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Estudos relacionados a Seguranca de Processos tém ganhado cada vez mais atencao
da industria devido ao interesse crescente na prevencdo de perdas humanas e materiais,
além da minimizacdo dos impactos ambientais. Partindo deste contexto, tomou-se como
motivacdo a avaliagdo da técnica de Fluidodindmica Computacional (CFD) frente a outras
duas abordagens estatisticas ja estabelecidas na industria para previsdo do fenomeno de
dispersdo de gases, conhecidas como Método de Pluma Gaussiana (MPG) e Método de
Britter-McQuaid (MBQ). No presente estudo foram utilizados dados experimentais do
Projeto de Prairie Grass em trés distintas estratificagdes atmosféricas (estavel, instavel e
fortemente estdvel) para a caracterizacdo da robustez de cada estratégia. Inicialmente,
conduziu-se um teste de independéncia de malha para os modelos de CFD, que
compartilharam entre si as consideracdes de: estado estacionario, escoamento isotérmico,
incompressivel, monoféasico e multicomponente. Como o software empregado (ANSYS
CFX 16.0) ¢ um coédigo multiproposito, ou seja, ndo € especifico para o problema de
dispersdo, foi avaliada a influéncia das condi¢des de contorno nos resultados de cada
cenario. Assim, prosseguiu-se com a verificagdo de dois modelos de turbuléncia (k — € e
SST) além de trés perfis de entrada para o vento: constante, logaritmica e baseada na Teoria
de Similaridade de Monin-Obukhov (TSMO). J4 que a TSMO também prevé os perfis de k
e €, foi possivel inicializar essas varidveis turbulentas para os modelos que utilizaram essa
condi¢do de contorno para o perfil de entrada. Os resultados foram analisados mediante ao
seu conservadorismo frente aos dados experimentais, além do erro relativo (médio e local) e
Fator de 2 (FAC2). Para o caso 17 (estavel), o modelo de melhor representatividade frente
aos dados experimentais foi o CFD Logaritmico SST, enquanto que para os casos 57
(instavel) e 39 (fortemente estavel) o modelo CFD TSMO k — ¢ apresentou superioridade
frente aos demais. Em geral, os modelos de CFD alimentados com entrada constante
apresentaram baixo desempenho, apresentando sempre um modelo analitico de maior
robustez. Para cendrios estdveis, recomenda-se a utilizacdo do MBQ, enquanto que para o
cendrio instavel, recomenda-se a utilizagdo do MPG quando ndo for possivel utilizar o
modelo CFD TSMO k — ¢, inico a apresentar um FAC2 de 100% nesta estratificagao.

Palavras-chave: Seguranca de Processos, Dispersao de Gases, Unidades de Processamento,
Fluidodindmica Computacional (CFD).



vii

Abstract of the Master Dissertation presented to the Graduate Program on Technology of
Chemical and Biochemical Processes - EQ/UFRJ as partial fulfilment of the requirements for
the degree of Master of Science.

GAS DISPERSION ANALYSIS FOR PROCESSING UNITS APLICATIONS: A
NUMERICAL APPROACH WITH DATA VALIDATION AND
VERIFICATION

Thiago Felippe Rodrigues Alves Ribeiro
March 2017

Supervisors: Ricardo de Andrade Medronho, Ph.D.
Karolline Ropelato, D.Sc.

Process Safety studies have gained a growing attention from the industry due to the
interest in preventing human and material losses, as well as minimizing environmental
impacts. This context aroused the motivation to evaluate the Computational Fluid Dynamics
(CFD) technique against two other statistical approaches commonly applied in the industry
to predict the gas dispersion phenomenon, known as the Gaussian Plume Model (MPG) and
the Britter-McQuaid Model (MBQ). The Prairie Grass Project experimental data were used
in three different atmospheric stratification (stable, unstable and strongly stable) to validate
and characterize the robustness of each strategy. Initially, a mesh independence study was
performed for the CFD models, which shared the following characteristic: stationary,
isothermal, incompressible, single phase and multicomponent flow. Since the software used
(ANSYS CFX 16.0) is a multipurpose code, i.e., not custom-made for dispersion problems,
the influence of the boundary conditions on the results was evaluated. This was followed by
the verification of two turbulence models (k — € and SST) in addition to three types of
wind profile: constant, logarithmic and based on the Monin-Obukhov Similarity Theory
(TSMO). Since TSMO also predicts the k and € profiles, it was possible to initialize these
turbulent variables for the models that used the same boundary condition for the wind
profile. The results were analyzed taking in consideration their conservatism, besides the
relative error (mean and local) and the Factor 2 (FAC2). For the Case 17 (stable), the most
representative model was the CFD logarithmic SST, while for the Case 57 (unstable) and
Case 39 (strongly stable), the TSMO CFD k — € Scalable displayed superiority over the
other strategies. In general, the CFD models with a constant wind profile resulted in poor
performances, having always a superior analytical model available. For stable scenarios, it
is recommended to use the MBQ, whereas for the unstable scenario, it is recommended to
use MPG when it is not possible to use the CFD TSMO k — ¢ Scalable, the only one to
present a 100% FAC?2 in this type of stratification.

Keywords: Process Safety, Gas Dispersion, Processing Unit, Computational Fluid
Dynamics (CFD).
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1 INTRODUCAO

Durante a operacdo ou acidentes em unidades industriais, equipamentos podem
liberar rapidamente e em quantidades significativas materiais toxicos e/ou inflamaveis que
trazem riscos ao capital humano e industrial (Crowl e Louvar, 2002). Em unidades de
processamento de petrdleo e gds o cenario ndo ¢ diferente, uma vez que tais sitios
comumente apresentam centenas de compostos inflamaveis usados como combustiveis e
materiais toxicos utilizados no beneficiamento das matérias primas.

Sérios acidentes reportados apontam a necessidade continua em investimento na
area de segurancga de processo. Um exemplo deste pode foi registrado em margo de 1972
quando ocorreu o maior acidente da historia da Refinaria de Duque de Caxias (REDUC).
Nesta ocasido, trés grandes explosdes em trés tanques de gas ocasionaram a morte de 42
trabalhadores, deixando mais de 40 feridos. Erro operacional e falha de projeto foram
considerados como sendo as causas para tal acidente, provocando chamas de trezentos
metros de altura e arremessando ferragens a uma distancia superior a um quilometro (Souza
etal.,2013).

Outro caso retrata uma das maiores explosdes offshore ocorrida na historia da
extracdo de Petroleo. Em julho de 1988, na plataforma Piper Alpha localizada no Mar do
Norte, ocorreu inicialmente pequena explosdo no moédulo de compressdo que em pouco
tempo escalonou para um massivo acidente comprometendo integralmente o funcionamento
de toda a estrutura. O desastre causou 167 mortes e diversos feridos, e estima-se que o
prejuizo esteja na ordem de bilhdes de dolares. A partir deste ocorrido, preocupagdes e
medidas regulatérias comegaram a se intensificar a fim de minimizar futuros riscos ao
capital humano e material (Paté-Cornell, 2013).

Em marg¢o de 2001, ocorreram trés explosdes nas colunas da plataforma P-36, da
Petrobras, que em sua época era a maior plataforma semi-submersa de produgdo de petrdleo
no mundo. No total, 11 pessoas morreram vitimas do acidente e a plataforma afundou a
1200 metros de profundidade e com estimadas 1500 toneladas de 6leo ainda a bordo na
Bacia de Campos no Estado do Rio de Janeiro (Ferreira, 2014).

O complexo de refinarias de Amuay, na Venezuela, sofreu uma explosdo no que ¢
considerado como sendo o maior deposito de petrdleo do planeta. Em agosto de 2012,
ocorreu uma grande explosdo naquela refinaria, ocasionada por uma pluma de gas oriunda
da planta que processava gas natural, 6leo cru e nafta. Dois tanques localizados em outra

base sofreram igni¢do, ocasionando 41 mortes e 151 feridos (Ferreira, 2014).



Um dos acidentes mais recentes do Brasil ocorreu no navio plataforma (FPSO)
Cidade de Sdo Mateus, pertencente 8 BW Offshore fretado a Petrobras. Em fevereiro de
2015, no estado do Espirito Santo, foi observado um vazamento de gases explosivos na casa
de maquinas, o que provocou uma grande explosdo que ocasionou a morte de 9
trabalhadores e deixou 26 feridos (Seixas e Campos, 2015).

Além de acidentes, vazamentos ndo intencionais de compostos podem causar efeitos
adversos ao ser humano e a natureza. A presenga de substincias toxicas no ar pode
provocar distirbios respiratorios, alergias e lesdes degenerativas no sistema nervoso e em
orgdos vitais dos seres humanos. Por sua vez, gases como o monoxido de carbono e metano
sdo reportados como sendo responsaveis pelo efeito estufa, enquanto que os
organofluorados trariam danos & camada de oz6nio (Pfluck, 2010).

Assim, de acordo com Crowl e Louvar (2002), a compreensao da dispersdo de gases
¢ uma importante ferramenta para o projeto e operacdo de unidades industriais, pois
permite:

e Desenvolver um efetivo plano de reposta emergencial em caso de
falhas/vazamentos;

e Realizar modifica¢des na engenharia das unidades para eliminar riscos;

e Minimizar riscos em equipamentos ja instalados a partir do projeto de
ventilagdo forgada;

e Minimizar perda de materiais por liberagdes ndo intencionais;

e Projetar melhores sistemas de monitoramento e controle a partir da
otimizagdo do posicionamento de sensores de deteccdo de gases toxicos e/ou
inflamaveis.

Atualmente, a avaliagdo da dispersdo pode ser realizada baseada em técnicas
experimentais e/ou tedricas. As avaliagdes experimentais podem ser realizadas em estudos
de campo ou em laboratdrio, utilizando-se modelos em escala reduzida dos cenarios que se
deseja avaliar. No entanto, normalmente estas apresentam elevado custo e a desvantagem de
fornecer informagdes sobre as condi¢des atmosféricas apenas para um instante e local
particular (Pfluck, 2010).

Os métodos tedricos, compostos basicamente por modelos matematicos da dispersao
de poluentes de natureza numérica ou estatistica, podem oferecer, na maioria das vezes,
respostas rapidas e de baixo custo para a avaliacdo destas liberagdes. Segundo Tibarassi

(2005), os modelos matematicos representam um instrumento técnico indispensavel para a



gestdo ambiental, pois sdo capazes de:
e Descrever e interpretar dados experimentais;
e Controlar em tempo real e/ou analisar a qualidade do ar;
e Administrar as liberagdes acidentais e avaliar as areas de risco;
e Identificar as fontes poluidoras;
e Avaliar a contribui¢do de uma tnica fonte a carga poluidora.

Dentre os modelos matematicos utilizados para estes fins, destaca-se o Modelo de
Pluma Gaussiana (MPG), Modelo de Britter-McQuaid (MBQ) e a Fluidodinamica
Computacional (Computational Fluid Dynamics, CFD).

Os modelos Gaussianos assumem uma dispersdo de gases sem a presenca de
empuxo, sendo mais adequados para compostos a temperatura ambiente, com massa
especifica proxima a do ar atmosférico e sem a presenca de zonas de compressibilidade
(Crowl e Louvar, 2002). Estes modelos t€ém o seu equacionamento oriundo dos balangos de
conservacdo de massa, momento e energia dos Fenomenos de Transporte. A fim de facilitar
a empregabilidade destes modelos, Sutton (1953) propds a utilizacdo de coeficientes
empiricos baseados nos critérios de estabilidade atmosférica de Pasquill-Gifford.

Desde a sua publicagdo, esse modelo tem sido utilizado indiscriminadamente como
o padrdo no meio industrial para uma primeira estimativa do comportamento tridimensional
de plumas a partir do ponto de vazamento. Isso por conta de sua alta praticidade e rapidez.

Por sua vez, Britter e McQuaid (1988) desenvolveram um modelo para previsao de
dispersdo com empuxo, utilizado para gases com larga diferenca entre massas especificas.
A sua formulagdo original iniciou-se com uma analise dimensional adaptada por
correlacdes oriundas de dados experimentais. Trata-se de um modelo unidimensional mais
limitado que o Gaussiano, por ser incapaz de levar em conta diversos efeitos, que serdo
melhor explicados adiante, tais como: altura de vazamento, rugosidade do solo, perfis de
velocidade, etc. (Hanna ef al., 1993).

Uma terceira forma de se abordar os problemas de dispersdo esta intrinsicamente
correlacionada ao rapido aumento na capacidade de processamento dos computadores
observados a partir da segunda metade do século XX. Gordon E. Moore, presidente da
Intel, em 1965, ja observava essa tendéncia, realizando a previsdo conhecida como Lei de
Moore, que enunciava que o numero de transistores dos chips teria um aumento de 100%,
pelo mesmo custo, a cada periodo de 18 meses (Krzanich, 2015). Isso permitiu que técnicas

numéricas mais avangadas pudessem ser utilizadas para calculos de engenharia, como foi o



caso da Fluidodindmica Computacional. Este termo ¢ definido como um conjunto de
técnicas de simulacdo computacional usadas para resolver numericamente (Diferencas
Finitas, Elementos Finitos, Volumes Finitos, etc.) as equagdes de conservagdo, tais como:
massa, momentos, energia, espécie quimica, etc. Desta forma, o CFD ¢ capaz de predizer os
fendmenos fisicos e fisico-quimicos que ocorrem em escoamentos.

Algumas vantagens do uso de CFD em relagdo aos métodos experimentais incluem
a reducdo substancial do tempo e do custo de novos projetos, a possibilidade de estudar
sistemas com escoamento € geometria complexos € a obtencdo de resultados de forma
detalhada que muitas vezes ndo podem ser obtidas de forma experimental.

Geralmente, os codigos de CFD seguem as seguintes etapas de resolucao:

e Geragdo da geometria;
e Geracao da malha;

e Pré-processamento;

e Solugao/Solver;

e Pods-processamento.

A primeira etapa consiste em representar virtualmente o dominio 2D ou 3D
computacionalmente a partir de técnicas de CAD. Conhecida a fisica do problema e as
varidveis de interesse, usualmente empregam-se simplificagdes geométricas para minimizar
o esfor¢o computacional na etapa de solugdo.

Na sequéncia, a geometria tratada, usualmente complexa a ponto de ndo possuir
resolugdo analitica conhecida, ¢ discretizada em menores volumes de controle onde as
equacdes de conservacao podem ser integradas para obtencao da solucgdo final. Nesta etapa,
podem ser empregados diversos tipos de formas, estratégias e refinos dependendo da
precisdo, variaveis e localizagdes de interesse.

Na etapa de pré-processamento, sdo aplicadas as condigdes de contorno e iniciais
necessarias para se definir o problema e fechar o grau de liberdade do sistema, além de
definir as propriedades de material, variaveis adicionais e pardmetros do solver.

A etapa de solugdo ¢ aquela em que o sistema de equacdes discretas e linearizadas
oriundas das equagdes de conservagdo ¢ resolvido partir de um determinado critério do
solver.

Por fim, na etapa de pds-processamento sdo visualizadas e exportadas as variaveis
de interesse através de gréficos, tabelas, imagens e videos, permitindo adicionalmente o

calculo de novas variaveis a partir da solucdo final.



Mesmo antes do termo CFD ser introduzido no meio cientifico, alguns autores ja
realizavam simulagdes numéricas de escoamentos atmosféricos e da dispersdo de poluentes.
Este ¢ o caso do inglés Lewis Fry Richardson, que em 1922 efetuou a primeira tentativa de
simular a dinamica da atmosfera terrestre numericamente através do método de diferengas
finitas (Pfluck, 2010).

Mais de 90 anos depois dos estudos realizados por Lewis Fry Richardson e gracas a
evolucdo da computagdo digital e dos softwares, muito se evoluiu nesta area. Ainda assim,
até os dias atuais, ndo existe um modelo universal que tenha capacidade de capturar todos
os efeitos desejados em um sistema. Por exemplo, muitos avangos estdo sendo
desenvolvidos na area de Simulagdo Numérica Direta (DNS), que consiste em resolver as
equacdes completas de Navier-Stokes para todos os pontos do escoamento e para todas as
escalas temporais envolvidas. Contudo, sendo a turbuléncia um problema puramente
transiente e tridimensional, este modelo demanda grande esfor¢o computacional devido a
alta discretizacdo espacial e temporal requeridas. Logo, devido as limitagdes atuais na area
de processamento, esse modelo ainda tem aplicabilidade restrita a geometrias simples e
baixos nimeros de Reynolds, sendo empregado quase que exclusivamente no meio

académico (Souza et al., 2011).

1.1 Objetivo do Trabalho

1.1.1 Objetivo Geral

O presente trabalho tem como foco a validacao dos trés modelos matematicos mais
usuais para previsdo da dispersao de gases (Gaussiano, segundo Hanna et al., 1982; Britter-
McQuaid, segundo Crowl e Louvar, 2002 e CFD) frente aos resultados de liberagcdo de SO2
do Projeto de Prairie Grass para trés classes de estabilidade atmosférica (instavel, estavel e

fortemente estavel).

1.1.2 Objetivos Especificos
Os objetivos especificos deste trabalho sdo:

e Modelar os trés cenarios a partir do Modelo Gaussiano alimentado pelas correlagdes
de Sutton (Sutton, 1953), para as individuais classes de estabilidade atmosféricas de
Pasquill-Gifford (Pasquill, 1961);

e Modelar os trés cendrios a partir do Modelo de Britter-McQuaid (Crowl e Louvar,

2002);



e Geracdo de uma geometria representativa para o modelo de CFD;
e Geracdo de uma malha computacional que assegure a confiabilidade dos resultados;
e Avaliar a influéncia das condi¢des de entrada de vento para modelagem de CFD:
o Condigoes de entrada de vento baseada na Teoria de Similaridade de Monin-
Obukhov (Monin ¢ Obukhov, 1956);
o Condig¢des de entrada de vento prescritas por perfis logaritmicos genéricos;
o Condig¢des de entrada de vento com perfil de velocidade constante.
e Analise comparativa entre todos os modelos e os resultados experimentais.

e Propor futuros trabalhos na linha de pesquisa

1.2 Estrutura da Dissertacao

A fim de proporcionar melhor compreensdo da estrutura deste trabalho ao leitor,
uma breve descri¢do de cada capitulo ¢ apresentada abaixo.

O Capitulo 2 expde uma breve fundamentacdo tedrica sobre dispersdo atmosférica
de poluentes, introduzindo conceitos importantes, tais como: camada limite planetaria,
estratificacdo atmosférica, modelagem de ventos, turbuléncia atmosférica, etc.

O Capitulo 3 tem como foco a apresentacdo das técnicas da Fluidodindmica
Computacional, incluindo a modelagem da turbuléncia, além dos modelos estatisticos
(Método de Pluma Gaussiana e Método de Britter-McQuaid) utilizados no presente estudo
para a previsao da dispersao atmosférica de gases.

O Capitulo 4 ¢ destinado a apresentar o experimento utilizado (Experimento de
Prairie Grass) e os cendarios escolhidos para validacdo dos modelos anteriormente
descritos. Também sdo discutidas as consideragdes, modelos e condigdes de contorno
utilizados para a resolu¢do desses problemas.

O Capitulo 5 foca nos resultados obtidos. Essa sessdo apresenta em primeiro
momento um estudo de independéncia de malha para os modelos de CFD. Na sequéncia, os
resultados dos modelos numéricos e estatisticos sdo confrontados com os dados
experimentais de cada um dos cenarios do Experimentos de Prairie Grass € uma discussao
sobre a concordancia dos mesmos ¢ realizada.

O Capitulo 6 finaliza o trabalho através das conclusdes obtidas da analise dos
resultados e compila um conjunto de boas praticas para o estudo de dispersdo de gases em
ambientes abertos. Além disso, sdo recomendados estudos adicionais que podem contribuir

de forma significativa a area de Seguranga de Processos.



2 DISPERSAO ATMOSFERICA DE CONTAMINANTES

Os modelos de dispersdo de gases sdo altamente dependentes das condi¢des de
contorno oriundas de dados geogréaficos e micrometereologicos, tais como: velocidade e
dire¢do do vento, da temperatura do ar, rugosidade do solo, etc.

E na troposfera, camada mais proxima da superficie da terra, onde ocorrem os
fendmenos meteoroldgicos principais para o transporte de poluentes.

Define-se a Camada Limite Planetaria (CLP) como a parte da troposfera que ¢é
diretamente influenciada pela presenca da superficie da terra, em cujos tempos de resposta
sdo da ordem de uma hora ou menos. A influéncia da superficie inclui atrito superficial,
evaporagdo e transpiracdo, transferéncia de calor e modificagdes do campo de vento
induzidos pelo solo e por sua orografia (referente ao relevo). Para tais fatores, de origem
natural, pode-se adicionar também a emissdo dos poluentes, de origem de atividade
antropologica. E nesta camada que ocorre a dispersdo de poluentes, pois ¢ a regido mais
proxima da superficie da terra onde se localizam as fontes de emissao (Pereira, 2007).

Assim, este capitulo se dedica a apresentacdo de alguns importantes conceitos
relacionados a atmosfera e seus fendmenos para que se possa entender a aplicabilidade e

limitacdo dos modelos disponiveis de dispersao.

2.1 Camada Limite Planetaria (CLP)

Segundo Panofsky e Dutton (1984), as escalas da atmosfera podem ser classificadas

como:
e Microescala — ¢ o estudo em relagdo a escala local dos fendmenos
meteorologicos, com uma escala espacial na ordem de alguns quildmetros

(~10km) e com a temporal na ordem da hora;

e Mesoescala — ¢ o estudo em relag@o a escala regional, com uma escala espacial
na ordem das dezenas de quilometros (entre 10 e 100 km) e com a temporal que

varia de horas ao dia inteiro;

e Macroescala ou escala sindtica - ¢ o estudo em relagdo a escala global,
para areas continentais (distdncias superiores a 100 km).
Conforme citado anteriormente, com relagdo ao problema da dispersdo atmosférica
na microescala, a regido da atmosfera que influencia o transporte e a dispersdo de poluentes

estd limitada a uma camada muito estreita da troposfera, chamada de Camada Limite



Planetaria (CLP) ou Atmosférica (CLA). A Figura 1 representa a relagdo desta camada:
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Figura 1 - Representagdo da CLP na Troposfera (Cezana, 2007).

A CLP pode ser definida como a regido da atmosfera que ¢ diretamente afetada
pelas propriedades da superficie terrestre (fric¢do, aquecimento e resfriamento), que geram
turbuléncia e podem assim manter essa regido misturada até uma certa altura, onde ha uma
inversdo térmica que limita a troca de ar (Garratt, 1992).

A Camada Limite Convectiva (CLC), parte diurna da camada limite atmosférica,
apresenta uma turbuléncia mais forte devido as for¢as de empuxo geradas pelo aquecimento
da superficie da Terra (Fedorovich et al., 2004). Ela pode ser dividida em trés camadas: a
Camada Superficial (CS), onde o cisalhamento com a superficie exerce a maior influéncia,
a Camada Misturada (CM), onde a concentracdo de escalares ¢ aproximadamente constante,
e a Camada de Inversdo (CI), regido de transicao entre a CLP e a Atmosfera Livre (AL). A
atmosfera livre ¢ a regido acima da CLP onde a turbuléncia deixa de ser significativa, e
existe um processo de entrada de ar ndo turbulento da AL para a CLP (Freire, 2012). A
Figura 2 mostra a evolu¢ao da estrutura da CLP ao longo do dia.

Durante a noite ou em invernos rigorosos, uma Camada Limite Estavel (CLE) se
forma devido ao resfriamento radiativo da superficie terrestre, caracterizada por um perfil

estavel de temperatura potencial.
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Figura 2 - Evolugdo da estrutura da CLP ao longo do dia (Bogon, 1998).

Nessa situagdo, a estratificagdo térmica suprime a turbuléncia, o que faz com que a
altura da CLP em condi¢des estaveis seja bem menor e menos difusiva que a CLC (Garratt,
1992), sendo o seu desenvolvimento causado principalmente pela turbuléncia mecanica
(cisalhamento do vento com a superficie). Ela apresenta uma camada superficial com as
mesmas propriedades da camada superficial da CLC (Freire, 2012).

Como a CLE se forma de baixo para cima, muitas vezes essa estabilidade ndo ¢
capaz de destruir totalmente a turbuléncia gerada durante o dia, € uma por¢ao da atmosfera
conhecida como Camada Residual (CR) mantém-se presa entre a atmosfera livre e a
superficie estavel, geralmente preservando as caracteristicas (concentragdes medias das
variaveis) do dia anterior, até o seu colapso com a nova CLC do dia seguinte (Fochesatto et
al., 2001).

Certos autores, como Pereira (2007), assumem que a camada superficial pode ser
definida como a regido z < L, sendo L o comprimento de Monin-Obukhov. O comprimento

pode ser definido a partir da velocidade de atrito (u,), através das Equacgdes 1 e 2:

u, = |[— (D)

L = —_——
ke o, ®

onde T, ¢ a tensdo cisalhante na parede/superficie, p ¢ a massa especifica do fluido, 6 ¢ a
temperatura potencial média, (w'0"), ¢ o fluxo de calor turbulento na superficie, u, a
velocidade de atrito na superficie, k a constante de Von-Karman (definido neste trabalho

como 0,42), e g ¢ a aceleragcdo da gravidade orientado no sentido da superficie terrestre (9,8
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m/s?). Por esta definicdo, L normalmente ¢ negativo durante o dia uma vez que o fluxo de
calor turbulento ¢ tipicamente positivo durante esse periodo sobre a superficie terrestre
(ganho de energia). Por outro lado, L tende a ser positivo a noite quando este mesmo fluxo
¢ tipicamente negativo (perda de energia). Por fim, o mesmo tende ao infinito ao amanhecer
e anoitecer quando o ganho e perda de calor da superficie se equiparam, ou seja, fluxo de
calor turbulento nulo.

De acordo com Seinfeld e Pandis (1998), L pode ser interpretado como a altura
acima do solo na qual hd um equilibrio entre producdo de energia cinética turbulenta por
efeitos mecanicos (cisalhamento) e sua destrui¢do por efeitos de empuxo. Para Panofsky e
Dutton (1984), quando L < 0 (geralmente em dias de sol forte), em alturas maiores que
|L|/10, a conveccdo por efeitos de empuxo domina o escoamento; para alturas menores que

|L|/10, a turbuléncia mecanica ¢ dominante.

2.2 Variaveis que influenciam no processo de difusdo

Segundo Zannetti (1990) e Isnard (2004) as varidveis meteorologicas que intervém
no processo de dispersdo de um poluente emitido por uma fonte na Camada Limite
Planetaria, sdo:

e A estratificacdo térmica vertical do ar;
e A velocidade ¢ a direcao do vento;
e A turbuléncia atmosférica;

e Topografia do terreno.

