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Modelo para dispersão de poluentes com condições de contorno

reflexivas e simulação de dados no Calpuff

On a model for pollutant dispersion with reflective boundary conditions
and data simulation using Calpuff

Resumo

O presente trabalho é uma tentativa de simular a dispersão de poluentes no entorno da usina termelétrica localizada em Linhares

a partir de um novo modelo matemático baseado em contornos reflexivos na equação de advecção-difusão determinística. Além

da equação de advecção-difusão com contornos reflexivos, foram utilizados dados simulados no modelo CALPUFF. O modelo

exposto foi validado anteriormente a partir dos experimentos de referência Hanford e Copenhagen.
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Abstract

The present work is an attempt to simulate the pollutants dispersion in the surroundings of the thermoelectric power plant located

in Linhares from a new mathematical model based on reflective boundaries in the deterministic advection-diffusion equation. In

addition to the advection-diffusion equation with reflective boundaries, it was used data simulated with the CALPUFF model.

The exposed model was validated previously with the Hanford and Copenhagen experiments.
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Introdução

O modelo matemático adotado neste trabalho foi desenvolvido com base na equação de advecção-difusão quando suas condições
de contorno são modificadas, e validado por meio de experimentos de referência tais como Hanford Doran e Horst (1985) e
Copenhagen Gryning e Lyck (1984), cujos resultados foram significativos, no sentido de alta concordância entre dados e modelo
Loeck et al. (2016). Por este motivo, o presente trabalho tem por objetivo a utilização do modelo apresentado, juntamente com
dados simulados a partir do modelo CALPUFF, para obter a simulação do campo de concentração de poluentes no entorno da
usina termelétrica localizada em Linhares.

Modelo Matemático

A modelagem do fenômeno de dispersão de poluentes é feita através da equação de advec-ção-difusão que pode ser obtida a
partir da equação da continuidade. Para tal, utiliza-se a decomposição de Reynolds, que expressa a concentração e as velocidades
como a soma de suas médias e flutuações, e também faz-se uso do fechamento Fickiano para turbulência, onde assume-se que o
fluxo turbulento de concentração é proporcional à magnitude do gradiente de concentração média.

Considerando o termo fonte como condição inicial instantânea denotada pelas funções delta de Dirac, e os coeficientes
difusivos Kx, Ky e Kz (m2/s) localmente constantes, o problema de valor inicial que modela a dispersão de um puff é dado por
Arya (1999); Stull (1988)
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c(x, y, z, 0) = Qδ(x− x0)δ(y − y0)δ(z −Hs), (2)

onde c é a concentração média do poluente (g/m3), u, v e w são as componentes de vento médio (m/s) orientadas nas direções
x, y e z, respectivamente, x0 e y0 são as coordenadas da localização da fonte no plano cartesiano (m), Q é a intensidade da fonte
(g/s) e Hs é a altura da fonte (m). Tal PVI pode ser resolvido através da transformada de Fourier e do método de separação de
variáveisÖzisik (1974).

A maioria dos problemas de dispersão são devido à fontes de emissão contínua, que podem ser idealizadas como a super-
posição de emissões instantâneas. Considerando que a cada pequeno intervalo de tempo dτ ocorre uma emissão instantânea, a
emissão contínua é aproximada por uma convolução no tempo C(x, y, z, t) ∝

∫ t

0
c(x, y, z, t − τ) dτ , onde c é a concentração

para emissão instantânea e C para emissão contínua. A solução da equação de advecção-difusão para emissão contínua é dada
por

C(x, y, z, t) =
Q

√

64π3KxKyKz

∫ t
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exp
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−
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−
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4Ky(t− τ)
−

[z −Hs − w(t− τ)]2

4Kz(t− τ)

}

dτ . (3)

Visto que a solução dada por (3) é obtida através da transformada de Fourier, é válida para o domínio vertical infinito
z ∈ (−∞,∞), porém a camada limite atmosférica e o solo limitam a dispersão, de forma que é necessário mapear o intervalo
infinito para o intervalo finito z ∈ [0, zi], onde zi é a altura do topo da camada limite atmosférica (m).

