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Resumo. A modelagem da dispersdo de poluentes em regioes de relevo complexo e ndo homogéneo é bastante importante para
estudos de poluicdo do ar. Todavia a complexidade do relevo causa grandes dificuldades para modelos matematicos de dispersdo
de contaminantes na atmosfera, uma vez que o relevo altera profundamente a estrutura do escoamento e a dispersdo de poluentes
na regido. Assim, modelos simplificados baseados em uma abordagem Gaussiana tem sua aplicabilidade bastante restringida
nestas situagoes, uma vez que estes sdo desenvolvidos com base em hipoteses simplificadoras bastante restritivas.
Consegqiientemente, a utilizacdo de metodologias que utilizam, de forma acoplada, modelos meteorologicos para previsdo dos
campos de ventos e as equagoes de conservagdo e transporte de espécies quimicas na atmosfera tornam-se bastante importantes
nestas situagoes. Este trabalho apresenta um modelo de dispersdo de poluentes na atmosfera para regides de relevo complexo, com
base em um campo de ventos obtido através de um modelo de diagnostico baseados na conservagdo de massa e na solugdo das
equagées de conservagcdo de massa de espécie quimica, utilizando o método de volumes finitos. Para fornecer os niveis de
desempenho requeridos pelas simulagcdes o algoritmo computacional é baseado na utilizacdo de processamento paralelo,
especialmente desenvolvido para a utilizagdo em clusters de estagoes de trabalho. O modelo é testado em um problema de escala
real, na Regido da Grande Vitoria - ES (Brasil), onde o campo de ventos e a concentracdo de poluentes sobre uma regido urbana e
sua variag¢do durante o ciclo didario sdo analisados. Os resultados obtidos sdo comprados com dados experimentais obtidos por 8
estagdes de monitoramento, e mostram um considerdvel ganho de acurdacia em relagdo a modelos convencionais.

Palavras chave: dispersdo de poluentes, atmosfera, relevo complexo, processamento paralelo
1. Introducao

A modelagem da dispers@o de poluentes em regides de relevo complexo e ndo homogéneo é bastante importante
para estudos de polui¢do. Todavia a complexidade do relevo causa grandes dificuldades para modelos matematicos de
dispersdo de contaminantes na atmosfera, uma vez que o relevo altera profundamente a estrutura do escoamento e a
dispersdo de poluentes na regido. Assim, modelos simplificados baseados em uma abordagem Gaussiana tem sua
aplicabilidade bastante restringida nestas situagdes, uma vez que estes sdo desenvolvidos com base em hipoteses
simplificadoras bastante restritivas (Brown et al., 1993), tais como campo de ventos uniforme e constante com o tempo
e relevo plano. Conseqlientemente, a utilizacdo de metodologias que utilizam, de forma acoplada, modelos
meteorologicos para previsdo dos campos de ventos e as equacdes de conservacao e transporte de espécies quimicas na
atmosfera tornam-se bastante importantes nestas situagdes (Carvalho et al., 2002).

Um dos aspectos chave para a modelagem de tais problemas é a ordem de grandeza da escalas envolvidas, uma vez
que os problemas de interesse geralmente envolvem regides de dezenas de quildmetros de extensdo, porém as
caracteristicas do relevo e das fontes de emissdo de poluentes requerem resolugdo do modelo da ordem de dezenas de
metros. Assim, modelos de dispersdo de poluentes na atmosfera requerem um elevado esfor¢o computacional para
simular problemas em escala real, uma vez que malhas computacionais devem envolver um numero de pontos nodais da
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ordem de 10°~10*, para simular grandes dominios com resolugio espacial suficiente (Anagnostopoulos & Bergeles,
1998).

Grande parte do esforgo computacional necessario para efetuar as simulagdes é despendido na determinagdo do
campo de ventos sobre a regido, devido a complexidade das equagdes matematica envolvidas. Devido a simplicidade e
relativamente boa acuidade, modelos de diagnostico tém sido freqiientemente empregados em conjunto com as
equagoes de transporte de poluentes na atmosfera em trabalhos de pesquisa sobre polui¢do do ar em regides de relevo
complexo, entre outros Prabha & Mursch-Radlgruber (1999), Subhlok & Steenkiste (2000). Todavia o esforgo
computacional requerido para aplicagdes praticas ainda € proibitivo para um grande numero de situagdes, uma vez
estudos de escala real envolvem a simula¢do de cenarios meteoroldgicos de hora em hora durante periodos que podem
se estender até 1~3 anos.

A utilizacdo de sistemas de processamento paralelo tem se mostrado como um importante recurso para fornecer os
niveis de desempenho requeridos por aplicagdes de grande escala dentro de estudos envolvendo métodos numéricos.
Todavia, apesar da importancia do processamento paralelo para fornecer os niveis de desempenho requeridos, o alto
custo de supercomputadores paralelos muitas vezes representa um obstidculo a sua utilizacdo em larga escala,
principalmente no ambito da pesquisa. Atualmente, clusters de computadores pessoais tém se popularizado como
alternativas para o processamento de alto desempenho devido ao seu baixo custo, se comparados a supercomputadores.
Apesar de oferecer a possibilidade de grande desempenho, a utilizacdo de tais sistemas requer o uso de novos
paradigmas de programagdo, usualmente exigindo a completa reestruturagdo dos algoritmos de solucdo porventura
existentes.