2.2.1 A Estratificagdo Térmica Vertical do Ar

A variagdo de temperatura (T) com a altura (z) para uma parcela ascendente de ar
seco deslocando-se adiabaticamente ¢ uma propriedade bésica da atmosfera. Esta relacdo
para a variacdo da temperatura ¢ importante, pois serve como um perfil de temperatura de
referéncia para a comparagdo com todos os perfis reais de temperatura. Utilizando a
equacdo de estado para gas ideal e a primeira lei da termodindmica, Seinfeld e Pandis
(1998) definem o lapso adiabético através da Equacao 3:

dT g
- =~ o ©)
onde ¢, € o calor especifico a pressdo constante do ar e g € a aceleragdo gravitacional

orientado no sentido da superficie terrestre (9,8 m/s?), sendo entdo que ' equivale a
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aproximadamente - 0,976 °C/100 m para o ar seco. Percebe-se entdo que o perfil
temperatura decai a uma taxa constante em relagao a altura do solo.
A relacdo entre as temperaturas e pressoes (p) em duas alturas na atmosfera com

perfil adiabatico ¢ representada por Seinfeld e Pandis (1998) pela Equagao 4:

-1/
T(Z3) _ lp(zz) e (4)

T(Z)  [p(z)
onde y € o adimensional coeficiente de expansdo adiabatica representado pela razdo cp/
c, onde c, € o calor especifico a volume constante por unidade de massa do ar.
O ar seco originalmente no estado (T, p) trazido adiabaticamente para a pressao ao
nivel do solo (p,) teria a temperatura 6 dada pela Equagao 5:

p -(vr-1/y
(o]

A esta variavel se d4& o nome de “Temperatura Potencial”, ou “Temperatura
Potencial Virtual”. Como a atmosfera ¢ raramente adiabatica, torna-se importante poder
relacionar o perfil real de temperatura a taxa de lapso adiabatico. Repare que 0 ¢ definido
somente para o nivel do solo, e para pressao p,. O gradiente de 6 com z pode ser expresso

em termos do gradiente de temperatura T e a taxa de lapso adiabatico I' pela Equagao 6:
1d6  1dT (y—1)1ldp 1 <dT F)

0dz Tdz v pdz T\az ©)

Considerando que em z =0, p = p, ¢ T= 6, como a magnitude de 6 ¢ muito proxima

de T, a equagdo pode ser reescrita na forma da Equagao 7:
do dT N
dz dz

Essa equacdo permite a relagdo entre uma grandeza real, o perfil de temperatura na

(7

atmosfera, e um perfil idealizado de temperatura, a temperatura potencial. Quando a
variagdo da temperatura potencial com a altura ¢é zero, se obtém que a variagdo da
temperatura com a altura ¢ exatamente —I', cenario conhecido como atmosfera neutra. Por
sua vez, quando essa variagdo ¢ negativa, se diz que a estratificagdo atmosférica ¢ instavel

enquanto que se for positiva ¢ dita que ¢ estavel. A Figura 3 demonstra essa relagao:
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a
60\ <0 Condigao Instavel
oz
~
— 60‘ =0 Condigdo Neutra
E oz
~N
ﬂ >0 Condigso Estavel
oz
\/
é.1°C)

Figura 3 - Perfis de temperatura potencial (Reis Jr, 2016).

Nas condigdes instaveis, uma particula fluida seguindo uma trajetoria adiabatica
teria seu movimento ascendente ou descendente acelerados devido ao gradiente de
temperatura potencial mais acentuado, que acresce empuxo ao sistema. Nas condi¢des
estaveis, ocorre o inverso, uma particula seguindo uma trajetoria adiabatica teria uma
tendéncia a retornar ao seu estado original, caracterizando uma situagdo de menor empuxo
(Reis Jr, 2016).

As condi¢des de estabilidade atmosférica tém forte influéncia na dispersdao dos
poluentes. Condigdes instaveis se caracterizam por altos niveis de turbuléncia e observa-se
intensa dispersdo dos contaminantes na atmosfera. Nas condi¢des estdveis, os niveis de
energia cinética turbulenta sdo muito menores e a dispersdo dos poluentes ¢ suprimida,

ocasionando altos niveis de concentracdes no centro da pluma (Isnard, 2004).

2.2.2 Velocidade e Direcao de Vento

De acordo com Boubel ef al. (1994), um desvio de 5° graus na dire¢do do vento
pode causar uma reducdo de concentracdo de pluma em um amostrador alinhado com a
direcdo central em até¢ 90%, dependendo da condicdo da atmosfera. Em outras palavras,
pequenas variagdes na direcdo do vento podem ocasionar grandes erros nas estimativas das
distribuicdes e perfis de concentragao.

Dessa forma, para corretas previsdes de campos de concentragdes ¢ necessario que
a condi¢do de contorno de entrada relacionado aos ventos seja a mais proxima possivel da
realidade.

Um modelo simples e bastante empregado para velocidade para camada superficial
pode ser derivado da decomposi¢dao de Reynolds conforme a Equacao 8:

U, = U+ U (8)

onde U; ¢é a velocidade na direcdo i, U, é a componente média da velocidade na direcdo i e
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U;" é a componente instantinea de velocidade na diregdo i.
De acordo com Deschamps (1998), pode-se expressar a tensdo local num
escoamento junto a uma parede como a soma da tensdo viscosa e da tensdo turbulenta, tal

representado na Equacao 9:
A ©)
P ax; J
sendo p a massa especifica do fluido, v a viscosidade cinematica, dU;/dX; o gradiente de
velocidades e TU]’ a tensdo turbulenta. Imediatamente na parede, devido a condig¢do de
aderéncia, se obtém a Equacao 10:
U; = (Ui,Uj,)O =0 (10)
Logo, a tnica tensdo exercida na parede ¢ a tensdo viscosa, representado pelo
primeiro termo da equagdo apods a igualdade. Esse ¢ o ponto de origem da defini¢do da
velocidade de atrito apresentada na Equagdo 1. Por sua vez, segundo Souza et al. (2001)
definem a Hipotese do Comprimento de Mistura de Prandtl a partir da Equagao 11:
au,| |aUu,

—-(vju)) = 13, 7%, (11)

onde l,, ¢ o comprimento de mistura de Prandtl e —(U{Uj' ) é o tensor turbulento.

Souza et al. (2010) definem que [,,, mede a distancia necessaria para que a troca de
momento entre diferentes camadas de um fluido em escala macroscopica produza
flutuacdes de velocidade da mesma ordem de grandeza de um escoamento turbulento real
sem alterar sua quantidade de movimento na dire¢do principal do escoamento.

Deschamps (1998) aponta que em escoamentos turbulentos, existe uma regido onde
a tensdo total (soma da tensdo viscosa mais tensdo turbulenta) ¢ constante e igual a tensdo
na parede. Assim, para uma regido proxima a superficie, Hanna et al. (1982) reescreve
entdo a Equacdo 11, correlacionando a tensdo total no limite em que os efeitos viscosos sao

despreziveis —(Ui' Uj' ) com a tensdo na parede (Equacdo 1), ocasionado a Equagdol2:

o ou,| |oU,
—(UjU)=—==u?= 13 |—| |=—= 12
Portanto, a expressao se reduz a Equagao 13:
u, = 1 8_[71 (13)

Sabendo-se que o tamanho dos turbilhdes proximos a superficie ¢ confinado devido

a propria natureza da geometria, pode-se supor que quanto maior a distancia do solo,
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maiores serdo os vortices formados. Isso se reduz na hipotese da validade da Equagdo 14:
ln=kz (14)
onde k ¢ a constante de Von-Karmén e z ¢ a altura em relagdo ao solo.
Assim sendo, integrando a Equagdo 13 em relacdo a coordenada cartesiana z, temos

como resultado a Equac¢ao 15:

U=%ln<%> (15)

Essa expressdo aponta que existe uma relacdo logaritmica para o perfil de
velocidades em relagdo a altura. Contudo, Hanna et al. (1982) aponta que condicdes
puramente neutras como as previstas pela Equacdo 15 raramente sdo encontradas na
natureza.

Dessa forma, conforme citado anteriormente, em 1956 foi proposta a Teoria de
Similaridade de Monin-Obukhov (TSMO) que, dentre outras caracteristicas, apresenta
correcdes para as fungdes de velocidade e temperatura em relagdo ao solo (Monin e
Obukhov, 1956). Isnard (2004) aponta que a Equacdo 15 pode ser reescrita na forma da
Equacao 16:

-k () s
onde L ¢ o comprimento de Monin-Obukhov ¢ @,, ¢ uma fun¢do universal dependente da
estabilidade atmosférica conhecida como cisalhamento adimensional do vento (Martin,
2012), obtida a partir de extensos experimentos de campo. Bussinger (1971) sugere as
seguintes relacdes, expressas pelas Equacdes 17 a 19:

1

ivel: 0. = (1—16%) * 17
o Instivel: 8, = (1-16%) (17)
e Neutro: 9, = 1 (18)
e Estavel: 9, =1+ 5% (19)

Pode-se notar que em condigdes neutras, a Equacdo 16 recai em 15, ja que ndo ha
alteracdo no comportamento tedrico no perfil de velocidades na camada limite superficial.

Uma vez conhecida @,, , a Equagdo 16 pode ser integrada, obtendo-se a Equagao
20:

U@ =% [in -+ 9 (7)] (20)

Isnard (2004) aponta como correlagdes para ,,, as Equagdes 21 a 25:
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2 2

e Instavel: 1y, = In [%] + 2(tan™'n — tan"'n,) (21)
onde,

7 1

= (1-16%2) @)
7 1
= (1-162)* (23)
n=(1-16 L)

e Neutro: ,, = 0 (24)
e Estavel: y,, = —5- (25)

L

A Figura 4 exemplifica a relag@o entre o perfil de velocidade para uma velocidade
de 4,5 m/s e rugosidade de 0,05m. Percebe-se que quando a atmosfera ¢ instavel, ou seja,
mais turbulenta, o perfil de velocidade tende a ser mais empistonado, enquanto que para
atmosferas mais estaveis, ou seja, que tendem a suprimir a turbuléncia e movimentos, o

perfil tende a variar mais com a altura.

- Neutro

=== Instavel (L = -4 metros)

=== Estavel (L = 40 metros)

z(m)

Velocidade do Vento (m/s)

Figura 4 - Perfil de velocidade baseado em Monin-Obukhov (Adaptado de Freedman, 2016)

Alternativamente, o perfil de velocidade do vento pode ser descrito por uma lei de
poténcia expressa pela Equacdo 26 (Panofsky e Dutton, 1988):
Ui _ <Z_2)" (26)
U, Z
onde U; e U, sdo as velocidades médias horizontais do vento nas alturas z; e zZ,, e n ¢ um
expoente que esta relacionado com a intensidade da turbuléncia, rugosidade do solo e com
a diferenca entre as alturas escolhidas como pontos de referéncia (Irwin, 1979), de acordo
com a Tabela 1. Na proxima subsecdo, os conceitos de classe de estabilidade de Pasquill

serao apresentadas.
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Tabela 1 - Expoentes de perfil logaritmico baseados em Estabilidade Atmosférica (Pfluck, 2010)

Expoente para Terrenos Expoente para Terrenos
Classe de Estabilidade de Pasquil xp p xp p

Urbanos Rurais
A 0,15 0,07
B 0,15 0,07
C 0,20 0,10
D 0,25 0,15
E 0,30 0,35
F 0,30 0,55

2.2.3 Turbuléncia

Os primeiros estudos sobre instabilidade e turbuléncia foram desenvolvidos por
Osborne Reynolds e Lorde Rayleigh no século XIX. Reynolds, em 1883, na sua famosa
investigacdo de escoamentos no interior de tubos, estabeleceu claramente a existéncia de
dois regimes fundamentais de escoamento: laminar e turbulento. Reynolds também
estabeleceu a existéncia de um parametro adimensional de controle da transi¢cdo, conhecido
como Numero de Reynolds, representado pela Equagdo 27:

re = UL 27)
1))

onde U ¢ a escala de velocidade, 1 ¢ a escala de comprimento e v ¢ a viscosidade
cinematica do fluido. Este pardmetro ficou conhecido posteriormente como sendo o
nimero de Reynolds. Para baixos numeros de Reynolds, os efeitos viscosos sdo
significativos e podem suprimir as instabilidades do escoamento. Por outro lado, para altos
numeros de Reynolds os efeitos da viscosidade molecular sdo muito pequenos para
suavizar as perturbagdes e, portanto, sdo formados os vortices turbulentos, que sdo
movimentos de rotagdo e estruturas de fluxo aparentemente aleatorias com uma larga faixa
de comprimentos e frequéncias no escoamento. Mas ndo somente o grau de intensidade da
turbuléncia caracteriza a CLP como também impacta diretamente na dispersdo de
poluentes, pois € o principal responsavel pela magnitude da transferéncia de massa neste
sistema. Por exemplo, Reis Jr (2016) aponta que a difusividade turbulenta em processos de
dispersdo em ambientes abertos pode ser trés a quatro ordens de grandeza maior que a
difusdo laminar/molecular. Desta forma, entender o impacto dos geradores de turbuléncia

na atmosférica ¢ uma etapa crucial para problemas de dispersao.

Usualmente, atribui-se a formacdo da turbuléncia na atmosfera aos gradientes de
temperatura, que geram as forgas de empuxo, e os gradientes de velocidade média do

escoamento, geradores dos efeitos turbulentos. Este fato mostra que a classificacdo da



17

turbuléncia atmosférica deve relacionar tanto a turbuléncia mecanicamente induzida, como

a gerada pelas for¢as de empuxo.

O principal parametro para a caracterizagdo da turbuléncia mecanica, ou seja,
quando esta ¢ dominada por tensdo de cisalhamento, ¢ a velocidade de atrito, que ¢ fungdo
da velocidade do vento e da rugosidade da superficie. Quando a turbuléncia ¢ dominada
pelas forgas de empuxo, a condicdo de estabilidade atmosférica, e por consequéncia seu

grau de turbuléncia, ¢ determinada pelo gradiente vertical de temperatura.

Devido a dificuldade em se obterem dados reais para os perfis de temperatura na
atmosfera, Pasquill (1961) propos o sistema de classificacdo de estabilidade apresentado na
Tabela 2, o qual considera a incidéncia de radiagdo solar na superficie terrestre (no caso de
dispersdes diurnas) e a incidéncia de nuvens (quando se tratando de dispersdes noturnas).
Esta classificagdo ¢ a mais comumente utilizada, em fun¢cdo de sua simplicidade e
praticidade e utilizada largamente pelos modelos de dispersdo Gaussianos. A Tabela 2
aponta que quanto maiores forem as incidéncias por radiacdo durante o dia, mais instavel
sera a atmosfera, uma vez que o empuxo ¢ magnificado devido ao gradiente de temperatura
formado. Por sua vez, em dispersdes noturnas, uma maior cobertura de nuvens tende a
“aprisionar” o calor na superficie terrestre, dificultando as trocas térmicas e diminuindo a

forca motriz da transferéncia de energia; dessa forma, uma atmosfera ndo tao estavel ¢

formada.
Tabela 2 - Critério de Estabilidade Atmosférica de Paquill (Bogon, 1998).
Radiacao Solar (I) Cobertura noturna
Velocidade (W/m?) de nuvens (ca)
do Vento
I>700 350=1<700 <350 ca > 4/8 ca < 3/8

[m/s]

<2 A A-B B - -
2-3 A-B B C E F
3-5 B B-C C D E
5-6 - D D D
>6 D D D D

Algumas consideracdes adicionais do Critério de Pasquill s3o enunciadas abaixo:

e O nivel de nebulosidade ¢ definido como a fragdo do céu acima do horizonte

aparente que esta coberto por nuvens
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e Insolagdo ¢ a taxa de radiagdo solar incidente por unidade de superficie

terrestre.

e Forte insolagdo corresponde a I > 700 W/m?, insolagio moderada
corresponde a 350 < I < 700 W/m? e leve insolagdo corresponde a 1 <

350W/m?.

e Para A-B, B-C, etc. tome a média dos valores de A e B para as varidveis que

dependem desta classificagao.

e Noite refere-se ao periodo de 1 hora antes do pdr do sol até uma hora antes

do alvorecer.

e Indiferente a velocidade do vento, a categoria neutra D deve ser assumida
para condigdes encobertas durante o dia ou noite e para quaisquer condi¢des

de céu durante a hora precedendo ou seguinte a noite.

Uma segunda forma de se definir a estratificagdo atmosférica ¢ através do link entre
as classes de Pasquill e perfil do gradiente de temperatura real ou potencial, conforme

apresentado na Tabela 3:

Tabela 3 - Critério de Estabilidade Atmosférica baseada no Comprimento de Monin-Obukhov (Seinfeld, 1986).

Estabilidade L (m)
Muito Instavel - A -100<L <0
Instavel - B, C -10°<L <-100
Neutro - D |L|>10°
Estavel - E 10<L<10°
Muito Estavel - F 0<L<10

Uma terceira forma de se representar a estratificagdo atmosférica seria através da

interpretacdo do comprimento de Monin-Obukhov, conforme a Tabela 4:

Tabela 4 - Critério de Estabilidade Atmosférica baseado em Gradiente de Temperatura (Bogon, 1998).

Estabilidade Atmosférica de Pasquill 0T/oz (°C / 100m) or / 6z (°C/100m)
A <-1,9 <-0,9
B -1,9a-1,7 -0,9a-0,7
C -1,7a-1,5 -0,7 a -0,5
D -1,5a-0,5 -0,5a0,5
E -0,5a1,5 0,5a2,5
F >1,5 >2,5

Por fim, Seinfeld e Pandis (1998), a relacao entre estas duas fontes da turbuléncia,
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em fungdo da altura na atmosfera, ¢ dada pelo numero de Richardson para fluxo (Riy).

Considerando um perfil logaritmico de velocidade na atmosfera neutra e os fluxos
turbulentos constantes, tem-se a Equacao 28:
z kgz(w'8"),

Ri, ===
I 7L pToc,ul

(28)
onde k£ ¢ a constante de Von-Karmén, g ¢ a acelera¢do da gravidade, z ¢ a coordenada
vertical, (w'8"), ¢ o fluxo de calor turbulento na superficie, p ¢ a massa especifica do ar,

T, ¢ a temperatura na superficie, ¢, ¢ o calor especifico a pressdo constante ¢ u, ¢ a

p
velocidade de atrito. Segundo Stull (2001), o escoamento ¢ instavel se Rir< 0, neutro se Rir
= 0 e estavel se Rir > 0. Se Rir < 1 existe um dominio da geracdo de turbuléncia por
cisalhamento sobre os efeitos das forcas de empuxo. Para Rir > 1 existe o dominio dos
efeitos da estratificacdo da atmosfera sobre a geragcdo de turbuléncia por cisalhamento.
Note que pela notagdo da Equacgdo 28, durante os dias em que o fluxo de calor ¢ positivo

na superficie (ganho de energia) o Ri tende a ser negativo e durante as noites (perda de

calor) tende a ser positivo.

Em resumo, a dispersdo de poluentes na atmosfera ¢ dominada pelas forcas de
empuxo, geradas pelo aquecimento das camadas mais baixas de ar através da troca de calor
com a superficie terrestre, na dire¢do vertical e pela velocidade média do vento, através da
tensdo de cisalhamento gerada e pelo processo de adveccdo, na direcao horizontal. Em dias
de forte insolacdo, calor e céu aberto, ou em noites de céu encoberto, a dispersdo de
poluentes ¢ facilitada, pois o grau de turbuléncia nestes cendrios ¢ maior. J4 em dias
nublados e frios, ou noites de céu aberto, o poluente tende a permanecer estagnado

proximo ao local onde foi liberado, sem dispersar-se, devido a estabilidade do sistema.

2.2.4 Topografia do Terreno

A topografia complexa influencia a trajetéria e a difusdo da pluma. Embora
ocorram altas concentracdes de poluentes em terreno complexo, como por exemplo, na
situagdo em que uma pluma intercepta uma montanha, muitos processos fisicos agem no
sentido de reduzir as concentra¢des (Hanna ef al., 1982). Um desses efeitos em terreno
complexo ¢ o aumento da turbuléncia devido aos vortices que sdo formados pelo ar que

passa sobre e ao redor de obstaculos.

Dawson et al. (1991) reportam que os efeitos de esteira influenciam fortemente o

transporte e a difusdo de poluentes sobre montanhas isoladas. Segundo os autores, em



20

experimentos de campo foram observados altos niveis de concentracdes na regido a jusante

de montanhas, resultantes de emissdes a montante destas.
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3 MODELOS DE DISPERSAO ATMOSFERICA

Isnard (2004) aponta que existem diversas classificagdes para os modelos de
dispersdo de poluentes na atmosfera. No trabalho de Hanna ef al. (1992), esta classificagao
¢ feita da seguinte forma: modelos estatisticos, modelos gaussianos, modelos de
similaridade e modelos de gradiente de transporte. Contudo, segundo Santos (2000), a
classificagdo de modelos em uma Unica categoria ndo ¢ uma tarefa simples, ja que muitas

vezes existem caracteristicas dos modelos que se encaixam em mais de uma categoria.

Uma cléssica exemplifica¢do seria o Modelo de Pluma Gaussiana (MPG) utilizado
para a dispersdao neutra de poluentes. Conforme serd apresentado mais a frente, este
método poderia ser classificado como um modelo gradiente e/ou estatistico ja que ¢
fundamentado em equagdes de conservagao com distribui¢des estatisticas particulares para
os perfis de concentragdo. No caso de dispersdao de poluentes levando em conta o empuxo,
0 Modelo de Britter-McQuaid (MBQ) ¢ usualmente empregado, possuindo em sua origem
a andlise dimensional incluindo também a calibragdo de pardmetros através de dados
experimentais. No presente estudo, tanto o MPG e MBQ serdo definidos como métodos

estatisticos.

Assim sendo, este trabalho tem como objetivo a validagdo do modelo gradiente
conhecido como Método dos Volumes Finitos (MVF) juntamente com os métodos
estatisticos do Modelo de Pluma Gaussiana (MPG) e Modelo Britter-McQuaid (MBQ)

frente aos resultados experimentais do Experimento de Praire Grass.

3.1 Meétodo Gradiente

O escoamento de um fluido e o processo de dispersdo de poluentes na atmosfera
sdo governados pelas equacdes diferenciais de conservagdo da massa, quantidade de
movimento e espécie quimica. A equagdo de conservagdo de energia também desempenha

papel importante quando os efeitos de empuxo e estratificagdo atmosférica sao relevantes.

O desenvolvimento das equagdes de conservacdo de Massa, Quantidade de
Movimento e Espécie Quimica ¢ apresentado detalhadamente por Bird (2002). No presente
trabalho, a equacdo de conservagdo de energia ndo ¢ apresentada por ndo ter sido utilizada
para a validacdo dos modelos. Contudo, a natureza da estabilidade atmosférica, que ¢ uma
consequéncia direta dos perfis de temperatura na CLP, serd devidamente modelada através

das condi¢des de contorno utilizados, conforme serd melhor discutido no Capitulo 4.
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Tomando como referéncia a representacdo ja na sua forma desenvolvida, se tem
para a Equacao da Conservagdo de Massa (Equagao 29):

a_P a(pU;) _ 29
6t+ dx; =0 (29)

O primeiro termo a esquerda representa a taxa de variacdo da massa especifica do
fluido em relagdo ao tempo. Para escoamentos em estado estaciondrio, este termo se reduz

a zero.

O segundo termo representa a variacdo espacial do produto da massa especifica
com a velocidade. Quando o escoamento for estacionario e incompressivel, esse termo se
reduz a Equagdo 30:

Ui _, (30)
axl-

Para a Conservagao da Quantidade de Movimento se tem a Equacao 31:

dpU; a(pUin) i aTij (31)

ot T ox; Pl + ox;
Essa equagdo ¢ oriunda da segunda lei de Newton, podendo ser interpretada como
balanco da equagdo de momento linear. O primeiro termo a esquerda representa a taxa de

variagdo de momento linear com o tempo, enquanto que o segundo termo representa a taxa

de variagdo convectiva por unidade de volume.

Os termos a direita representam as for¢as de campo por unidade de volume e as
forcas de superficie por unidade de volume, respectivamente. O tensor das forcas de
superficie usualmente pode ser separado em dois tensores distintos, um referente as forgas
de pressdo e outro para as forcas viscosas. Quando o fluido for considerado newtoniano,

esse termo pode ser expresso pela Equacao 32 e 33.

2 0U
o _L(ou oy .
b 2 aX] Oxi ( )

Unindo as Equagdes 35 a 38, levando em conta apenas a gravidade como forca de

corpo, se obtém a Equacao de Navier-Stokes expressa pela Equacao 34:

apUi_I_a(pUin):p o a{ [<%+%)—26 auk}

at ax; 9" o T ox; ax;  ox;) 3 Hoax,

(34)

Para escoamentos inviscidos, a Equacao 34 se reduz a Equagdo 35, conhecida como
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Equacdo de Euler, vélida para escoamentos incompressiveis com massa especifica

constante:

apu; | d(pUiUj) _9p (35)
at + axj - gl aXi

Por sua vez, a Equagdo da Conservacao de Massa da Espécie Quimica é expressa

pela Equacao 36:

6pcl+6(pU cl) [ D c’)cl +M (36)
ot 0x

onde, x; sdo as coordenadas cartesianas, U; € a componente instantdnea da velocidade na
direcdo 1, p € a viscosidade dinamica, p ¢ a pressdo, f; ¢ a forca de campo por unidade de
volume, §;; € o delta de Kronecker, ¢ € a concentragdo do contaminante, p € a densidade,
D,, ¢ a difusividade molecular do contaminante no respectivo meio, M € um termo fonte de

massa.

Para equagdo de conservagdo de espécie quimica, a mesma ¢ resolvida para N-1

espécies, uma vez que a soma de todas as fragdes molares equivale a unidade.

Essas equagdes sdo capazes de descrever qualquer tipo de escoamento, seja o
mesmo laminar ou turbulento. Contudo, ao se resolver esse conjunto através do método
dos volumes finitos (MVF) para escoamentos turbulentos, seria necessaria uma alta
discretiza¢do temporal e espacial para uma correta captura do largo espectro de vortices
que um escoamento pode apresentar. Esse método, conhecido como Simulagdo Numérica
Direta (DNS), apresenta altas limitagdes devido a atual capacidade de processamento
computacional, possuindo aplicabilidade restrita a geometrias simples e baixos niimeros de
Reynolds, sendo empregado quase que exclusivamente no meio académico (Souza et al.,

2011).

Dessa forma, para escoamentos turbulentos a nivel industrial, como sdo os
escoamentos de poluentes na atmosfera (Cezana, 2007), comumente sdo empregados
modelos que simplificam o fenémeno da turbuléncia e permitem contornar o problema de

fechamento que sera apresentado na sequéncia.

3.2 Modelagem da Turbuléncia

A turbuléncia pode ser definida como um movimento irregular de fluxo de fluido

em que as varias quantidades mostram uma varia¢do aleatoria com as coordenadas de
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tempo e espaco, de modo que valores médios estatisticamente distintos podem ser

discernidos (Wilcox,1994).

Kundu e Cohen (2002) mencionam algumas caracteristicas de escoamentos

turbulentos:

e Irregularidade: O escoamento ¢ irregular, aleatorio e caotico, e consiste de um
espectro de diferentes escalas de vortices. Os maiores turbilhdes sao
dependentes e limitados pela geometria ¢ do escoamento dominante, enquanto

que o menor dos turbilhdes ¢ fun¢do das forcas viscosas.

e Altos valores para o Nimero de Reynolds: A turbuléncia ocorre em altos
valores do numero de Reynolds, quando as forgas inerciais se tornam

predominantes sobre as forgas viscosas.

e Transporte eficaz: Em escoamentos turbulentos, as particulas de fluido sdo
rapidamente misturadas, enquanto eles estdo se movendo através do fluxo.
Como consequéncia, a mistura de fluido de transporte turbulento ¢ muito mais

eficaz em comparacao com o fluxo laminar.

e Tridimensionalidade: O fluxo turbulento ¢ sempre 3D (tridimensional). O
movimento de particulas de fluido ocorre devido a flutuagdes temporais e

espaciais em um campo tridimensional de velocidades.

e Dissipacido: O fluxo turbulento sofre dissipag¢@o, o que significa que a energia
cinética dos menores turbilhdes ¢ transformada em energia interna. A energia
cinética ¢ transferida através de diferentes tamanhos de redemoinhos do maior
para o menor. O processo de transferéncia de energia ¢ chamado processo de

cascata de energia.

e Meio Continuo: O fluxo turbulento pode ser tratado como continuo, uma vez

que as menores escalas turbulentas sdo maiores que a escala molecular.