Condições de Contorno Reflexivas

Para fazer o mapeamento do intervalo infinito z ∈ (−∞,∞) para o finito z ∈ [0, zi], determina-se as imagens da distribuição
gaussiana, permitindo avaliar a contribuição da distribuição após a reflexão. Estas reflexões podem ser interpretadas como
contribuições devido à fontes virtuais em algumas alturas efetivas, abaixo do solo e acima da camada limite atmosférica Barratt
(2001). Estas reflexões são representadas pelas sequências

Hs → −Hs − 2nzi
Hs → Hs + 2nzi

}

∀n ∈ Z. (4)

Substituindo as duas sequências (4) na solução para emissão contínua (3), obtém-se a solução para emissão contínua com
reflexão completa
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e agora é válida para x ∈ (−∞,∞), y ∈ (−∞,∞), z ∈ [0, zi].

Condições de Contorno Parcialmente Reflexivas

As sequências apresentadas em (4) consideram que o poluente que está dispersando irá refletir por completo quando atingir o
solo e o topo da camada limite atmosférica, porém parte do poluente pode se infiltrar no solo ou ultrapassar a camada limite,
de forma que uma permeabilidade parcial pode ser considerada na modelagem do problema. Para considerar tal permeabilidade
serão introduzidos nas sequências (4) os termos ωc e ωs que são, respectivamente, os parâmetros de reflexão na camada limite
atmosférica e no solo. Estes termos podem ser interpretados como um fator de redução da quantidade de poluente que se encontra
entre o solo e a camada limite. A nova solução para emissão contínua com estes parâmetros é dada por
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Parametrização da Turbulência

Os parâmetros de dispersão são modelados de acordo com os regimes de estabilidade da camada limite atmosférica, e neste caso
foi simulado somente para condições convectivas. O modelo proposto em Degrazia et al. (2001) para o coeficiente de difusão
turbulenta generalizado (Kα) baseia-se na teoria de difusão turbulenta Taylor (1922) e no espectro de energia cinética turbulenta
Pasquill e Smith (1983), e é dado por

Kα =
0.09w∗zic
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4/3
i

∫

∞
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2/3
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]

(1 + n′)5/3
dn′

n′
. (7)

onde w∗ é a escala de velocidade convectiva (m/s), z é a altura de observação (m), zi é a altura do topo da camada li-
mite convectiva (m), X é a distância adimensional, n′ é a frequência do espectro de energia cinética turbulenta adimensional,
ci = αi(0.5 ± 0.05)(2πk)−2/3 é uma constante Champagne et al. (1977), (f∗

m)i é a frequência normalizada do pico espectral
independentemente da estratificação e ψ é a função de dissipação e tem a forma Højstrup (1982); Degrazia (1998)

ψ1/3 =

[

(

1−
z

zi

)2 (
z

−L

)

−2/3

+ 0.75

]1/2

, (8)

onde L é o comprimento de Obukhov na camada superficial (m). Os valores para a frequência normalizada do pico espectral
são (f∗

m)u = 0.67 Olesen et al. (1984) e (f∗

m)w = z/(λm)w com (λm)w = 1.8zi[1 − exp(−4z/zi) − 0.0003 exp(8z/zi)]
Caughey e Palmer (1979).

Perfil de Velocidade do Vento

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

U =
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k
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L

)

]

, z ≤ zb ,
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U = u(z) , z > zb , (9)

onde z0 é o comprimento de rugosidade (m), ψm é a função de estabilidade. Para condições convectivas a função estabilidade é
dada por Paulson (1970)

Ψm = 2 ln

(

1 +A

2

)

+ ln

(

1 +A2

2

)

− 2 tan−1(A) +
π

2
, (10)

com A = [1− (16z/L)]1/4.

Metodologia

A usina termelétrica que foi simulada é composta por 24 chaminés de emissão contínua, sendo que para tal simulação cada uma
das chaminés foi simulada pela solução (7). Posteriormente, a solução para cada uma das chaminés foi superposta.

Além dos dados da fonte, foi também utilizado modelo CALPUFF na versão do sistema oficialmente aprovada pela USEPA
(United States Environmental Protection Agency) USEPA (2016). O CALPUFF é um modelo em estado não estacionário Gaus-
siano tipo puff, que faz simulação de pacotes de poluentes que são transportados e dispersos em um campo tridimensional.
Neste trabalho, foi utilizada a mesma simulação de Schramm (2016), fazendo uso dos pré-processadores TERREL, CTGPROC,
MAKEGEO, SMERGE e READ62, para posterior uso no modelo meteorológico CALMET.