Assim, este trabalho tem como objetivo desenvolver um modelo de dispersdo de poluentes na atmosfera para
regides de relevo complexo, com base em um campo de ventos obtido através de um modelo de diagndstico baseados
na conservacao de massa e na solucdo das equagdes de conservacdo de massa de espécie quimica, utilizando o método
de volumes finitos baseado na utilizagdo de processamento paralelo, especialmente desenvolvido para a utilizacdo em
clusters de estacdes de trabalho. Para analisar a acurdcia do modelo e sua aplicabilidade a situacdes reais foi
selecionado o estudo de caso da dispersdo de NOx na regido metropolitana da Grande Vitoria, no Espirito Santo —
Brasil.

2. Equacdes governantes
Conforme descrito anteriormente, o0 modelo de dispersdo de poluentes na atmosfera apresentado neste trabalho ¢é

baseado na solug@o da equagdo de conservagdo de massa de uma espécie quimica, que governa o transporte de massa de
um contaminante na atmosfera:

a_c+auc+avc+awc=i[KMa_c}+iK”a_c +i[1<zza—c}+s "
ot 0x Oy 0z  Ox ox | oy| Yoy | oz 0z

onde C é a concentragdo de um contaminante na atmosfera [kg/m’], u, v e w representam os componentes de
velocidade [m/s] nas diregdes x, y € z. K, K, € K. sdo os coeficientes de difusdo turbulenta na atmosfera [mz/s]e Séo
termo de fonte ou sumidouro do contaminante na atmosfera [kg/m3.s], que pode representar taxas de reagdo quimica,
remoc¢do ou emissdo para a atmosfera.

Para resolver a equacdo acima ¢ necessario conhecer o campo de ventos ¢ a intensidade dos coeficientes de difusdo
turbulenta na regido em estudo. Neste trabalho, uma abordagem baseada em modelos de conservagdo de massa
utilizando dados meteorologicos (Montero e Sanin, 2001) foi utilizada para a determinacdo do campo de velocidades, e
esta descrita na se¢do 2.1. A determinagdo dos coeficientes de difusdo turbulenta na regido em estudo foi baseada na
utilizagdo de correlagdes empiricas para a atmosfera, e esta descrita na se¢do 2.2.

2.1. Campo de ventos

O primeiro passo para a modelagem dos campos de vento em uma determinada regido é conhecer a intensidade e
dire¢do do vento em alguns pontos através de estagdes meteorologicas tipicamente instaladas a 10 m do solo. Assim, €

possivel definir uma regido de estudo Q, onde o vetor velocidade é conhecido em N pontos (171,172 , 173 ,...,I7N ). O

objetivo desta técnica € construir o campo de ventos tridimensional com base em valores conhecidos e,
simultaneamente, satisfazer a equagdo da continuidade. Portanto, para obter o campo de ventos, sd0 necessarias as
etapas de inicializa¢do e de ajuste, conforme mostrado a seguir.

2.1.1. Etapa de inicializaciao

Os N vetores de velocidade sdo transformados, através de interpolagdo/extrapolacdo, em um campo de ventos para

. - \A L _
a regido Q (VI,VZ,V3,...,VN)—> Vo(x, y,z), onde o campo Vo(x, y,z) ¢ normalmente chamado de “campo inicial ou
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observado” e ndo satisfaz, necessariamente, o principio da conservacao de massa. Este procedimento ¢ executado em
duas etapas: (i) interpolagdo na direcdo horizontal utilizando a Eq. (2) (Jiang et al, 2001), construindo o vetores
velocidades na altura de referéncia (em geral 10 m) para todo o dominio, (if) construcdo do perfil vertical de
velocidades. A interpolagdo horizontal ¢ efetuada com base em:

1

N 2
Z n/rn
n=1

VO (x’ s href ) = W @

n=1

onde r, representa a distancia entre cada estagdo n e o ponto (x, y, /,,) do dominio de estudo e 4, representa a altura de
referéncia em relag@o ao solo. Raramente as estagdes meteorologicas sdo capazes de medir os componentes verticais da
velocidade que sdo, portanto, inicializados como nulos. Os perfis verticais do vento podem ser calculados utilizando a
“lei de poténcia” (Sherman, 1978):

p
z

—

ref

Vo(x’y’z):ﬁo(x’y’href (3)

onde Vo(x, y,hre,) ¢ a velocidade do vento interpolada usando Eq. 2, z é a coordenada vertical e o expoente p ¢

determinado em fungdo da classe de estabilidade da atmosfera (Hanna, 1981), conforme Tab (1) que ¢ discutida na
secdo 2.1.3. Esta funcdo ¢ valida para os primeiros 10% da camada limite planetaria (camada superficial), onde os
fluxos turbulentos sdo considerados aproximadamente constantes, acima da Camada Superficial a velocidade do vento é
considerada constante.

2.1.2. Etapa de ajuste (Conservac¢io de massa)

O campo yo (x, ¥, z) ¢ transformado em um “campo final ou reconstruido” I7(x, Vv, z), que satisfaca o principio da

conservagdo de massa, V" (x, v, z) - V(x, v, z). O campo de ventos final deve satisfazer a equacdo da continuidade que
considerando escoamento incompressivel, torna-se:

ar=0 “4)

E importante notar que o numero de solugdes possiveis é infinito, assim, o campo reconstruido depende dos
procedimentos adotados nas etapas de inicializagio e ajuste. Pode-se obter o campo de ventos final, através da técnica
variacional descrita originalmente por Sasaki (1958) e (1970), e utilizada por Sherman (1978), Ratto (1996b) e Montero

e Sanin (2001). O procedimento proposto por Sasaki consiste em encontrar um campo de velocidades I7(x, y,z) com

componentes u, v ¢ w que atenda a Eq. (4) e que se aproxime ao campo original Vo(x, v, z) com componentes u’, 1’ €
w’. Portanto, é possivel escrever o problema de ajuste como um problema de minimos quadrados na forma:

E(u,v, W)ZJlaf (u —u°)2 +al (v - v°)2 +a; (w - WO)ZIJV Q)
Q
onde 0; sdo os modulos de precisdo de Gauss. A técnica de multiplicadores de Lagrange ¢ utilizada para minimizar a
expressao acima sujeita a Eq. (4). O valor minimo de E(u,v,w) ¢ obtido para:

o . 1 04 o . 1 02 o . 1 0
U=u +—2— v=y + T w=w + T
2a; Ox 2a; dy 2a; 0z

(6)

onde A = A(x, y, z) é o multiplicador de Lagrange, que pode ser interpretado fisicamente como uma perturbagdo do
velocidade. Se os pardmetros 0, e 0, sdo considerados constantes ao longo de todo dominio, pode-se reescrever a Eq.
(4) utilizando as Egs. (5) e (6), como:

A 3’ af 3*A _ | Lo o  aw’
+—— == + (7
ox dy 0z

3.2 2 2 72 il el
ox~ dy° a; 0z
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A Eq. (7) representa uma equagao diferencial parcial eliptica para A com duas condigdes de contorno admissiveis
(Sherman, 1978):

04 ~0

A=0 -
Ox,

®)

onde x, representa a coordenada na dire¢do normal a fronteira. Quando a condi¢do de A = 0 ¢ utilizada, as derivadas
normais sdo em geral ndo nulas e existe um ajuste de u, v e w ndo nulo. Este ajuste implica em massa fluindo através de
uma fronteira do dominio. Assim, a condigdo de contorno de A = 0 é apropriada para fronteiras abertas ou permeéaveis
do dominio.

Por outro lado, a condi¢@o de derivada nula implica em ajuste nulo para as velocidades tangenciais no contorno,
visto que as derivadas tangenciais serdo nulas. Se as velocidades normais observadas em uma fronteira sdo nulas, as
velocidades ajustadas também serfio nulas. Portanto, esta condigdo ¢ ideal para regides de fronteiras fechadas ou
impermeaveis.

Assim, considerando-se o dominio de estudo tridimensional, as condi¢des de contorno apropriadas sdo dadas pela
condi¢do de derivada nula para a fronteira inferior que representa o solo e para a fronteira superior que representa o
topo da camada limite atmosférica ou de inversdo, através da qual assume-se um fluxo de massa nulo € A = 0 para as
fronteiras laterais abertas.

2.1.3. Estabilidade atmosférica

a; e a, representam os fatores de peso dos desvios, respectivamente, das componentes horizontais e da componente
vertical da velocidade entre seus valores iniciais e corrigidos. Assim, se estes parametros sdo iguais, todas as corre¢des
efetuadas sobre o campo de ventos inicial terdo ordem de grandeza semelhante. Todavia, as condi¢des meteorologicas
dependem da estratifica¢do da densidade do ar na atmosfera que influenciam o deslocamento vertical das massas ar. A
atmosfera ¢ considerada estavel quando suas condig¢bes de estratificacdo suprimem os movimentos verticais, instavel
quando facilitam os movimentos verticais e neutra quando ndo ha influéncia significativa da estratificagdo nestes
deslocamentos verticais. Portanto, @; e @, devem refletir as variacdes de estabilidade atmosférica.

Neste trabalho a classificacdo das condi¢des de estabilidade atmosféricas é efetuada com base nas classes de
estabilidade de Pasquill (1961), apud (Seinfeld e Pandis, 1998). A Tab. 2 apresenta as classes de estabilidade de
Pasquill em funcédo da velocidade do vento, a fim de incorporar a turbuléncia induzida mecanicamente e das condigoes
de aquecimento da superficie da Terra a fim de incorporar a turbuléncia induzida pelo empuxo térmico.

Tabela 1. Valores do expoente p (Hanna., 1981) e da razdo a,/d, (Ratto, 1996b) em fun¢do da estabilidade atmosférica.

P
Condicao a b
i <0.1/2,20.1 <0.1/220.1
atmosférica o 010 zo=0.00m z=1.00m  zy=3.00m /@  F=01/201][z=017220.1]
A 0,05 0,08 0.17 027 14 20,096 0,029
B 0,06 0,09 0,17 0.28 14 0,037 0,029
C 0,06 011 0.20 031 14 -0,002/-0011  0,018/0,0162
D 0,12 0,16 027 0.37 1.0 0 0
E 0,34 032 0,38 0.47 03 +0,004/0,0151  -0,018/-0,0216
F 0,53 0.54 0,61 0,69 0.1 40,035 0,036

Tabela 2 — Classes de estabilidade de Pasquill (Seinfeld e Pandis, 1998).

Dia Noite
Velocidade do vento a Radiagio solar [W/m?’] Cobertura de nuvens (cn)
10 m do solo (m/s) R>700 350< R <700 R<350 cn > 4/8 cn <3/8
<2 A A-B B . .
2-3 A-B B C E F
3-5 B B-C C D E
5-6 C C-D D D D
>6 C D D D D
Onde: A: extremamente instavel D: neutra
B: moderadamente instavel E: fracamente estavel

C: fracamente instavel F: moderadamente estavel



Proceedings of ENCIT 2004 -- ABCM, Rio de Janeiro, Brazil, Nov. 29 -- Dec. 03, 2004, Paper CIT04-0354

Em condigdes estaveis, a corre¢do dos componentes verticais de velocidade deve ser pequena devido a supressao
dos movimentos verticais, requerendo a,>q;. Por outro lado, em condi¢des instaveis a correcdo dos componentes
verticais de velocidade devem ser maiores, devido a instabilidade causada pela estratificagdo, requerendo ;> a,. Neste
trabalho, serdo utilizados os valores empiricos sugeridos por Ratto (1996b), onde a; ¢ igual a 1.0 e a razdo a,/a, varia
conforme apresentado na Tabela (1).