Segundo Rezende (2009), atualmente existe uma grande quantidade de modelos de
turbuléncia disponiveis. Porém, apesar de muita pesquisa no campo da turbuléncia, ndo ha
nenhum modelo de turbuléncia que possa ser aplicado adequadamente a todos os tipos de
escoamento. A modelagem da turbuléncia pode ser dividida nos seguintes campos

priméarios (ordenados em ordem crescente de exigéncia computacional):

e Simulacdo Numérica de Escoamentos Turbulentos via Equacdes de Médias

de Reynolds (RANS - Reynolds Averaged Navier-Stokes). As equagdes da
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técnica RANS sdo obtidas através de um conjunto de médias das equacdes
do Navier-Stokes e da continuidade. O elemento critico da modelagem
RANS ¢ a representagdo das tensdes de Reynolds ou tensdes turbulentas

que descrevem os efeitos das flutuagdes turbulentas;

e Simulacdo de Grandes Escalas (LES — Large Eddy Simulation). Nesta
técnica, as grandes escalas, consideradas como os turbilhdes que contém
maior energia, sdo calculadas diretamente e para as pequenas escalas
utilizam-se modelos de escalas sub-malha (Rodi, 2006). Neste caso, a

formulacao é necessariamente transiente e tri- dimensional;

e Simulacdo Numérica Direta (DNS — Direct Numerical Simulation), onde as
equacdes de Navier-Stokes tridimensionais e transientes sdo resolvidas sem
modelagem, em malhas bastante refinadas com passos de tempo bem
pequenos, a fim de capturar toda a gama de escalas turbulentas.
Considerando o estagio atual da computacdo e a previsdo para a sua
expansdo, as aplicacdes DNS estardo limitadas a escoamentos turbulentos
em regime de baixo nimero de Reynolds e geometrias simples por alguns

anos.

Uma vez que a turbuléncia é qualificada por um grande numero de escalas
temporais e espaciais, as quais aumentam rapidamente com o numero de Reynolds, a
simulagdo direta DNS torna-se inviavel do ponto de vista pratico e as simulacdes RANS e
LES tornam-se as melhores alternativas de predicdo numérica. Estas técnicas fazem a
decomposicdo das equagdes governantes em um campo médio ou filtrado e um campo de

flutuagdes.

Esta decomposi¢do das equacgdes de Navier-Stokes provoca o aparecimento de
momentos de segunda ordem ou mais, os quais envolvem flutuacdes, obtendo-se mais
incognitas que equagdes. Este ¢ o conhecido problema de fechamento da turbuléncia. E
exatamente sobre este problema que a maior parte das pesquisas reside, ou seja, na
investigacdo por melhores modelos de turbuléncia que solucionem o problema de
fechamento. Métodos experimentais e a simulacdo direta sdo instrumentos utilizados neste

esforco, para validar as modelagens propostas.

Assim, o0 RANS e o LES sdo as duas abordagens para predi¢do de escoamentos
turbulentos que possuem o problema de fechamento da turbuléncia. Na modelagem RANS

todas as informagdes espectrais sdo perdidas. As quantidades estatisticas sdo médias sobre
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todas as escalas de turbuléncia. J4 a metodologia LES ¢ intermediaria tanto em custo como
em esforco computacional entre 0 DNS e a modelagem RANS, uma vez que prediz a

dindmica das grandes escalas (Figura 5).

Grau
de
Modelagem
100 % +RANS
0% DNS
$ } 4 Custo
baixo alto extremadamente COmputacional

alto

Figura 5 - Grau de modelagem e custo computacional dos modelos de turbuléncia Rezende (2009).

Neste trabalho foram utilizados os seguintes modelos RANS para modelagem de
dispersdao atmosférica: k- € SST k — w (Shear-Stress Transport k — w) (Menter, 1994).
Estes foram selecionados pois apresentam um bom comprometimento entre custo

computacional e qualidade dos resultados, conforme serd apontado na proxima sessao.

3.2.1 Modelos Reynolds Averaged Navier-Stokes

As equagdes para valores médios do escoamento sdo obtidas aplicando-se a
decomposicdo de Reynolds as equagdes de Navier-Stokes. Esta decomposi¢cdo descreve os
valores instantaneos das varidveis do movimento turbulento como uma varia¢ao randdémica
em torno dos valores médios, conforme a Equagao 37:

¢=¢+¢ (37)
onde ¢ ¢ o valor instantdneo da varidvel em um determinado tempo especifico, ¢ é a
média temporal ¢ ¢’ ¢ a flutuacdo instantanea. A Figura 6 exemplifica as composi¢oes da

velocidade média temporal, assim como as flutuacdes instantdneas em um escoamento

turbulento.
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Figura 6 - Composi¢do da velocidade média e flutuagdes instantaneas em um escoamento turbulento qualquer
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(Ferreira, 2014).

Define-se o operador de média temporal através da Equagao 38:
-1
=7 | o (38)

Onde At ¢ um intervalo de tempo muito maior do que o maior tempo de escala das
flutuacdes turbulentas, mas pequeno quando comparado com o periodo ou escala de tempo

de qualquer lenta varia¢do no campo de escoamento médio.

Sendo a média das flutuagdes nula, pela propria defini¢do expressa na Equacao 39:
9 =0 (39)

As equagdes de Reynolds (equacdes de Navier-Stokes com média de Reynolds,
também conhecidas como RANS - Reynolds Averaged Navier-Stokes) sdo obtidas
substituindo as variaveis instantdneas pelos valores médios mais suas flutuagdes e
aplicando o operador de média. Desta forma, as Equagdes Médias da Continuidade e

Quantidade de Movimento Linear podem ser expressas pelas Equagdes 40 e 41:

9. _ (40)
axi
opu, 00T, = op . 8 [ [(3T,, 90U\ _2 @]_—, } 41
o T ax; = ph axl-+ax]-” ax,-+axi 36ifaxk (pUJ)Ul 1)

As equagdes RANS, sdo semelhantes as equagdes de Navier-Stokes, apresentando
como diferenga a dependéncia dos valores de velocidade e pressdo médias, além de um
termo adicional TU]’ conhecido como tensdo de Reynolds, que representa a influéncia das
flutuacdes turbulentas no fluxo médio. Com o aparecimento do tensor de Reynolds e como
ndo ha nenhuma equacdo adicional ao sistema, existem mais varidveis do que equagdes,
gerando o chamado problema de fechamento matematico da turbuléncia. Para solucionar

este problema ¢ preciso introduzir modelos para avaliar o tensor de Reynolds.

De um modo geral, um tensor possui nove componentes, no entanto, como o tensor
de Reynolds é simétrico, a presenga deste tensor nas equacdes médias somente introduz

seis novas incognitas.

Na metodologia estatistica classica, sdo empregados duas classes de modelos:
modelos de viscosidade turbulenta e modelos de fechamento de segunda ordem. Os
modelos de viscosidade turbulenta relacionam a tensdo de Reynolds com uma fungdo da

viscosidade turbulenta e do tensor taxa deformagao do escoamento médio. Os modelos de
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fechamento de segunda ordem resolvem versdes simplificadas do tensor de Reynolds

utilizando varios tipos de aproximacdes e hipoteses.

Os principais modelos de turbuléncia baseados no conceito de viscosidade
turbulenta sdo:
e Modelos algébrico ou modelos Zero-Equagao;
e Modelos baseados em uma equagao;

e Modelos baseados em duas equagdes: k-¢, RNG k-¢ e k-o, etc.

Os modelos de fechamento de segunda ordem resolvem cada componente do tensor
de forma individual, tendo alta aplicabilidade para escoamentos com propriedades
anisotropicas. Dentre os mais comuns, pode-se citar:

e Modelo do Tensor de Reynolds SSG e LLR;
e Modelo do Tensor de Reynolds Baseado nas equagdes de Omega;

A escolha correta do modelo de turbuléncia mais adequada ¢ fundamental para uma
simulagdo numérica bem-sucedida de um problema real, como a dispersao de substancias
toxicas e/ou inflamaveis no ambiente. Dessa forma, diversos autores e instituicdes de
pesquisa dedicaram esforcos para validar tais modelos para diferentes problemas de
dispersao.

Por exemplo, Zhang et al. (1996) apresentaram o primeiro trabalho considerando os
efeitos da estratificacdo no escoamento e a dispersdo de poluentes ao redor de um prédio
isolado considerando uma configuracdo tridimensional. Os autores simularam o campo de
escoamento e a dispersdo ao redor de um prédio cubico em condigdes estaveis, resolvendo
as equagdes de transporte e usando o modelo de turbuléncia k¥ — €. Os resultados
numeéricos obtidos foram comparados com experimentos realizados e apresentaram boa
concordancia.

Murakami et al. (1996) avaliaram o desempenho de varios modelos de turbuléncia
(k — & padrao, ASM, DSM e LES) na solu¢do de um escoamento turbulento ao redor de
um prédio cubico isolado. Os resultados obtidos dos modelos de turbuléncia foram
comparados com dados de tinel de vento realizado pelos autores. Os resultados obtidos
através do modelo LES concordam de forma satisfatoria com o experimento em termos de
campo médio de velocidade, distribuicdo de pressdo e de energia cinética turbulenta. Por
outro lado, os resultados obtidos através do modelo k — ¢ apresentam sérias discrepancias
em relagdo aos dados do experimento. Essas falhas, segundo os autores, sdo atribuidas a

hipotese de viscosidade turbulenta isotropica do modelo. O modelo ASM tem um



29

desempenho melhor em relacdio ao modelo k — &, mas ainda persistem algumas
discrepancias na reproducdo das propriedades anisotropicas da turbuléncia ao redor do
canto frontal do cubo. Esta imprecisdo tem como consequéncia, a aproximacao algébrica
dos tensores desenvolvida para o modelo ASM, podendo ser corrigida quando o modelo
DSM fosse usado. Por outro lado, o modelo DSM utilizado durante este estudo ndo
conseguiu reproduzir o recolamento do escoamento no teto do prédio. Devido a estas
restrigdes de desempenho, o modelo DSM utilizado, ndo apresenta superioridade em
relacdo ao modelo ASM.

Bogon (1998), ao verificar que os resultados obtidos através de seu modelo
matematico para a dispersdo de poluentes apresentavam melhor concordancia nos estagios
mais afastados da fonte, propds a calibragdo (tunning) do mesmo através da variagdo do
nimero de Schmidt turbulento.

Santos (2000) realizou um estudo da dispersdo atmosférica ao redor de prédios
isolados, de geometria simples e complexa, através da simulagdo numérica, sob diferentes
classes de estabilidade, utilizando um modelo tridimensional para a solu¢do das equagdes
de conservacdo de massa, quantidade de movimento, energia e conservacdo da espécie
quimica. O modelo de turbuléncia utilizado foi 0 k — € com alteracdo na fun¢do de parede
e com a modificacdo das constantes proposta por Kato e Launder (CFX, 2016). Os dados
obtidos através das simulagdes foram comparados e validados através de dados de tunel de
vento e de dados de campo medidos em Dugway Proving Ground, Utah, USA, como parte
integrante desse estudo. Os resultados obtidos concordaram de forma razodvel com o
experimento, sendo que o campo de velocidade foi predito de forma bastante acurada pelo
modelo x — € modificado.

Koénig (2002) propos a simplificacdo da emissdo concomitante de poluentes de
quatro chaminés dispostas em forma de losango por uma unica fonte com taxa de emissao
equivalente. Foi empregado o modelo k — ¢ tradicional para o fechamento do
equacionamento e os resultados obtidos apontavam que as quatro plumas geradas fundem-
se rapidamente, apresentando caracteristicas muito semelhantes a pluma gerada por uma
unica chaminé.

Por sua vez, Sklavounos (2004) propds a simulacdo de dispersdo através de dois
obstaculos sequenciais de formatos cubicos e cilindricos. O objetivo do estudo foi avaliar o
impacto da escolha do modelo de turbuléncia frente a resultados experimentais disponiveis,
a fim de determinar a acurécia de cada um dos mesmos. A comparacao foi realizada a partir

de quatro modelos de turbuléncia diferentes: k¥ — ¢ (tradicional), k — w (tradicional), SST
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e SSG Reynolds stress. A comparagdo com os resultados experimentais mostrou que todos
os modelos retornaram valores satisfatorios e que os resultados apresentados pelos modelos
Kk — &, SSG e SST superestimam os valores nos pontos de méxima concentracao, enquanto
o modelo k — w tende a subestimar 0s mesmos.

Ja Pullen et al (2005) compararam os resultados obtidos em simulagdes
semelhantes utilizando modelos de largas escalas (LES) com os obtidos através da
utilizagdo de modelo de pluma gaussiana, obtendo resultados semelhantes para os dois
casos.

Pfluck (apud Kim, 2004) propds a utilizagdo do modelo de turbuléncia RNG £-€
para simular a dispersdo de poluentes em canyons urbanos, configuracdes topograficas de
um espago vazio cercado por prédios ou grandes estruturas. O autor utiliza dados
experimentais oriundos de um tunel de vento para validar seu modelo, constatando bons
resultados na predi¢do do campo de velocidade, da recirculagdo e da dispersdo dos
poluentes.

Blocken et al. (2007) analisou a influéncia das fungdes de parede considerando a
rugosidade do solo sobre a fluidodindmica da Camada Limite Atmosférica (CLA). Nao ¢
incomum encontrar na literatura muitos estudos de dispersdo de gases sem levar em conta o
efeito da rugosidade, algumas vezes sendo justificado pelo posicionamento dos sensores
muito acima da base do solo, como ocorrem em plataformas de petréleo, posicionadas a
muitos metros acima da lamina d’4gua. O autor aponta que a forma como a rugosidade ¢
considerada na fun¢do de parede poderia ser a causa de resultados distintos em casos
idénticos de CFD resolvidos em cddigos comerciais diferentes. Dessa forma, apds uma
breve consideragdo sobre as condigdes necessarias para utilizagdes de tais fungdes, ¢é
realizada a simulagdo de um caso com CLP neutra, plenamente desenvolvida e
horizontalmente homogénea sobre um terreno plano de rugosidade uniforme. Os resultados
obtiveram boa concordancia com os perfis obtidos de forma analitica para este tipo de
estabilidade atmosférica.

Pontiggia et al. (2009) sugeriram a utilizacdo de uma metodologia que nomearam
de Submodelagem de Estabilidade Atmosférica (SEA), que consiste em determinadas
condi¢des de contorno de entrada e ajuste das equagdes de conservacdo das varidveis
turbulentas do modelo k — & para concordancia com a teoria de similaridade de Monin-
Obukov (Monin e Obukhov, 1956). Sao utilizados os dados do experimento de Prairie
Grass (Hanna et al.), o mesmo utilizado no presente estudo, para validacao da metodologia.

Os resultados das simulagdes obtiveram grande concordancia numérica com os dados
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experimentais.

Pluck (2010) simulou diferentes classes de estabilidade atmosférica (neutra, estaveis
e instaveis) utilizando dados do experimento de Copenhagen (Gryning e Lyck, 1984), que
realiza a liberagdo programada do marcador SF6. Foram utilizados perfis logaritmos para o
calculo do perfil de velocidade de entrada, ajustando o expoente para a classe de
estabilidade desejada, ¢ o modelo RNG k — ¢ para o fechamento do problema. Os
resultados obtiveram boa concordancia com o experimento, apresentando melhores
desempenho em atmosferas fracas e moderadas.

Por fim, Ferreira (2014) propds a constru¢do de um modelo de superficie de
resposta de uma equagdo para previsdo de pluma de gases explosivos em plataformas de
petroleo através de analises prévias desenvolvidos com o auxilio de CFD, levando em conta
o tipo de jato formado no vazamento. Foi utilizado o modelo k¥ — ¢ para o fechamento do
problema e perfis de velocidade de entrada constantes.

Nota-se entdo que todos esses estudos possuem em comum o foco na turbuléncia do
problema de dispersdo na CLP. O numero de Reynolds na atmosfera é da ordem de 10°, o
que indica que os efeitos viscosos ndo sdo suficientemente fortes em comparacao as forgas
inerciais e, dessa forma, vortices turbulentos serdo formados, gerando assim um
escoamento turbulento (Bogon, 1998). Esses vortices sdo de diferentes tamanhos e
dispdem-se de forma totalmente transiente e randomica. Os tamanhos dos maiores vortices
sdo determinados pela geometria que lhe da origem enquanto que o tamanho minimo dos
menores vortices ¢ determinado pelos efeitos da viscosidade (Isnard, 2004).

Esta natureza da turbuléncia desencorajou a utilizagdo de um modelo direto (DNS)
ou de grandes escalas durante o presente estudo, uma vez que seriam necessarias
discretizagdes fisicas (malha computacional) e temporais (passo de tempo)
consideravelmente refinadas durante as andlises de CFD, mesmo nas estratégias que
empregam uma modelagem sub-malha para os menores vortices. Conforme comentado
anteriormente, os modelos k-¢ e SST k — w (Shear-Stress Transport x — w) foram os
escolhidos para o presente estudo por apresentarem um bom comprometimento entre custo

computacional e qualidade de resultados.

3.2.2 A Hipdtese de Boussinesq

A forma mais simples de se definir o problema do fechamento da turbuléncia ¢

considerar que os fendmenos de transferéncia de quantidade de movimento molecular e
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turbulento se processem de modo analogo. Esta abordagem, proposta pioneiramente por
Boussinesq, em 1877, sugeria que a tensdo turbulenta deveria estar relacionada ao
gradiente local de velocidades do escoamento médio através de uma viscosidade associada
as caracteristicas do fluido, do escoamento e da geometria envolvida no problema sob

consideragao (Silveira Neto, 2002).

De acordo com a analogia de Boussinesq, o tensor de Reynolds ¢ dado pela

— aUl+aU, 2 (1 aUy 42
0T dx;  0x;) 3 i\ * Utaxk (42)

Equagao 42:

onde v; ¢ a viscosidade cinemadtica turbulenta e k ¢ a energia cinética turbulenta, definida

pela Equacgdo 43:

1 TTT7 _1 2 4 Iz Wt
k=5 OU) =5 (UT+V7+ W) (43)

A viscosidade turbulenta ¢ uma fun¢do do escoamento, ao contrario da viscosidade
molecular que ¢ uma propriedade do fluido. De acordo com o estado local, o valor de

U varia ponto a ponto no escoamento.

A hipdtese de Boussinesq ndo constitui um modelo de turbuléncia. Os modelos
propostos determinardo o valor da viscosidade turbulenta em fun¢do de valores calculados

do escoamento médio.

Neste contexto, a equagdo de conservagao de quantidade de movimento linear para
regime turbulento baseada no conceito da viscosidade turbulenta é obtida pela substitui¢do

das Equagdes 42 e 43, originando a Equacao 44:

ou,  0(U,U;)) < op d aU, U, 44
o T ax; i o T ox; | VeSS axj+ dx; ()
onde P ¢ a pressdo modificada, definida de forma a incorporar o termo de pressdao dindmica

turbulenta pela Equagao 45:
1 2 2 U,

P=—p+zk+=vpp— 45
pp 3" 3Ueff6xk )

e a viscosidade efetiva ¢ expressa pela Equacao 46:
Ver = U+ U, (46)

O tultimo termo da Equagdo 45 envolve o divergente da velocidade e ¢ nulo para

escoamentos incompressiveis.
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A utilizagdo da hipotese de Boussinesq simplifica significativamente o problema de
fechamento, pois ao invés de ser necessdrio introduzir seis equagdes adicionais para cada
um dos componentes do tensor de Reynolds, basta introduzir uma equagdo para a

viscosidade turbulenta.

Por sua vez, as demais equacdes de conservacdo podem ser escritas baseadas no
mesmo conceito de viscosidade turbulenta, tal como representado pela Equacdo de
Conservagao de Espécie Quimica (Equagdo 47):

opa _f’(PUlCl)_i[(i ﬁ)@ v 47
at + 0x; _axi Sc+Sct 0x; +M ( )

onde Sc ¢ o nimero de Schmidt e Sc; ¢ o numero de Schmidt turbulento expressos pelas

Equagdes 48 a 49:

Sc = (48)

| <

Sct = === (49)

onde K ¢ a difusividade massica turbulenta. Este adimensional representa a correlagdo
entre o transporte de massa ocorrido em decorréncia da turbuléncia do sistema e a
transferéncia de massa difusiva. Quando este nimero se apresenta superior a unidade,
significa que o transporte turbulento se sobressai em relagdo a transferéncia difusiva; em
contrapartida, quando Sc; < 1, a difusividade turbulenta predomina diante da viscosidade

turbulenta.

Autores como Bogon (1995), Stathopoulos (2007) e Pfluck (2010) apontam que
este ¢ um adimensional de alto interesse em estudos de dispersdo de poluentes. Os mesmos
relatam que a imposi¢do de um coeficiente de difusividade turbulenta menor ao sistema
resulta em uma menor difusdo da pluma; enquanto que maiores difusdes sdo obtidas com o
aumento deste parametro. Em outras palavras, o aumento do nimero de Schmidt turbulento
(e consequente diminuigdo do coeficiente de difusividade turbulento) faz com que a pluma

apresente uma maior tendéncia a dispersao horizontal.

3.2.3 Modelo Algébrico do Comprimento de Mistura

Em 1925, Prandtl desenvolveu a primeira formulacdo de viscosidade turbulenta
baseada na sua Hipdtese do Comprimento de Mistura, ja mencionado no Capitulo 2 através

da Equagao 11.
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Apesar deste modelo ndo ter sido empregado no presente estudo para resolucao do
problema de turbuléncia, ele constitui a base da Teoria de Similaridade de Monin-
Obukhov, que foi utilizado para caracterizagdo da condi¢do de contorno de entrada de

vento. Logo, de forma breve, se faz alguns comentarios sobre este modelo abaixo.

De acordo com Deschamps (1998), Prandtl imaginou, para o escoamento turbulento
ao longo da parede, por¢des de fluido que se juntam e se movimentam através de um
determinado comprimento 1, sem alterar sua quantidade de movimento na direcdo x.
Assumimos inicialmente que o movimento de uma porc¢ao de fluido comece em Y =y +
l,e se desloque com v’ < 0 ao longo de um comprimento 1, para a nova posi¢do Y =y.
Como o fluido mantém sua quantidade de movimento, sua velocidade na nova posi¢ao ¢

maior do que a velocidade existente nesta nova posicao.
A Figura 7 representa esse processo dindmico proposto por Prandtl.

A U(y)

v'<0
u>0

Figura 7 - Troca de parcelas de fluido devido a turbuléncia (Souza et al., 2010).

A diferenca entre as velocidades na nova posi¢cdo pode ser escrita através Equagao
50:
AU, =TU(y + 1) — UY) (50)
Através da série de Taylor, pode-se escrever a expressdo acima na seguinte forma
aproximada, conforme a Equagado 51:
AU, = 1, <%> (51)
0X; y=o
As diferencas no valor de velocidade originadas pelo movimento transversal podem
ser interpretadas como as flutuacdes de velocidade em Y = y. O valor médio do modulo

dessas flutuagdes pode ser avaliado pela Equagdo 52:
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CHER™ (52)

au,
X

Prandtl supds também que o valor médio do modulo das flutuagdes U;' da outra

y=0

componente da velocidade fosse da mesma ordem de magnitude do modulo das flutuagdes

U;" expressa pela Equagio 52, originando e Equagdo 53:
o0 o0,
0X; 0X;

onde c; ¢ uma constante de ajuste entre 0 e 1.
Considerando que quando Uj € positivo seu par U ¢ negativo, e vice e versa, o

0] = 1 (53)

= Cllm

produto UJU] serd sempre diferente de zero e negativo (Souza et al., 2010). Em vista disso,
Prandtl supds como aproximagao a Equacao 54:

UT0] = —c,|U]|[T]] (54)
onde c, ¢ um fator de correlagdo compreendido entre 0 e 1.

Logo, a Equacdo 54 pode ser reescrita em funcdo da Equacgdo 53, retornando a

Equagdo 55:

au, 55)
X,

UIIU]’ = _Czlm Cllm

atﬂ‘

0X;
Uma vez que I, ainda precisa ser determinado por algum experimento ou féormula

empirica, podemos incluir nele o valor das constantes, resultado na Equagdo 56:

au,| |au,

0X;| |9X;

Ul = - 13,

(56)

Por analogia a Hipdtese de Boussinesq apresentada na Equagdo 42, pode-se entdo

representar a viscosidade cinematica turbulenta pela Equagdo 57:

v = 13 : 57
Obtendo-se por fim a Equagao 58:
—-UU=v : 58

A esta forma de resolucdo da viscosidade cinematica turbulenta, nomeia-se como

Modelo Algébrico do Comprimento de Mistura de Prandtl.

O valor de comprimento de mistura l,,, varia de acordo com o tipo de escoamento.
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Por exemplo, para escoamentos junto a superficies solidas ¢ natural esperar que, a medida
que se aproxime da superficie, a escala de comprimento da turbuléncia associada ao

tamanho do vértice diminua conforme apresentado no Capitulo 2 na Equagao 14.

O modelo algébrico do comprimento de mistura necessita somente de quantidades
do campo de velocidade média do escoamento e, desta forma requer menos recursos
computacionais do que modelos mais sofisticados, como os modelos de uma ou a duas
equacdes. No entanto, no modelo de comprimento de mistura, ¢ necessario introduzir
ajustes para evitar que v, = 0 quando 9U,/ 0X;= 0 em regides do escoamento plenamente

desenvolvidas.

Regides de separacdo do escoamento também correspondem a situagdes onde o
modelo do comprimento de mistura ¢ totalmente inadequado. Devido aos pequenos
gradientes de velocidade média o modelo ¢ incapaz de prever os niveis elevados de

turbuléncia verificados experimentalmente em regides de estagnacio do escoamento.

3.2.4 Modelok — ¢

O modelo k — € ¢, atualmente, o0 modelo de turbuléncia mais difundido pelos
codigos computacionais utilizados em aplicagdes de dinamica dos fluidos computacional.
O modelo foi desenvolvido originalmente por Jones e Launder, em 1972, e, apos isso, as

constantes do modelo foram aprimoradas por Launder e Sharma, em 1974 (Cezana, 2007).
O conceito basico do modelo k — € consiste em:

e Inserir uma equacdo diferencial rigorosa de conservagdo adicional para o

calculo de k;

e Inserir uma segunda equacgdo diferencial de conservagdo adicional para o

calculo de ¢;
e Especificar o valor da viscosidade turbulenta vy.

A viscosidade turbulenta ¢ determinada através da equagdo onde x ¢ a energia
cinética turbulenta, € ¢ a dissipagdo da energia cinética turbulenta e C, € uma constante
empirica do modelo, tal como expressa a Equagdo 59:

2
_ CMK

e = (59)

I3
Um valor usual de C,€ 0,09 (CFX, 2016). Para determinar os valores da energia

cinética turbulenta (k) e da dissipacdo da energia cinética turbulenta (g€), sdo resolvidas
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duas equagdes diferenciais adicionais, representadas pelas Equagdes 60 a 65:

0Kk
—+ C,= D, +P,+G,—¢ (60)
ot
onde,
D)
= —ox (61)
. d ,<u{u]’ N p) ok
T ox; A p Uaxj (62)
oU, . (00, oU)\al,
P = Tt | —
k= Y ox; p <6x]- + 0x; ) 0x; (63)
Ge= f'u (64)
B duj duy
=y dx, 0x, (65)

Na Equacao 60, os dois primeiros termos no lado esquerdo da equagdo denotam a
taxa de variagdo local e o transporte por convec¢do de k, respectivamente, € ndo

necessitam ser modelados.

O termo D, representa o transporte de k por difusdo. O ultimo termo entre
colchetes refere-se ao transporte difusivo molecular de k e é somente importante em
regides de baixa intensidade da turbuléncia (como, por exemplo, a subcamada limite
viscosa). Os outros dois termos aparecendo em D,. sdo associados ao transporte difusivo

turbulento e sdo, portanto, aproximados através do conceito de viscosidade turbulenta.

Isnard (2004) aponta que D, pode ser aproximado pela Equagdo 66:

<& p) 0k (66)
A ~ ta_xj

onde I ¢ a uma difusividade turbulenta de unidades [m?/s]. Sua origem provém da
analogia ao tensor de Reynolds apresentado na Equacdo 67, que para um determinado

escalar pode-se definir:

00 v, 00

'@ =T — - 67
wo Yox; oy Ox; (67)
onde o) pode ser definido como Prandtl ou Schmit turbulentos e sdo aproximados como

possuindo o valor unitario. Estes pardmetros, assim como a viscosidade turbulenta, ndo sao
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propriedades do fluido, mas sim do escoamento. Logo a equagdo de D, retorna a Equacao

68:

D, =i <v+&)6_1c (68)
ox; o/ 0%;

O termo P, geralmente chamado de termo de produ¢do, representa a taxa de
transferéncia de energia do escoamento médio para o mecanismo da turbuléncia. Em
modelos baseados na hipdtese da viscosidade turbulenta, o tensor ru]’ ¢ aproximado pela
Equacao 42.

