 0.0000951 | 0.0614549
6 07:30 - 08:00 | 0.0034 | 0.0145131 | 0.0009860 | 1.5080998 | 0.0001666
1 08:00 - 08:30 | 0.0196 | 1.6192923 | 1.4828965 | 0.0 1.4796198
32 09:30 - 10:00 | 0.0013 | 0.0001275 | 0.0 0.0 0.0
37 09:30 - 10:00 | 0.0020 | 0.0002836 | 0.0 0.0 0.0
34 10:30 - 11:00 | 0.0018 | 0.0000698 | 0.0000645 | 0.0 0.0
23 10:30 - 11:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 0.0
32 11:30 - 12:00 | 0.0086 | 0.0 0.0 0.0 0.0
34 11:30 - 12:00 | 0.0014 | 0.0 0.0000459 | 0.0 0.0
32 12:30 - 13:00 | 0.0013 | 0.0 0.0 0.0 0.0
21 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0000719 | 0.0 0.0
22 13:30 - 14:00 | 0.0086 | 0.0 0.0 0.0 0.0
38 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0 0.0004412 | 0.0 0.0
23 15:30 - 16:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 0.0
21 16:30 - 17:00 | 0.0020 | 0.0 0.0 0.0 0.0
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(

para o Experimento TRACT utilizando 50.000 particulas em 16/09/1992 as

Figura 8.18: Campos superficiais de concentragao (kg/m?) e vento

06TMG

(a), 0TTMG (b), 08TMG (c), 09TMG (d), 10TMG (e), 12TMG (f), 14TMG (g),

16TMG (h), 18TMG (i), 20TMG (j), 22TMG (1) e 24TMG (m).
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Na tentativa de melhorar os resultados obtidos, e também visando testar a sen-
sibilidade do modelo de dispersao ao nimero de particulas consideradas em uma
simulacao, foi realizada uma simulacao empregando um total de 500.103 particulas,
sendo atribuida a cada particula 0.0001055782k¢g de massa. As parametrizagoes em-
pregadas foram as de Hanna e Sawford & Guest e as demais configuragoes deste expe-
rimento foram semelhantes as descritas anteriormente. Sob estas mesmas condigoes,
outra simulacao foi feita considerando a deposicao seca de particulas. A altura de
referéncia, abaixo da qual as particulas estao sujeitas a deposi¢ao seca, foi conside-
rada de 30m. Deposicao imida nao foi considerada pois ocorréncia de precipitacao
nao foi simulada pelo RAMS. Os valores da concentracao obtidos nas localidades

das estagoes de medigao sao apresentados na Tab. (8.13).

A influéncia da utilizagao do estimador de densidade de kernel na reamostragem
de massa também foi averiguada, para isso, considerou-se a emissao constante de
10 particulas por passo de tempo de sincronizacao de 60s, perfazendo um total de
1810 particulas. As parametrizagoes utilizadas também foram as segundo Hanna e
Sawford & Guest; nao foram consideradas deposi¢ao seca ou imida; a reamostragem
de massa foi feita em intervalos de 30min e numa grade de reamostragem de massa

com 4km de espacamento. Os resultados desta simulacao também sao apresentados

na Tab. (8.13).

Com base nos resultados apresentados na Tab. (8.13), a utilizagdo de maior
nimero de particulas nao trouxe vantagens que justificassem o maior gasto com-
putacional. Nas Figs. (8.19) e (8.20) sao apresentados o campo da concentragao,
simulada pelo programa de dispersao, e o campo do vento, simulado pelo RAMS, no
primeiro nivel vertical considerado, para o experimento de 500.000 particulas sem
deposicao seca e considerando a deposicao seca, respectivamente. Pode-se perceber
que a forma de pluma nas duas simulagoes com 500.000 particulas sao bem diferentes
desde o inicio da simulagao, devido ao efeito da perda de massa por deposicao seca.
Na Fig. (8.21) é apresentado o campo acumulado de massa depositada na superficie
ao longo do tempo proveniente do experimento com deposi¢ao seca. Novamente

percebe-se boa concordancia entre o campo de vento e a evolugao da pluma.
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A Fig. (8.22) ¢é semelhante as Figs. (8.19) e (8.20), entretanto nela sdo apre-
sentados os resultados obtidos com a reamostragem de massa utilizando estimador
de densidade de kernel. Pode-se perceber que o campo de concentracao calculado
é suave, mesmo tendo sido considerado pequeno numero de particulas, conforme
esperado. Como também pode ser visto na Tab. (8.13), esta técnica de reamostra-
gem foi a tnica a simular valores de concentragao em todos os horarios observados,

entretanto de ordens bem menores.
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Tabela 8.13: Resultados para o caso TRACT empregando diferentes ntimeros de

particulas e técnicas de reamostragem de massa.

Valores de Concentragao (ug/m?)

Estagao Hora Obs. 50.000p 500.000p | 500.000p DS | kernel
32 05:30 - 06:00 | 0.0321 | 0.0370785 | 0.0372272 | 0.0322258 0.0378805
1 06:00 - 06:30 | 3.0276 | 6.6157684 | 6.6036523 | 0.9919344 2.3253445
32 06:30 - 07:00 | 0.0241 | 0.0393040 | 0.0397359 | 0.0341021 0.0399263
1 07:00 - 07:30 | 1.3202 | 6.7788304 | 6.7801058 | 0.8441476 24737525
4 07:00 - 07:30 | 0.0325 | 0.0789754 | 0.0801953 | 0.0000244 1.2090773
6 07:30 - 08:00 | 0.0034 | 0.0008348 | 0.0008730 | 1.255E-8 0.3451397
1 08:00 - 08:30 | 0.0196 | 1.5016905 | 1.5053955 | 0.3037712 1.2048613
32 09:30 - 10:00 | 0.0013 | 0.0000045 | 0.0000358 | 7.693E-18 0.0000433
37 09:30 - 10:00 | 0.0020 | 0.0003118 | 0.0000471 | 1.824E-29 0.0000125
34 10:30 - 11:00 | 0.0018 | 0.0000122 | 0.0002533 | 6.653E-13 0.0001774
23 10:30 - 11:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 9.071E-13 7.371E-26
32 11:30 - 12:00 | 0.0086 | 0.0001533 | 0.0001344 | 4.823E-10 0.0000015
34 11:30 - 12:00 | 0.0014 | 0.0000054 | 0.0000751 | 1.896E-11 0.0000259
32 12:30 - 13:00 | 0.0013 | 0.0000094 | 0.0001786 | 3.774E-12 0.0000008
21 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0000125 | 0.0000001 | 5.230-14 6.061E-31
22 13:30 - 14:00 | 0.0086 | 0.0 0.0 0.0 1.124E-29
38 13:30 - 14:00 | 0.0029 | 0.0000326 | 0.0000693 | 3.905E-12 0.0000002
23 15:30 - 16:00 | 0.0023 | 0.0 0.0 0.0 1.833E-14
21 16:30 - 17:00 | 0.0020 | 0.0 0.0 0.0 2.683E-17
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(8.18), mas para simulacdo empregando 500.000

