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1. INTRODUCAO

O problema do transporte de poluentes atmosféricos, num sistema de
coordenadas euleriano, tem sido modelado pela equacdo de advecgao-difuséo,
que pode ser resolvida por métodos numéricos ou analiticos. Um método analitico
gue surgiu recentemente na literatura é a técnica GILTT (Generalized Integral
Laplace Transform Technique), que tem resolvido a equac¢do multidimensional de
adveccdo-difusdo (MOREIRA et al., 2010). Para a obtencdo analitica das
solu¢des, a GILTT combina a técnica da transformada de Laplace e métodos
espectrais. Por exemplo, no caso da equacéo de adveccao-difusdo bidimensional
estacionaria, a solugcdo é obtida combinando uma expansdo em série com uma
integracdo e o sistema de equacdes diferenciais ordinarias (EDO) resultante é
resolvido analiticamente via transformada de Laplace e diagonalizacdo. Esta
solucdo € analitica exceto pelo erro de truncamento do somatério. Mais detalhes
sobre a GILTT podem ser encontrados em MOREIRA et al. (2010).

Esse trabalho apresenta a solugdo da equacao de adveccao-difusado-reacéo
transiente bidimensional. Esta solugéo € obtida com a aplicacdo da Transformada
de Laplace na varidvel temporal, reduzindo o problema transiente a um problema
estacionario que € entdo resolvido pela GILTT como descrito acima. S&o
apresentadas simulacOes realizadas com dados do experimento de Hanford
(DORAN, HORST; 1985).

2. METODOLOGIA

Consideremos a equacdo de adveccao-difusdo-reacdo bidimensional, valida
para qualquer perfil de vento e coeficiente de difusdo turbulenta,
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onde C(x,z,t) é a concentracdo do poluente integrada na direcdo perpendicular
ao vento médio y, U(z) é o vento médio, x é a dire¢cdo do vento médio, z € a
coordenada vertical, K_(z) € a difusdo turbulenta na direcéo vertical e 5. € o termo
fonte, em que sdo modeladas as transformacdes quimicas. Aqui 5. é descrito
como:
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onde k; é um coeficiente do termo de primeira ordem e | é o0 termo ndo
homogéneo ou de ordem zero (SCHWARZENBACH, 2003).

O coeficiente k; pode ser considerado constante ou dependente da
temperatura e por consequéncia da altura. Para tanto utiliza-se taxas de variacado
vertical de temperatura constantes (I" °C/Km) combinadas com a equacao de
Arrhenius, obtendo a seguinte expressao:
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onde f, é o fator de Arrhenius, T, é a temperatura na superficie, Tz = 300K, n é
um fator experimental de dependéncia da temperatura e, para 0 SFg, temos
n = 2,4 (SANDER et al., 2006).
O termo ndo homogéneo ] também pode ser considerando constante ou
dependente da altura como nas seguintes funcdes de teste:

J(z) = Aj.sen(Z) (4)
[(z) = Aj.sen(m/2.2) (5)
J(z) = Aj.exp (2) (6)
/(z) = Aj.exp (—Z) ()

onde Z= (1—z/h) € uma funcéo adimensional dependente da altura h e 4; € um
fator de ajuste.

A equacédo (1) esta sujeita as seguintes condicdes de contorno, de fonte e
inicial:

T emz=nh (8)
dC(x,z,t)
KET =V,C(x,z,t) emz=z, 9)
aC(x,z,t) = Qé(z—H,) emx=20 (10)
C(x,z,t) =0 quandot=10 (11)

onde V; é a velocidade de deposicdo, ¢ é a funcdo delta de Dirac, ¢ é a taxa de
emissao, H, é a altura da fonte e z, € a rugosidade do terreno.

Aplicamos na equacdo (1) a transformada de Laplace, com
c(x,z,v) = L{ C(x,z,t); t = r}. A seguir, expandimos a concentracéo transformada
na série:

c(x,z,v) = Z e, (x,r), (z) (12)

n=0
onde y , =cos(l ,(z- h)) sédo as autofuncbes do problema de Sturm-Liouville
associado e V, /K, =I tan(l ,(h- z)) s&o os autovalores. Tomando momentos,
obtemos um sistema EDO ndo homogéneo dado por:
AY'(x,r)+ B.Y(x,7v) =H (13)

8oy lxr)

onde A é a matriz de termos a,,, = { [ uy, ¥,.dz } que multiplicam —a
matriz de termos
bum = {— J K" pdz + 1,7 [ Kb, dz +7 [, dz + [k, dz} que
multiplicam ¢,(x,7), H € o vetor nio homogéneo de termos h,, = {J.¢,,dz }. O
mesmo procedimento ¢é realizado na equacdo (10), resultando em
Y(O,r)=A'Qy (Ho)/r .

, B éa
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Assumindo que F=4"1.B é uma matriz ndo degenerada, este sistema
EDO pode ser resolvido por diagonalizacdo e transformada de Laplace,
resultando em:

Y(xr) = XG6(x).X"v(0,r) + X.P(x).X"LE (14)

onde ¥ e X™! sdo as matrizes de autovetores da matriz F, P(x) e G(x) s&o
matrizes diagonais de termos p,,,,, = {e " *»*le g, ={(1— e %*)/d ) e d, sdo 0s
autovalores de F. Mais detalhes sobre a derivacdo da solugdo em SCHUCH et
al.(2010).