O termo G,, representado pelas Equacdes 69 e 70, corresponde a geracdo de
turbuléncia devido a presencga de forcas de corpo. Na presenca de forcas gravitacionais,

consequentemente empuxo, ¢ valida a aproximacdo de Boussinesq para o célculo do

empuxo:
pe 0T
G, =—Bgi——
=B (69)
sendo,
1/0p
(p— pref) ~ _prefﬁ(T - Tref) = —Pref _<_) (T - Tref) (70)
p\aT/,

onde p,or ¢ a densidade de referéncia, T..f € a temperatura de referéncia e B ¢ a
expansividade térmica. Para gases ideais utilizando o modelo Full Buoyancy, G, pode ser
modelado pela Equagdo 71:

He 0p.

G. = —g;
K glpo_paxl

(71)

Codigos comerciais tem valores diferentes para o valor de Schmit turbulento op,.

Para o software comercial ANSYS CFX, o, = 1 quando utilizado o modelo Full Buoyancy
e op = 0,9 quando utilizado a aproximagdo de Boussinesq. Analogamente, o codigo
ANSYS FLUENT aponta em sua documentagdo que aproxima esse termo como o, = 0,85
quando utilizado os modelos k — € padrdo e Realizable. Essa diferengca sugere que
diferentes softwares empregados para o estudo de dispersdo de gases levando em conta a
estratificacdo atmosférica podem apresentar resultados distintos apesar do emprego das

mesmas condi¢des de contorno. Essa conclusdo ¢ discutida por outros autores, como

Blocken (2006).

Pode-se notar que a energia cinética turbulenta tende a aumentar (G, > 0) em

condi¢cdes instaveis, enquanto que condi¢des estaveis o empuxo tende a contrabalancear
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esse efeito (G, < 0). Certos codigos comerciais com ANSYS FLUENT incluem sempre o
efeito do empuxo na equagdo de transporte de k quando a gravidade ou gradiente de
temperatura (ou densidade) sdo ativados. Contudo, para este software, geralmente esse
termo ¢ desprezado na equagdo de € (a ser apresentado a seguir) e deve ser habilitado
manualmente ou inserido UDF’s (User Defined Functions). Porém, outros co6digos como
ANSYS CFX necessitam que seja habilitado em sua interface os termos Production, ou
Production and Dissipation para que esses termos sejam considerados. Para a dissipacao, o
termo de empuxo ¢ expresso pela Equagdo 72:

G, = C.max(0,G,) sen® (72)
sendo @ o angulo entre o vetor velocidade e o vetor gravidade e C, = 1. Para modelos
baseados em 0mega (apresentados a seguir) as equagdes de G, e G, sdo transformadas a
partir da Equacao 73:

€= wkf' (73)
sendo B’ = 0,09.

Por sua vez, € representa a taxa de dissipacdo da energia cinética. No modelo de
uma equacao, ela geralmente ¢ modelada por alguma expressdo algébrica que depende de
outras variaveis, tal como o comprimento da escala turbulenta. Dessa forma, sua
aplicabilidade ¢ restrita a escoamentos comportados sobre geometrias simples. Contudo, o
modelo reduz esse empirismo através da inser¢@o de uma nova equagao de transporte para

0 €, tal como expresso pela Equagdo 74:

0ed(0e) o 9 :
og ( J )_ el <v+&)—£ +Z(C1Px+6362)_62% (74)

ot 0x; B 0x; 0g/ 0x;

onde C4, C,, C3, 0., 0y, Oy, s30 constantes empiricas.

Em algumas situagdes comuns de escoamento, o modelo k — € apresenta
deficiéncias significativas. Exemplos dessas situacdes que interessam diretamente ao

presente trabalho sdo:
1. Escoamentos na presenga de curvatura de linhas de corrente;

2.Escoamentos com presenga de alta turbuléncia anisotropica;
3. Gradientes adversos de pressao;
4.Escoamentos com regido de separagio;

5.Escoamento com baixos numeros de Reynolds
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Existem varias alteragdes do modelo original k — €, ndo apenas alterando as suas
constantes para melhor previsdo do escoamento turbulento. Por exemplo, Deschamps
(1998) e Cezana (2004) aponta que existem esfor¢os para alteragdo do modelo através de
termos fontes para melhor previsdao do modelo k — € em regido de curvaturas de linhas de
correntes. Outro esfor¢o apontado também por Deschamps (1998) seria a utilizagdo de
termos fontes juntamente com funcdes de amortecimento na equagdo de € para melhor
tratamento de escoamentos com baixo numero de Reynolds, evitando fendmenos
turbulentos superestimados nesta regido e melhorando a previsdo de escoamentos com

separa¢do. Dois exemplos seriam as variacdes RNG e Realizable x — €.

Uma significativa contribui¢do para os problemas de dispersdo ¢ a adaptagdo das
variaveis turbulentas de acordo com a estratificacdo atmosférica, conforme apontado por
Blocken et al. (2007), Pontiggia et al (2009) e Martin (2012). Da mesma forma que o perfil
de velocidades apresentado na Equagdo 15 pdde ser adaptado para levar em conta a
natureza da turbuléncia, a TSMO permite uma adaptagdo similar para a energia cinética
turbulenta e taxa de dissipagdo viscosa na CLS. Essa primeira abordagem foi apresentada
por Richards e Hoxey (1993) na tentativa de conciliar melhores resultados do modelo k —
€ tradicional com dados experimentais em uma atmosfera neutra, tendo sua aplicabilidade
estendida para outras classes de estabilidade. As varidveis turbulentas podem ser escritas

de acordo com as Equacdes 75 e 76:

w (o))"

kcpa = \/_C_u o, (%) (75)
«3
EcLa = m Q. (%) (76)

O adimensional @, conhecido como taxa de dissipagdo viscosa adimensional,
juntamente com o cisalhamento adimensional do vento @,,,, armazenam a contribui¢do da
estabilidade atmosférica na forma dos perfis. Marin (2012) sugere as Equacdes 77 a 79

para o calculo de @,:
e Instavel: o, = 1 —% (77)
e Neutro: 0, = 1 (78)

e Estavel: ¢, = 0, (E) - (79)

z
L

Essas equacdes sdo comumente utilizadas como perfis de entrada em simulagdes
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de CFD quando as variaveis turbulentas ndo sdo conhecidas. Apesar de ter sido originada
para o k — ¢, alguns estudos tém dedicado esforco para estender sua aplicabilidade para

outros modelos de turbuléncia, além da criagdo de termos fontes especiais.

No presente estudo, estas equagdes serdo utilizadas quando forem empregados os

perfis de velocidade previstos pela TSMO juntamente com o modelo de turbuléncia k — «.

3.2.5 Modelo SST (Shear Stress Model) k — w

No modelo SST k — w (Menter, 1994), a tensdo turbulenta de Reynolds também ¢
modelada levando-se em conta a Hipdtese de Boussinesq, sendo a viscosidade turbulenta
modelada em fun¢do da energia cinética turbulenta k e da taxa de dissipagdo especifica da
energia cinética turbulenta w. Este modelo foi proposto para simulagdes de escoamentos
aerodinamicos com gradiente adverso de pressdo e separacdo da camada limite, utilizando
as maiores vantagens dos modelos k — w e k — €. Para escoamentos onde ha formacao de
camada limite, o modelo k — w tradicional proposto por Wilcox ¢ superior ao modelo k —
€ na solugdo da regido viscosa proxima a parede, e tem demonstrado sucesso nos
problemas envolvendo gradiente adverso de pressdo. Entretanto, o modelo k — w requer
uma condi¢do de contorno diferente de zero para ® na corrente livre, e a solugdo final do

escoamento ¢ muito sensivel ao valor especificado (Rezende, 2009).

Assim, o modelo SST mistura a formulagdo robusta e precisa do modelo k — w
préximo a parede com a independéncia do modelo x — € na corrente livre. Para realizar
i1sto, 0 modelo k — € ¢ escrito em termos de w. Entdo o0 modelo k — w € 0 modelo k — €
transformado sdo ambos multiplicados por uma funcdo de mistura e somados. Esta fungdo
de mistura F; tem valor unitario (conduzindo ao modelo k¥ —® padrdo) na extremidade
interna da camada de limite turbulenta e tem um valor zero (correspondendo ao modelo

K — € padrdo) na parte externa a camada.

Desta forma, a energia cinética turbulenta k e taxa de dissipacdo especifica w do

modelo SST sdo determinadas pelas Equagdes 80 e 81:

d

a—l:+ CK=DK+&+G,C—0)K,B’ (80)
dw 0(Uw) 0 U\ 0w , , 10k 0
ahadil R Sf bt NS t)== _ — i 81
Jt * ox; ox; <U+aa,) ox; Tast—put+{ Fl)z"dwaxja @1

O ultimo termo do lado direito ¢ conhecido como termo de difusdo cruzada.

Segundo Rezende (2009), Menter demonstrou em 1994 que introduzindo o termo de
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difusdo cruzada na equacdo, a dependéncia da corrente livre do modelo k — w ¢ reduzida.
O principal efeito de difusdo cruzada em escoamentos livres ¢ aumentar a producdo de w e,

conseqiientemente, aumentar a dissipagdo de x.

Na Equacdo 81, a difusdo cruzada esta multiplicando a fun¢do de mistura F;, que ¢
fun¢do da distancia a parede. Como explicado anteriormente, F; ¢ igual a zero afastado da
parede (modelo k — €), e muda para o valor um dentro da camada limite (modelo k — w).

A funcdo de mistura F; ¢ definida pela Equacao 82 e 83:

F; = tanh[(arg;)*] (82)
. Ve 5000\ 4po,;k 3)
arg, = min |max B v2w ) Dy’

onde y ¢ a distancia a parede, 8’ e 0, sdo constantes empiricas e CD,., ¢ a parte positiva

do termo de difusdo cruzada, dada pela Equagdo 84:
1 0k dw
CD,, = max | 2paoy, T 10710 (84)

onde o4 ¢ uma constante empirica.

A definicdo da viscosidade turbulenta apresenta um tratamento melhor para o
transporte das tensdes de Reynolds em camada limite sujeita a gradiente adverso de
pressdo. Esta definicdo esta baseada na hipotese de Bradshaw (1967) que para escoamento
em camada de limite as tensdes de Reynolds sdo proporcionais a energia cinética

turbulenta. A viscosidade turbulenta ¢ formulada pela Equagdo 85:
ak

(85)

V. =
' max (a,w; SF,)

onde a; ¢ uma constante empirica igual a 0,3 ¢ S ¢ o mddulo do tensor deformagdo do
escoamento médio Sj; , definidos pelas Eqs. 32 € 33. F, € a fungdo de mistura para

viscosidade turbulenta no modelo SST, definida pelas Equacdes 86 e 87:

F, = tanh[(arg,)?] (86)
onde,
vk  500v
= _— 87
arg, = max <wyﬂ" Ve 87)

No modelo SST a producdo de energia cinética turbulenta ¢ limitada para prevenir
um actimulo de turbuléncia em regides de estagnacdo, expresso pela Equacao 88:

P, = min(v.5?%;104'kw) (88)
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As constantes empiricas do modelo sdo obtidas combinando as constantes
empiricas dos modelos kK — w e k — &, tal como representado pela Equagdo 89, onde @ ¢é
uma constante do modelo SST e @; e @, constantes dos modelos kK —w e k— ¢,
respectivamente. As constantes sdo calculadas usando a funcdo de mistura entre as
constantes @, (k — w) e @, (k — €), possuindo diferentes valores para diferentes codigos.

®=Fo+ (1- F1)¢2 (89)

3.3 Modelagem de Escoamentos Proximos a Parede

Conforme discutido em sessdes anteriores, escoamentos de dispersdo de gases
dependem do conhecimento da topografia. A forma do solo, com ou sem presenca de
obstaculos, pode favorecer ou prejudicar a dispersdo de gases dependendo se favorecem ou
inibem a turbuléncia, conforme apontado por Hanna et al. (1982) e Dawson et al. (1991).
Por sua vez, a rugosidade do solo promove o aumento da turbuléncia ao aumentar o
cisalhamento entre o fluido e a superficie rugosa. Isso acarreta em maiores velocidades de

cisalhamento, e consequentemente, menores nimeros de Richardson.

Conforme citado anteriormente, muitos trabalhos somente levam em conta a forma
do terreno utilizando paredes lisas sem rugosidade, tendo como justificativa o
posicionamento dos sensores de medi¢cdo de concentragdo a alturas muito acima da base do
solo. Contudo, trabalhos mais recentes como Blocken et al. (2007) e Pontiggia et al. (2009)
tém buscado a compreensdo da utilizacdo desse parametro em simulagdes de CFD

envolvendo dispersdo de gases.

A maioria das estratégias disponiveis atualmente para resolu¢do do escoamento
préoximo a parede permitem ao analista a escolha entre a resolugdo da camada limite pelas
equacdes de transporte, o que demanda alto recurso computacional, ou a modelagem desta
regido por equagdes conhecidas como fungdes de parede. A excegdo seria quando se utiliza
o modelo de turbuléncia k — €, que s6 permite o calculo da camada limite através de

funcdes de parede.

No presente estudo, optou-se por utilizar as fun¢des de parede do modelo SST, no
intuito de reduzir o custo computacional e trabalhar em uma base comparativa, uma vez
que o modelo k — € ndo permite resolver a camada limite. Comumente, andlises de
dispersdo de gases requerem um grande nimero de cendrios a serem simulados pelas

diferentes condi¢cdes de operagdo, tais como: dire¢do e velocidade de ventos, diferentes
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pontos de vazamento, distintos materiais a serem dispersos, etc. Assim, uma economia de
tempo de processamento ¢ altamente desejavel caso esteja aliada a confiabilidade dos

resultados.

A abordagem da fun¢do de parede no ANSYS CFX ¢ uma extensdo do método de
Launder e Spalding. Na regido conhecida como logaritmica (log-law), a velocidade
tangencial perto da parede esta relacionada com a tensdo de cisalhamento na parede, T,

por meio de uma relacdo logaritmica.

Nesta abordagem, s3o conectadas as condigdes de parede com as varidveis
dependentes do nd mais proximo que se presume estar na regido completamente turbulento

da camada limite.

A relagdo logaritmica para a velocidade perto da parede ¢ dada pelas Equacao 90 a

92:

Ue
r=Zt 90
ut = (90)

Ue _ l + _
- kln(y )+B— AB (91)
onde,
Ayu,

yr =22 (92)

u

onde, u* ¢ a velocidade adimensional proxima a parede, u, ¢ a velocidade de atrito, U, € a
velocidade tangente a parede a uma distincia de Ay desta, y* ¢ a distincia adimensional a
partir da parede, T, ¢ a tensdo de cisalhamento na parede, k ¢ a constante de Von Karman e

B ¢ uma constante que vale 5,2. Para paredes lisas, AB = 0.

A Equagdo 85 apresenta o problema de singularidade em pontos de separacdo onde
a velocidade proxima a parede, U;, tende a zero. Na regido logaritmica, uma escala de

velocidade, u, pode ser aplicada, tal como a Equacdo 93:

u, = C:I/LLKI/2 (93)

A esta mudanca de escala, da-se o nome de Scalable Wall Function. Esta escala ¢
util pois ndo ¢ zerada quando U, tende a zero. Baseada nessas informagdes, pode-se

explicitar a Equacdo 94 para paredes lisas:

U

Ur = (94)

1 .
Eln(y )+ B
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O valor absoluto da tensdo cisalhante na parede T,,, ¢ entdo obtida pela Equagdo 95

e 96:
T, = (pu,u,) (95)
onde,
. (pu.Ay)
y :% (96)

Uma das principais desvantagens da abordagem baseada em func¢do da parede ¢ de
que as previsdes dependem da localizagdo do ponto mais proximo da parede e sdo
sensiveis ao refino proximo da parede; refinar a malha ndo necessariamente retorna uma
melhor solugdo. O problema de inconsisténcias utilizando fungdes de parede, no caso de
malhas finas, podem ser superados com a utilizagdo de um fator limitante na formulagao de
formulacdo de Scalable Wall Function. A ideia basica por tras da abordagem da funcio da
parede escalonavel ¢ limitar o valor y* usado na formulacdo logaritmica por um valor mais
baixo de y* = max(y*; 11,06). Sendo que o valor de y* igual a 11,06 é aquele onde
ocorre a intersec¢do entre a regido logaritmica e linear proxima a parede. Portanto, o
emprego de y* ndo permite valores abaixo deste limite. Sendo assim, todos os nés da
malha que estdo dentro da regido da subcamada viscosa ndo sdo computados e,

consequentemente, todas as inconsisténcias de malha muito finas sdo evitadas.

No caso de paredes rugosas, o termo AB ¢ diferente de zero e ¢ uma funcdo da

altura adimensional de rugosidade, k¢, definido pela Equagdo 97:
U,
ks = ks > O7)

onde kg ¢ a altura equivalente de grdo de areia, possuindo unidades usuais em metros. Para

rugosidade de grao de areia equivalente, AB pode ser expressa pela Equagao 98:
1
AB = Eln (1+0.3kH) (98)

A Figura 8 representa a relagdo do perfil de velocidade com AB.
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Figura 8 - Representagdo da camada limite de parede rugosa (Blocken et al., 2007).

O ANSYS CFX, utiliza a Equagdo 99 para o célculo da fun¢do de parede rugosa:

u. 1 < U,Yp

—_— = _1 A
w. kw1 +03kh

)+52 (99)
Para ki > 90, usualmente se emprega v(1 + 0.3k}) = v 0.3 k{.

A rugosidade de grao de areia equivalente ¢ expressa no ANSYS CFX pela
Equagao 100:
ks = 29,6 y, (100)
onde y, ¢ o comprimento de rugosidade aerodindmico em metros.
Outro ponto a ser considerado € que ao se utilizar fungdes baseadas em kg, a altura

da parede ¢ ligeiramente modificada. A Figura 9 representa um esquema bidimensional de

rugosidade equivalente de grao de areia.

hg

A"

(XXX I X X X X
S

Figura 9 - Representagao da rugosidade equivalente de grao de areia (ANSYS CFX, 2016).

Observa-se que o grao de areia tem um efeito de bloquear o escoamento em
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aproximadamente metade de sua altura. Dessa forma, o ANSYS considera que y =

max (y, kg/2).

Blocken et al. (2007) também aponta que diferentes softwares comerciais,
apresentam diferentes relagdes para o comprimento de rugosidade aerodinamico, o que

pode explicar a diferenc¢a entre simulacdes executadas em diferentes codigos.

O mesmo autor aponta que para simulag¢des da por¢ao inferior da CLS, em que uma
correta descrigdo do escoamento proxima a parede ¢ necessaria, quatro sdo os pontos

necessarios para simulagdo via CFD:

1. Uma malha computacional suficiente refinada na dire¢do vertical proxima a

parede do dominio computacional;
2. Uma condicao de escoamento horizontalmente homogéneo no dominio;

3. Distancia do primeiro n6 adjacente a parede superior a rugosidade de grao de
areia equivalente, uma vez que ndo faz sentido a inclusdo de elementos abaixo
desta altura, podendo este fato inclusive causar instabilidades numéricas e
imprecisdes;

4. Conhecimento da relagcdo entre a rugosidade de grao de areia equivalente e o

comprimento de rugosidade aerodindmico.

Dessa forma, deve-se prestar atengdo quanto a utilizagdo de fungdes de parede em

escoamentos atmosféricos, uma vez que todos os critérios acima devem ser atendidos.

Contudo, terrenos com obstaculos, tais como cidades, facilmente podem obter
comprimento de rugosidade aerodinamicos acima de dois metros (Blocken et al, 2007), o
que ocasionaria uma rugosidade de grao de areia equivalente de aproximadamente sessenta
metros. Logo, facilmente se extrapola a primeira condicdo de refino comentada
anteriormente em formulacdes de fungdes de parede baseados em k. Nestes casos,
recomenda-se a resolucgdo integral da camada limite proxima a parede através de modelos
de turbuléncia que permitam essa estratégia, o que ndo ¢ o caso dos modelos baseados

emkK— €.
3.3.1 Método Numérico de Volumes Finitos

A modelagem numérica tem como objetivo resolver as equagdes de conservagao
para qualquer geometria e condi¢des iniciais e de contorno. Sdo conhecidas as solugdes
analiticas das equagdes apenas para geometrias relativamente simples, e por isso ¢

necessario o emprego de métodos numéricos, tais como: Método das Diferengas Finitas
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(MDF), Método dos Elementos Finitos (MEF), Método dos Volumes Finitos (MVF), etc.

No presente estudo, ¢ empregado o Método dos Volumes Finitos. A ideia por tras
dessa abordagem ¢ aproximar um dominio arbitrario em um conjunto de volumes de
controles de formatos definidos, que em sua totalidade aproximam a geometria original.
Dessa forma, as equagdes de conservacdo (massa, energia, quantidade de movimento e
espécie quimica) podem ser integradas sobre os menores volumes de controle do sistema,
levando em conta as condi¢des de contorno impostas (entradas, saida, paredes, fontes, etc.)
e condi¢des iniciais. A transformacdo das equagdes diferenciais parciais em suas
respectivas formas integrais ¢ baseada no Teorema da Divergéncia de Gauss, que

correlaciona informagdes de volume com as de superficie,

As Equacdes 101 a 103 representam os balangos de conservacdo de massa,

momento e de um escalar passivo qualquer, em suas respectivas formas integrais:

0
—fpdV+prjdnj=0 (101)
ot J, P
0 d dn; = d 00 | %Y
Ly pUidV + [p Uy Updny = — [ P dn; + [ pegy 6_xj+6_xi dn; + [, Sy, dV  (102)
0 o¢p

Um aspecto importante na obtencdo das equagdes discretizadas ¢ a escolha da
posicdo do volume de controle em relacdo aos elementos da malha. De acordo com
Maliska (2004), o posicionamento do volume de controle no MVF pode seguir duas
abordagens diferentes (Cell Centered e Node Centered). Para ilustrar os dois tipos de

abordagens, considere a Figura 10.

Figura 10 - (a) Centrada na célula; (b) Centrada no né (Adaptado de CFX, 2016).

As discretizagdes centradas nas células assumem que as solugdes sdo definidas nos
centros das células originais da malha, que agem como o volume de controle da integragao.
O centro do volume de controle ¢ o ponto onde os valores das varidveis sdo armazenados e

¢ geralmente assumido como a média das coordenadas dos vértices desse elemento. Esta
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abordagem ¢ utilizada em diversos co6digos comerciais, tal como o0 ANSYS FLUENT.

Por sua vez, as discretizacdes centradas no nd assumem que as solugdes sao
definidas nos nés da malha. Para este regime, volumes de controle sdo reconstruidos em
torno dos nds da malha, onde os valores das variaveis sdo armazenados, através do
esquema da dupla média (Median Dual Scheme): os centrdides das células sdo conectados
com os pontos médios das faces e arestas circundantes. Esta abordagem ¢ a empregada no

software comercial ANSYS CFX, utilizado neste estudo.

Como o valor das incognitas sdo armazenadas nos centros dos volumes de controle,
que no esquema Node Centered ¢ nos ndés da malha, ¢ necessario assumir uma fungdo de

interpolagdo espacial entre o n6 e os pontos de integragdo.

Existem diversos esquemas de interpolacdo disponiveis em codigos de CFD. O

esquema de adveccao implementado segue a Equacao 104:
®; = Py, + VO AT (104)

onde @, ¢ o valor da varidvel no n6 a montante, I é o vetor distancia entre 0 né ¢ o ponto
de integracdo, V& ¢ o gradiente da varidvel armazenada no n6 e 3 ¢ conhecido como fator
de mistura (Blend Factor) e esta compreendido entre zero € um. O termo B V® Ar é
conhecido como Corre¢do Numérica de Advecgdo e pode ser interpretado como uma
correcao anti-difusiva. Quando o fator 3 equivale a zero, o esquema ¢ denominado Upwind
e assume que o valor do ponto de integracdo ¢ igual ao n6. Apesar de tratar-se de um
método robusto e de baixo custo computacional, ¢ considerado um método ultrapassado
por introduzir alta difusdo numérica principalmente em escoamentos nao alinhados com a

malha.

No presente estudo ¢ utilizado o esquema de ordem superior conhecido como High
Resolution no ANSYS CFX. Esse método usa uma relagdo ndo-linear em cada n6 baseado
nos principios de Barth e Jeperson (CFX, 2016) para o fator de mistura, tentando

aproxima-lo ao maximo do valor da unidade.

Solvers segregados, tal como o ANSYS FLUENT, empregam uma estratégia de
solugdo onde as equagdes de massa e momentum em cada direcdo distinta sdo
primeiramente resolvidas, através de uma pressdo inicial estimada. Na sequéncia, uma
correlagdo comumente conhecida como acoplamento pressdao-velocidade ¢ resolvida para
corre¢do do campo de pressdo e velocidades. Existem diversas correlagcdes em codigos que

utilizam essa abordagem, entre elas: SIMPLE, SIMPLER, SIMPLEC.
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Por sua vez, o ANSYS CFX utiliza um solver acoplado, que resolve as equagdes
hidrodinamicas (U, V, W, P) como um sistema unico através de uma abordagem
totalmente implicita em um determinado intervalo de tempo.

Para o estado estacionario, o passo de tempo se comporta como um "parametro de
aceleragdo”, para orientar as solugdes para evoluirem de uma forma coerente do ponto de
vista fisico. Isto reduz o nimero de iteracdes necessarias para a convergéncia de uma
solucdo.

A Figura 11 ilustra o processo de solucdo acoplada utilizada no ANSYS CFX. A

solu¢do das equagdes de campo ¢ composta por duas operacdes numericamente intensivas:
Para cada intervalo de tempo:

1. Geragdao de Coeficientes: As equacdes ndo lineares sdo linearizadas e
agrupadas na matriz solugdo

2. Solug¢do das Equacgoes: As equagdes lineares sdo resolvidas utilizando o
método Algebraic Multigrid, que ¢ um método numérico de resolugdo de

sistema de equacdes linearizadas.

3.3.2 Me¢étodo Algebraic Multigrid no ANSYS CFX

O ANSYS CFX utiliza o Método Algebraic Multigrid, que ¢ um solver através do
qual a solugdo exata das equacdes ¢ obtida através de célculos iterativos. O sistema linear
de equacgdes discretas descritas acima pode ser escrito na forma matricial geral da Equagao

105:

[All¢] = [b] (105)
onde [A] é a matriz dos coeficientes do sistema, [¢] € o vetor coluna das incognitas e [b] é
o vetor coluna dos termos independentes.

Essa equagdo pode ser resolvida iterativamente com uma aproximacao inicial, ¢,
que ¢ melhorada a cada corregdo ¢’ para o atingimento de uma melhor solugdo ¢+, tal

como descrito pelas Equacdes 106 a 108:
P =" + ¢’ (106)
onde, ¢' ¢ a solugdo de:

Ap' =1r" (107)
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Figura 11 - Esquema de solugdo acoplada do ANSYS CFX (Adaptado de ANSYS CFX, 2016).
sendo ™ o residuo obtido por:
Mm=b—A¢" (108)
A repeti¢ao desse algoritmo retorna solugdes cada vez mais precisas

O comportamento de convergéncia de muitas técnicas de inversdo de matriz pode
ser melhorado através da utilizagdo de uma técnica chamada de Multigrid. O processo
consiste na realiza¢do das iteragdes iniciais na malha original do dominio, para que na
sequéncia as iteracdes sejam conduzidas em malhas grossa virtuais. Os resultados obtidos

sdo entdo transferidos de volta para malha mais fina original.

Do ponto de vista numérico, essa abordagem oferece uma vantagem significativa.

Para uma malha qualquer, os solvers iterativos sdo eficientes apenas para reducao de erros
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que tém uma ordem de grandeza similar ao espagamento dos elementos dessa malha.
Assim, enquanto os erros de ordem de grandeza menores ao da malha desaparecem muito
rapidamente, erros de maior dimensdo, tal como a do préprio dominio, pode tomar um
tempo extremamente longo para desaparecer. O Método Multigrid resolve este problema
através da utilizacdo de uma série de malhas “grosseiras” de modo a que os erros de maior

comprimento se tornam pequenos em relagcdo aos elementos da malha.