Figura 8.19: Semelhante a Fig.

particulas.
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(8.18), mas para simulacdo empregando 500.000

cao seca.

b1

Figura 8.20: Semelhante a Fig.
particulas e considerando deposi
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Figura 8.21: Massa depositada na superficie acumulada (kg/m?) simulada para o Ex-
perimento TRACT utilizando 500.000 particulas com deposigao seca em 16/09/1992
as 06TMG (a), 07TMG (b), 08TMG (c), 09TMG (d), 10TMG (e), 12TMG (f),
14TMG (g), 16TMG (h), 18TMG (i), 20TMG (j), 22TMG (1) e 24TMG (m).
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Figura 8.21 - Continuagao
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(8.18), mas para simulacdo empregando 1810

Figura 8.22: Semelhante a Fig.

particulas e com reamostragem de massa por estimador de densidade de kernel.
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Capitulo 9

Simulacao sobre o Estado do Rio

de Janeiro

9.1 Introducao

Neste capitulo sao apresentados resultados de experimentos realizados sobre o Es-
tado do Rio de Janeiro com fontes baixa e alta, para testar a eficiéncia do modelo
em representar o efeito da fumigacao. Esta regiao foi a escolhida para realizacao
das simulagoes devido a ser muito desenvolvida industrialmente, com a presenca de

inumeros agentes poluentes e alta densidade populacional.

DEARDORFF e WILLIS [10] definem fumigacao como “o processo de incor-
poracao pela camada limite turbulenta de contaminantes situados acima dela, a me-
dida que ela os intercepta. Os contaminantes sao entao difundidos para os niveis
mais bairos da camada limite, produzindo concentragoes superficiais que podem ser

nocivas’ .

Em funcao da inexisténcia ou inacessibilidade de dados observacionais, proveni-
entes de experimentos com respeito a dispersao de poluentes, os campos de concen-
tracao simulados nao poderiam ser comparados para avaliacdo. Assim, buscou-se
testar a eficiéncia do programa de dispersao em representar a situacao descrita na
literatura [9, 15, 10], de que fontes situadas a grandes altitudes induzem altos valores

de concentracao em superficie.

141



CAPITULO 9 - Simulagao sobre o Estado do Rio de Janeiro 142

Os dados de entrada do programa de dispersao foram gerados a partir de uma

simulacao com o RAMS, cujas caracteristicas sao apresentadas na Segao 9.3.

9.2 Caracteristicas Sinoticas

A regiao geogréfica de interesse estava sob a influéncia de um sistema de alta pressao,
cujo centro estava localizado sobre o Atlantico Sul (anticiclone semi-permanente do
Atlantico Sul) durante o periodo escolhido para o experimento, como pode ser visto
na Fig. (9.1). Devido a isto, as condigoes de tempo eram de céu claro com acentuada
queda de temperatura apds o por-do-sol, condicao que favorece a formacao da CLC.

A existéncia de uma CLC sobre a regiao simulada pode ser verificada pela in-
versao no perfil vertical da temperatura proximo ao solo nas sondagens atmosféricas
realizadas durante o periodo do experimento, obtidas na pagina virtual do Cen-
tro de Previsao do Tempo e Estudos Climdticos - CPTEC (www.cptec.inpe.br). A
Fig.(9.2) é composta por sondagens realizadas na Estagao do Galedo - RJ (ndmero:
83746, sigla: SBGL), localizada em (22.82°S, 43.25°0), e a Fig.(9.3), por sondagens
realizadas na Estagdo do Campo de Marte - SP (ndmero: 83779, sigla: SBMT),
localizada em (23.52°S, 46.62°0). Os graficos apresentados nas Figs. (9.2) e (9.3)
sao chamados em meteorologia de Skew T x Log P e breve descricao sobre estes é
apresentada no Apéndice F.

As temperaturas mdximas durante o periodo de simulacao foram de cerca de 30°C
e as minimas de 15°C'. O vento apresentou direcao predominante do quadrante nor-
deste em superficie com intensidade fraca e em altitude, foram de noroeste durante
toda a simulagao. O céu esteve predominantemente claro sobre toda a regiao até a
tarde do dia 12/06/2004, quando a chegada de uma frente fria ocasionou ocorréncia

de nebulosidade sobre a porg¢ao sul da regiao simulada.



CAPITULO 9 - Simulagao sobre o Estado do Rio de Janeiro 143

- TR ) S - T
: - 10104 - « 1015 : ...l
TON DY B N 10N 4 < 10N 4 <
101C101 > =) 1
17 1019
EQ4 EQ4 1010 EQ1 £o
+ N0
10710 .
1081 1054\, 1051\t
= 1915 1030 1020 1020~
S 1013
RAV019 . 1020——
2057 ‘ : 205 1 ' 2051 1025
_\wozo : J} 1028
o, 1025 1020
30S A 308 A 11020, 3054 1615 1030
1005 v 1005
9
) 405 1 Q 405 o
123012) \1025 \
100 1020 1010310——— 1020
50S 50S T - 50S ¥ T -
60W 45W W 75W 60W 45W 30W 75W 60W 45W 30W
(a) (0) (c)
~ 1010 o 1015 : L 1ol QIS —
10N 4 1010 10N 4 - 10N 1
1 1011010 ¢ WOWO\////WOWO 1
EQ1 . . EQ1 1010, + 1010 EQ1
D& 1070
1051 \ M\ 075 105 1 105 1915
101Q ~— 1005
1015, \\m%%s X . 1020 15—
2057\ 1920 s 1020—— 205;\—\\030 . 205 1 Y1025 .
91315 - U3 wow’% > Lz \ 1015 <13
1020} \ 1(1)%)85 1015 1020
081 - 015 ( 3051\ ) 3059 - A mmwow\
\ 1025 1010 \ /p %8%\ 1025 1008~
4051 wozsmo @ 405 J1970 J\. 4051 1020 100Q
FEe—1015 1010 \ NS 1008 \WOJL%EO A
U
505 !l 508 : 1008— ; 505 - ‘ ‘ :
75W 60W 45W SOW 75W 60W 45W 30W 75W 60W 45W 30W

10N H
£+

1051

Figura 9.1: Pressdo reduzida ao nivel médio do mar na América do Sul em
10/06/2004 as 00TMG (a) e 12TMG (b), 11/06/2004 as 00TMG (c) e 12TMG
(d), 12/06/2004 as 00TMG (e) e 12TMG (f) e 13/06/2004 as 00TMG (g).