Assim, as condigdes atmosféricas influenciam o campo de ventos de duas formas: (i) através do expoente p
utilizado para determinar o perfil vertical de velocidades na construcdo inicial do campo de velocidades, e (ii) através
dos valores da razdo a,/a,, que indicam a importancia dos movimentos verticais nas corregoes de velocidade.

2.2. Coeficientes de difusao turbulenta na atmosfera

Nas ultimas décadas, diversos pesquisadores se empenharam em investigar os perfis verticais de turbuléncia na
atmosfera. Desta forma, diversas formulagdes empiricas foram desenvolvidas para expressar a variagdo vertical dos
coeficientes de difusdo turbulenta K,,, K, e K., em diferentes condigdes de estabilidade. As expressdes utilizadas aqui
foram desenvolvidas empiricamente com base em dados experimentais ou gerados computacionalmente, por outros
autores. A seguir, sdo sumarizadas as expressdes empregadas (uma descri¢do mais detalhada destas relagdes pode ser
encontrada em Seinfeld e Pandis, 1998 ¢ Hanna, 1981).

2.2.1. Coeficiente difudo turbulenta na direcio vertical (K;;)
Lamb et al. (1975) e Lamb and Duran (1977) (appud Seinfeld e Pandis, 1998), propuseram as expressdes empiricas

para o coeficiente de difusdo turbulenta na direg¢@o vertical em condi¢des instaveis, considerando as fontes de emissdo
proximas ou ao nivel do solo, com base nos resultados de Simulag¢des de Grandes Escalas (LES):

%
2.5[kiJ [1-15(z/L)) 4 0<2<0.05
Z; Z;
2
0.021+ 0.408[i] + 1.351(1J
Z; zZ;
K 3 4
= = 4.096(1J + 2.560(iJ 0.05< = <0.6 ©)
WhZ; z; z; z;
0.2exp|:6—10(iﬂ 0.6<=<1.1
zZ; Z;
0.0013 Z511
Z;
onde z; ¢ a altura da camada de inversdo térmica e L ¢ o comprimento de Monin-Obukhov, dado por:
-pc T,u,
L= 'OC”—O (10)
kgq

onde p ¢ a densidade do ar, ¢, é o calor especifico a pressdo constante, T é a temperatura da superficie do solo, £ é a
constante de Von-Karman, g ¢ a aceleragdo da gravidade, ¢ ¢ o fluxo de calor na superficie e u+ ¢ a velocidade de
friccdo na atmosfera. Analogamente a classificacdo de estabilidade atmosférica através das classes de Pasquill, descrita
na se¢do 2.1.3, o comprimento de Monin-Obukhov ¢ um bom indicador das condig¢des de estabilidade atmosférica, se o
valor de L for positivo a atmosfera ¢ considerada estavel, se o valor de L for negativo a atmosfera é considerada

instavel. A atmosfera é considerada neutra quando |L| — o . Todavia, o comprimento de Monin-Obukhov ndo é um
parametro usualmente medido na atmosfera, devido as dificuldades associadas a medigdo dos parametros dos quais

depende. Golder (1972) (appud Zannetti, 1990) propds uma expressdo empirica para correlacionar o valor de L com as
classes de estabilidade de Pasquill:

L=a+blog(z,) )
onde a e b sdo os coeficientes obtidos pelo ajuste da eq. 11 aos resultados obtidos por Myrup e Razieri (1976) (appud

Seinfeld e Pandis, 1998), que sdo apresentados na figura 1. Neste trabalho, os valores de a e b sdo determinados através
de ajuste da eq. 11 aos resultados obtidos por Myrup e Razieri (1976) utilizando 2 intervalos de rugosidades, isto ¢
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[0,001 m<z,<0.1 m]e[0,1 m<z,;=5,0m].Este procedimento foi utilizado para aumentar a acuidade da representagio
de L para valores de rugosidade maiores do que 1 m, para os quais a eq. 11 apresenta desvios significativos. Os valores
obtidos para as constantes a e b sdo apresentados na tabela 1.

0.1

0.2

et

AR

TTT
11

1

50 =1 1 |
-0.12 -0.10 -0.08 -0.06 -0.04 -0.02 0 0.02 0.04 -0.06 0.08

UL, m™!

Figura 1 — Curvas de variagdo de L em fungéo de z, para as diferentes classes de estabilidade obtidas por Myrup e
Razieri (1976) (appud Zaneti, 1990).