3.4 M¢étodo de Pluma Gaussiana (MPQG)

Modelos de Pluma Gaussiana, também conhecidos como Modelos de Dispersao de
Empuxo Neutro, sao modelos de dispersdo utilizados para estimar as concentragdes de um
contaminante a jusante de uma fonte de emissdo, em que o gis ¢ misturado com ar
atmosférico. Uma das imposi¢des para constru¢do desse modelo ¢ a necessidade que a
mistura residual apresente condi¢cdes de empuxo neutras, ou seja, esses modelos sdo

aplicados para gases a baixas concentragdes e a temperaturas proximas a do ambiente.

Dois tipos de equacionamentos baseados no MPG sdo usualmente empregados:
pluma ou puff. O modelo de pluma descreve a concentragdo de um escoamento em estado
estacionario a partir de uma fonte continua de contaminante. E o modelo mais usualmente

utilizado para estudos de seguranca de processos, e foi 0 empregado no presente estudo.

Por sua vez, o modelo puff descreve a concentragdo que evolui ndo apenas em
coordenadas como também na coordenada temporal, a partir de uma liberagdo de uma

quantidade fixa e conhecida de contaminante.

A distingdo entre os dois modelos pode ser observada na Figura 12 e Figura 13:

Fonte com Liberagéao Continua Diregéo do Vento
/
4
Pluma

Figura 12 - Esquema do modelo de pluma (Adaptado de AICHE, 2000).
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Puff se movendo na diregdo do vento e se
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Isosuperficies de Concentragdo

Figura 13 - Esquema do modelo puff (Adaptado de Crowl e Louvar, 2002).

Um exemplo tipico de modelo de pluma ¢ a emissdo continua de gas a partir de
uma chaminé. Uma pluma estacionaria ¢ formada a montante a partir da emissdo. Para o
modelo de puff, um exemplo tipico é o vazamento subito de uma quantidade fixa de um
material devido a ruptura de um vaso de armazenamento. Uma grande nuvem de vapor ¢

formada que se distancia da regido de emissao.

O modelo de puff pode ser utilizado para descrever uma pluma, uma vez que esta
ultima ¢ simplesmente uma emissdo continua de varios puffs. Contudo, sempre que for
possivel utilizar a condi¢do de emissdo continua em estado estacionario, ¢ aconselhavel o
emprego do modelo de pluma, uma vez que estes modelos geralmente sdo mais faceis de
manusear. Contudo, sempre que a evolu¢ao dindmica da pluma ¢ desejada (mudanca de
direcdo do vento, mudanga de vazdes de emissdo, tempo de decaimento, etc.),

invariavelmente o modelo puff deve ser utilizado.

Considerando a equacdo de conservagdo de espécie quimica apos a retirada da sua
média temporal, e desprezando os efeitos difusivos (alta turbuléncia), se obtém a Equacao

109:

¢ 4 9We) _ 0 [(&) @] (109)
at 0x; 0x; L\Sc¢/ 0x;

Considerando a atmosfera como um escoamento incompressivel expressa pela

Equacdo 30 e levando em conta a Equagdo 109, se obtém a Equacao 110:

9a f’(m)_i[ o (110)
at T ax;  0x; ki dx;

onde K; ¢ a difusividade turbulenta na direcdo do escoamento.

Essa equacdo pode ser resolvida para diferentes condi¢des de contorno e iniciais.



54

Crowl e Louvar (2002) mostram que para um escoamento em estado estacionario com

fonte a uma altura H acima do solo, essa expressao de reduz a Equagao 111:
2

Clx,y,2) = #ﬁexp (— ;—i;) {exp [— 4;(;{ (z— H)Z] + exp [— sz (z + H)Z]} (111)

onde Q,, ¢ a vazao massica.

Esse modelo leva em conta uma emissdo continua em condi¢des de estado
estacionario com velocidade do vento constante unidimensional na dire¢do da coordenada
cartesiana x. Também ¢ considerado uma difusividade turbulenta anisotrdpica, ou seja,
diferente em cada coordenada cartesiana. Essa variavel, comumente depende da posi¢ao,
tempo, velocidade do vento e condi¢cdes atmosféricas. Dessa forma, apesar de seu

embasamento teérico, ndo € muito conveniente do ponto de vista experimental e pratico.

Sutton superou esta dificuldade propondo a Equagdo 112 como definicdo de

coeficiente de dispersao:
o1, 2
lop :EC (ut)==" (112)

com valores similares para g,, € g,. Os coeficientes de dispersdo oy, g, € 0, representam

os desvios padrdes das concentragdes na direcdo do vento, perpendiculares ao vento e na
componente vertical, respectivamente. Por isso, esse modelo comumente ¢ conhecido

como Modelos Gaussianos.

Dessa forma, Pasquill rearranjou as equagdes baseadas em difusividade turbulenta
para obtencdo das Equacdes de Pasquill-Gilfford. A Equagdo 111 toma entdo a forma da
Equagao 113:

2
C(xyz)zQ—mexp _Lx exp —1<Z_H)2
Y 2muo, 0, 2\o, 2\ o,
1/z+ H\?
wew|~3(5)
Z

Esses valores de desvio sdo muito mais faceis de correlacionar experimentalmente

(113)

do que as difusividades turbulentas. Geralmente sdo expressos como uma fun¢do das
condicdes atmosféricas e a distdncia relativa da fonte de emissdo. As condigdes

atmosféricas sdo aquelas representadas pela Tabela 2.

Os coeficientes de dispersdo o, € g, para uma fonte continua em regides rurais, tal

como ocorre no presente trabalho, podem ser encontrados na Figura 14 e Tabela 5. Os
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valores de o, ndo sdo apresentados, pois uma das hipdteses empregadas ¢ que o padrdo de

escoamento segue uma curva gaussiana perfeita, onde o, = o,,.

4 —
10% === - ===c 107 i
i = — G : X
I . WHE WA : | 1
10° Ll "g B 10° N — | 8
====I:: b : — c
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T T P I
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Figura 14 - Coeficientes de dispersdo para modelo de pluma de Pasquill-Gifford para zonas rurais (Adaptado de
Crowl e Louvar, 2002).

Tabela 5 - EquagGes para os coeficientes de dispersao de Pasquill-Gifford (Adaptado de Crowl e Louvar, 2002)

Classe de Estabilidade de Pasquill-Gifford Ty (m) %z (m)
Condigdes Rurais

A 0.22x(1 + 0.0001x) "2 0.20x

B 0.16x(1 + 0.0001x)™"2 0.12x

C 0.11x(1 + 0.0001x) 2 0.08x(1 + 0.0002x) 2
D 0.08x(1 + 0.0001x) 2 0.06x(1 + 0.0015x) ™"
E 0.06x(1 + 0.0001x) 0.03x(1 + 0.0003x) '
F 0.04x(1 + 0.0001x) "2 0.016x(1 + 0.0003x) !

Os modelos Gaussianos sdo empregaveis apenas para dispersdo de gases sem
presenga de empuxo onde a turbuléncia predomina sobre a difusdo molecular. E

usualmente valida para distancias entre 0.1 — 10 km da fonte de emissao.

A concentragdo predita por esses modelos ¢ obtida sobre uma média temporal.
Logo, ¢ possivel haver varia¢des locais instantaneas que excedam os valores das médias, o
que deve ser tratado com extrema cautela em estudos de dispersdo para efeitos de planos
de emergéncia. Crowl e Louvar (2002) apontam que os modelos assumem uma média de
no minimo 10 minutos e que variagdes instantaneas podem apresentar fatores na ordem de

duas vezes os valores médios segundo evidéncias experimentais prévias.

3.5 Modelo de Dispersao de Gases Densos

Um gas denso ¢ definido como qualquer gas cuja densidade ¢ maior do que a do ar
presente no ambiente em que ocorre a dispersdo. Esse efeito pode ser obtido pela diferenga

dos pesos moleculares entre o contaminante € o ar, assim como efeitos de diferenca de
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temperatura, o que promove empuxo. Por exemplo, um gas pressurizado em um vaso ao
ser liberado pode sofrer subita expansdo, o que promove diminui¢do de sua temperatura,

tornando-o passivo a efeitos de empuxo.

Geralmente, o gas denso se acumula préximo ao solo sob efeito da gravidade,
tendendo, com o tempo, a aumentar o didmetro e diminuir a altura da pluma. Contudo, uma
dilui¢do inicial causada pelo empuxo do sistema pode ocorrer, 0 que promove 0 aumento
da altura da pluma. Apds uma consideravel dilui¢do, a natureza turbulenta da atmosfera
usualmente predomina sobre as forcas gravitacionais e um comportamento puramente

gaussiano ¢ obtido para a dispersao.

O Modelo de Britter-McQuaid foi desenvolvido através da correlagdo entre a
analise dimensional de um processo de dispersdo com dados experimentais para gases
densos. Este modelo foi desenvolvido tanto para liberagdes instantdneas como continuas a
altura do solo, na temperatura ambiente e sem aerossois ou formacao de gotas liquidas.
Crowl e Louvar (2002) apontam que Britter ¢ McQuaid observaram que a estabilidade
atmosférica apresenta pouca influéncia na dispersao da pluma dada a sua caracteristica de
ser muito proxima ao solo e por isso ndo ¢ levada em conta no modelo. Todos os dados
experimentais foram oriundos de dispersdo em ambientes rurais em terrenos praticamente
lisos. Logo, a aplicacdo deste modelo deve ser evitada em areas de terrenos complexos ou

com obstaculos.

O modelo requer a especificagdo de algumas condi¢des do problema, tais como:
volume inicial da pluma, taxa de emissdo da pluma, densidade inicial do gas, densidade
média do ar atmosférico, velocidade do vento a uma altura de 10m e distancia a ser

contabilizada a concentragao.

Inicialmente, ¢ a verificacdo de que o modelo de gés denso ¢ aplicavel. A primeira

etapa ¢ o calculo do fator de empuxo inicial, expresso pela Equacao 114:

:g(po — Pa) (114)
Pa

o

onde, g, ¢ o fator de empuxo inicial, g ¢ a aceleragdo local da gravidade, p, ¢ a densidade

inicial do material liberado e p, ¢ a densidade do ar do ambiente.

Por sua vez, necessita-se adicionalmente do calculo da dimensdo caracteristica da

fonte, que ¢ dependente do tipo de liberacdo, expressa pelas Equagdes 115 e 116:

e Para liberagdes continuas: D, = (q,/u)*/? (115)
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e Para liberagdes instantaneas: D; = V;l/ 3 (116)

onde D, e D; sdo as dimensdes caracteristicas da fonte para uma liberagdo continua e
instantanea, respectivamente, g, representa a taxa de emissdo da fonte, u representa a
velocidade do vento a uma altura de 10 metros e V, é o volume inicial do gds denso
liberado. O critério para uma pluma suficientemente densa para necessitar uma modelagem

de gases densos pode ser dado pelas Equacgoes 117 e 118:

e Para liberagdes continuas: (g,9,/ D, u®)*/? > 0,15 (117)
e Para liberagdes instantaneas: /g, V,/uD; = 0,20 (118)

Se esses critérios sdo satisfeitos, pode-se utilizar as correlagdes de Britter-McQuaid
expressas através de graficos e expressoes, obtidas empiricamente. O primeiro passo para
utilizag¢ao dessas correlagdes ¢ definir se o evento é uma liberagdo continua ou instantanea,
expressa pela razdo (uR;/ x), onde R ¢ a duracdo da liberagdo e x ¢ o comprimento
caracteristico do dominio. Se esse adimensional tiver um valor igual ou superior a 2,5, o
evento ¢ considerado continuo. Por outro lado, se o valor for igual ou inferior a 0,6, o
evento ¢ considerado instantdneo. Entretanto, se o valor ficar compreendido entre estes

dois extremos, deve-se utilizar ambos os métodos e o maior valor (mais conservador) ¢é

utilizado.

Definida a natureza do evento, para um cenario de dispersdo continua sdo validas as

condi¢des da Figura 15 e Tabela 6.

Regido de dados
delarga escala

|
I
|
| Limite Passivo
|
|

L1 L1 A |

1/5
9%
u5

Figura 15 - Correlagdo dimensional de Britter-McQuaid para dispersdo de plumas de gases densos (Adaptado de
Hanna et al., 1993).

O modelo de Britter-McQuaid ¢ um modelo baseado em analise dimensional aliado

a correlacdes obtidas empiricamente em ambientes abertos sem obstidculos. Também nao
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permite levar em consideracdo o efeito da altura da liberagado, rugosidade de solo, perfil de

velocidade do vento e presenca de jatos. O modelo também foi desenvolvido para

escoamentos isotérmicos, apesar de Crowl e Louvar (2002) apontarem a existéncia de

correcdes para liberagdes onde existe gradiente de temperatura entre a fonte e o ambiente.

Tabela 6 - Equagdes das curvas das correlagdes de Britter-McQuaid para plumas (Adaptado de Hanna et al., 1993).

Intervalo de Validade

Razdo das 92 s ~
) X
a:lo(——) B=log ———
(Co/Co) v (qolu)"?
0.1 a= -0.55 1.75
0S5 <a=-0.14 0.24c + 1.88
-0ld<a=1 0.50a + 1.78
0.05 a = —0.68 1.92
—068 < a= —0.29 0.36a + 2.16
-029 < a= -0.18 2.06
-0I8<a=1 -0.56a + 1.96
0.02 a=-069 2.08
-0.69 < a = -031 045 + 2.39
-031 <a=-0.16 2.25
-0l6<a=1 -0.54a + 2.16
0.01 a=—-070 2.25
-0.70 < a = —0.29 0.49 + 2.59
029 <a=-020 2.45
~02W0<a=1 =0.52a + 2.35
0.005 a=—0.67 240
067 <a=-028 0.59« + 2.80
028 < a=-015 2.63
-0IS<a=1 =049 + 2.56
0.002 a=-069 2.6
0.002 -069 < a = -0.25 0,39« + 2.87
0.002 025 <a= ~013 2.77
0.002 -013<a=1 ~0.50a + 2.7

Hanna et al. (1993), objetivando estender a aplicabilidade do modelo para regides

fora do range apontado pelos graficos acima, desenvolveu a partir de dados de regressao

expressOes mais generalistas para utilizacdo em software de dispersdo de gases, tal como

representado pelas Equacgdes 119 e 120 para liberagdes continuas:

Cm 306 (x/D.) ~* (119)
C, 1+306 (x/D.)2
Cop  3.24(x/D;) 2 (120)
C, 14324 (x/D;)2
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4 DESCRICAO DO PROBLEMA

Neste capitulo serd apresentada a metodologia utilizada para o desenvolvimento
deste trabalho: descrigdo do problema, geragdo da geometria, geracio da malha
computacional, modelos matematicos, propriedades dos fluidos e condi¢des de contorno

utilizadas.

O principal objetivo do presente estudo ¢ comparar qualitativamente e
quantitativamente os métodos de Pluma Gaussiana (MPG), Britter-McQuaid (MBQ) ¢ a
Fluidodindmica Computacional (CFD) frente a resultados experimentais validados do
experimento de Prairie Grass apresentados por Olesen et al. (2007) para diferentes classes

de estabilidade atmosférica.

Geralmente, os codigos de CFD comerciais sdo generalistas e multipropdsitos, cabe
ao usudario escolher quais modelos utilizar a fim de simular um evento de interesse. Isso
pode ser bastante problematico em estudos de dispersdo de gases, uma vez que diferentes
condi¢des utilizadas podem alterar os resultados finais, tais como: refino de malha,

condigdo de contorno, estabilidade atmosférica, modelos de turbuléncia, etc.

Dessa forma, nos casos dos modelos de CFD, buscou-se um conjunto de condigdes
que quando aplicadas resultem em uma adequada representacdo fisica do problema de
dispersao.

Para o presente trabalho foi utilizado os seguintes softwares da ANSYS na versdo
16.1: ANSYS DesignModeler como o CAD para a geracdo da geometria, ANSYS Meshing
como o gerador de malha, ANSYS CFX para o pré-processamento e solucdo, e ANSYS

CFD-Post como o pds-processador.

4.1 O Projeto Prairie Grass

O Projeto Prairie Grass, projetado pelo Air Force Research Cambridge, foi
realizado no centro-norte de Nebraska (EUA) no verdo de 1956. Pequenas quantidades de
didxido de enxofre (SO2) puro foram liberadas continuamente por periodos de 10 minutos

proximos ao solo para os 68 casos que compuseram o projeto.

Os sensores utilizados no Experimento de Prairie Grass utilizaram solugdes de
peroxido de hidrogénio ligeiramente acidificadas, que em contato com o didéxido de
enxofre, reage para formacao de acido sulfurico. As amostras eram levadas ao laboratorio

para serem medidas através da condutividade elétrica da solugdo frente a uma curva padrao
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para determinacdo da concentragdo de SO2 em determinado ponto, cuja incerteza do
método foi dita como sendo menor que 2% (Cramer ef al., 1985). As medi¢des de dosagem
foram feitas em arcos concéntricos localizados em distancias de 50, 100, 200, 400 ¢ 800

metros na direcdo do vento, conforme representado pela Figura 16:

' 0

Figura 16 - Topografia da regido e disposi¢ao dos equipamentos de medicdo do experimento de Prairie Grass (Hanna
etal., 1993).

Cerca de metade dos ensaios foi conduzida em condigdes diurnas instaveis,
enquanto o resto era realizado a noite com a presenga de inversdes térmicas presentes.
Dados meteoroldgicos obtidos na regido incluiam velocidade, direcdo e flutuagiao do vento.
O local do experimento era virtualmente plano, coberto quase que exclusivamente com
grama, O que serviu para nomear o experimento, ja que Prairie Grass pode ser traduzido
literalmente como padraria de grama. O comprimento de rugosidade medido pelos
pesquisadores foi 0,6 centimetros e a altura dos sensores de medi¢do de concentracdo foi

estipulada em 1,5 metros.

Um subconjunto de quatro cenarios (3, 4, 13 e 14) merece um tratamento especial.
Estes experimentos ocorreram em atmosferas muito estaveis e os dados meteorologicos
foram reportados como sendo pouco comportados. Por exemplo, para estes casos, uma
estimativa com base em dados de perfil do vento resulta em um comprimento de

rugosidade 10 vezes maior que o esperado.

Todos os dados de medicao das liberacdes e condi¢des meteorologicas foram
obtidos como médias temporais a cada 10 minutos. O objetivo de utilizagdo de médias de
10 minutos, ao contrario de medi¢des instantdneas utilizadas anteriormente em

experimentos mais antigos, ¢ minimizar o efeito das contribui¢cdes instantaneas e
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randOmicas presentes em escoamentos turbulentos e discutidos em sec¢des anteriores. Dessa
forma, através da criacdo de um cendrio quasi-estatico, € possivel a criacdo e validacdo de
modelos de monitoramento do comportamento médio de plumas. Contudo, uma
desvantagem de tal metodologia ¢ a obten¢do de resultados geralmente menores que as
concentragdes maximas reais, oriundas das contribui¢des instantaneas. Por este motivo,
varias normas de dispersdo de gases empregam fatores de seguranga para resultados

obtidos por modelos de comportamento médio.

Esse projeto foi preferido frente a outros disponiveis na literatura por ser um
experimento cldssico para calibragdo de novos modelos de dispersao de gases e por utilizar
como tracador o dioxido de enxofre, composto comumente encontrado em unidades de

processamento de petroleo e gas natural.

O SO2 ¢ um gés de peso molecular de 64,066 g/gmol, incolor, ndo inflamavel,
toxico e com um odor pungente e irritante. Ocorre de forma natural, ainda que em
pequenas concentracdes na atmosfera terrestre, cuja fonte primaria ¢ usualmente atribuida
a ac¢do vulcanica (Peruch, 2002). Contudo, a a¢do antropogénica tem contribuido para um
significativo aumento da concentracdo deste composto na atmosfera, ja que o SO2 esta
presente em diversos processos, tais como: na industria do cobre, do zinco, do chumbo,
processo Claus, plantas de acido sulftrico, plantas de coque, plantas de sinterizagdo de
minério de ferro, unidades de craqueamento e queima de combustiveis fosseis (Semrau,

1975).

Esse gas ¢ capaz de trazer diversos maleficios a natureza e seres vivos, sendo o
principal precursor das chuvas e atmosferas 4cidas, além de poder causar queimaduras,
irritacdo aos olhos, nariz, garganta, sufocamento e risco de morte aos animais e seres
humanos (Vale Fertilizantes, 2011). E considerada pela American Conference of
Governmental Industrial Hygienist (ACGIH) uma substancia do tipo A4, ou seja, ndo
classificavel como carcinogénico humano.

o

No Brasil os padrdes de qualidade do ar sdo guiados pela Resolugdo CONAMA n'
3/1990, do Ministério do Meio Ambiente, pelas Normas Regulamentadoras (NR) N° 9 e N°
15, ambas do Ministério do Trabalho. Enquanto que o Ministério do Meio Ambiente
estabelece padrdes para poluentes a fim de proteger a populagdo em geral e a0 meio
ambiente, o Ministério do Trabalho concentra seus esforcos na qualidade de vida do

trabalhador que possa estar em contato com um ambiente insalubre.

A Resolugio CONAMA n° 3/1990 estabelece para o SO2 um limite de 80 pg/m?
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para uma média aritmética anual e 365 pg/m?> para uma média de 24 horas, que ndo deve
ser excedida mais de uma vez por ano. Ja a NR 15 determina um limite de tolerancia para o
SO2 de até 10 mg/m? (ou 4 ppm), que se excedido, assegura ao trabalhador com regime de
trabalho de até 48 horas/semana e a percepcao de adicional de salario pela caracterizagdo
de ocupacgao insalubre. A mesma norma contempla ainda um valor maximo de 20 mg/m? (8
ppm) que nunca devera ser ultrapassado, sob pena de ser considerada situagdo de risco
grave e iminente. Por fim, a NR 9 estabelece a obrigatoriedade da elaboragdo e
implementagdo, por parte de todos os empregadores, do Programa de Prevencao de Riscos
Ambientais (PPRA), visando a preservagdo da satde e da integridade dos trabalhadores.
Deverdo ser objeto de controle sistematico as situagdes que apresentem exposi¢ao
ocupacional acima dos niveis de agdo, que para agentes quimicos, ¢ a metade dos limites

de Tolerancia da NR 15, ou seja, 5 mg/m? para o SO2.

Existem outros critérios de recomendagdo para agentes quimicos, que apesar de nao
terem forca de lei no Brasil, sio comumente empregados na industria. Por exemplo, o
American Conference of Governmental Industrial Hygienist recomenda a utilizagdo do
conceito de Threshold Limit Value (TLV) de onde o Ministério do Trabalho baseou os seus
valores em 1978 (Buschinelli, 2014). Contudo, enquanto que a ACGIH continua a
expandir a sua biblioteca de agentes quimicos e revisar os valores limites com frequéncia,
as NR parecem ndo sofrer alteracdo desde entdo. Para efeitos de exemplificagdo, os atuais
valores de concentragdo de SO2 recomendados pela ACGIH sdo de: 2 ppm para TLV-
TWA' e 5 ppm para TLV-STEL?. Nota-se entdo que a NR 15 possui limites muito mais
brandos em comparagdo os recomendados pela ACGIH, devendo-se evitar trabalhar nos

seus limites superiores.

4.2 Geometria do Caso de Prairie Grass

Primeiramente, foi utilizado o software ANSYS DesignModeler com as dimensdes
sugeridas por Pontiggia et al. (2009) que estudou adaptagdo de modelos de turbuléncia

existentes a partir de termos fonte para alguns cenarios do Projeto de Prairie Grass.

A Figura 17 representa o dominio inicialmente construido, considerando 900 m de

TLV — TWA: Concentragdo média ponderada no tempo, para uma jornada de 8 horas didrias e 40 horas semanais, a qual, acredita-se que
a maioria dos trabalhadores possa esta repetidamente exposta durante toda a vida de trabalho sem sofrer efeitos adversos a satde.

TLV — STEL: Limite de Exposi¢do média ponderada em 15 minutos, que ndo deve ser ultrapassado em nenhum momento da jornada de
trabalho, mesmo que a TLV — TWA seja respeitada. Exposigdo acima do TLV-TWA, mas abaixo do TLV-STEL, devem ter duragdo inferior a 15
minutos, e deverdo ocorrer ndo mais que quatro vezes ao dia, respeitando um intervalo médio de 60 minutos entre as exposigcdes.
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comprimento, 50 m de largura e 30 m de altura.

ANSYS

R16.1

I30m

900 mMm
—
50 m

Figura 17 - Representagao do dominio. Em vermelho a entrada, em rosa a saida, em verde o solo, em azul o topo e em
cinza as laterais.

Blocken et al. (2007) aponta que, para problemas de dispersdo de gases modelados
a partir de técnicas de CFD, a regido a montante do ponto de vazamento deve ser a menor
possivel para evitar o surgimento de gradientes indesejados na velocidade do vento e
varidveis turbulentas. Esse comportamento ¢ comumente observado quando utilizado
determinados modelos de turbuléncia (duas equagdes) em conjunto com funcdes de parede
baseados em rugosidade equivalente de areia. Contudo, o mesmo autor aponta a
necessidade de um dominio minimo que garanta pelo menos uma consisténcia de perfis no
ponto de vazamento de gas. Dessa forma, o dominio computacional do presente estudo foi
acrescido de 100 m adicionais aos 800 m originais do experimento de Prairie Grass a fim
de permitir um desenvolvimento inicial do perfil de entrada antes que o mesmo atingisse a

posicao da emissao.

4.3 Cenarios Escolhidos Para Analise

A fim de compreender a aplicabilidade dos métodos MPG, BMQ e CFD frente aos
resultados experimentais obtidos pelo Projeto Prairie Grass, optou-se por simular trés
diferentes condicdes de estabilidade atmosférica: Instavel (B,C), Estavel (E) e Fortemente
Estavel (F).

Escoamentos neutros raramente sdo encontrados na natureza e Bocon (1998) aponta
que raramente a atmosfera se encontra nesta condi¢do de equilibrio pois as trocas de calor
com a superficie e fendmenos de larga escala impedem esse tipo de perfil. Nos
escoamentos de Prairie Grass, nenhum dos cenarios pode ser considerado neutro pelo

critério de comprimento de Monin-Obukhov, apresentado na Tabela 3. Contudo, alguns
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autores, como Pontiggia et al. (2009), consideram alguns cendrios em que moédulo deste

comprimento € relativamente alto para serem considerados neutros.

Do ponto de vista da dispersdo de poluentes, a atmosfera estdvel ¢ geralmente a
mais desfavoravel, pois a turbuléncia ¢ inibida por efeitos de empuxo o que faz diminuir o
coeficiente de difusdo madssica turbulento, reduzindo a dispersdo da pluma e
consequentemente aumentando as concentragdes. Adicionalmente, para este tipo de caso,
flutuagdes verticais sdo inibidas devido as forcas de empuxo (oriundas do gradiente
positivo de temperatura na direcdo vertical), enquanto flutuagdes horizontais ndo sao.
Desta forma, Bogon (1998) aponta que ndo se pode esperar que modelos de turbuléncia
isotropicos possam reproduzir bem a difusdo turbulenta ndo isotropica. Ainda assim, os
modelos isotropicos mais usuais (k — w, k — € e SST) sdo comumente aplicados para o
calculo de escoamentos ambientais onde gradientes horizontais (velocidade, temperatura e
propriedades turbulentas) sdo pequenos em relagdo aos gradientes verticais. Nessas
situagdes, a difusdo turbulenta ¢ significativa somente na direcdo vertical, ¢ um modelo
isotropico pode tratd-la adequadamente. Por esses motivos, foram escolhidos dois cendrios
estaveis (E e F) a fim de se verificar a aplicabilidade dos modelos de CFD quando aliados

a modelos de turbuléncia isotropicos (k — € e SST).

Dentre os 68 cendrios disponiveis, foram escolhidos trés casos, conforme

apresentados na Tabela 7:

Tabela 7 — Dados dos experimentos utilizados no presente estudo.