CAPITULO 9 - Simulagao sobre o Estado do Rio de Janeiro 144
Skew T — Log P - Skew T — Log P
% N
N S
=
W 200 —
W
=

a00

400

Gl

-
]
"

600

7a0

&00

900 f-2c
1000 ) AN,

=30 -2 -10 O 10

Fonte: INMET
(a)
Skew T — Log P

a0

200

300

400 /

il

600

i
5
-

— - MEL
-,

0 OO
VALV SV
o S TNIANY T
ToT A - FARVARANR Y
-0 —-z00 —10 & 10 20 30 40
Fonte: IMMET
(c)

g T

T

LT (77T e

a00

400

ol

E=1

600
7a0
&00

00
1000

Fonte:

200

300

400

a00

600
700

800

400
1000

T“ﬁ(—-—-—.. \-/\
SCSENIT
X YA EAVA
N \ f")) £ v ‘\J{)\/ ke
(b)

Skew T — Log P

\

g WEW

&KW& §
pr———

Fonte: INMET

}( N
VAN
DAV BV
X Y4 N
ViRVAVARVANYAS VAR
=30 -20 -10 O 1 20 3o 40
(d)

|- ML

s S [F

AC AT

Figura 9.2: Sondagens Atmosféricas da estagdo SBGL em 10/06/2004 as 12TMG
(a), 11/06/2004 as 00TMG (b), 12/06/2004 as 12TMG (c) e 13/06/2004 as 00TMG

(d). Fonte: www.cptec.inpe.br.



CAPITULO 9 - Simulagao sobre o Estado do Rio de Janeiro

145

Skew T — Log P
100 :

200

a0a

400

Gl

=

AFOOCRE
ol \/\/\7 )’Q\A e

a0

a0 | \,\m \

o0 X \/( v \./\)

Tono g . Y. Eak
30 -20 —10 © 10 20 30 40

Fonte: INMET

(a)

1an

Skew T — Log P

200

a0

400

500

7an

OGS e
SOWN

800 | \X ) “/ i \\
S OSONE S SASICT
oo PSS A AN s
-0 20 -0 & 1w 20 3o 40
Fonte: INMET
(¢)

MCL

|- HCL

FEF FFEAFF

T

e il

L= T FIF

100

Skew T — Log P

200

a00

400

ol

E=1

&0

=

7a0
&00

00
1000

=30 -20 -10 O

Fonte: INMET

(b)

100

Skew T — Log P

K .
20 %H»Q\?/\ %
300 ) : %
OO NN A
N AAYANAAGE
700 \7>;< - \‘/\\ \E
" SRS N e
%00 X V% %W"/ -“CLg
1000 AN VAR &4

(d)

FF FFFFFR-FFr

ey

Figura 9.3: Sondagens Atmosféricas da estagago SBMT em 10/06/2004 as 12TMG
(a), 11/06,/2004 as 00TMG (b), 12/06/2004 as 12TMG (c) e 13/06/2004 as 00TMG

(d). Fonte: www.cptec.inpe.br.



CAPITULO 9 - Simulagao sobre o Estado do Rio de Janeiro 146

9.3 Caracteristicas da Simulacao do Tempo com
o RAMS

A simulacao do RAMS foi iniciada as 00TMG de 10 de Junho de 2004 com tempo
total de simulagao de 72h e as duas grades utilizadas cobriam o Rio de Janeiro,
como apresentado na Fig. (9.4). O RAMS foi inicializado com dados de previsao
do modelo global espectral do CPTEC, com truncamento triangular na onda zonal
de nimero 126 e 28 niveis verticais (GAMRAMS). Na dire¢ao vertical utilizou-se
o recurso de grade telescopica, com espacamento inicial entre dois niveis de 50m
e incremento de 1.2, até que o espacamento maximo de 1000m fosse atingido e
mantido constante até o topo da grade. As principais caracteristicas das duas grades
simuladas podem ser vistas na Tab. (9.1). Respeitando a condi¢ao de CFL, o passo
de tempo considerado foi de 30s para a Grade 1 e de 10s para a Grade 2. O intervalo

de escrita dos arquivos de saida foi de 30min.

H
: A
10N A .

EQ 1

10S

205 A

30S A

405 +

50S

75W  6OW  45W  30W
Figura 9.4: Dominio das duas grades simuladas pelo RAMS para o experimento

sobre o Rio de Janeiro.

Tabela 9.1: Caracteristicas das grades simuladas pelo RAMS para o experimento

sobre o Rio de Janeiro

Grades Nimero de Pontos | Espacamento (km) Centro

1 - Principal (76,52,40) 20 (22.50°S,45.00°0)

2 - Aninhada (102,62,40) 5 (22.25°5,42.75°0)
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A vegetacao foi considerada homogeénea e do tipo evergreen, composta por plan-
tas que nao perdem as folhas no periodo seco do ano, como caracteristico na regiao
simulada. Assim como nos experimentos do TRACT, a resolucao dos arquivos de
topografia utilizados foi de 30s; a parametrizagao da radiagao de ondas curtas uti-
lizada foi a de Mahrer e Pielke e a de ondas longas foi a de Chen e Cotton; a
parametrizacao da turbuléncia empregada foi a deformagao anisotréopica na hori-
zontal /Mellor e Yamada na vertical; a microfisica foi considerada em seu nivel 1; a
parametrizacao convectiva nao foi considerada; as condigoes de fronteira foram a de
topo rigido e a segundo Klemp e Wilhelmson. O nudging foi utilizado nas laterais
e no topo da grade, a partir de 16.000m de altura, com escalas de tempo lateral e
vertical iguais a 10.800s. A topografia nas grades simuladas é apresentada na Fig.

(9.5).

2000 2000
1500 1500
1000 1000
800 800
500 500
200 200

SOW 47.5W 45W 42.5W 40W
(a)

Figura 9.5: Topografia nas Grades 1 (a) e 2 (b) simuladas pelo RAMS para o

experimento sobre o Rio de Janeiro.

As configuragoes do RAMS adotadas para o experimento sobre o Rio de Janeiro
foram semelhantes as utilizadas na simulagdo do experimento TRACT, devido as
condigoes meteorolégicas que influenciavam ambas as regides serem semelhantes e
também devido a estas configuragoes terem sido as que levaram aos melhores resul-

tados com o modelo de dispersao para o experimento TRACT.
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9.4 Avaliacao da Simulacao do Tempo com o RAMS

Para avaliagdo da simulacao realizada com o RAMS, sdo apresentados nas Figs.
(9.6) e (9.7) perfis verticais das variaveis T e T'd extraidos da simula¢do para as
localidades das estagoes do Galeao e Campo de Marte. Da comparacao destas fi-
guras com os perfis observados, Figs. (9.2) e (9.3), verifica-se que o perfil vertical
do vento simulado, indicado pelas barbelas a direita dos graficos, foi realista. A
maior discrepancia entre o vento observado e o modelado é verificada em superficie
no final da simulacao, as 00TMG do dia 13, na estacao SBMT. Os perfis verticais da
temperatura do ar simulada também foram satisfatorios, verifica-se que estes repro-
duziram o comportamento observado. Quanto a temperatura do ponto de orvalho
na localidade da estacao SBGL, verifica-se que os valores simulados em superficie
sao inferiores aos observados e que a camada entre 300 — 200mb é mais Uimida,
desde o inicio da simulagao; observa-se também a previsao de camada mais seca em
niveis médios no final da simulagao. O perfil vertical de T'd simulado é semelhante
ao observado no inicio da simulacao na localidade da estacao SBMT, entretanto a
medida que a simulagao progride, também é observada neste ponto camada mais
umida entre 300 — 200mb e mais seca em niveis médios. Este comportamento, asso-
ciado a ma representacao da umidade presente na atmosfera especialmente no final
da simulacao, provavelmente foi ocasionado pela utilizagao da microfisica em nivel
baixo. Visando uma melhor representagao da CLC, a simulagao foi feita sem a con-
sideragao de nuvens e chuva, o que prejudicou os resultados quando esses processos
tornaram-se relevantes, como em uma situacao de entrada de frente fria no Sudeste
brasileiro.