O valor de w« na eq. 9 representa a velocidade de escala de convectiva, que por defini¢do ¢ dada por (Seinfeld e
Pandiz, 1998):

_ ( )% 5
Wi = U, =7 (12)

Para condi¢des neutras de estabilidade, o coeficiente vertical de difusdo turbulenta é baseado nas expressdes
empiricas propostas por Myrup and Ranzieri (1976) (appud Seinfeld e Pandis, 1998):

ku.z z/z; <0.1
K. ={kuz(l.1 - z/z,) 0.1<z/z <11 (13)
0 z/z; >1.1

onde u« ¢ a velocidade de fricgdo na superficie do solo, que ¢ calculado neste trabalho como (Benoit, 1977) (appud
Seinfeld e Pandis, 1998):

-1
Zy ) 47 o
{h{z_f +T(Z" ; ~Z )} condigdes estaveis
0
-1
z., .
p U — {h{’_‘f} condic3o neutra (14)
U\Z,, z,
-1
Z,y 2 +1)n, +1) ) 3 . .
Inl =2 | +1n I7°2 {li )2 +2[tan '(7,)- tan '(/70)] condigdes instaveis
Zy ,7r +1 ,7r +1)

onde u(z,) ¢ a velocidade do vento medida em uma altura de referéncia (z,,) €

A A
y4 z
=|1-152L =[1-1522% 15
17, ( LJ 7 [ LJ (15)

Para condicdes estaveis de estabilidade, o coeficiente vertical de difusdo turbulenta ¢ baseado nas expressdes
propostas por Businger e Arya (1974) (appud Seinfeld e Pandis, 1998):

ku.z 81z .
K_= exp| — , d =2Q 16
zz 074+47(Z/Lj p[ . J ondae f Slnﬂ ( )
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onde Q ¢ a velocidade angular de rotagdo da terra e B ¢ a latitude.
2.2.2. Coeficientes difusio turbulenta nas dire¢des horizontais (K, e K.,)

Os coeficientes horizontais de difusdo turbulenta (X,, e K,,) utilizados neste trabalho sdo baseados nas expressoes
sugeridas por Nieuswstadt e van Ulden (1978) (apud Hanna, 1981), onde os valores de X, ¢ K., sdo dados como:

-1

z 2
.z ) 0,74(1 - 9-) L<0
Kyy = E(Z/_Lj onde CD(Z/L) = L

(17)
o,74+4,7% L>0

sendo que K, = K,,.
3. Algoritmo de solucio
3.1. Método numérico

As Egs. (1) e (7) foram resolvidas numericamente através da técnica de volumes finitos. O esquema de diferencgas
centradas ¢ utilizado para discretizar as derivadas nas faces dos volumes de controle para a equagdo de correcdo do
campo de ventos (Eq. 7) e o esquema power-law (Patankar, 1980) foi utilizado para discretizar a equagdo de
conservacdo de massa da espécie quimica na atmosfera. Foi utilizada uma malha ortogonal uniforme nas dire¢des x e y,
e ndo uniforme na dire¢do z (concentrando volumes proximos a superficie do solo). Devido ao uso de malha ortogonal,
o relevo foi tratado através de regides bloqueadas (Patankar, 1980).

A solug@o numérica da Eq. (1) requer o tratamento dos termos transientes, assim, um esquema de integra¢do no
tempo ¢ necessario. O esquema Crank-Nicholson foi utilizado para acompanhar a variacdo temporal dos termos na
Eq.(1), que é um método implicito de segunda ordem de acuracia. Apesar de ser incondicionalmente estavel, o esquema
Crank-Nicholson pode apresentar oscilagdes fisicamente ndo realistas (Ferzinger e Peric, 1999), fato que pode ser
atribuido ao surgimento de coeficientes negativos nas equagdes discretizadas. As oscilacdes podem ser evitadas

mantendo-se o critério para o tamanho do intervalo (4f): At < ,O(Axl. )2 / I, , onde 4x; ¢ o tamanho do menor do intervalo

de discretizagdo no espacial na diregdo i e /; € o coeficiente de difusdo na dirego i.
O método SOR/Gauss-Seidel com alternancia nos sentidos das varreduras nas diregdes x, y e z foi usado na solugao
do sistema linear de equagdes.

3.2. Estratégia de paralelizacdo

O algoritmo foi desenvolvido especificamente para o uso em plataformas de processamento com memoria
distribuida, especialmente clusters de estagdes de trabalho. Em sistemas de memoria compartilhada, o paralelismo ¢
principalmente dirigido a execugdo de um conjunto de operagdes idéntico sobre a mesma estrutura de dados
(paralelizagdo dos do-loops), por outro lado, o paralelismo em sistemas de memoria distribuida ¢ dirigido a divisdo das
estruturas de dados (matrizes e vetores) em blocos, designando cada bloco a um processador. Portanto, o mesmo cédigo
computacional ¢ executado por todos os processadores, porém as operagdes sdo efetuadas sobre diferentes regides do
dominio, isto ¢, cada processador ¢ encarregado de resolver o problema em uma regido do dominio computacional.

A Fig. (2) mostra a representacdo esquematica do dominio computacional para a simulagdo do campo de ventos
sobre uma regido de relevo complexo, Fig. 2a. Através da divisdo do dominio computacional em 16 sub-dominios, é
possivel dividir as tarefas de processamento entre 16 diferentes processadores (Fig. 2b). Entretanto, para computar o
valor das variaveis em cada volume de controle, é necessario conhecer o valor de variaveis proximas as interfaces entre
sub-dominios, assim, um processador requer informagdo armazenada na memoria de outro processador. Isto exige que
os processadores se comuniquem em intervalos de tempo regulares, o que pode reduzir significativamente a velocidade
da computag@o.