Experimento Q(g/s) Hs(m) Zo(m) Uiy (m/s) U« (m/s) T(C) (w0), (Wm2) L(m) Classe

57 101,50 0,46 0,006 6,42 0,50 34,1 48,22 -238,66 Classes B,C
17 56,50 0,46 0,006 2,87 022 273 -15,71 61,54 Classe E
39 40,70 0,46 0,006 1,69 0,12 20 -17,95 8,06 Classe F

Onde Q ¢ a taxa de liberagdo (vazdo massica), z, ¢ o comprimento de rugosidade
aerodinamico, Hs ¢ a altura da emissdo, u, ¢ a velocidade de atrito, T ¢ a temperatura
média do ambiente, (W'8"), ¢ o fluxo de calor turbulento e L ¢ o comprimento de Monin-

Obukhov calculado pela Equagao 2.

O fluxo de calor ¢ positivo quando o solo recebe energia do sol, geralmente durante
o dia, e apresenta valores negativos quando perde calor, normalmente a noite. O
experimento 57, cujo fluxo € positivo, ocorreu as 17:00 hrs enquanto que os cendrios 17 e

39 ocorreram as 20:00 e 22:00 hrs, respectivamente.

Um dos motivos para utilizagdo do critério do comprimento de Monin-Obukhov ao
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invés da classificacio usual de Pasquill, presente na Tabela 2, se resume ao
desconhecimento do horério do pdr do sol do ambiente local. Por exemplo, se o pdr do sol
do experimento 57 ocorresse as 18 horas, pelo critério 5 referente a Tabela 2 poder-se-ia
classifica-lo como Neutro. Contudo, como tal afirma¢do ndo pode ser verificada e sabendo-
se que as condi¢des neutras raramente ocorrem na nhatureza, priorizou-se a interpretacao da

Tabela 3.

Para cada um dos trés cendrios apresentados acima, serdo utilizados os Método de
Pluma Gaussiana (MPG), M¢étodo de Britter-McQuaid (MBQ) e Fluidodindmica
Computacional (CFD) para resolucdo do campo de concentragdo a ser comparado com o0s
dados experimentais disponiveis. Como os modelos de MPG e MBQ assumem uma
atmosfera turbulenta, o primeiro passo ¢ a garantia de que essa condi¢do ¢ devidamente
satisfeita em todos os cenarios, caso contrario, os modelos poderiam retornar resultados

discrepantes por serem utilizados em situagdes inadequadas.

A Tabela 8 apresenta a distancia em que ocorre a transicdo do escoamento de
laminar para turbulento, calculado pela Equagdo 27, levando em conta o critério de Re >
10° para transigdo em placa plana infinita, conforme apontado em Bird et al. (2002).
Utilizou-se a equacdo de gas ideal para o céalculo da densidade do ar na temperatura de
cada experimento e os comprimentos caracteristicos do dominio e dados do NIST (2016)

para a viscosidade absoluta do ar nas condigdes ambientais.

Tabela 8 - Calculo da transi¢dao de laminar para turbulento nos cenarios de Prairie Grass.

Experimento Densidade (kg/m®) Viscosidade (kg/m.s) Velocidade (m/s) Comprimento (m) Transi¢cido para Turbulento

57 1,15E+00 1,91E-05 6,42E+00 8,00E+02 2,58E+00
17 1,18E+00 1,87E-05 2,87E+00 8,00E+02 5,55E+00
39 1,20E+00 1,81E-05 1,69E+00 8,00E+02 8,91E+00

Pode-se entdo concluir que mesmo que o escoamento iniciasse no momento que
entrasse no dominio analisado, ou seja, descartando todo o percurso anterior a regido
analisada, as distancias em que ocorrem a transi¢do para escoamento turbulento sdo bem

baixas, sempre menores que 1,12% do dominio total (800 m).

A partir das informagdes apresentadas na Tabela 8, conclui-se entdo que os
modelos MPG e MBQ podem ser aplicaveis para representacao dos trés cenarios, uma vez

que sdo turbulentos e ndo apresentam quaisquer obstaculos.

Para as andlises de CFD, como a técnica de DNS para resolucdo do espectro de
turbuléncia ainda demanda esforcos computacionais acima do que a maioria dos

pesquisadores possui, serd utilizada a estratégica de simplificagdo pela utilizagdo de
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modelos de turbuléncia, conforme apresentado na proxima sessao.

4.4 Descricao das condi¢oes utilizadas

O Modelo de Pluma Gaussiana (MPB) foi empregado para a resolugdo do campo
de concentragdo dos trés cendrios apresentados anteriormente através da Equacao 130. Os
coeficientes de dispersdo (oy, 0, € g,) foram calculados a partir das Equagdes presentes na

Tabela 8, para as respectivas condi¢des de estabilidade atmosférica em regides rurais.

A altura da emissdo empregada na simulacao foi de 0,46 metros, enquanto que os
sensores foram posicionados a 1,5 metros em arcos localizados a 50, 100, 200, 400 e 800

metros na linha central a jusante da fonte.

Como limitagdo do modelo, que sé permite a entrada de um perfil de velocidade
constante, foi utilizado a magnitude de vento medido a 1 metro de altura do solo, unico
disponibilizado pelos cendrios experimentais. Prosseguiu-se entdo com o célculo de uma
segunda velocidade a 1,5 metros de altura através da Equacdo 26 e dos coeficientes
presentes na Tabela 1 para que fosse observado a sensibilidade do modelo a este pardmetro

em cada cendrio de estratificacdo atmosférica.

Por sua vez, o0 Modelo de Britter-McQuaid (MBQ) também foi empregado para a
resolu¢do do campo de concentracdo dos trés cendrios do Projeto de Prairie Grass. Para
tal, empregou-se os dados da Tabela 9, comum a todos os cenarios, para a deducdo de

todos os grupos adimensionais para o Modelo de Britter Mc-Quaid:

Tabela 9 - Dados comuns aos experimentos de Prairie Grass.

PM ar (g/mol) PM SO2 (g/mol) Cnte Gases (N.m/K.Kmol) Pressio Atmosférica (Pa) Tempo de liberagio (s) X maximo (m)
28,97 64,064 8314,32 101325 600 800

Foi considerado a atmosfera como uma mistura de 23% de O2 e 77% de N2 para o
calculo do peso molecular do ar. Foi utilizada a equacdo de gés ideal para o célculo da
densidade do ar e do SO2 em fun¢do da temperatura de cada cenério. Este modelo também
considera um perfil constante da velocidade do vento, porém, especificando que a tomada
da medida deve ser realizada a 10 metros. Dessa forma, como nos experimentos do Projeto
de Prairie Grass esses dados foram obtidos a 1 metro, foi necessario utilizar a Equagao 26,
através dos coeficientes presentes na Tabela 1, que dependem do critério de estabilidade
atmosférica. Observa-se entdo que tal modelo pode ser considerado uma adaptagdo do
original, uma vez que sua concepcao traz limitagdes que o tornam incapaz de considerar a

estabilidade atmosférica como ocorre no MPG.
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Outro ponto a ser destacado refere-se a dire¢do do campo de concentragdo, que s6

pode ser obtido na dire¢do do vento e na altura do solo apenas, sendo incapaz de

informagdes tridimensionais. Logo, espera-se erros associados a essa simplifica¢do, uma

vez que os sensores se encontram a 1,5 metros do solo.

Por sua vez, como as analises de CFD permitem ao usudrio a combinagdo de

diferentes modelos para representacio de um mesmo evento, buscou-se analisar

criticamente as condi¢des de simula¢do mais usualmente utilizadas em estudos académicos

e profissionais de estudos de dispersdo. No presente trabalho, estudou-se:

Entrada do Dominio: foi estudado o formato do perfil de vento na entrada
do dominio. Inicialmente, os trés cenarios serdo simulados com perfis de
entrada constante, impondo a rugosidade explicitamente no solo, como
comumente ¢ utilizado na induastria e meio académico. Na sequéncia, 0s
mesmos cenarios serdo simulados com condi¢des de entrada que levam em
conta a estabilidade atmosférica, através da Equacdo 26 (Logaritmica) e
Equagdo 20 (TSMO). Destaca-se que esta ultima estratégia introduz a
rugosidade como pardmetro de entrada para o calculo da forma do perfil,

modelando a influéncia das condi¢des do solo a montante do dominio.

Modelo de Turbuléncia: dado que os trés cendrios sdo turbulentos,
conforme a Tabela 8, estudou-se a empregabilidade do modelo de
turbuléncia se duas equacdes k — € Scalable e SST, modelando a camada
limite através de fun¢des de parede rugosas (conforme apresentado no
Capitulo 3). Quando empregado a TSMO utilizando o modelo k — €
Scalable, também foi prescrito na entrada o perfil das varidveis turbulentas,
conforme o modelo de Richard e Roxey (1993), descritos anteriormente

pelas Equagdes 75 e 76.

As Figura 18 a Figura 20 representam, respectivamente, as condigdes de velocidade

para a entrada constante (1,69 m/s), logaritmicas e derivada da TSMO:

Velocity
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Figura 18 — Contorno de velocidade e vetores de velocidade constantes na entrada para o Cendrio 39.
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Figura 20 — Contorno de velocidade e vetores de velocidade pela TSMO na entrada para o Cendrio 39.

A Figura 18 evidencia que quando aplicada a condi¢do constante, a velocidade
proxima ao solo supera os casos das entradas logaritmicas e da TSMO. Essa regido ¢
critica, uma vez que o tracador ¢ mais denso que o ar e tende a se concentrar préximo ao
solo ja que os efeitos gravitacionais sdo levados em conta no presente estudo. Espera-se
dessa forma que a dispersao seja favorecida, alcangando concentragdes maiores em regides
mais distantes do ponto de vazamento em detrimento de menores concentragdes proximas
ao ponto de vazamento.Ainda assim, cabe a ressalva que, conforme o perfil de entrada se
desloca no dominio, o0 mesmo se desenvolvera e passara a assumir uma forma mais
proxima as dos perfis logaritmicos e da TSMO devido as condigdes de aderéncia e

rugosidade do solo.

Por esse motivo, uma estratégia comum em estudos de CFD onde se desconhece o
perfil de velocidade da entrada ¢ estender o dominio computacional, a fim de permitir o
desenvolvimento de um perfil logaritmico, em caso de placa plana, ou parabolico, em caso
de escoamentos laminares em dutos. No presente estudo, essa estratégia nao foi empregada
uma vez que se pretende utilizar diretamente uma condi¢do logaritmica que leva em
consideracdo a estabilidade atmosférica, obtendo-se entdo um perfil de melhor
representatividade do que um perfil logaritmico qualquer desenvolvido a partir de uma
condi¢do constante. Um ponto a ser criticado ¢ a quantidade de estudos de CFD que
utilizam indiscriminadamente as condi¢des de entrada constantes, sem uma prévia andlise

da adequacdo de tal metodologia.
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Observa-se que a Figura 19 e Figura 20 apontam perfis de velocidade muito
similares em forma, porém, com diferentes gradientes de velocidade em relacdo a altura do
dominio. Nota-se que proximo ao solo o perfil de velocidade logaritmico ¢ superior ao da
TSMO, o que também favorece a dispersdo, alcangando concentragcdes maiores em regides
mais distantes do ponto de vazamento em detrimento de concentragdes mais baixas perto a
fonte de vazamento. O perfil préximo ao topo também ¢ maior na condi¢do logaritmica,
porém, acredita-se que essa regido pouco influencie o processo de dispersdo, que ocorre

proximo ao solo.

As demais condi¢des empregadas na construgdo do caso sdo as apresentadas pela

Tabela 10:

Tabela 10 - Condigdes empregadas nos cenarios de simulagao por CFD.

Condigdo Definigdo
Regime de Escoamento Estado Estaciondrio Isotérmico
Natureza do Escoamento Monofasico Multicomponente
Materiais N2 {Gas Ideal), 02 (Gas Ideal), SO2 {Gaés Ideal)
Entrada de tragador Termo Fonte Pontual de Inje¢do de Material
Area de Vazamento 0,002 m?
Rugosidade do Solo 0,006 m
Termo Empuxo Diferenga de Massa Especifica
Modelo de Turbuléncia k- & Scalable e SST com Production and Dissipation
Inicializagdo Ar: 77% N2, 23% 02
Esquema de Adveccdo High Resolution
Critério de Convergéncia RSM Max = E-05

Apesar do problema de escoamentos turbulentos ser puramente transiente,
comumente em problemas de dispersdo ¢ utilizado a estratégia de aproximacao para estado
estacionario, conforme Bogon (1998), Pontiggia et al. (2009), Ferreira (2014). A escala de
tempo do fendmeno da dispersao de plumas na microescala atmosférica ¢ da ordem de uma
hora. Nessa escala de tempo os parametros atmosféricos relevantes, como a condi¢do de
estabilidade, estratificacdo e altura da camada limite podem ser considerados constantes.
Desta forma, o problema ¢ considerado em regime permanente, desde que as condicdes de
descarga também o sejam. Assim, o comportamento transiente do fendémeno ao longo de
um periodo de tempo (um dia por exemplo) pode ser obtido de uma sequéncia de estados
pseudo-permanentes (Bogon, 1998). Hanna et al (1993) também aponta que os
experimentos de Prairie Grass foram conduzidos com liberagdes de 10 minutos, o que ¢

tempo suficiente para que as plumas formadas tivessem caracteristicas quasi estaciondrias.

Quase que em sua totalidade, os estudos de dispersdo adotam a estratégia de uma
fase Ginica com mistura de mais de um componente (ar + dispersante). Somente em estudos

de evaporacdo de pogas de hidrocarbonetos ¢ que estratégias multifasicas sdo utilizadas.
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Considerando que as densidades do ar (1,20 Kg/m®) e dioxido de enxofre (2,63 Kg/m?®)
estdo dentro de uma mesma ordem de grandeza, foi adotada a estratégia de escoamento

monofésico e monocomponente.

Conforme comentado no Capitulo 2, sabe-se que a estratificagdo atmosférica,
representada pelo perfil térmico na CLP influencia diretamente o comportamento de
dispersdao de poluentes na atmosfera. No entanto, ao invés de modelar diretamente este
efeito através de uma equacdo de conservacdo, optou-se por representar esse efeito
diretamente nas condi¢des de contorno empregadas para reducdao de tempo computacional.
Por exemplo, quanto utilizado a Equacdo 26 (Equagdo Logaritmica) para representar o
perfil de velocidade do vento, os indices apresentados na Tabela 1 para cada classe de
estabilidade atmosférica condensam em si os efeitos térmicos, que contribuem diretamente
para forma do perfil. O unico requisito para utilizagdo deste modelo ¢ conhecer
previamente a classe de estabilidade no momento da analise, que pode ser feito diretamente
pela Tabela 2. Adicionalmente, quando utilizado o perfil baseado na TSMO, o
comprimento de Monin-Obukhov (L) também acaba por representar a classe de
estabilidade atmosférica, e por sua vez os efeitos térmicos do dominio. No entanto, sdo
necessarios mais dados para computar essa variavel, conforme a Equacao 2. Inclusive, uma
das informacdes necessarias ¢ o proprio fluxo térmico da superficie, que ¢ uma informagao
crucial pois orienta se o comprimento ¢ negativo (cendrios instaveis) ou positivo (cendrios
estaveis).

A area da emissao foi calculada a partir de relatdrios disponiveis (Olsen et al., 2007
e Pontiggia et al., 2009) que indicam a vazdo massica (Qs) e velocidade especifica (Vs),
conforme a Equagdo 121:

Qs (kg/s) (121
psoz (kg/m?) * Vs (m/s)

Para o cenario 17, Qs equivale a 0,0565 kg/s e Vs ¢ reportado por Pontiggia et al.

Area (m?) =

(2009) como 10,5 m/s, o que resulta em uma area de emissao de 0,002 m?.

Considerou-se o escoamento sem a presenga de transferéncia de calor, assumindo
que o dispersante se encontra & mesma temperatura do ambiente, ou que pelo menos, atinja
rapido o equilibrio térmico. Dessa forma, diminui-se a complexidade computacional do
problema e se permite a inicializagdo do dominio sem a imposi¢do de condigdes térmicas
dependentes da estabilidade atmosférica. Para o tracador SO2, desprezou-se a difusividade

molecular, uma vez que diversos autores (Panofsky e Dutton, 1984, Hanna et al., 1982,
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Hanna et al., 1993, Pontiggia et al., 2009) consideram que esta ¢ ordens de grandeza menor
que a difusividade turbulenta. Inclusive, autores como Pfluck (2010) apontam que a
variavel de maior contribui¢do para estudos de dispersdo de gases através de técnicas de
CFD ¢ o ntimero de Schmidt turbulento, devendo este muitas vezes ser ajustado para a
correta captura do fendmeno observado. No presente estudo, utilizou o nimero de Schmidt
do CFX que corresponde a uma unidade quando utilizado o modelo Full Buoyancy.

Por sua vez, as condi¢des de contorno empregadas sdo listadas na Tabela 11:

Tabela 11 - Condig¢des de contorno aplicadas.

Regido do Domini Tipo Observagdes

Topo Parede Parede com deslizamento

Solo Parede Parede sem deslizamento e com rugosidade

Laterais Simetria Simetria

Entrada Entrada de Perfil de Velocidade Perfil de Velocidade Constante, Logaritmica ou Monin-Obukhov de Ar Puro
Saida Opening Opening com Pressdo Atmosférica

Emissdo Termo Fonte Vazdo Missica e Velocidade de emissdo do SO2 puro

Quando utilizadas as condi¢des da TSMO juntamente com o modelo de turbuléncia
K — ¢, € prescrito ndo somente o perfil de velocidades como também o perfil das varidveis

turbulentas, conforme as Equagdes 75 e 76.

Simulou-se as paredes laterais do dominio através da condi¢do de simetria, cuja
velocidade e derivadas de todas as variaveis sdo zero conforme expresso pela Equagdo
122:

du, 0dC oJx 0de Ow

_n_ T T~ (122)
on On On o0On On
onde U,, ¢ o vetor velocidade, C ¢ o escalar concentragdo molar e k, € € w sdo as varidveis

turbulentas.

Por sua vez, a parede superior foi modelada como uma parede superior com livre
deslizamento, condicdo que impde uma tensdo de cisalhamento zero na parede. Isto
significa que o escoamento ndo sofre influéncia da parede. Essa condi¢do foi empregada
pois garante-se assim que os perfis prescritos (logaritmico e Monin-Obukhov) sofrerdo

influéncia apenas das contribuigdes da rugosidade do solo.

O solo foi modelado como uma parede de deslizamento zero, ou seja, levando-se
em conta a condi¢do de aderéncia que impde cisalhamento ao escoamento. Isso leva
naturalmente a um gradiente das propriedades na direcdo normal a superficie. O mesmo
solo também foi considerado rugoso, sendo prescrito a rugosidade equivalente de areia,

convertida a partir da rugosidade aerodinamica através da Equacdo 95.

Para a saida, optou-se por empregar uma condi¢do de opening, condigdo que
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permite tanto a entrada quanto a saida de material através de sua superficie. Essa condi¢do

comumente ¢ empregada em simulacdo de dispersdo de gases, principalmente na presenca

de obstaculos, uma vez que fendmenos reais podem incluir regides com gradiente reverso

ao escoamento principal e zonas de recirculagdo, que sdo descartados na condi¢do comum

de saida (outlet) que impoe paredes virtuais que previnem o backflow. Essa condig¢ao

também se mostra robusta para o fechamento das equa¢des de conservagdo, por permitir

uma eventual entrada de material/momento/energia que pode ajudar a estabilidade

numérica.

Logo, no total, foram realizadas 18 simulagdes de CFD e 06 célculos analiticos

referentes aos trés cenarios selecionados do Projeto Prairie Grass, conforme a Figura 21:
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Figura 21 - Representacao dos cenarios de simulagao dos trés experimentos de Prairie Grass.

Todas as andlises apresentadas na Figura 21 foram realizadas considerando as

seguintes caracteristicas de modelo: Regime Estacionario, Escoamento Monoféasico e
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Multicomponente, Fluidos Incompressiveis e Modelo Isotérmico.

4.5 Recurso Computacional

Todas as simulagdes foram conduzidas utilizando um processador Intel 17-2720QM
(QuadCore) com frequéncia de relogio de 2.20 GHz e 8 GB de memoéria DDR2. As
simulacdes em suas malhas finais, tomaram em média um dia e meio cada uma para

atingimento dos critérios de convergéncia impostos.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

Nesta sessdo sdo apresentados os resultados obtidos pelos modelos destacados
na Figura 21. Conforme descrito no Capitulo 4, inicialmente foram realizados os testes de
independéncia de malha, etapa inexoravelmente integrante das boas praticas de CFD para

garantia da confiabilidade dos resultados.

5.1 Teste de Independéncia de Malha para Fluidodinamica Computacional

A premissa bésica para um teste de independéncia de malha é que existe um
grau de refinamento 6timo a partir da qual refinos adicionais ndo promovem altera¢des
maiores do que uma determinada tolerancia para as varidveis e/ou gradientes de interesse.
Uma malha pouco refinada acarreta em erros de aproximag¢ao que usualmente prejudicam a
precisdo e acuracia dos resultados, enquanto que uma malha excessivamente refinada
acarreta em altos custos computacionais (Maliska, 2004).

O teste se inicia na criagdo de uma primeira malha computacional, ja incluindo
alguns refinos locais em regides onde o analista espera deparar-se com maiores gradientes,
tal como ocorre proximo a paredes e/ou em regides de alta vorticidade. Na sequéncia, deve-
se estudar se os resultados obtidos através da resolucdo do problema na malha inicial sdo
invariantes ao refino. Logo, resolve-se 0 mesmo problema em uma malha mais refinada que
a primeira a fim de comprar se existe uma variacdo numérica dos resultados maior do que o
tolerado. Se a diferenca for significativa, ¢ realizado um subsequente refino até que seja a
tolerancia previamente estabelecida pelo analista seja respeitada.

Apesar de haver trés casos distintos a serem estudados (cenérios A, B e C), uma
mesma geometria pode ser utilizada para os casos, havendo diferencas somente nas
condi¢des de contorno empregadas (estabilidade atmosférica e vazdo da emissdo do gés
tracador). Por este motivo, foi proposta a realizagcdo de apenas um teste de independéncia de
malha, que pudesse ser estendido a todos os casos. A premissa basica adotada ¢ que se uma
malha ¢ refinada o suficiente para retratar bem o caso com os gradientes mais altos,
certamente representard bem os cendrios com menores gradientes. Prosseguiu-se entdo com
a escolha do caso 57, uma vez que este apresenta os maiores valores de velocidade,
conforme apontado na Tabela 7. Sabe-se que dentre o grupo apresentado, este cenario
apresenta o maior gradiente vertical de velocidade devido a magnitude da velocidade a 1 m
de distancia do solo. Assume-se entdo que se a malha empregada for suficientemente

refinada para capturar esse efeito, a mesma podera ser utilizada com seguranca para
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velocidades menores.

Outras variaveis, além da velocidade, que foram analisadas foram:

Perfil de concentracdo do tragador em uma linha horizontal ao longo do
eixo X do dominio na altura dos medidores (1,5 m);

Viscosidade turbulenta em 4 linhas verticais, localizadas imediatamente
cima dos sensores até o topo do dominio, posicionadas em 200, 400, 600
e 800 m ao longo do eixo X;

Energia cinética turbulenta em 4 linhas verticais, localizadas
imediatamente cima dos sensores até o topo do dominio, posicionadas
em 200, 400, 600 e 800 m ao longo do eixo X;

yitax do dominio, para garantir que esteja dentro da faixa méxima
recomendada pelo modelo de turbuléncia utilizado. ANSYS CFX (2016)
recomenda que para modelos baseados em k — €, 0 y;}., seja de até 300
para que as fungdes de parede tenham validade. Nao existe um valor
minimo, pois como sdo usadas fungdes tipo Scalable, ja explicadas no
Capitulo 3, qualquer y* menor que 11,06 sera desconsiderado. Por sua
vez, 0 SST admite a validade das fungdes de parede até y;}., menores de
300. Contudo, caso o y* seja menor que 2, a camada limite é resolvida
diretamente pelas equagdes de transporte em detrimento das funcdes de

parede (CFX, 2016).

A Figura 22 exemplifica o local do vazamento do dominio e as linhas onde os

resultados foram analisados:

Figura 22 - Representacdo do dominio com o ponto de vazamento (esfera branca) e linhas de medigdo em amarelo.

Para geragdo da malha computacional, foi utilizado o software ANSYS Meshing.

Optou-se pela utilizagdo de uma malha totalmente hexa e estruturada, uma vez que o

dominio computacional ¢ regular e tal método diminui os efeitos de difusividade numérica
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presente em malhas tetraédricas ou mistas (ANSYS CFX, 2016).

Assim como em outros estudos similares de dispersao de gases, foram utilizados
elementos cujos centros sdo menores que Ks, violando boas praticas apontadas em Blocken
et al. (2007) e ANSYS CFX (2016). Isso se deve ao fato que para o cumprimento dessa
condicdo, dever-se-ia utilizar malhas cujo centro fosse maior que 0,006 m, valor da
rugosidade dos experimentos de Prairie Grass. Porém, os centros dos primeiros elementos
adjancentes ao solo ja iniciaram em aprox. 0,0015 m, sendo subsequentemente refinados
durante o estudo de independéncia de malha. Do ponto de vista numérico, durante a
execucdo do atual estudo ndo houve ressalvas quanto a robustez do modelo e ndo foram
encontradas discrepancias nos resultados que justificassem revisitar esta condigdo,
conforme serd elucidado mais a frente. Blocken et al. (2007) também aponta sucesso nas
simulagdes que violaram estas condicdes e cita outros autores que suportam a tese de que
tal condicao pode ser violada na maioria dos casos praticos de dispersao.

A Tabela 12 resume a informac¢ao das quatro malhas que foram geradas:

Tabela 12 - Estatisticas das malhas geradas.

Malha Elementos x 1000 Nés x 1000 y+ max

1 295 320 145,00
2 550 585 124,56
3 1010 1060 98,23
4 1604 1700 81,12

Nota-se que, para cada refino, o nimero de elementos e nés aumenta de forma
significativa. Como foi utilizado um solver node centered, o nimero de nés ¢ o mais
apropriado pala analise da densidade da malha. Todos os cendrios apresentaram valores de
Vi ax dentro dos limtes recomendaveis para utilizagdo dos modelos de turbuléncia k — € e
SST. Para este ultimo, nota-se que o adimensional y* sempre fica maior que 2, o que
implica na utilizagdo das fungdes de parede apresentadas no Capitulo 3. Conforme
comentado anteriormente, optou-se por utilizar as fun¢des de parede do modelo SST no
intuito de reduzir o custo computacional e trabalhar em uma base comparativa, uma vez
que o modelo k — € ndo permite resolver a camada limite. Espera-se dessa estratégia
ganho em agilidade, algo muito importante em estudos de dispersdo de gases que
comumente demandam um grande nimero de cenarios, com qualidade dos resultados. No
entanto, sabe-se que caso tempo de processamento nao fosse um limitante, a resolugdo da

camada limite pelo modelo SST melhor representaria a fisica do problema.

Dado o comportamento regular do dominio, as estatisticas da malha se mostraram
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de alta qualidade, obtendo como ortogonalidade o valor de 1 (unidade) ¢ o Skewness’ na
ordem de E-10. As Figura 23 a Figura 26 mostram que foi aplicado um refino adicional na
linha central do dominio, no solo e na regido de liberacdo do vazamento. O objetivo dessa
estratégia ¢ garantir elementos suficientes que captem os gradientes proximos a parede e ao
ponto de vazamento, assim como na regido dos sensores de concentragdo, que sao

posicionados na linha central do dominio computacional.
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Figura 23 - Densidade das malhas na regido de entrada, da menos refinada (1) até a mais refinada (4).
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Figura 24 - Densidade das malhas na regido de saida, da menos refinada (1) até a mais refinada (4).
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Skewness — Parametro qualitativo e quantitativo que indica o grau do de assimetria ou desalinhamento de um elemento da malha em
relagdo a uma forma ideal. Quanto mais proximo de zero, mais regular é a forma do elemento, enquanto que valores préoximos a unidade
sdo indesejaveis.
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Figura 25 - Densidade das malhas na regido do topo, da menos refinada (1) até a mais refinada (4).
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Figura 26 - Densidade das malhas nas paredes laterais com zoom na regido préxima a emissao do tragador, da menos
refinada (1) até a mais refinada (4).
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As quatro malhas foram resolvidas para o caso 57, utilizando-se a condi¢do de

entrada prevista pela TSMO, modelo de turbuléncia k — € Scalable e inicializacdo das

variaveis turbulentas segundo a metodologia de Richard e Roxey (1993). Essa

configuracdo foi a escolhida por ser a Unica que possui um tratamento para K € €,

justificando um monitoramento adicional. Os resultados podem ser encontrados nas Figura

27 a Figura 29.
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Figura 27 — Perfil da energia cinética turbulenta retirado nas linhas localizadas a 200, 400, 600 e 800 m.
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Figura 28 — Perfil da viscosidade turbulenta retirado nas linhas localizadas a 200, 400, 600 e 800 m.
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Figura 29 - Perfil de velocidade retirado nas linhas localizadas a 200, 400, 600 e 800 m.