Nas Figs.(9.8), (9.9) e (9.10) é apresentada a evolu¢ao temporal em superficie
de variaveis meteoroldgicas observadas e simuladas. Os dados observados sao prove-
nientes do cédigo meteorolégico METAR horario, obtidos na pagina virtual: www.
wunderground.com, para as Estagoes do Galedo, Congonhas - SP (nimero: 83780,
sigla: SBSP), localizada em (23.62°S, 46.65°W), e Tancredo Neves - Belo Horizonte
(ntmero: 83587, sigla: SBCF), localizada em (19.83°S, 43.93°W).

Neste caso também é possivel verificar a boa representacao das condig¢oes meteo-
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rologicas observadas. Os valores simulados sao sempre semelhantes aos observados
ou aparecem como um valor médio destes, como no caso da dire¢ao dos ventos, que é
fortemente influenciada por fatores locais que ocorrem em pequena escala de tempo
e espago e por isso, de dificil representacao em uma simulacao de mesoescala ou
escala sindtica. A chegada da frente fria é evidenciada pela mudanca abrupta na
direcao dos ventos observada na Estagao SBGL e pela queda na temperatura do ar
observada na Estagao SBSP no final da simulagao, que nao sao bem representadas

pelo RAMS.
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Figura 9.7: Perfis verticais de temperatura do ar e temperatura do ponto de orvalho

extraidos da grade 1 simulada com o RAMS, para a estacao SBMT em 10/06,/2004
as 12TMG (a), 11/06/2004 as 00TMG (b), 12/06/2004 as 12TMG (c) e 13/06,/2004

as 00TMG (d).



CAPITULO 9 - Simulagao sobre o Estado do Rio de Janeiro

152

V(m/s)

u(m/s)

T(©

25 T T T
Obs. --------
Gl
20 - G2 - 7
15
10 1

15

ts(h)

12 24 36 48 60 72

ts(h)

dd(o)

v(m/s)

UR(%)

480

360 |

240 /&

120

12 24 36 48 60 72
ts(h)

ts(h)

Figura 9.8: evolugao no tempo de variaveis observadas e simuladas pelo RAMS nas

grades 1 (G1) e 2 (G2) para a estacdo SBGL durante o tempo de simulagao. V é a

velocidade do vento (m/s), dd é a diregao do vento (°), u é a componente zonal e

v é a componente meridional da dire¢cdo do vento (m/s), T é a temperatura do ar

(°C) e UR é a umidade relativa (%).
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Figura 9.10: Semelhante a Fig. (9.8), mas para a estacao SBCF.
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9.5 Resultados da Simulacao da Dispersao

O ponto escolhido para o posicionamento da fonte foi (22.299°S, 43.055°0), que
corresponde as coordenadas da cidade de Petrépolis, localizada na Regiao Serrana
do Estado do Rio de Janeiro a uma altitude de aproximadamente 850m. A fonte
comegou a emitir as 08TMG de 11/06/2004 numa taxa constante de 415 particulas
por passo de tempo de sincronizagao, considerado igual a 60s. A emissao cessou
ds 12TMG de 11/06/2004 e assim foram emitidas ao todo 100.015 particulas, que
correspondiam a 50kg de massa. H& uma diferenca de trés horas entre o Tempo
Médio de Greenwhich e o tempo local, por isso a fonte foi considerada ativa de 8
as 12TMG ou de 5 as 9 hora local. Foram utilizadas as parametrizagoes de Hanna,
para o calculo das estatisticas das particulas, e de Chiba, para a Skewness. A re-
amostragem de massa linear foi feita em intervalos de 30min, em uma grade com
espacamento horizontal de 5km e que na direcao vertical era semelhante as grades
simuladas pelo RAMS, correspondendo o primeiro nivel vertical a 23,861m. As de-
mais configuracoes do programa de dispersao foram mantidas iguais as utilizadas
no experimento TRACT. Deposicao de particulas nao foi considerada. Foi conside-
rado o aninhamento das duas grades simuladas pelo RAMS e assim, os campos de
variaveis meteoroldgicas simuladas por ambas as grades foram utilizados sincrona-

mente.

Foram feitos dois experimentos para verificar o desempenho do programa de
dispersao em simular o efeito da fumigacao de poluentes: no primeiro considerou-se
uma fonte baixa, situada a 10m acima do solo, e no segundo uma fonte alta, situada
a 1000m acima do solo. A Fig. (9.11) apresenta a evolugao da altura da CLP
em (m) sobre a fonte ao longo do tempo de simulacao do RAMS, na qual pode-se
ver que a altura da CLP era inferior a altura da fonte alta durante o periodo de
emissao. Neste caso, o programa de dispersao simula o efeito da fonte distribuindo
as particulas verticalmente até, no maximo, a altura do topo da CLP. Devido a isto,
o experimento com fonte alta simula o comportamento de poluentes emitidos com
temperatura maior que a do ar ambiente e que por isso ascendem, ficando confinados

no topo da CLC. Nesta mesma figura é possivel verificar o ciclo diurno de variacao
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da altura da CLP, z; é pequena no inicio do dia e aumenta gradativamente até
atingir valores méaximos durante a tarde, associados as trocas turbulentas de calor

induzidas pelo a quecimento solar.
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Figura 9.11: Evolugao da altura da CLP (m) na grade 2 sobre a cidade de Petrépolis
(22.299°S, 43.055°0) ao longo do tempo de simulagao do RAMS.

A evolucgao da concentracao superficial simulada para as fontes baixa e alta até as
14TMG de 11/06/2004 sao apresentados nas Figs. (9.12) e (9.13), respectivamente.
E possivel verificar que depois de uma hora apés o inicio da simulacdo com fonte
alta, o campo de concentragao superficial ja é semelhante ao simulado pela fonte
baixa, caracteristica que é mantida ao longo das duas simulagoes. Isto indica que o
MLEP foi capaz de simular o efeito da dispersao dos poluentes confinados pelo topo
da CLC para niveis inferiores, caracterizando a fumigacgao.

Como a evolugao da pluma é semelhante para os dois casos simulados, sao apre-
sentados nas Figs. (9.14) e (9.15) somente os resultados da fonte alta a partir das
14TMG. Verifica-se que inicialmente a pluma avanca em direcao a Regiao das Bai-
xadas Litoraneas, sendo influenciada pela brisa maritima, que sopra do oceano para
o continente. O mecanismo das brisas maritima e continental é semelhante ao das
brisas de montanha e vale, descrito na Secao 8.2, sendo que neste caso é relevante o
contraste térmico entre terra e agua.