O procedimento de computacdo denominado decomposicdo de dominio envolve trés passos principais: (1) divisao
do dominio computacional; (2) execugdo das operagdes em cada processador, sobre seu proprio conjunto de dados; (3)
comunicag¢@o dos dados entre os processadores. A chave para um processamento eficiente ¢ manter a comunicagdo num
nivel minimo e garantir uma divisdo da carga de trabalho entre os processadores. Apds a divisdo do dominio em blocos,
as operacdes sobre cada bloco sdo efetuadas em paralelo por cada processador para condi¢des de contorno que podem
ser fisicas ou internas, devido a divisdo em subdominios. As condi¢gdes de contorno fisicas sdo tratadas da maneira
convencional, enquanto que as condi¢des de contorno internas requerem dados dos processadores que armazenam 0s
subdominios vizinhos.
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Figura 2 — Representagdo da divisdo do dominio computacional em 16 sub-dominios. (a) Regido da Grande Vitoria —
ES e (b) divisdo da regido em sub-dominios.

Quando os dados relativos as variaveis de cada vizinho sio recebidos por um processador, inicia-se a execucdo de
uma iteragdo sobre seu conjunto de dados, usando um algoritmo seqiiencial. Tdo logo o processador complete as
instrucdes, os novos valores das varidveis nos pontos do contorno sdo enviados para os blocos vizinhos e o processador
aguarda os valores das variaveis dos blocos vizinhos para computar uma nova iteragdo. A troca de informagdes entre
subdominios foi implementada através da biblioteca MPI (Message Passing Interface) que permite a portabilidade do
codigo computacional para plataformas desde clusters até supercomputadores macigamente paralelos. Uma descrigéo
detalhada desta estratégia de paralelisacdo pode ser encontrada em Abboud et al. (2003).

A Fig. (3) mostra a seqiiéncia de operagdes executada por cada processador em seu proprio sub-dominio: tarefas
associadas a leitura dos arquivos de relevo e dados meteorologicos de cada estagdo; interpolacdo inicial do campo de
ventos; calculo dos coeficientes das equagdes discretizadas (Eq. 7) e iteragdes SOR. Apos cada iteragdo SOR, os novos
valores de A nos volumes de controle na regido de interface sdo comunicados para os vizinhos. Simultaneamente, os
vizinhos enviam seus valores para atualizar as informagdes de contorno. Este procedimento ¢ repetido até que todos os
sub-dominios atinjam a convergéncia. Apés a solugdo da equagéo para A, os valores de velocidades sdo corrigidos (Eq.
6) ¢ a equacdo de transporte de contaminantes na atmosfera (Eq.1) é resolvida, passando pelas etapas de calculo dos
coeficientes da equagdo discretizada e solugdo do sistema linear de equagdes gerado (iteragdes SOR + comunicagdo
entre processadores) até atingir a convergéncia.

E importante notar que cada cendrio meteoroldgico obtido das estagdes de monitoramento representa as condigdes
médias de 1 hora (intensidade de radiagdo, direcdo e velocidade do vento). Assim, o tamanho do intervalo de tempo
para avango dos cenarios meteorologicos (representado na Fig. 3 como Af) ¢ igual a 1 hora. Todavia, o tamanho do
intervalo de tempo para avango no calculo da concentragdo pode ser menor, uma vez que este ¢ ditado pela acuracia
necessaria na evolugdo temporal do fendomeno em estudo e critérios de estabilidade numérica. Portanto, no algoritmo
apresentado neste trabalho, o tamanho do intervalo de tempo para avango dos cendrios meteorologicos (Af) ¢ diferente
do tamanho do intervalo de tempo para avanco no calculo da concentracdo (representado na Fig. 3 como Afc). Neste
trabalho, o valor de Afc utilizado é sempre um multiplo de Ar.

4. Resultados e analise da acuracia do método

Para analisar a acuracia do modelo e sua aplicabilidade a situag¢des reais foi selecionado o estudo de caso da
dispersdo de NOx na regido metropolitana da Grande Vitoria, no Espirito Santo — Brasil. Esta regido foi selecionada
devido ao relevo relativamente complexo ¢ a existéncia de dados experimentais (dados meteoroldgicos e de
concentragdo de NOx) e fontes de emissdo de poluentes na regido. Esta sec¢@o esta dividida em 2 partes principais. A
secdo 4.1 apresenta uma breve descrigdo da regido em estudo, suas caracteristicas de topografia e meteorologia, fontes
de emissdo e os dados de concentracdo utilizados para avaliacdo da acuracia do modelo. A segdo 4.2 apresenta os
resultados obtidos pelo modelo para a simulag@o dos cenarios meteorologicos selecionados.
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Leitura de dados de relevo e posicionamento das estagdes meteorologicas e dados de emissao

N|
L |

’Leitura de dados meteorologicos das estagdes para um cenario horario

’ Calculo dos parametros meteorologicos com base nos dados das estagdes ‘
I

Interpolagéo inicial do campo de ventos com base nos dados das estagdes (10, vo, wo)

[
’ Calculo dos coeficientes da equagdo discretizada de A ‘
T
’ Solugdo do sistema linear de equagdes ‘
I

’ Corregao dos valores de velocidade (u, v, w) ‘

’ Calculo dos coeficientes de difusdo turbulenta K, K, e K. ‘

|
1

’ Calculo dos coeficientes da equagdo discretizada para conservagdo da espécie quimica
T

A ’ Solugdo do sistema linear de equagdes ‘

tc =tc + Atc

Figura 3 — Fluxograma das operagdes basicas envolvidas no algoritmo de solugao.
4.1. Regiao da Grande Vitéria

A Regido da Grande Vitéria — ES (RGV) é uma regido metropolitana localizada aproximadamente na 20° S e 40°
O, compreendendo as maiores 5 cidades do estado do Espirito Santo (Vitéria, Vila Velha, Serra, Cariacica e Viana). A
fig. 3a mostra o relevo da regido simulada, utilizando coordenadas UTM [m], onde a mais alta elevag@o corresponde a
aproximadamente 500 m. Outra caracteristica importante da regido ¢ a proximidade com o mar, introduzindo maior
complexidade ao problema (devido a presenga de brisas marinhas). A regido em estudo corresponde a uma area de 891
km? (27km x 33km). Existem 3 significativas elevagdes de relevo na regiio: (i) uma na regido NO do dominio de
estudo, que corresponde a regido mais elevada e ingreme da topografia, (if) outra regido na fronteira O do dominio de
estudo, (iii) e a regido de menor elevagdo diretamente no centro da ilha de Vitoria.