Notou-se que as variaveis turbulentas (energia cinética turbulenta e viscosidade
turbulenta) e os perfis de velocidade evoluiram ao longo do dominio computacional, mas
pouco se alteraram em relacdo a uma malha a outra, conforme apontado pelas Figura 27 a
Figura 29. Ainda assim, buscou-se outros parametros que pudessem ser utilizados como
critério durante o teste de independéncia de malha. Observou-se entdo que tanto a
concentragdo do tracador quanto o volume da pluma demonstraram sensibilidade em
relacdo ao refino da discretizagao.

Conforme indicado pela Figura 30, a regido proéxima ao vazamento na linha
central do dominio ¢ a que apresenta o maior gradiente de concentragdo, indicando que esta
regido pode ser a mais impactada por subsequentes refinos de malha.

Dessa forma, extraiu-se o perfil de concentracdo na linha central do dominio na
altura dos sensores do experimento de Prairie Grass, conforme a Figura 31. Nota-se que os
perfis de concentragdo em cada malha sdo muito proximos, apresentando sua maior
discrepancia na regido logo apds o vazamento, onde as concentragdes foram as maiores
observadas. Observa-se pela Figura 31 o padrdo de concentragdo do tracador. A andlise
quantitativa deste padrdo ¢ indicada na Tabela 13 que, tomando como base a concentracdo
do tragador, a Malha 3 pode ser escolhida como padrio para todos os casos estudados, pois
a mesma apresentou apenas 1% de diferenca em relacdo a malha mais refinada (Malha 4), e

uma reducao de aprox. 40% do tempo de processamento.
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Figura 30 — Pluma de SO2 do Caso 57: (1) Vista isométrica, (2) Vista lateral, (3) Vista inferior, (4) Zoom da vista inferior
na regidao de vazamento.
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83

Tabela 13 - Variagao da concentracdo maxima em subsequentes dominios.

Malha Concentragdo Maxima [mg/m3] Varia¢do em Relagio ao Anterior

1 574,46 }
2 655,74 14,15%
3 692,36 5,58%
4 699,28 1,00%

Em relagdo ao volume da malha, obteve-se conclusdo semelhante ao do perfil de
concentragdo. Separou-se a pluma de SO2 em trés regides distintas, conforme a NRI15:
verde para regides dentro do limite de tolerancia (<10 mg/m?®), amarelo para regides
consideradas insalubres (acima de 10 mg/m*® e menor que 20 mg/m?) e vermelho para
regides criticas que nunca devem ter contato com qualquer trabalhador, mesmo que
instantaneamente (maior que 20 mg/m?).

As Figura 32 a Figura 34 apresentam a imagem destas regides para cada refino de
malha. E possivel observar que existe uma simetria no formato da pluma, como esperado
deste modelo, devido as condi¢des de contorno empregadas: simetria nas paredes laterais,

perfis de vento horizontalmente homogéneos e rugosidade do solo constante.
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Figura 32 — Vista isométrica da pluma da malha menos refinada (1) até a mais refinada (4).
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Figura 33 — Vista lateral da pluma préximo ao termo fonte da malha menos refinada (1) até a mais refinada (4).
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Figura 34 — Vista inferior da pluma préxima ao termo fonte da malha menos refinada (1) até a mais refinada (4).

Ainda assim, as plumas geradas pelas malhas 1 e 2 ndo sdo perfeitamente
simétricas em relacdo ao Eixo X, o que ocorre provavelmente pela baixa resolugdo da malha
para capturar a real forma da regido que contém o tragador. Contudo, as malhas 3 e 4

aparentam ser perfeitamente simétricas e qualitativamente idénticas entre si, indicando que
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a malha 3 ja estaria apta para ser utilizada como base no estudo.

Pode-se observar também que a regido central préxima ao solo concentra a
maior parte da regido considerada critica, o que ¢ esperado da dispersdo de gases densos.
Com o afastamento da linha central € com o aumento da altura, a pluma tende a se diluir,
gerando regides insalubres ou dentro do limite de tolerancia.

Do ponto de vista quantitativo, analisou-se o volume de cada regido da pluma,

assim como o volume total de gés, cujos resultados sdo resumidos na Tabela 14:

Tabela 14 — Variagao dos volumes da pluma para cada refino de malha

Volume Total (m3) AVt Volume Aceitavel (m®) AVa  Volume Insalubre (m3) AVi Volume Critico(m3)  AVc
Malha 1 564835,20 - 508014,00 - 35533,00 - 21288,20 -
Malha 2 582860,30 3,19% 520555,00 2,47% 39771,20 11,93% 22534,10 5,85%
Malha 3 596575,90 2,35% 529352,00 1,69% 43634,30 9,71% 23589,60 4,68%
Malha 4 606827,90 1,72% 536386,00 1,33% 46112,90 5,68% 24329,00 3,13%

onde AV representa as variagdes percentuais em relagdo a malha anterior.

Nota-se que para todas as malhas, o volume da regido aceitavel ¢ muito maior do
que as outras duas, correspondendo quase a 90% do volume da pluma. Na sequéncia, o
volume insalubre ¢ o mais dominante, correspondendo em média a 7% do volume da
pluma, enquanto que a regido critica ¢ a menor, em média com apenas 4% da regido.
Observa-se que, a cada refino, o volume de todas as regides (total, aceitdvel, insalubre e
critica) aumenta. Novamente a malha 3 aparece em destaque pois a variacdo do volume
total e do volume aceitdvel em relagdo ao cendrio mais refinado (malha 4) se mantém
abaixo de 2%.

A variagdo do volume critico ¢ do volume insalubre variaram 3,13% ¢ 5,68% na
mesma comparagdo. Apesar destes valores ndo serem altos, caso houvesse interesse em
calculos que dependessem do volume da pluma nestas regides (classificacdo de area,
dimensionamento de ventilacdo forcada, tempo de decaimento de pluma, etc.), seria
aconselhavel refinos adicionais para que estas variagdes se equiparem as demais. Contudo,
como nao se possui interesse nestas analises para o presente estudo, a malha 3 ¢ a mais

apropriada em relagdo a acurécia e tempo de processamento.

5.2 Resultados dos Casos de Dispersao

Os resultados das concentragdes de SO2 utilizando os dois métodos estatisticos
(MPG e MBQ) ¢ as técnicas de CFD (Constante k — ¢, Constante SST, Logaritmico k — &,
Logaritmico SST, TSMO x — &€ e TSMO SST) sdo comparados separadamente com os

dados experimentais de cada um dos trés cenarios analisados.
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A fim de avaliar o desempenho de cada metodologia, sdo levados em conta para
cada estratificacdo as seguintes analises: erro relativo em cada arco, médulo do erro relativo
em cada arco e mddulo do erro relativo médio. Contudo, apesar do erro das andlises
quimicas dos sensores serem reportadas em 2% (Cramer ef al., 1985) através do método de
condutividade elétrica da solugdo residual de acido sulfurico, autores como Moraes (2004),
Olesen et al. (2007) e Hanna et al. (1982) apontam que ndo ¢ possivel garantir em estudos
em escalas reais que os ventos ndo sofram mudangas de dire¢do ou interferéncias ao longo
do espago estudado. Dessa forma, a maioria dos experimentos disponivel na area da
engenharia atmosférica usualmente realiza uma andlise estatistica baseada no Fator de 2

(FAC2), conforme a Equacao 123:

FAC?2 ¢ a fracdo dos dados que se situa na faixa: 0,5 < i—p <2 (123)

0
onde C, € a concentragdo prevista € C, € a concentragdo observada. FAC = 100% significa
que todos os dados obtidos por dado modelo se situam na faixa 0,5 C, < C, < 2, isto €&, os
dados obtidos apresentam erros entre 50 e 100%. Autores como Carvalho et al. (2002),
Chang et al. (2003), Moraes (2004), Ferreira (2014), Pfluck (2010), dentre outros,
utilizaram essa abordagem em suas andlises a fim de avaliar a robustez dos métodos
empregados. E dito por Moraes (2004) que modelos com FAC2 acima de 50% ja podem ser
considerados robustos para previsdo de dispersdo de gases, enquanto avangos mais recentes
visam a obtencdo de modelos dentro de intervalos mais restritos.

Também foi considerado o conservadorismo dos resultados obtidos em cada
arco, uma vez que a area de Seguranca de Processos emprega a filosofia de worst case
scenario, ou seja, o cenario do pior caso possivel. Pretende-se, portanto, garantir, com isso,
que qualquer falha, desde a mais leve até a mais grave, possa ser prevenida ou mitigada em
caso de acontecimentos irremedidveis.

Por fim, comparou-se os dados volumétricos dos melhores resultados de cada
um dos trés cenarios segundo a NR15, de forma semelhante a realizada para o teste de
independéncia de malha. Objetiva-se entender o impacto das distintas estratificagdes

atmosféricas na distribuicdo de gases densos.

5.2.1 Caso 17 — Estratificacao Estavel

Os resultados do Caso 17 podem ser encontrados na Figura 35 e Tabela 15 a

Tabela 17. Inicialmente, nota-se que todas as estratégias empregadas para o Caso 17
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retornaram concordancia qualitativa frente aos resultados experimentais para o campo de
concentragdo do SO, Os piores resultados foram obtidos para as simulagdes de CFD com
perfil de velocidade constante, que obtiveram altos erros relativos médios em modulo iguais
a 241,80 %, para o modelo utilizando o k — € Scalable, e 270,46 %, para o andlogo com
SST. Estes erros ficaram aproximadamente quatro vezes maiores que a simulagdo de CFD
através da TSMO com modelo de turbuléncia SST (68,71 %). Os resultados com perfil de
velocidade constante, apesar de conservadores por gerarem resultados de concentragdo
sempre acima do experimental, apresentam altos erros relativos em cada arco, o que indica
resultados de baixa qualidade, que pioram conforme ocorre o distanciamento da fonte
emissora. Este comportamento mostra que a dispersdo de poluentes pesados proximo ao
solo tem grande influéncia do perfil de velocidade de entrada. Isto indica a necessidade de
uma preocupagdo adicional quanto & natureza desta condicdo de contorno quando ¢
empregada a Fluidodindmica Computacional.

Por sua vez, o Método de Pluma Gaussiana apresentou resultados intermedidrios
para o campo de concentragdo de SO,, obtendo erros relativos médios de 56,64 % para a
velocidade medida a 1 metro acima do solo e 62,37 % para a velocidade calculada a 1,5
metros de altura do solo.

Conforme apontado por Hanna et al. (1982), Pasquill e Gifford utilizaram o
Experimento de Prairie Grass para calibragdo dos coeficientes de dispersdo oy, gy, € g, €,
dessa forma, acredita-se que o MPG apresente a melhor performance possivel com estes
cenarios frente a qualquer outro caso que se possa analisar.

Pode-se entdo utilizar os resultados obtidos como indicadores do quao robusto ¢
este método, sabendo-se que dificilmente se obteriam melhores resultados sem calibracdes
adicionais.

Calibragdes sdo possiveis, uma vez que o MPG permite ao usuério determinar o
ponto em que o vento serda medido, permitindo utilizar esse parametro para minimizar os
erros relativos. A sensibilidade que a altura desempenha no campo de concentracdes
depende da estratificacdo atmosférica, ja que condi¢des instaveis e estaveis possuem
comportamentos distintos no perfil de velocidades: enquanto atmosferas instaveis tendem a
promover maior turbuléncia, o que acarreta em mais rapida homogeneizagao do perfil de
velocidades em relacdo a altura, atmosferas estaveis tendem a suprimir a turbuléncia gerada,

conforme apontado no Capitulo 2.
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Tabela 15 — Erros relativos das concentrag6es obtidas em cada método frente aos medidos experimentalmente no Caso 17 (Estavel)

Distdncia (m) Experimental (mg/m*) MPG1m (mg/m’) Erro MPG1,5m (mg/m’)

Erro MBQ(mg/m’) Erro  CFDC KE(mg/m’) Erro  CFD Constante SST (mg/m’)  Erro  CFD Log KE (mg/m’) Erro  CFD Log SST (mg/m?) Erro CFDTSMO KE (mg/m®) Erro  CFDTSMO SST (mg/m?) _ Erro
150 645,00 229,64 64,40% 199,26 £9,11% 107539 66,80% 1165,10 80,64% 1269,90 96,88% 2187 65,60% 655,23 1,50% 441,82 31,50% 778,99 20,77%
200 269,00 134,87 -49,86% 117,03 5650% 269,06 0,02% 690,99 156,87% 746,40 177,47% 89,46 £6,74% 311,90 15,95% 183,75 -31,69% 381,87 41,96%
300 86,20 43,16 -49,93% 37,45 5655% 6727  -21,96% 313,70 263,92% 346,20 301,62% 35,91 -58,34% 121,91 41,43% 71,44 17,13% 147,43 71,03%
500 26,90 1217 54,76% 10,56 £0,75% 1682  -37,48% 119,33 343,61% 132,26 391,67% 15,89 -40,93% 42,80 59,09% 29,75 10,60% 52,05 93,48%
900 9,74 3,48 64,23% 3,02 £897% 420  -5633% 45,19 363,96% 47,21 384,66% 8,49 -12,83% 15,18 55,85% 14,85 52,51% 21,07 116,30%

Tabela 16 — Maédulo do erro relativo médio de cada método em relagdo aos resultados do Caso 17 (Estavel)

(m) MPG1m MPG15m MBQ CFD C KE CFD C SST CFD Log KE CFD Log SST CFD TSMO KE CFD TSMO SST
150,00 64,40% 69,11% 66,80% 80,64% 96,88% 65,60% 1,59% 31,50% 20,77%
100,00 49,86% 56,50% 0,02% 156,87% 177,47% 66,74% 15,95% 31,69% 41,96%
200,00 49,93% 56,55% 21,96% 263,92% 301,62% 58,34% 41,43% 17,13% 71,03%
400,00 54,76% 60,75% 37,48% 343,61% 391,67% 40,93% 59,09% 10,60% 93,48%
800,00 64,23% 68,97% 56,83% 363,96% 384,66% 12,83% 55,85% 52,51% 116,30%

Erro Relativo Médio 56,64% 62,37% 36,62% 241,80% 270,46% 48,89% 34,78% 28,68% 68,71%
Tabela 17 — Fator de 2 (FAC2) do Caso 17 (Estavel)

(m) MPG 1 m MPG1,5m MBQ CFD C KE CFD C SST CFD Log KE CFD Log SST CFD TSMO KE CFD TSMO SST
150,00 0,36 0,31 1,67 1,81 1,97 0,34 1,02 0,68 1,21
200,00 0,50 0,44 1,00 2,57 2,77 0,33 1,16 0,68 1,42
300,00 0,50 0,43 0,78 3,64 4,02 0,42 1,41 0,83 1,71
500,00 0,45 0,39 0,63 4,44 4,92 0,59 1,59 1,11 1,93
900,00 0,36 0,31 0,43 4,64 4,85 0,87 1,56 1,53 2,16

FAC2 40,00% 0,00% 80,00% 20,00% 20,00% 40,00% 100,00% 100,00% 80,00%
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Logo, quanto mais estavel o cenario, maior sera a sensibilidade dos resultados de
concentragdo frente a altura escolhida no MPG devido a maior variagdo da magnitude do vento.
Nestes casos, somente um estudo detalhado caso a caso e in loco poderia fornecer informagdes
sobre a melhor altura que melhor adequa os resultados de simulagdo frente aos dados
experimentais.

Também se notou que, ao contrario dos casos de CFD com entrada constante, os erros
relativos ponto a ponto parecem ser mais homogéneos com a distancia da fonte, o que indica uma
boa capacidade de se utilizar o método para qualquer arco de medi¢do. Ainda assim, o método
subestimou o campo de concentracdo em todos 0s pontos experimentais, o que deve ser ponderado
quanto este método for utilizado.

O M¢étodo de Britter-McQuaid apresentou resultados melhores que o MPG, obtendo
um erro relativo médio de (36,62 %). Uma andlise ponto a ponto ainda atribui ao segundo arco de
medi¢do (100 metros em relacdo a fonte) um erro proximo de zero, sendo o menor erro relativo
local entre todas as técnicas empregadas. Entretanto, cabe a ressalva que esses valores sdo obtidos
assumindo uma emissao e campo de concentragdes na altura do solo, em uma linha reta na dire¢ao
do vento. Essa ¢ uma grande aproximagdo utilizada em dispersdo de gases densos que deve ser
utilizada com cautela, uma vez que na pratica espera-se que haja uma dilui¢ao da pluma conforme
o aumento da altura. Se houvesse tal corre¢cdo, provavelmente seriam introduzidos erros maiores, €
seria obtido um campo de concentracdo demasiadamente diluido a partir do segundo arco de
medi¢do, podendo levar ao analista conclusdes precipitadas de calculo de risco e/ou
posicionamento de sensores. Ademais, a técnica obteve resultados conservadores para os
primeiros dois pontos experimentais, € subestimou os demais arcos.

Os modelos empregando-se CFD com condi¢des de contorno logaritmicas também
apresentaram resultados de boa concordancia em ambos os modelos de turbuléncia empregados,
ainda que esta tenha sido a Unica vez dentre todos os cendrios estudados (estdvel, instavel e
fortemente estavel) que o modelo SST tenha apresentado melhor performance frente ao
modelo k — € Scalable, obtendo-se erros relativos médios de 34,78 % frente 48,89 %. Novamente,
similar aos casos com entrada constante de CFD, os erros parecem variar ao longo da distancia da
fonte emissora, porém, de forma distinta para os dois casos: 0 modelo k — & Scalable apresentou
maior robustez para casos mais distantes, enquanto que o modelo SST se mostrou mais adequado
aos pontos mais proximos da fonte. Uma possivel explicacdo a este fendmeno seria a forma que o
perfil de velocidade imposto na entrada se adequa a funcdo de parede de cada modelo. Espera-se
que quanto mais suave a transicdo, conforme apontado por Block et al. (2007), melhor seja a

concordancia da simulagdo. No caso especifico da condi¢do de entrada logaritmica, ela parece se
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ajustar melhor a fun¢do de parede do modelo SST no inicio do dominio, enquanto que a fun¢do do
modelo x — € Scalable parece se adequar melhor com o distanciamento da fonte. Ainda que o
modelo x — € Scalable apresente baixos erros, deve-se ressaltar que o0 mesmo subestima em todos
os arcos o valor da concentragdo do tragador, o que ndo ocorre com seu andlogo SST, que pode ser
considerado conservador.

Por fim, o modelo de CFD baseado na TSMO utilizando o modelo k — € Scalable com
as variaveis turbulentas inicializadas pela metodologia de Richards e Hoxey apresentou o menor
erro relativo médio em modulo dentre todas as metodologias, calculado em 28,68%. Isso sugere
que esta combinacgdo ¢ a mais robusta para avaliacdo do caso de dispersdo de gases em cendrios
estaveis. Similarmente ao caso logaritmico empregando-se o x — € Scalable, os erros absolutos
ponto a ponto decrescem com a distancia até o penultimo arco de medicdo, apresentando,
entretanto, o maior erro (52,52 %) no ultimo arco.

Por sua vez, quando utilizado a TSMO com o modelo de turbuléncia SST, o erro
relativo médio calculado foi de 68,71 %, ou seja, percebe-se uma perda de robustez frente aos
métodos estatisticos e ao cendrio logaritmico com modelo SST. Isso sugere novamente que a
forma com que o perfil de velocidades e as variaveis turbulentas se relacionam com a funcdo de
parede do modelo SST ¢ menos adequada. Ainda assim, similarmente ao modelo CFD logaritmico
utilizando o modelo SST, os erros ponto a ponto parecem crescer com a distdncia, o que o torna
mais apto a capturar os efeitos proximos do ponto de vazamento. Da mesma forma como ocorreu
no caso logaritimico, a utilizagdo do SST se apresentou mais conservadora, enquanto que a analise
utilizando o x — € Scalable tende a subestimar o comportamento da pluma préximo a regido de
vazamento.

Conforme apontado pela Tabela 17, dentre todos os cendrios apresentados, observa-se
que o modelo CFD Logartitimo SST e TSMO k — & Scalable foram os Unicos que retornaram um
FAC2 de 100%, enquanto que os modelos CFD Constante (k — € e SST), CFD Logaritmico k —
e, MPG 1 metro e MPG 1,5 metros apresentaram valores inferiores a 50%. Este Gltimo levanta
uma preocupacao real, porque apesar do aumento de meio metro de altura acarretar um aumento
de 5,73% em relagdo ao erro relativo médio, esta mudanca foi capaz de cair o FAC2 de 40% para
0%, tornando esta estratégia a pior em relacao a este parametro estatistico.

Conclui-se entdo que, para o cenario estavel, o modelo CFD Logaritmico SST aparenta
o melhor compromisso entre erro relativo médio, erro relativo ponto a ponto, FAC2 e
conservadorismo, por superestimar a concentragdo de SO2 em todos os arcos de medi¢do. Caso

este ultimo critério ndo estivesse sendo avaliado, o0 modelo CFD TSMO «k — & Scalable seria
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escolhido como a melhor opgao.

5.2.2 Caso 57 — Estratificacdo Instavel

Os resultados do Caso 57 sdo compilados na Figura 36 e Tabela 18 a Tabela 20. Ao
contrario do cenario anterior, onde apenas dois casos apresentaram erros relativos médios maiores
que 100%, no presente cendrio, cinco casos apresentaram estes erros maiores que 100%. Além
disso, houve apenas um caso de erro relativo médio menor que 50%, enquanto que, no cenario
anterior, foram quatro.

Novamente os modelos de CFD com perfil de velocidade constante obtiveram os
maiores erros relativos médios de 816,55 %, para o modelo utilizando o k — € Scalable, e 957,65
%, para o analogo com SST. Os erros relativos ponto a ponto também indicaram resultados pouco
concordantes, ultrapassando os 1000 % em pontos mais distantes da fonte. Mais uma vez, conclui-
se que a dispersao de poluentes proximo ao solo apresenta bastante influéncia do perfil de
velocidade de entrada, devendo haver uma preocupagdo adicional quanto a esta condi¢do de
contorno nos casos que utilizam Fluidodindmica Computacional.

Conforme citado no paragrafo anterior, as condi¢des de contorno logaritmicas também
retornaram resultados de baixa concordancia, obtendo erros menores apenas para aquelas com
condi¢cdes constantes. Quanto utilizado o modelo k — € Scalable, obteve-se erro relativo médio de
624,15 %, enquanto que para o modelo SST obteve-se 738,8%. Ao contrario do caso com
atmosfera estavel, ambos os modelos de turbuléncia parecem introduzir erros que aumentam com
a distancia da fonte emissora, o que indica que a forma do perfil de velocidades e das variaveis
turbulentas no caso instavel se distancia da sua forma ideal, conforme o distanciamento do ponto
de vazamento.

Na sequéncia, pode-se também concluir que o Método de Britter-McQuaid parece ser
menos robusto em atmosferas instaveis frente a estaveis, uma vez que os erros subiram mais de
oito vezes, atingindo um erro relativo médio de 304,11 %. Uma anélise ponto a ponto ainda atribui
ao primeiro arco erro proximo de 500 %, que decai para o patamar de 180% no ultimo arco.

Contudo, desta vez, todos os pontos superestimaram as concentracdes medidas
experimentalmente, e caso o método permitisse levar em conta o efeito de diluicdo com a altura do

solo, o erro médio poderia ser minimizado.
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Figura 36 - Perfil de concentragdo do Caso 57 (Instavel).

Tabela 18 — Erros relativos das concentrac6es obtidas em cada método frente aos medidos experimentalmente no Caso 57 (Instavel)

Distdncia (m) Experimental (mg/m’) MPG1m (mg/m?) Erro MPG1,5m(mg/m*) Erro MBQ(mg/m?) Erro CFDC KE (mg/m’)  Erro  CFDCi SST (mg/m’)  Erro  CFDLogKE(mg/m’)  Erro  CFDlog$ST(mg/m’)  Erro  CFD TSMO KE (mg/m*) Erro  CFD TSMO SST (mg/m’)
150 282,00 49,10 -82,59% 471,73 -83,07% 164600  483,69% 1085,76 285,02% 1214,75 330,76% 905,95 221,26% 1021,96 262,40% 335,87 19,10% 496,25 75,98%
200 79,40 12,95 -83,69% 12,59 -84,14% 411,70  41852% 604,89 661,83% 700,51 782,26% 474,03 497,01% 559,47 604,62% 101,91 28,36% 130,85 64,80%
300 30,00 3,30 -89,01% 3,20 -89,32% 102,94 243,13% 254,84 749,46% 307,34 924,48% 154,36 547,86% 237,18 690,61% 43,26 44,20% 62,50 108,34%
500 8,82 0,83 -90,53% 0,81 -50,80% 25,74 191,78% 92,24 $45,81% 110,41 1151,85% 7,97 715,95% 85,81 872,88% 13,90 57,64% 19,81 124,58%
500 2,27 0,21 -50,62% 0,21 -50,89% 6,43 183,43% 34,97 1440,65% 38,57 1598,92% 28,12 1138,65% 30,95 1263,48% 3,72 63,82% 4,64 104,51%

Tabela 19 — Médulo do erro relativo médio de cada método em relagdo aos resultados do Caso 57 (Instavel)

Distdncia (m) MPG1m MPG1,5m MBQ CFD Constante KE CFD Constante SST CFD Log KE CFD Log SST CFD TSMO KE CFD TSMO SST
150,00 82,59% 83,07% 483,69% 285,02% 330,76% 221,26% 262,40% 19,10% 75,98%
200,00 83,69% 84,14% 418,52% 661,83% 782,26% 497,01% 604,62% 28,36% 64,80%
300,00 89,01% 89,32% 243,13% 749,46% 924,48% 547,86% 690,61% 44,20% 108,34%
500,00 90,53% 90,80% 191,78% 945,81% 1151,85% 715,95% 872,88% 57,64% 124,58%
500,00 90,62% 90,89% 183,43% 1440,65% 1598,92% 1138,65% 1263,48% 63,82% 104,51%

Erro Relativo Médio 87,29% 87,64% 304,11% 816,55% 957,65% 624,15% 738,80% 42,62% 95,64%
Tabela 20 — Fator de 2 (FAC2) do Caso 57 (Instavel)

Distancia (m) MPG1m MPG1,5m MBQ CFD Constante KE CFD Constante SST CFD Log KE CFD Log SST CFD TSMO KE CFD TSMO SST
150,00 017 017 584 3,85 4,31 321 3,62 1,19 1,76
200,00 0,16 0,16 519 7,62 8,82 5,97 7,05 1,28 1,65
300,00 0,11 011 3,43 8,49 10,24 6,48 791 144 2,08
500,00 0,09 0,09 2,92 10,46 12,52 8,16 9,73 1,58 2,25
900,00 0,09 0,09 2,83 15,41 16,99 12,39 13,63 164 2,05

FAC2 0,00% 0,00% 0,00% 0,00% 0,00% 0,00% 0,00% 100,00% 40,00%
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O Meétodo de Pluma Gaussiana se mostrou o segundo mais robusto dentre as
simulagdes, obtendo erros relativos médios de 87,29 % para a velocidade medida a 1 metro e
87,64 % para a velocidade calculada a 1,5 metros de altura.