A partir das 18 TMG, com o enfraquecimento da brisa maritima, a pluma comega
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a deslocar-se em sentido oposto, voltando para a regiao Serrana e avancando em

direcao a Regiao Metropolitana e entao, devido ao escoamento dos ventos associado

ao sistema de alta pressao, a pluma comeca a ser levada para alto mar.

Com a chegada da frente fria, em torno de 14TMG do dia 12/06/2004, a tra-

jetoria da pluma é mais uma vez alterada e ela retrocede, fazendo com que pratica-

mente todo o Estado do Rio esteja coberto pela pluma no final da simulacao.
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Figura 9.12: Campos superficiais de concentragao (kg/m?) e vento (m/s) simulados

para o experimento sobre o Rio de Janeiro com fonte baixa em 11,/06,/2004 as 08TMG
(a), 09TMG (b), 10TMG (c), 11TMG (d), 12TMG (e) e 14TMG (f).
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Figura 9.13: Semelhante a Fig. (9.12), mas para simulagao com fonte alta.
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Figura 9.14: Campos superficiais de concentragao (kg/m?) e vento (m/s) simulados

para o experimento sobre o Rio de Janeiro com fonte alta em 11/06/2004 as 16TMG
(a), 18TMG (b), 20TMG (c) e 22TMG (d) e 12/06/2004 as 00TMG (e) e 02TMG

(£).
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Figura 9.15: Campos superficiais de concentragao (kg/m?) e vento (m/s) simulados
para o experimento sobre o Rio de Janeiro com fonte alta em 12/06/2004 as 04TMG
(a), 06TMG (b), 09TMG (c), 14TMG (d) e 19TMG(e) e 13/06/2004 as 00TMG (f).



Capitulo 10

Conclusoes

Neste trabalho foram apresentados estudos da dispersao de substancias passivas na
atmosfera utilizando modelagem Lagrangiana estocastica. Um programa que modela
a dispersao de particulas na atmosfera, utilizando como entrada campos previstos

por modelos de previsao numérica do tempo, foi desenvolvido.

O desempenho do programa de dispersao foi testado comparando-se seus resul-
tados aos dados observacionais do experimento TRACT. Diferentes parametrizacoes
para a CLP e técnicas para a reamostragem de massa foram utilizadas, tendo sido
realizadas simulagoes com diferente niimeros de particulas, para avaliar a sensibilida-
de do MLEP a este fator. Os resultados obtidos foram satisfatérios e o desempenho

do programa foi o esperado, levando em consideracao os dados de entrada utilizados.

Nas simulagoes numéricas do experimento TRACT realizadas, a utilizacao das
parametrizacoes de Hanna, para as propriedades estatisticas das particulas, e Saw-
ford & Guest, para a Skewness, foram as que resultaram em valores de concentracao
mais realistas.

A sensibilidade do MLEP ao ntimero de particulas empregadas nas simulagoes foi
minima. Os resultados obtidos com 500.000 particulas, numero dez vezes maior que
o empregado em simulagao original, nao apresentaram melhorias que justificassem
0 maior gasto computacional.

O tipo de reamostragem de massa empregada para o calculo do campo de con-

centracao mostrou exercer impacto nos resultados obtidos. A reamostragem de
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massa por estimador de densidade de kernel foi a tinica opcao que simulou valores
de concentracao nas localidades das estagoes de medicao do TRACT em todos os
tempos de observacao. Embora estes valores simulados tenham sido de ordem bem
inferior aos dados observados, esta deficiéncia pode ser em grande parte atribuida a

representacao pouco realista das condi¢oes do tempo durante o experimento.

A capacidade do programa em representar o efeito de fumigacao de poluentes
foi testada em experimento sobre o Estado do Rio de Janeiro. Embora nao tenha
sido possivel obter-se dados reais com os quais os resultados obtidos pudessem ser
comparados, a resposta obtida se mostrou condizente e satisfatoria, tendo em vista
resultados encontrados na literatura para casos similares, que indicam que o aprisio-
namento de poluentes na CLC induz altos valores de concentracao junto a superficie.
Este efeito foi simulado considerando-se uma fonte alta, cuja massa emitida ficava

confinada no topo da CLC.

Como a resolucao dos MLEP est4 relacionada ao niimero de particulas utilizadas
em uma simulagao, torna-se necessario utilizar milhares de particulas, o que aumenta
o gasto computacional. Com o objetivo de reduzir o tempo computacional, o cédigo
do programa desenvolvido foi paralelizado. Os principais aspectos da paraleliza-
¢ao do codigo foram apresentados e os resultados obtidos na maquina Itaipava do
LNCC se mostraram satisfatorios. A taxa de diminuigao do tempo de simulagao em
funcao do ntmero de threads utilizados nao foi linear, como esperado, devido aos
threads nao terem sidos usados com dedicacao exclusiva. Sem a dedicagao exclusiva,
hé sempre a possibilidade de que os threads executem dois ou mais processos ao
mesmo tempo. Quanto maior o nimero de threads utilizados, maior a chance de
eles estarem sendo utilizados por outros usuarios, o que explicaria porque o ganho
de tempo com dois threads foi maior que com quatro. Ainda para a obtencao dos
resultados finais das simulagées com o RAMS, utilizou-se uma versao instalada em
ambiente LINUX, com compilador {77 do projeto GNU de software livre, no cluster
Carcara do LNCC.

Também foram empregadas técnicas para simular a deposicao seca e umida de

particulas. Embora os resultados de massa depositada nao tenham sido diretamente
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comparados a dados observacionais na simulagao do experimento TRACT, a con-
sideragao da deposicao seca levou a simulagao de concentracoes mais baixas que o
observado, ficando caracterizado que seu efeito foi superestimado.

Dentre as possibilidades a serem consideradas para futuros trabalhos estao a
utilizacao de versoes mais atuais do RAMS, que contam com mais recursos; con-
sideracao de outras parametrizacoes e de técnicas para a deposicao de particulas;
implementacao de técnicas para reflexao de particulas na CLP que respeitem o
Critério de Boa Mistura, deficiéncia reconhecida da reflexao perfeita de particulas
empregada neste trabalho. Um outro aspecto que mereceria atencao é o acopla-
mento do cédigo de dispersao de particulas a um modelo de previsao numérica do
tempo, tal como o RAMS.

O acoplamento do MLEP a um modelo de previsao numérica do tempo traria
vantagens tais como: menor tempo de simulacao da dispersao de poluentes e eco-
nomia no tamanho dos arquivos de saida. Sem o acoplamento, as saidas do modelo
de previsao numérica do tempo tém que ter pequeno intervalo de escrita e devem
conter numero consideravel de variaveis prognosticadas, o que resulta em grande
gasto computacional para comportar os arquivos.

O objetivo deste trabalho foi contribuir para o estudo da modelagem Lagrangiana
estocastica, através da utilizagao pratica de seus varios aspectos tedricos, e demons-
trar a aplicabilidade deste tipo de ferramenta no estudo e previsao da qualidade do

ar.