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

Para as simulacdes foram utilizados o coeficiente de difusdo turbulenta
descrito em DEGRAZIA et al. (2001) e perfil de similaridade para o vento médio
(PANOFSKY e DUTTON, 1984) em condi¢gbes estaveis. A transformada inversa
de Laplace no tempo € obtida pelo método de inversdo numérica da Quadratura
de Gauss-Legendre (STROUD; SECREST, 1966).

O objetivo aqui foi testar a influéncia dos parametros do termo fonte 5, na
solucdo obtida. Os dados observados durante o experimento de Hanford
(DORAN, HORST; 1985) foram utilizados para a comparagdo. Os seguintes
indices estatisticos (HANNA, 1989) foram utilizados: o coeficiente de correlacdo
(COR) € o fator de dois (FA2), ambos com valor 6timo unitario; o erro quadratico
médio normalizado (NMSE); Fracao de inclinacao (FB) e desvio fracional padrao
(FS), que sao medidas de erro de valor ideal zero.

Como um exemplo, foi considerada a seguinte reacdo fotoquimica, de
primeira ordem, SF; + hv — produtos, onde v é a freqiéncia da radiagdo
incidente e h é a constante de Planck. Pela lei de Guldberg-Waage e a expressao
acima pode-se derivar uma meia-vida reativa efetiva e dela obter um valor para a
velocidade taxa de reacdo de primeira ordem. Usando 15 anos, obtemos uma
velocidade de reacdo de k, = 1,47.107%° (SCHWARZENBACH, 2003).

A Tabela 1 mostra os resultados estatisticos de simulacfes utilizando
funcbes teste (4)-(7) para o termo /. A Tabela 2 apresenta os resultados da
combinacéo da equacao (3) para o termo de primeira ordem e a equacéo (7) para
0 termo ndo homogéneo.

4. CONCLUSOES

Foram realizadas simulacbes da dispersdao de poluentes atmosfeéricos,
considerando diferentes representacbes das reacdes. Estas simulacdes
mostraram a influéncia da inclusdo da remocéo/adicdo homogénea e nédo
homogénea na solucéo final da concentracdo neste modelo analitico. A inclusédo
de taxas de reacao de primeira ordem constantes nao alterou muito os resultados
do modelo, a ndo ser com valores na ordem de 107 vezes maiores que a taxa
obtida pela meia-vida efetiva. Utilizando taxas de reagdo de primeira ordem
variaveis com a altura a melhora foi sensivelmente maior. A funcdo que
apresentou melhor resultado foi a representada pela equacéo (7). Combinadas as
equacoes (3) e (7) apresentaram o melhor resultado entre as func¢des utilizadas.

Embora para esse experimento a contribuicdo do termo de reacdo para o
resultado final tenha sido pequena, a influéncia deste termo tende a ser muito
importante quando os poluentes em questdo sdo mais reativos. Dados de
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gualidade em que se encontram tanto medidas meteorolégicas, quanto quimicas,
para poluentes reativos sdo raros e muitas vezes nao disponiveis, 0 que nao

permite uma discussdo mais aprofundada sobre a influéncia geral do termo de
reacao.
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Tabela 1 — Avaliagéo estatistica para k; = 0, J(z)

1(z) A;  NMSE  COR FA2 FB FS
eq. 4) 0,001 003 0,841 1 -0,128 0,148
eq. 4) 0,003 003 0,804 1 -0,106 -0,129
eq. (4) -0,002 0,04 0,67 1 -0,161 0,411
eq. 5) 0,002 002 0,817 1 -0,111 -0,053
eq. 5) -0,001 004 0,767 1 -0,153 0,392
eq. 6) 0,001 0,03 0,812 1 -0,111 -0,098
eq. 6) -0,001 005 0,542 1 -0,166 0,387
eq. (7) 0,003 0,03 0,84 1 -0,142 0,248
eq. (7) 001 003 0,849 1 -0,149 0,18
eq. (7) 0,05 0,05 0,87 1 -0,187 -0,16
eq. (7) 006 005 0,871 1 -0,197 -0,232
eq. (7) 0,07 006 0,872 1 -0,206 -0,299
eq. (7) 0,09 007 0,871 1 -0,224 0,421

Tabela 2 - Avaliacdo estatistica para k;(z} e J(z)

A; fa NMSE COR FA2 FB FS

0 0 0,03 0,835 1 -0,139 0,278
0,005 0 0,05 0,87 1 -0,187 -0,16

0 1,49.10°F 0,08 0,856 1 0,253 -0,077
0,005 1,49.107¢ 0,03 0,887 1 0,107 -0,272
0,006 1,49.107¢ 0,02 0,888 1 0,08 -0,31
0,007 1,49.107¢ 0,02 0,889 1 0,053 -0,347
0,008 1,49.107¢ 0,02 0,889 1 0,028 -0,384
0,009 1,49,107¢ 0,02 0,888 1 0,003 -0,419
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