Nota-se que desta vez uma alteragdo de meio metro de altura, introduziu um acréscimo
de apenas 0,35 % ao erro relativo médio do MPG, indicando que a velocidade medida a 1 metro
de altura e calculada a 1,5 metro do solo sdo proximas. Esse comportamento pode ser facilmente
compreendido pelo comportamento da camada limite hidrodindmica: a altura da camada limite ¢
inversamente proporcional a intensidade turbulenta do escoamento. Assim, conforme apontado
pela Figura 4, quanto mais instavel a atmosfera, ou seja, mais turbulenta, mais empistonado tende
a ser o perfil de velocidade, o que diminui a varia¢dao de velocidade em relacdo a altura. Logo, ao
contrario do caso estavel, ndo faz tanto sentido calibrar modelos de dispersdo em atmosfera
instaveis através da tomada de velocidade em diferentes alturas. Alguns autores como Bogon
(1998), Blocken et al. (2007), Pontiggia et al. (2009), Pfluck (2010), dentre outros, recomendam a
calibragcdo através da variagdo do niimero Schmidt turbulento ou através de termos fontes as
equacdes das variaveis turbulentas.

Conforme o cendrio antecessor, os etros relativos ponto a ponto, tanto para o MPG 1,0
m quanto para o 1,5 m, parecem ser mais homogéneos com a distancia da fonte do que as demais
simulagdes, o que indica uma boa capacidade de se utilizar o método para qualquer arco de
medi¢do. Deve-se ressaltar, entretanto, que este método foi o Uinico que retornou concentragdes
abaixo do medido experimentalmente em todos os pontos experimentais, tendendo a subestimar o
problema de dispersdo de gases.

Por fim, novamente o modelo de CFD baseado na TSMO utilizando o modelo x — €
Scalable com inicializagdo das varidveis turbulentas propostas pela metodologia de Richards e
Hoxey apresentou o menor erro relativo médio dentre todas as metodologias, calculado em
42,62 %. Esta abordagem também apresentou o menor erro relativo em todos os pontos entre as
técnicas empregadas. Apesar da perda de robustez frente ao cenario estavel de forma global, este
resultado pode ser considerado positivo frente as demais técnicas empregadas, e inclusive
apresentou um erro relativo ponto a ponto menor nos dois primeiros arcos de medi¢cdo do que no
Caso 17.

Por sua vez, quando utilizado a TSMO com o modelo de turbuléncia SST, o erro
relativo médio ficou 95,64 %. Enquanto que no cenario estdvel essa abordagem torna essa
configuracdo menos apropriada que a condi¢do logaritmica SST e métodos estatisticos (MPG e
MBQ), na atmosfera instavel somente a TSMO k — € Scalable ¢ MPG apresentaram melhor

ajuste frente aos dados experimentais. Ainda assim, dentro do intervalo dos dois primeiros arcos,
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teve resultados de melhor concordancia que o MPG, podendo ser empregado para captura de
efeitos proximo a fonte.

Conclui-se pela analise dos erros relativos médios que a TSMO utilizando o modelo
Kk — € Scalable com inicializagdo das variaveis turbulentas ¢ a combinacdo mais robusta para
avalia¢do do caso de dispersdo de gases em cendrios instaveis. Na sequéncia, o Método de Pluma
Gaussiana também se mostrou adequado.

Entretanto, a andlise através do FAC2 apresentada na Tabela 20 aponta que a Unica
configurag¢do robusta ¢ a TSMO k — € Scalable com inicializacdo das varidveis turbulentas, que
apresentou 100% dos pontos dentro do intervalo de confianga. Na sequéncia, a TSMO SST
apresentou 40% de seus pontos dentro deste mesmo intervalo enquanto que as demais técnicas ndo
obtiveram pontos dentro da faixa 0,5 < C,/C, < 2. Isso aponta uma maior dificuldade na
representacdo de atmosferas instaveis frente as estaveis nos estudos de dispersdo de gases
proximos ao solo. A natureza altamente turbulenta da camada limite atmosférica pode ser a
responsavel por esta discrepancia, uma vez que as simulagdes simularam pequenos trechos com
modelos de turbuléncia isotrdpicos. Por isso, quando as varidveis turbulentas sdo inicializadas com
os perfis obtidos por Richard e Roxey (1993), o modelo tende a retornar melhores resultados, ja
que estas equacgdes foram deduzidas para representacao da atmosfera terrestre.

No geral, o modelo CFD TSMO « — € Scalable apresentou a melhor capacidade de
representacdo do cenario instavel, devido aos menores erros relativos médio e ponto a ponto,

100% de correlagao de FAC2 e perfil conservador.

5.2.3 Caso 39 — Estratificagao Fortemente Estavel

Os resultados do Caso 39 podem ser encontrados na Figura 37 e Tabela 21 a Tabela 23.

Inicialmente, este cendrio se destacou perante aos demais pelo contraste dos resultados
do modelo CFD Constante k — € Scalable e CFD Constante SST, j4 que o primeiro apresentou
um erro relativo médio de 88,04 % enquanto que o segundo apresentou um erro quase 12 vezes
maior, calculado em 1.032,33 %. Nota-se também que o perfil do CFD Constante SST também
apresentou um comportamento bastante irregular frente a maioria dos outros modelos.

Este foi o inico cendrio em que um dos modelos de entrada constante (k — € Scalable)
apresentou um erro relativo médio abaixo de 100%, inclusive, obtendo-se erros relativos ponto a

ponto inferiores a 25% nos primeiros quatro arcos.
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Figura 37 - Perfil de concentragdo do Caso 39 (Fortemente Estavel)

Tabela 21 - Erros relativos das concentrag6es obtidas em cada método frente aos medidos experimentalmente no Caso 57 (Fortemente Estavel)

Distandia (m) _Exp (mg/m’)_MPG1im (mg/m’) Emo _ MPG1,5m(mg/m') Ero _ MBQ(mg/m’) Erro  CPDC KE (mg/m’) __Erro__ CFD G SST(mg/m’l __Erro_ CFD LogKE(mg/m’) _Erro CFD Log SST(mg/m?) _ Erro_ CFDTSMO KE (mg/m’) _ Erro_ CFDTSMO SST (mg/m’)__ Erro
150,00 425,00 46,38 ~89,09% 3711 91,27% 83053 95,42% 337,35 20,62% 545,99 2847% 783,18 84,28% 113718 167,57% 565,55 33,07% 535,76 26,06%
200,00 161,00 223,63 38,90% 178,93 11,14% 207,68 28,99% 123,83 -23,09% 538,09 234,21% 355,42 120,76% 619,08 284,52% 267,54 €6,17% 266,59 65,58%
300,00 54,20 122,41 125,85% 97,94 80,70% 51,92 4,20% 48,62 -10,30% 513,55 847,50% 130,63 141,02% 267,28 393,14% 106,46 96,42% 123,77 128,35%
500,00 20,10 39,67 97,35% 31,74 57,91% 1298 -3542% 24,28 20,78% 296,38 1377,02% 39,68 97,41% 91,11 353,28% 36,65 82,34% 51,55 156,48%
900,00 3,70 11,79 218,63% 9,43 15494% 3,25 -12,29% 17,22 365,39% 102,65 2674,43% 9,89 167,36% 24,54 563,32% 737 99,17% 13,21 256,90%

Tabela 22 — Médulo do erro relativo médio de cada método em relagdo aos resultados do Caso 39 (Fortemente Estavel)

Distancia (m) MPG 1m MPG 1,5m MBQ CFD C KE__CFDC SST CFD Log KE CFD Log SST CFD TSMO KE CFD TSMO SST
150,00 89,09% 91,27% 95,42% 20,62% 28,47% 84,28% 167,57% 33,07% 26,06%
200,00 38,90% 11,14% 28,99% 23,09% 234,21% 120,76% 284,52% 66,17% 65,58%
300,00 125,85% 80,70% 4,20% 10,30% 847,50% 141,02% 393,14% 96,42% 128,35%
500,00 97,35% 57,91% 35,42% 20,78% 1377,02% 97,41% 353,28% 82,34% 156,48%
900,00 218,63% 154,94% 12,29% 365,39% 2674,43% 167,36% 563,32% 99,17% 256,90%

Erro Relativo Médio 113,96% 79,19% 35,26% 88,04% 1032,33% 122,16% 352,37% 75,44% 126,67%

Tabela 23 - Fator de 2 (FAC2) do Caso 39 (Fortemente Estavel)

Distancia (m) MPG 1m MPG 1,5m MBQ CFD C KE  CFD C SST CFD Log KE CFD Log SST CFD TSMO KE CFD TSMO SST
150,00 0,11 0,09 1,95 0,79 1,28 1,84 2,68 1,33 1,26
200,00 1,39 113 1,29 0,77 3,34 2,21 3,85 1,66 1,66
300,00 2,26 1,81 0,96 0,90 9,48 2,41 4,93 1,96 2,28
500,00 1,97 1,58 0,65 1,21 14,77 1,97 4,53 1,82 2,56
900,00 3,19 2,55 0,88 4,65 27,74 2,67 6,63 1,99 3,57

FAC2 40,00% 60,00% 100,00% 80,00% 20,00% 40,00% 0,00% 100,00% 40,00%
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Nao foi observado uma correlagdo clara do porque esta configuragcdo apresentou um
ajuste mais adequado neste caso. Esse resultado depende da arbitrariedade da altura em que o
vento foi medido, e coincidentemente pode se ter escolhido uma altura cujos erros produzidos nao
sdo tdo altos. Ainda assim, frente aos demais resultados desencorajadores obtidos anteriormente,
somente uma analise mais detalhada baseada em mais dados experimentais possibilitariam
considerar a adequagdo desta técnica para a previsdo de dispersdo de gases proximo ao solo em
atmosferas fortemente estaveis.

A estratégia logaritmica, assim como no caso instavel, se posicionou como a segunda
menos robusta entre todas as simulagdes, obtendo um erro de 122,16 % para o modelo k — €
Scalable e 352,37 % para o SST. Novamente, o modelo k — € Scalable mostrou-se mais robusto
que seu analogo utilizando SST, apresentando ambos 0s casos erros que aumentam na maioria das
vezes com o afastamento do ponto de vazamento. Ambos se mostraram sempre conservadores.

O Método de Pluma Gaussiana retornou resultados intermediarios, cujos erros relativos
médios foram de 113,96 %, para a velocidade medida a 1 metro, e 79,19 %, para a velocidade
calculada a 1,5 metros de altura. No entanto, deve-se reparar que em ambos os casos a forma do
perfil de concentragdes se diferencia de todas as outras observadas neste € nos outros cenarios, o
que pode ser interpretado como um alerta para utilizagdo deste modelo para esta estratificagdo
astmosférica.

Uma variagdo de meio metro de altura introduziu uma variagcdo de 34,77 % ao erro
relativo médio do MPG, conforme esperado de uma atmosfera que possui a tendéncia a minimizar
a turbuléncia e laminarizar o escoamento. Conforme observado na Figura 4, isso promove o
aumento da altura da camada limite hidrodinamica, o que resulta em variagdes altas da velocidade
com a altura. Da mesma forma que no caso estavel, pode-se pensar em parametrizar a altura de
medi¢do do vento a fim de minimizar o erro relativo ponto a ponto e/ou médio, caso haja dados
experimentais suficientes no local em que se queira estudar a dispersdo de gases com atmosfera
fortemente estavel. Ainda assim, ao contrario dos casos predecessores, os erros relativos ponto a
ponto parecem nao ser homogéneos com a distancia da fonte.

Dentre as simulagdes de CFD, novamente a TSMO k — € Scalable com inicializacao
das varidveis turbulentas apresentou os melhores resultados, com erro relativo médio de 75,44 % e
erro relativo ponto a ponto menor que 100 % em todos arcos de medic¢do. Este foi o maior erro
relativo encontrado para esta configuragdo entre os trés casos estudados, o que esta de acordo com
os apontamentos de Bogon (1998). Conforme ja comentado no Capitulo 4, Bocon (1998) aponta
que quanto mais estavel a estratificacdo, mais as flutuagdes verticais sao inibidas devido as forcas

de empuxo enquanto flutuagdes horizontais ndo sdo. Assim, modelos de turbuléncia isotropicos
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tendem a nao reproduzir tdo bem a difusdo turbulenta em atmosferas fortemente estaveis.

Quando utilizado o modelo SST juntamente com a TSMO, o erro relativo médio obtido
foi de 126,67 %, sendo menos indicado que os modelos CFD Constante x — € Scalable, MPG 1
metro ¢ MPG 1,5 metros, j4 comentados anteriormente. Essa perda de robustez sistematica ao se
empregar o modelo SST cria fortes indicios de que as fungdes de parede k — € Scalable sdo as
mais apropriadas quando utilizadas em conjunto com condi¢cdes de contorno constantes ou que
representam a estratificacdo atmosférica. Assim, pode-se adotar como boa pratica a priorizagdo do
modelo k — € Scalable frente ao SST, uma vez que a unica excegdo obtida foi a simulagdo CFD
logaritmica k — € Scalable do Cenério 17, que ¢ apenas ligeiramente menos robusta que seu
analogo. No entanto, reitera-se, que todas as simulagdes empregas utilizaram um y* > 2,
conforme apontado pela Tabela 12, o que implica na utilizagdo de fun¢des de parede para o
modelo SST. Conforme apontado nos Capitulos 3 e 4, este modelo de turbuléncia permite a
resolugdo da camada limite diretamente a partir das equagdes de conservagdo, o que poderia
promover uma significativa melhoria dos resultados. Essa investigacdo ndo fez parte do escopo
deste trabalho, porém, serd recomendada no capitulo de conclusao.

Dentre todas as técnicas empregadas, o MBQ apresentou o menor erro relativo médio,
calculado em 35,26 %, estando na mesma ordem de grandeza do resultado obtido para a atmosfera
estavel. Uma andlise ponto a ponto ainda atribui ao terceiro arco de medicdo (200 metros em
relacdo a fonte) um erro de 4,20%, sendo o menor erro relativo local entre todas as técnicas
empregadas neste caso. Enquanto que no caso instdvel o modelo sempre retorna concentragdes
acima do medido, no cendrio fortemente estdvel o campo de concentragdo ficou abaixo do
experimental nos arcos proximo a fonte e acima nos dois arcos mais distantes. Caso houvesse uma
corre¢do da concentragdo com a altura, isso tenderia a aumentar os erros locais nos arcos mais
proximos a fonte e, consequentemente, diminui-los nos arcos mais distantes, equilibrando o erro
relativo médio. Apesar deste modelo ter se mostrado robusto nos dois cenarios estaveis, deve-se
estar sempre atento ao caso analisado, pois quanto maior a distancia do solo, menor serd a
adequacdo do modelo.

Todas as abordagens analiticas subestimaram a concentra¢dao da pluma em algum arco,
enquanto que todas as simulacdes por CFD, com exce¢do da CFD Constante k — € Scalable,
apresentaram resultados conservadores em todos os pontos.

A Tabela 23 também indica que o0 MBQ, juntamente com a simulagdo CFD TSMO « —
€ Scalable, ¢ a mais robusta dentre as técnicas estudadas, apresentando 100% dos pontos dentro
do FAC2. Assim, baseado nesta varidvel estatistica, assim como no erro relativo médio e ponto a

ponto, o MBQ foi o que melhor representou a dispersdo de gases proximo ao solo em atmosferas
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fortemente estaveis. No entanto, 0 mesmo nao pode ser considerado conservador, pois subestimou
a concentracao em trés arcos de medicao

A mesma tabela permite tirar outras conclusdes interessantes sobre alguns dos outros
métodos:

e Observa-se que a variacdo de meio metro na altura da medi¢ao do vento ¢ capaz
de alterar em 20% o FAC2, descartando o MPG 1 m dentre as estratégias
consideradas robustas por Moraes (2004). Logo, percebe-se mais uma vez que a
arbitrariedade na escolha da altura pelo usudrio ¢ a maior desvantagem do
Meétodo de Pluma Gaussiana.

e Ainda que pela primeira vez o modelo CFD Constante k — € Scalable
apresente um FAC2 que justifique o seu uso (80%), deve-se lembrar que este
método também depende da arbitrariedade da escolha da altura em que o vento
sera medido. Logo, apesar do erro relativo médio e o FAC2 terem retornado
bons valores para esta configuracdo, o risco ¢ alto quando comparado a outros
métodos que dependem menos da arbitrariedade do usudrio e mais de dados
sobre a natureza da dispersao.

Conclui-se entdo que em relagdo aos erros relativos médio, ponto a ponto, FAC2 e
perfil conservador, o modelo CFD TSMO k — & Scalable se demonstrou novamente o mais

apropriado para previsao da dispersdo de gases densos proximos ao solo.

5.2.4 Comparacao Volumétrica entre os Cenarios

Optou-se por realizar o pds-processamento da pluma dos melhores resultados de cada
um dos cendrios anteriores (CFD Logaritmico SST, CFD TSMO «k — € Scalable e CFD TSMO
Kk — € Scalable, respectivamente) segundo a NRI15: verde para regides dentro do limite de
tolerancia (<10 mg/m?), amarelo para regides consideradas insalubres (acima de 10 mg/m® e
menor que 20 mg/m?®) e vermelho para regides criticas que nunca devem ter contato com qualquer
trabalhador, mesmo que instantaneamente (maior que 20 mg/m?®). As Figura 38 a Figura a0
apresentam os dados volumétricos dos melhores resultados de cada cenario.

Nota-se que, assim como no teste de independéncia de malha, todas as plumas
demonstraram uma caracteristica simétrica em relacao a abscissa devido as condi¢des de contorno
utilizadas: simetria nas paredes laterais, perfis de vento horizontalmente homogéneos e rugosidade
do solo constante.

Do ponto de vista qualitativo, nota-se que o Caso 17 (estavel) apresenta os maiores
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volumes de pluma e de regido aceitavel, que se eleva rapidamente até o topo do dominio. Segundo
as vistas inferiores, a regido critica também indica ser a que menos se estende a jusante do ponto
de vazamento em relacdo as outras duas simula¢des. No entanto, isso ndo significa que a pluma da
regido critica seja a menor, pois o volume da mesma depende também de sua altura. Mais a frente,
sera analisado quantitativamente o volume desta regido e das demais. Nota-se também que o Caso
39 (fortemente estavel) apresenta os menores volumes de pluma e de regido aceitavel. Isso ocorre
por este cendrio apresentar a menor taxa de emissdo de tragador, possuir a menor velocidade no
momento do escoamento e apresentar uma estratificagdo fortemente estdvel, que minimiza a
dispersdo do poluente. Da mesma forma, segundo a vista inferior, esse cendrio apresenta uma

regido critica que mais se estende a jusante do ponto de vazamento frente aos demais cenarios.
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Figura 38 — Regioes da pluma de SO2 do modelo CFD Logaritmico SST do Cenario 17 (Estavel): (a) Vista isométrica, (b) Vista

lateral, (c) Vista isométrica da regido insalubre e critica, (d) vista lateral da regido insalubre e critica, (e) vista inferior
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Figura 39 — Regides da pluma de SO2 do modelo TSMO k — € Scalable do Cenario 57 (Instavel): (a) Vista isométrica, (b) Vista

lateral, (c) Vista isométrica da regido insalubre e critica, (d) Vista lateral da regido insalubre e critica, (e) Vista inferior
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Figura 40 — Regides da pluma de SO2 do modelo TSMO k — € Scalable do Cenario 39 (Fortemente Estavel): (a) Vista
isométrica, (b) Vista lateral, (c) Vista isométrica da regido insalubre e critica, (d) Vista lateral da regido insalubre e critica, (e)

Vista inferior

A Tabela 24 agrupa os dados volumétricos do volume total e de cada uma das regides
da pluma.
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Tabela 24 - Varia¢do dos volumes da pluma para cada caso do Experimento de Prairie Grass

Volume Total (m3) Volume Aceitével (m?3) Volume Insalubre (m3) Volume Critico (m3)
Caso 17 931967 730742 144447 56778
Caso 57 596576 529352 43634 23590
Caso 39 370790 196757 60734 113299

Inicialmente, nota-se que os volumes total, aceitavel e insalubre sdo maiores para a
estratificacdo estavel do que para os demais cenarios. A regido insalubre e critica correspondem a
15,5% e 6,1% do volume total da pluma. Contudo, considerando que o Caso 57 (instavel)
apresenta uma de taxa de emissdo de tracador quase o dobro do Caso 17 (estavel), observa-se que
a atmosfera instavel ¢ altamente eficiente para dilui¢do de plumas, pois caso contrario, esta teria os
maiores volumes no dominio. Isso se mostra mais claro ao se observar o volume da regido
insalubre e da regido critica, que correspondem, respectivamente, a apenas a 7,3% e 4,0% de todo
o volume da pluma, os menores de todos os trés cendrios em termos percentuais ou absolutos. A
capacidade de dilui¢do da pluma pode ser explicada devido a natureza da estabilidade, pois como
j& citado anteriormente, atmosferas instaveis sdo bastante turbulentas, promovendo o
turbilhonamento e, consequentemente, a mistura de ar com o tragador.

O cendrio 39 (fortemente estavel) apresentou os menores volumes total e aceitavel,
estando de acordo com a sua taxa de emissdo que ¢ a menor dos trés cenarios. Gragas a sua
natureza pouco turbulenta, percebe-se que uma parcela significativa de tracador fica confinado na
regido central do dominio préoximo ao solo, aumentando o volume das regides insalubre e critica,
que correspondem, respectivamente, a 16,4% e 30,6% do volume total da pluma. Inclusive, o
volume critico desta simulacdo ¢ a maior de todas em valores absolutos, quase duas vezes maior
que o cenario estavel e cinco vezes que o caso instavel. Logo, esta configuragdo atmosférica deve

ser considerada a mais critica, pois apresenta as maiores regides nocivas ao ser humano.
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6 CONCLUSOES

A partir dos resultados obtidos, verificou-se que para o Caso 17 (estdvel) o modelo
CFD Logaritmico SST apresentou os melhores resultados quando analisado o erro relativo médio,
erro relativo ponto a ponto, FAC2 e conservadorismo do método. Este Gltimo critério foi o decisor
para escolha desta estratégia como a mais apropriada, pois o modelo CFD TSMO k— ¢
apresentou os menores erros relativos médios dentre todas as abordagens, mantendo um FAC2 de
100%.

Por sua vez, para as outras duas estratificacdes (instdvel e fortemente estavel),
observou-se que o modelo CFD TSMO k — € Scalable apresentou os melhores resultados em
relagdo aos dados experimentais, ainda que em menor concordancia do que o cendrio estavel.
Notou-se que o cendrio instdvel foi o mais desafiador para representatividade do campo de
concentragdes, ja que apenas um modelo (CFD TSMO «k — € Scalable) apresentou FAC2 de
100%. Uma possivel causa pode ser a natureza turbulenta da camada limite atmosférica, que foi
simulada em um trecho muito pequeno e utilizando modelos de turbuléncia isotrdpicos. Por este
motivo, quando utilizada a inicializa¢do das varidveis turbulentas, o sistema tende a representar
melhor a natureza real da CLA, o que resulta em melhores resultados.

Em geral, os modelos estatisticos demonstraram desempenho adequado, levando em
considera¢do a simplicidade e limitagdes a que estdo baseados. Contudo, notou-se que o MPG
apresenta bastante sensibilidade quanto a tomada da altura do vento nos cendrios estdveis e
fortemente estaveis, alterando significativamente os erros relativos médios e FAC2. Esse
comportamento ndo parece ser relevante no cendrio instdvel, uma vez que o perfil de velocidades
empistonado nesta estratificacdo evita altas variagdes da velocidade com a altura. Acredita-se que
estas sejam as melhores performances possiveis para o MPG, uma vez que Pasquill e Gifford
utilizaram os dados experimentais do Projeto de Prairie Grass para calibragao dos coeficientes de
dispersdo oy, gy, € .

Por sua vez, apesar do MBQ ndo levar em consideragdo a estabilidade atmosférica em
seu desenvolvimento, notou-se uma alta robustez quando utilizado para o tratamento de
atmosferas estavel e fortemente estavel, ndo sido selecionado neste ultimo cenario como o melhor
modelo apenas por ndo apresentar carater conservador em todos os arcos de medi¢do. Isso pode
ser explicado pela supressdo da turbuléncia neste tipo de estratificagdo, que favorece a deposigdo
de gases densos proximos ao solo sem subsequentes dilui¢des por turbilhonamento, respeitando
assim as condi¢des nas quais o método foi desenvolvido.

As simulagdes de CFD que utilizaram como condi¢cdo de contorno de entrada
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velocidades constantes apresentaram em geral um baixo desempenho, com uma tnica exce¢do do
CFD Constante k — € Scalable para o Cenario 39 (Fortemente Estavel). Ainda assim, notou-se
que sempre existe pelo menos um modelo analitico disponivel com performance superior: para o
cenario instavel, o MPG, e para os cendrios estavel e fortemente estavel, o MBQ. Conclui-se entdao
que caso haja informagdes disponiveis sobre a estratificacdo atmosférica, ¢ preferivel utilizar um
modelo analitico a uma simulagdo de CFD com entrada constante, que além de apresentar os
piores resultados, certamente toma mais esfor¢co e tempo computacional para resolugdo do
problema.

Notou-se que em geral, as simulagdes utilizando o modelo de turbuléncia k — €
Scalable apresentam melhores resultados do que aqueles que utilizam o modelo SST, com exce¢ao
do CFD Logaritmico SST para o caso 17 (Estavel). Ainda assim, todos os modelos de CFD que
utilizaram as condi¢des da TSMO e modelo de turbuléncia k — € Scalable apresentaram melhores
resultados que seus andlogos com SST, indicando que tais inicializagdes desempenham um papel
importante para transicdo das funcdes de parede de cada modelo com os perfis de velocidade.
Espera-se que quanto mais suave a transi¢do, conforme apontado por Block ef al. (2007), melhor
seja a concordancia da simulagdo. Sugere-se como investigagao adicional a busca e/ou conversao
de tais inicializacdes para o modelo SST, assim como a resolu¢do da camada limite para este
modelo, que potencialmente pode apresentar melhores resultados. Outro ponto de melhoria seria
alterar as inicializacdes das variaveis turbulentas também na camada limite, uma vez que estas
foram utilizadas somente nas condi¢des de contorno de entrada.

Conclui-se entdo que quando utilizada as condi¢des de contorno apropriadas, os
modelos de CFD sdo capazes de representar com alta performance todas as estratificagdes
atmosféricas estudadas, descartando a necessidade de simplificagdes e arbitrariedades que
poderiam induzir erro em avaliagdes de seguranca em unidades de processamento de Petroleo e
Gas.

Os modelos analiticos, quando utilizados dentro da sua faixa de aplicagdo, podem
retornar resultados rapidos que podem servir de estimativa inicial sobre o comportamento de
dispersdo de gases. Devido as consideragdes em que tais modelos foram construidos, deve-se ter
cautela quanto aos resultados obtidos por tais métodos, principalmente em cenarios ndo
plenamente compreendidos pelo analista. Ainda assim, para dispersdo de gases densos proximo ao
solo, estas técnicas se mostraram superior aos modelos de CFD que utilizaram entrada constante
em precisdo, facilidade e agilidade.

Como sugestao para proximos trabalhos, pode-se citar:

e Investigacdo de outras estratificagdes atmosféricas;
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Simulagdo de outros experimentos que ndo o Prairie Grass, o que deve impor
maiores dificuldades a Método de Pluma Gaussiana;

Simulag¢do de dispersao levando em conta os efeitos térmicos.

Simulacdo de dispersdo de gases densos na presenca de obstaculos;

Simulag¢do da dispersdo de gases densos por CFD através da resolucdo da
camada limite (sem utiliza¢do de funcao de parede);

Propor alteracdes as fungdes de parede do software para que haja melhor
transicao para os perfis de velocidade previstos pela TSMO.

Comparacdo da robustez de modelos de turbuléncia RANS frente aos de
grandes escalas para previsdo de dispersdao atmosférica;

Simulagdo de dispersdo prescrevendo a forma do orificio de vazamento, ao
invés da utilizagdo de termos fontes;

Andlise de dispersdes que envolvam escoamentos sonicos proximos a fonte de
vazamento.

Comparacao da abordagem monoféasica multicomponente versus a multifasica
para problemas de dispersao de gases densos.

Comparacdo da estratégia de escoamento permanente versus transiente para

problemas de dispersdo em geral.
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