Apeéendice A

Geracao de Numeros Aleatdrios

Na linguagem de programacao FORTRAN 90/95, a fungao diponivel para geragao de
numeros pseudo-aleatorios ¢ a RANDOM_NUMBER, que gera nimeros igualmente
distribuidos no intervalo [0, 1). Seu resultado é considerado pseudo-aleatdrio porque
a sequéncia de numeros gerada é deterministica; dependendo de como a funcao é
inicializada, a mesma sequéncia de nuimeros aleatorios é obtida.

Através da funcao RANDOM_SEED é definido um ntumero, a semente, que ser-
virda como a entrada da RANDOM_NUMBER. A partir do valor da semente, n;,
é calculado o primeiro niimero aleatorio, n;,1, que servird como a semente para a

préxima iteracao. Segundo CHAPMAN [81], a férmula para o célculo de n;q é:
s = MOD(8121n; + 28411, 134456) .

Desta forma, sao iguais as sequéncias de nimeros gerados a partir de uma mesma
semente.

Como ainda sera visto, tem grande importancia neste trabalho a geracao de
conjuntos de nimeros aleatorios cujas propriedades estatisticas correspondam as de
uma Distribui¢do Gaussiana(0,1) ou Normal(0,1). Desta forma, os conjuntos de
nimeros aleatérios necessarios devem apresentar média igual a zero, desvio-padrao
(0) igual a um e momentos de ordem maior que dois iguais a zero. E possivel
obter-se conjuntos de niimeros aleatorios com essas propriedades a partir da funcao

RANDOM_NUMBER [81]; o procedimento consiste em sortear dois nimeros, x; e
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xg, no intervalo [—1,1). Sendo

r=/x? + 23

se r < 1, entao x; e x5 podem ser usados no calculo das variaveis y; e Yy, normalmente

distribuidas e dadas por:

—2lnr
v = T1
r
—2nr
Y2 = Tg .

r



Apeéendice B
Solucao da Equacao de Langevin

A solugao da Eq. (3.6), embora esta seja uma equagao diferencial estocdstica, pode
ser obtida pela aplicacao do método convencional para uma equacao diferencial

ordinaria linear de 12 ordem, utilizando-se o fator integrante, dado no caso por:

p(t) = e:cp/adt = e,
¢

Multiplicando a Eq. (3.6) por este fator, obtém-se:

duw’
dt

at

+ eMaw’ = e \E(1)

d at I\ __ at
(') = e AE(H)

que, integrada no intervalo de (0, t),

/
e“w

t t
= )\/ e*¢(s)ds
0 0
leva a:
t
w'(t) = w'(0)e= + A / D¢ (5)ds (B.1)
0

que é a solugao procurada para a Eq. (3.6), onde w'(0) é o valor inicial da per-
turbacao de velocidade.

A variancia de w'(t) é dada por:

02 =< (W'— <w >)? >=<uw?>=

w

t t t
= <w’2(0)6_2°‘t - Qw’(O)e_at)\/ ¢ (s)ds + )\2/ / ea(s_t)eo‘(“_t)§(s)§(u)dsdu> :
0 0 Jo
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como nao hé correlagao entre £(t) e w'(t),

<2w'(0)e‘at)\ / t ea<s—t>g(s)ds> —0

e o calculo de 02, resume-se entao a:

- t t
02, = w2(0)e 2 4 X / / eX-0e0lu=0 < ()¢ (u) > dsdu,
0 JO
1

podendo o segundo termo a direita, I, ser reescrito através do uso da Eq. (3.3)

Ccomao:

t t
I= )\2/ / D=5 (s — ) dsdu .
0 Jo

Quando t — 0
t
/ 25 (u — s)du = e
0

e da substituicao deste resultado no termo 1/,
t
I = )\2/ e 5= gg
0

e de sua integracao,
)\2

" 2a

I (1 _ e—2at) ’

tem-se a expressao final para a variancia de w'(¢):

)\2 —2at
(-, (B.2)

o2, = w?(t) = w?2(0)e > +

w

Da utilizagao da Eq. (B.1), a covariancia entre valores de w’ nos tempos inicial

e t pode ser expressa por:

g
—~
)
~—
g
—~
~
~—
I

<w'(0) (w'(())e-at Y t ea<8—t>g(s)ds)> _

— (0% + <>\w’(0) / " potat) g(s)ds>

0

= w?2(0)e” .

Da aplicacao deste resultado na expressao para o calculo da escala de tempo La-

grangiana, 17, definida conforme Eq. (3.5),

T = @P0) " [ w0 Bat =
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e} 1 Sy
= (W) w(0) [ et = —seet) =
0 a 0
1 1
——2(0-1)= =
OK(O ) «

é possivel especificar o coeficiente o como:

1

o = .
TL,w’

(B.3)

Considerando-se w'(t) como um processo aleatério estacionario,

w'(0) = w'(t) = w?(0) = w?(t),
é possivel reescrever a Eq. (B.2) como:

02, = g2,e7%t 4 2 (1 — g2t)
e assim obtem-se a especificagao para o coeficiente A:

[ 2
A= Ow'V 2a=0‘w/ —_—. (B4)
TL,w’

Substituindo os resultados encontrados na equagao de Langevin, esta toma a

forma também comumente encontrada na literaturas:

1 2
dw' = T w'dt + O-w/MTL , E(t)dt .

Usa-se Série de Taylor para a obtencao do resultado em tempo discreto,

dw'  w'(t+ At) —w'(t)

— O (At)?
dt At +O(41)
e chega-se entao a:
At 2(At)?
w'(t+ At) = (1 - ) W' (t) + O (A%) Tw
L,aw’ TL,w’

onde 7, € um numero aleatorio proveniente de uma distribuicao Gaussiana com
média zero e variancia 1, que representa o efeito do Ruido Branco Gaussiano &(t).
Entretanto esta nao é a forma discreta da Eq. de Langevin comumente encontrada
na literatura; para a obtencao deste resultado, é preciso recorrer a expansao em série

exponencial de At/Ty,

C AT At 1At 2+O At \°
“rp TL,w’ B TL,w’ 2 TL,w’ TL,w’ ’
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onde n é um numero arbitrario. Como decorre das Hipdteses de Kolmogorov que
At < Tp,.v (Eq. 3.15), os termos de ordem igual e superior a 2 podem ser despre-

zados na expansao anterior, sendo valida entao a seguinte relagao:

nAt At \"
Trw [1 —exp <_TL,w'> ] : (B.5)

que aplicada na forma em tempo discreto da Eq. de Langevin conduz a solugao

desejada:

2
w'(t + At) = exp <—TAt ) w'(t) + \J 1 —exp <— At ) T/ Tt -

Lw!