A partir da simulação foram obtidos os dados cujas médias estão apresentadas na tabela 1, sendo que foram simulados para 1
hora de emissão em três horários diferentes, 8h, 13h e 18h, com o objetivo de observar a variação dos resultados ao longo do dia.
Em uma primeira abordagem foram utilizadas médias dos dados em todo o terreno, sendo que posteriormente foram utilizados
valores diferentes em cada ponto do terreno. A distância total simulada foi de 14 km em cada uma das direções.

Tabela 1: Médias dos dados simulados no modelo CALPUFF.

Hora w∗ u v zi u∗ z0 L
(m/s) (m/s) (m/s) (m) (m/s) (m) (m)

8h 0,475 -0,797 -2,832 291,85 0,237 0,143 -119,1
13h 1,313 -2,387 -5,522 1007,7 0,482 0,143 -204,5
18h 0,759 -4,438 -4,68 757,58 0,5 0,143 -699,9

Resultados

Nesta seção são apresentados os resultados das simulações, onde serão expostas as isolinhas das concentrações (g/m3) para as
simulações das 8h, 13h e 18h, respectivamente. As figuras são apresentadas em pares, sendo as figuras 6, 6 e 6 referentes às
simulações onde utilizou-se somente as médias apresentadas na tabela 1 em todo o domínio. Nas figuras 6, 6 e 6 foram utilizados
os dados simulados no CALPUFF ponto a ponto. Em todas as figuras os valores dos parâmetros reflexivos são ωc = ωs = 0,3.
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Figura 1: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 8h, com utilização de médias dos dados simulados no CAL-
PUFF.
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Figura 2: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 8h, com utilização ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFF.
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Figura 2: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 8h, com utilização ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFF.
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Figura 3: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 13h, com utilização de médias dos dados simulados no CAL-
PUFF.
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Figura 4: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 13h, com utilização ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFF.
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Figura 3: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 13h, com utilização de médias dos dados simulados no CAL-
PUFF.
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Figura 4: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 13h, com utilização ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFF.
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Figura 5: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 18h, com utilização de médias dos dados simulados no CAL-
PUFF.
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Figura 6: Isolinhas da concentração (g/m3) para a simulação das 18h, com utilização ponto a ponto dos dados simulados no
CALPUFF.

Comparando-se as figuras da esquerda com as da direita, nota-se claramente que a utilização de médias das variáveis necessá-
rias para a simulação não produz o mesmo campo de concentração em comparação a quando são utilizados seus valores pontuais
no domínio. Além disso, foi simulado também as mesmas condições, porém com parâmetros reflexivos diferentes e obteve-se
concentrações finais similares, apesar de número de reflexões diferentes, para ωc = ωs = 0,3 foram obtidas 4 reflexões no total,
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e para ωc = ωs = 0,5 obteve-se 2 reflexões. Nestes casos, os valores de ωc e ωs simulados não têm influência direta no resultado
final.

Observa-se também que as estruturas das isolinhas das concentrações são similares, porém conforme o horário simulado,
os valores para as concentrações mudam, o que é esperado, pois a convectividade muda durante o dia. Além disso, as maiores
concentrações se encontram próximas à localização das fontes. Cabe ressaltar que em alguns pontos do domínio o CALPUFF
não foi capaz de simular valores coerentes para o comprimento de Obukhov (L), sendo necessário utilizar valores repetidos para
contornar o problema do CALPUFF.

Conclusão

Este trabalho tinha como objetivo utilizar dados do CALPUFF juntamente com um novo modelo matemático para dispersão de
poluentes e simular o entorno da usina termelétrica localizada em Linhares. À principio foram utilizados valores médios dos
dados simulados no CALPUFF para a primeira abordagem, além destes dados não serem a melhor aproximação, pois o modelo
está ultrapassado, a utilização de médias também dificulta a simulação adequada. Quando utilizou-se os dados simulados no
CALPUFF ponto a ponto, o campo de concentração de poluentes se tornou mais preciso, apesar da dificuldade encontrada nos
dados simulados, os quais continham erros.

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