Os pontos azuis na fig.2a indicam o posicionamento das 4 estagdes meteorologicas da regido. Estas funcionam
continuamente, fornecendo médias horarias de modulo e dire¢do dos ventos, desvio padrio da direcdo do vento,
temperatura e insolagdo, que permitem caracterizar as condigdes de estabilidade atmosférica da regido. A fig. 4
apresenta uma representagdo esquematica da regido de estudo e do dominio computacional, onde sdo indicados os
pontos de monitoramento meteoroldgico e de concentracdo de contaminantes. As estagdes de monitoramento 1, 3, 6 ¢ 8
forneceram os dados meteoroldgicos para a elaboracdo dos cenarios meteorologicos, para simular a dispersdo de NOx
na regido de estudo. As estagdes 1, 2, 3, 4 e 6 foram utilizadas para obter dados de concentragdo nos periodos de estudo.
Os pontos vermelhos indicam o posicionamento das fontes de emissdo de NOx na regido, sendo que quando estes sdo
representados como linhas continuas estdo indicando segmentos de ruas, avenidas e/ou rodovias, que representam
pontos de emissdo devido a presenga de fontes moveis (veiculos automotores).

Neste trabalho foram consideradas as fontes de emissdo fixas e moveis contidas no inventario de fontes apresentado
por Queiroz et al. (1997). O inventario inclui as 57 principais fontes fixas de emissdo de NOx e 323 segmentos das
principais ruas e avenidas da RGV. As principais fontes fixas sdo regido estdo concentradas na Ponta de Tubarao
(indicada na fig.4), uma regido de alta concentragdo industrial, enquanto as fontes moveis estdo distribuidas ao longo de
toda regido, porém com predominio nas regides de maior concentragdo urbana(proximidades das estagdes 1, 5 ¢ 7). Os
323 segmentos das principais ruas e avenidas da RGV sdo incluidos no modelo como uma série de fontes pontuais.
Queiroz et al. (1997) também reporta dados de variagdo horaria do fluxo de veiculos nas ruas e avenidas em estudo.
Assim, as emissdes das fontes fixas sdo consideradas continuas, enquanto que as emissdes das fontes moveis sdo
consideradas em seu ciclo diario, com valores maximos entre 17:00 e 19:00 horas e valores minimos durante as
madrugadas.
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E importante notar que o monitoramento dos niveis de concentragio e dos dados meteorologicos foi iniciado no ano
de 2000. Portanto, o inventario de emissdes possui um defasagem de 3 anos em relagdo aos dados de concentracdo. Para
superar esta limitacdo considerou-se que o trafego de veiculos, e conseqiientemente, as taxas de emissdo das fontes
moveis sdo proporcionais a frota de veiculos na regido. Uma vez que o crescimento da frota veicular na RGV ¢é
aproximadamente de 11% ao ano (conforme dados do DETRAN local), os valores de emissdo foram corrigidos para a o
ano de 2000 com base nesta taxa de crescimento médio. Por outro lado, ndo houve significativa variagdo nos dados
relacionados as fontes fixas, uma vez que n@o houve a instalagdo de nenhuma nova fonte significativa na regido, ou
alteragdo das fontes principais.

7785000

Ponta de
Tubardo

Dominio
computacional

345000 350000 355000 360000 365000 370000 375000 380000 385000

X [m]
Figura 4 — Regido da Grande Vitoria com indicagdes do posicionamento das estagdes de monitoramento (), fontes
fixas e moveis (¢) e das dimensdes e configuragdo do dominio computacional (----).

4.2. Resultados obtidos

As simulagdes foram efetuadas com dimensdes do dominio computacional utilizado de 27000 m x 33000 m x 1500
m (x X y X z), com uma malha computacional de 100x100%30. As simulagdes foram efetuadas em um cluster de 64 nods
de processamento, cada um equipado com 1 processador Athlon XP 1800. Os cenarios meteoroldgicos selecionados
incluem uma semana de dados no periodo de 18/10/2000 a 25/10/2000, que consumiram aproximadamente 4 horas de
processamento. Este periodo foi selecionado de maneira aleatoria entre os dados meteorologicos disponiveis, porém
tomando-se o cuidado para evitar dias com ocorréncia de precipitacdo pluviométrica e com a passagem de frentes frias,
que podem reduzir de maneira significativa a acuracia do modelo, uma vez que estes fendmenos nao estdo incluidos na
modelagem matematica.

Devido a auséncia de dados sobre a altura da camada de inversdo na regido em estudo, esta foi considerada
constante e igual a 1500 m durante o periodo em estudo. A rugosidade superficial (zp)foi considerada igual a 10° m
para a superficie do mar e 2 m para a regido urbana, conforme proposto por Seinfeld e Pandis (1998).