Apeéendice C

Funcao de Densidade de

Probabilidade Assimétrica

E possivel obter uma Funcio Densidade de Probabilidade (FDP) assimétrica através
da soma de duas FDPs Gaussianas, bastando multiplica-las por pesos adequados.
Como exemplo, sao considerados os conjuntos de dados w; e ws, representando
velocidades verticais do vento em m/s: w; = {-3.0, -1.7, -1.7, -1.2, -1.0, -1.0, -0.5,
-0.5, -0.5, -0.5, -0.5, -0.5, -0.5, -0.5, 0.0, 0.0, 0.2, 0.7, 0.7, 2.0} e wy = {-0.8, 0.1,
0.1, 1.1, 1.1, 1.1, 2.0, 2.0, 2.0, 2.0, 2.0, 2.0, 2.0, 2.0, 2.9, 2.9, 2.9, 3.8, 3.8, 5.0 }. As
propriedades estatisticas dos dois conjuntos sdo apresentadas na Tab. (C.1).

wy e we podem ser representados por FDPs Gaussianas, P; e P, respectivamente,
conforme apresentado na Fig. (C.1). Multiplicando-se P; e P, por pesos A; e A
convenientes (no caso A; = 0.2 e Ay = 0.8) e somando-se os resultados, obtém-
se uma nova FDP, P3;, que nao é Gaussiana, pois possui grande Skewness, como
também pode ser visto na Fig. (C.1).

A FDP Pj foi construida de forma a representar a organizacao dos fluxos as-
cendentes e descendentes em uma CLC: P3; possui moda negativa (pois os fluxos
descendentes ocupam maior area), média zero e cauda positiva (pois os fluxos des-

cendentes possuem maior intensidade).
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Tabela C.1: Propriedades estatisticas de Py, P, e P

Distribuigao | Média | Moda | Desvio-Padrao | Skewness
P -0.500 | -0.500 1.006 -0.94 x 1077
P, 2.000 | 2.000 1.333 0.064
Py 0.000 | -0.465 1.471 0.768
N

P3(w) = 0.2P1(w) + 0.8P2(w) —x—

Figura C.1: FDP Assimétrica obtida através da soma de duas FDPs Gaussianas.



Apeéendice D

Desenvolvimento do Modelo

Assimeétrico

Inicia-se o célculo de ¢ fazendo a substituicao da Eq. (4.7) na (4.9)

1o d A, w—m,\*| Ay w+mg)?
¢“¢—z—ﬁ/—mw${a_ﬁp H V2o, ) T H V204 ) Hdw

Como os calculos sao similares para as porcoes ascendentes e descendentes do fluxo

atmosférico, serao apresentados aqui somente os principais passos para a solugao da
porcao ascendente, ¢,. Primeiramente, usa-se o artificio de somar e subtrair m, a

w,

0 A, w
b e [ e

<
i L e ()
e () )

__9 A —o2exp | — [ e
T 9 Vane, | P V2o,

Um resultado que doravante sera muito ttil é:

9 eap [_ (w — ma>2] _ (w—my) [iama L (w=my) aoa] v {_ (w - m)] |

0z 202 Oq o, 0z o2 0z V20,

a
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Com este resultado, o calculo da derivada parcial em relacao a z do primeiro termo
a direita na Eq. (D.1) é feito utilizando-se a regra da cadeia, uma vez que A,, m, e

04 sao fungoes de z. Sua expressao final é:

2
0 {Aaaaexp [_ (w_ma> }}:Uz%Pa"i_Aaa%Pa"i_

0z | Vor V20, * 0z 0z
1 Om, (w—my,)do,
+ A0, (w —my) [O_—a o + 2 o 1 P,. (D.2)

O célculo do segundo termo a direita na Eq. (D.1) é mais trabalhoso, sendo ne-

cessario diferencia-lo,

o /w exp |— (LT 2 dw b =
0z | Vamoa =" |\ V2o, -
1 0A, om,\ 1 A,mg 0oy | v w — My 2
= (e a5 ) - B [ H ) ]d“"

B A,my, /w (w —my) i&ma N (w —myg) Oo, — w—myg 2 dw
V2ro, J- o, o, Oz o2 0z p V20, )

a
Neste ponto, ha quatro integrais em relagao a w a serem resolvidas. Para isto,

sera necessaria a utilizacao da funcao FRF', que fornece o valor da probabilidade
de uma FDP Gaussiana de uma variavel qualquer x, com média igual a zero e
desvio-padrao igual a um, assumir valores no intervalo [0, z]. Esta funcao é expressa

COo1mao:

ERF(z) = % /OZ exp(—z?)dx .

A FDP cumulativa de uma Gaussiana, que fornece o valor da probabilidade de uma

variavel x assumir valores < z, pode ser escrita como:

e Lo () o= 3 [ e (252

Além disso, a funcao FRF possui as seguintes propriedades:

P.(z) =

e FRF(0)=0e ERF() = 1;

e ¢ impar, FRF(—z) = —EFR(z).
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Os calculos das integrais sao entao simplificados,

A, om.\ 1 v w—m,
— _ A —_— —_— p—
<8zma+ aaz>maa/_mexp (\/§O_G>}dw

_ ! <%ma +Aaam“> [1 + ERF <“’ — m)] ; (D.3a)

2\ 0z 0z V20,
1 Aamaﬁaa/we w—m,\*|
ap | — | ——— w =
\/% O-g 0z J-co b \/iga
1 Aama 8aa w — Mg
= — 1+ ERF : D.3b
e [ nr ()| ®3
Aamg Omg (v (w —myg) (w—my)? om,
W) gy = Agm, 2 p D.
V2ro, 0z /—oo o2 exp[ 202 dw = Aama 0z (D-3c)
Agmg Oog (v (w—my) (w —mg)? _
V2ro2 0z /—oo(w ) o? rp [_ 20?2 dw =
1 Aama 80'[1 w — Mg
= Z 1+ 2(w— P, + ERF . D.
5 0. 02 [ +2(w —mg)P, + ER < oo )] (D.3d)

Substituindo os resultados das Egs. (D.2) e (D.3a-d) na Eq. (D.1), alguns termos

anulam-se e o resultado para a porcao ascendente do fluxo é encontrado:

0A, om, W — My 10
< az ma—i-Aa az )ERF( \/éo-a ) — 5&(14&7”@)"‘

2
+ao, [AG% <1 + w_) + Aqw < Oma —m %> +aa%] P,.

O' [
0z o? op: * 0z “ 0z 0z

a
Os célculos para a porcao descendente, ¢q4, sao feitos segundo este mesmo proce-

1
¢a—_§

dimento e seu resultado final é semelhante a ¢,, diferindo somente de alguns sinais.
Estas diferencas estao relacionadas ao fato de m, e my terem sinais opostos. O

resultado final, ¢ = ¢, + ¢4, pode ser visto na Eq. (4.10).
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Desenvolvimento do Modelo

Tridimensional

Assim como feito na derivacao da solucao em uma dimensao de «, aplica-se a funcao

In em P, para simplificacao dos calculos,

1 1
InP = —gln(27r) + §ln b 5

(u; - mu;)[Tij]_l(u;' - mu;) .

As derivadas parciais de In P em relagao a ul, x; e t, sdo:

0

O (1nP) = ~[ra] " uh ~ )

0 - 10 -1 / —1am“§c L, / a[Tjk]_l .
&Ei(ln P)= 2 O (I fig D)+ (g = ) 7] ox; _§(u’ ) (U =170 or;
0 o 10 -1 / -1 8m“§€ 1 / / a[Tjk]_l
g (InP) = 551 (In |7 7]) + (] mu;)[T]k] 5 2(uj mug)(uk My, ) 5
a; e ¢; podem entao ser expressos por,

C € — ! ¢z
;= —TO[Tzk] g, — may) + i
1 a¢z - 0 / 9 —
ﬁ@u; = a(lnP) — (ug +my mu;)ﬁ—xi(lnp) =
_1 g(ln|7'_1)+mr (In|r:M) | = = (u) — my)=—(n |7 )~
2 at i u a ; 17 2 (3 u a ; 1]
. _, [ Omy om., , _, Omy
—(uj — mu;)[Tjk] ot + My oz — (g — myr ) (u — mu;)[Tjk] o,

1 / / 8[T'k]_1 a[T'k]_l
] (e e
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1 8[7‘ -k]_l
+§(u; — mu;)(u; — mu;)(uf,f — m%)ajizi . (E.1)
Assumindo que o termo ¢;/P deve ter a forma de uma funcido quadratica de

(u; - mu;)v

b;
B =t bij (uj — M) + Cigm (W — M) (U, — My, )

a derivada parcial desta nova expressao de ¢; em relagao a u; é:

109,
P ou}

= bm + ka(u;g — muk) + ciji(u;- — mu;) — alblm(u;n — mu;n)—

i [T ™ (W = 11001 ) (s, — 1, ) = e[ Tiam] ™ (0 =) (), — 10y ) (i3, =0, ) - (E.2)

Relaciona-se entao os termos de mesma ordem nas Eqs. (E.1) e (E.2) e com isto

obtém-se um sistema composto por quatro equagoes:

_ 1 a -1 a -1
b= (00175 + 7)) (B.51)
e I (T My, ) = Ciik (W), — My ) — Ciji(uf — mu;) =

= Lt )2 ) + (= ™ (22, 2 (B3

= 5 (w5 = mu) 5 (I wi — ma ) [T FrRLTar el .

Omy
bij [Tim]_l(u; - mu;)(u;n - mu’m) = (u; - mu;)(u; - mu;)[Tjk]_l 8:ck -
1 / / a[Tjk]_l 8[Tjk]_l

() _ , _ , / E.

St = ) =) (D2 4 2 g
/ / , ol -1

(E.3d)

A primeira solucao para o coeficiente ¢ vem da Eq. (E.3d),

Tim a[Tjk]_l )
T

a segunda vem da permutacao dos indices j — &k — m — j no termo a direita da

Eq. (E.3d), 1
Tim a[Tkm]_ .

2 a.flfj ’

a terceira vem da permutacao neste mesmo termo dos indices j — m — k — j,

Tim OTmj] ™!

2 8xk

Cijk = —
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As duas solugoes para b derivam de permutagoes na Eq. (E.3c). Primeiramente
faz-se as permutacoes ¢ — m no primeiro termo a direita e K — m e ¢ — k no

segundo,

m

bij [Tim) ' (u; — mu;)(ugﬂ — ) = (u) — mug)(u;% — My )—

Omy 1 (O[rj]™! O[Tjm] ™
1-1 ko jm , Ylljm
[[TJ’“] Oxm 2 < ot " o, (E:5)
que equivale a:
Omyy

bij [Tim]_len[Tmn]_l = [Tjk]

Aplicando a relagao [82]:
bij [Tim]_len = bw(sm = bnj (E7>

na Eq. (E.6), fazendo n = i, encontra-se a primeira solu¢ao para b:

8mu' 1 Tim (a[’ij]_l 0[ij]_1> ]

7 Dy 2 ot
a segunda solucao de b vem das permutacoes k£ — ¢ no primeiro termo a direita e

j — m — j em todos os termos no lado direito da Eq. (E.5),

0 ! m 0 im -1 0 im -1
b = my T, ( [Tgt] + [7jm] ) (E.8)

81’]' 2 k 8:@

Para a obtencao das solucoes de a, faz-se as permutacoes nos termos a esqueda
da Eq. (E.3b) de m — j no primeiro e k — j no segundo. A direita, faz-se i — j

no primeiro termo e ¢ — m no segundo:

alrl™ = s = e = ol + el T+ g S

fazendo 7 — k no segundo e terceiro termos a esquerda, m — j no ultimo a direita
e aplicando a Eq. (E.7), chega-se a:

My, n 8mu/_
U o
ot J Oxj

Tij 0 _
a; = (Crkj + Crjk)Tij + —]7(171 7:1) +

Deste tltimo resultado pode-se verificar que também ha diferentes solugoes para
a, pois este coeficiente é expresso em funcao de c. Para a obtencao da primeira

solugao de a, considera-se a primeira solucao de c:
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Olmje] ™ _ Omim
Ox,, Tig = 0x,,

(Ckkj + Ckjk)Tij = Tjm
] ik ) Tij j

na qual foram utilizados resultados de SEARLE [83], se¢oes 12.10c e 12.10d. Para

a segunda solucao de a, utiliza-se a segunda e a terceira solucoes de c:

2 <(‘9—xk sza—%(l”|7ik )) )

tendo sido utilizada a relagao ([83], se¢do 2.8.k):

(Crkj + Crjr)Tij =

-1
2 (tn ) = 7 2oL

81’]' 81’]'
Assim, a segunda solucao para a é:

1 OTix 8mu; 8mu;

a;

(E.9)



Apeéendice F

Caracteristicas Basicas do Grafico

Skew T x Log P

Os graficos Skew T x Log P sao tuteis em meteorologia, por exemplo, na deter-
minacao da estabilidade atmosférica. Nestes diagramas tem-se linhas de pressao
constante (isébaras - linhas horizontais), temperatura constante (isotermas - linhas
inclinadas a partir do canto inferior esquerdo para o superior direito), adiabética
seca (linhas inclinadas a partir do canto inferior direito para o superior esquerdo e
suavemente curvadas para baixo), adiabatica saturada (linhas inclinadas a partir do
canto inferior direito para o superior esquerdo e suavemente curvadas para cima) e
de razao de mistura saturada (linhas pontilhadas inclinadas a partir do canto inferior

esquerdo para o superior direito).

As linhas adiabaticas secas indicam a taxa de variagao da temperatura de uma
parcela de ar seco, que ascende ou descende adiabaticamente na atmosfera, seme-
lhantemente, as linhas adiabaticas saturadas indicam a taxa de variacao da tempe-
ratura devido ao movimento vertical de uma parcela de ar saturado. Nestes graficos,
além da variacao da temperatura do ar, T', tem-se também a variacao da tempera-
tura do ponto de orvalho, T'd, com a altura. T'd é entendida como a temperatura
que T' deveria atingir, para que a quantidade de vapor d’agua presente no ar seja
suficiente para satura-lo. Desta forma, tem-se sempre T'd < T e no grafico Skew T

x Log P, Td é sempre a curva mais a esquerda. A curva tracejada nas Figs. (9.2)
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e (9.3) é chamada de taxa de variagdo da parcela e descreve o caminho que uma

parcela percorreria, se forcada a ascender da CLP.
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