A figura 5 apresenta uma comparag@o entre os resultados experimentais e os resultados das predi¢des do modelo.
Por limita¢des de espago somente os resultados das estagdes 2 (fig.5a) e 4 (fig.5b) serdo apresentados. Enquanto as
estagdes 1 e 6 apresentaram um comportamento mais similar a estagdo 4 (previsdes com melhor acuracia) a estacdo 3
apresentou comportamento similar a estacao 2 (previsdes com menor acuracia). Pode-se notar que o modelo é capaz de
prever de maneira relativamente adequada a variagdo diaria dos niveis de concentrag¢do, porém existem grandes erros na
predicdo da magnitude na concentragdo na estagdes. A fig. 6 apresenta a distribui¢do de concentragdes ao nivel do solo
para um periodo de 24 horas em intervalos de 3 horas. Pode-se observar na fig. 6 que as estacdes 1 e 6 sdo mais
fortemente influenciadas pela pluma de poluentes geradas pelas fontes fixas na Ponta de Tubardo devido a diregao
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predominante do ventos no periodo analisado. Por outro lado, as estagdes 2, 3 € 4 sdo mais afetadas pelas fontes moveis.
Este comportamento pode indicar uma significativa inacuracia nas estimativas das fontes moveis na regido.

80 ——Modelo - 80
70 - - ___ —— Dados experimentais | 70 4
60 - 60
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E 40 E 40 -
5 30 1 x 30
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20 A z 20 -
10 1 10 1
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Figura 5 — Comparag@o entre os dados experimentais e predicdes do modelo para as estacdes (a) 2 ¢ (b) 4.
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Figura 6 — Evolugado temporal do campo de concentracdo de poluentes ao nivel do solo na Regido da Grande Vitoria
para o dia 20/10/2000: (a) 00:30, (b) 06:30, (c) 12:30 e (d) 18:30.

Uma outra causa provavel para a baixa acuracia obtida nas estagdes 2, 3 e 4 poderia estar relacionada a
imperfeicdes na geragdo do campo de ventos. Estudos anteriores (Reis et al., 2002 e Abboud et al., 2003) apresentaram
resultados satisfatorios para a predi¢do do campo de ventos na RGV com base na utiliza¢gdo do modelo de diagnostico
baseado em conservagdo da massa. Todavia estes autores reportam desvios médios para a diregdo do vento obtida
numericamente de aproximadamente 19° em relagdo aos valores observados, para medigdes efetuadas em diversos
pontos da regido de estudo. Enquanto os valores de modulo de velocidade apresentam um desvio médio de 0,33 m/s.
Estas discrepancias podem afetar a acuidade das predigdes da dispersdo de poluentes. Entretanto a magnitude desta
influéncia deve ser investigada a posteriori.

Pode-se notar que na fig. 6 que a distribui¢do espacial de poluentes varia de maneira consideravel durante o dia, ndo
apenas pela variacdo da direcdo do vento, mas também pela variagdo da intensidade de emissdo de fontes moveis e pela
variagdo das condigdes de estabilidade atmosférica. E possivel notar que a dispersdo dos poluentes ¢ significativamente
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maior durante o dia, quando predominam as condi¢des instdveis na atmosfera. Durante a noite, apesar da reducdo a
emissdo dos veiculos automotores, os niveis maximos de concentragdo apontados pelo modelo sdo consideravelmente
maiores.

O ciclo diario de aquecimento e resfriamento da superficie provoca modifica¢cdes grandes na dispersdo de
poluentes. Um dos efeitos mais importantes deste ciclo ¢ a variacdo da altura da camada de inversdo durante o ciclo
diario, limitando de maneira significativa a dispersdo vertical de poluentes. Uma das simplificagdes utilizadas pelo
modelo ¢ a utilizagdo de uma altura constante para a camada de inversdo (1500 m). Assim, os valores de concentracio
obtidos podem estar subestimados devido a uma superestimagdo da dispersdo vertical de poluentes na regido, uma vez
que a altura da camada de inversdo pode varia de 2000 m durante o dia a 200 m ou menos durante a noite.

5. Conclusdes e recomendacoes para trabalhos futuros

Um modelo de dispersdo de poluentes na atmosfera baseado nas equagdes fundamentais de transporte foi
apresentado neste trabalho. O modelo ¢ emprega uma abordagem baseada na conservacdo de massa utilizando dados
meteorologicos para a determinacdo do campo de velocidades e utiliza correlagdes empiricas para a determinagéo dos
coeficientes de difusdo turbulenta para a atmosfera. Para analisar a acuracia do modelo e sua aplicabilidade a situagdes
reais foi selecionado o estudo de caso da dispersdo de NOx na regido metropolitana da Grande Vitdria, no Espirito
Santo - Brasil.

Os resultados da comparagdo com dados experimentais indicam que o modelo é capaz de prever de maneira
relativamente adequada a varia¢do diaria dos niveis de concentragdo, porém apresenta significativos erros na predi¢ao
da magnitude na concentrag@o na estagdes. Trés fatores podem ser apontados como provaveis causadores das falhas de
predicdo: (i) inacuracia nas estimativas das fontes moveis na regido, (i) imperfeicdes na geragdo do capo de ventos e
(iii) a utilizacdo de uma altura constante para a camada de inversdo, superestimando da dispersdo vertical de poluentes
na regido. O modelo apresenta representa um avango em relacao aos modelos simplificados, como os modelos de pluma
gaussiana. Todavia, os resultados apresentados aqui sdo preliminares, muito trabalho de pesquisa ainda deve ser
efetuado para conseguir melhor acuracia das predi¢des, principalmente nos topicos apresentado acima.
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