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Resumo

Levando-se em consideragao o atual conhecimento da estrutura e caracteristicas da Ca-
mada Limite Convectiva (CLC), uma simples formulagdo semi-impirica para o parametro de
dispersao e coeficiente de difusao para serem usados em modelos de dispercdo atmosférica foi
derivada. Consiste em uma expressao para o parametro de dispersao e coeficiente de difusdo
dependentes da distancia da fonte para uma turbuléncia ndo homogénea em condi¢des extre-
mamente instaveis. A teoria de similaridade de Yaglom é usada para estimar estas expressoes.
Além disso, este coeficiente de difusao vertical foi introduzido em um modelo de poluicdo do ar,
validado com os dados experimentais de “Prairie Grass” e comparado com o modelo Gaussiano.
Os resultados desta parametrizagdo concordam com as medidas de “Prairie Grass” e também
com os Gaussianos. O presente estudo sugere que a inclusdo do efeito de memdria na teoria de
similaridade de Yaglom, importante para regides préoximas de uma fonte pontual em condi¢cdes
extremamente instaveis, melhora a descricdo do processo de transporte turbulento de
contaminantes atmosféricos.

Palavras-chave: Teoria de similaridade, poluicdo do ar, coeficiente de difuséo.

Abstract

Accounting for the current knowledge of the Convective Boundary Layer (CBL) structure and
characteristics a simple semi-empirical formulation for the eddy diffusivity and dispersion parameter
to be used in atmospheric dispersion models has been derived. That is, an expression for the
dispersion parameter and eddy diffusivity depending on source distance for inhomogeneous
turbulence in strongly unstable conditions is proposed. The Yaglom’s similarity theory is used to
estimate these quantities. In addition, this vertical eddy diffusivity was introduce in an air pollution
model and validated with the data of Prairie Grass experiments and compared with a Gaussian
model. The results of this parameterization are shown to agree with the measurements of Prairie
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Grass and also with those Gaussian. Furthermore, the present study suggests that the inclusion of
the memory effect in the Yaglom’s similarity theory, important in near regions from a low continuous
point source in strongly unstable conditions, improves the description of the turbulent transport

process of atmospheric contaminants.

Key Words: Similarity theory, air pollution, eddy diffusivity.

1 Introducao

Nos problemas de dispersdo atmosfé-
rica a escolha de uma parametrizagdo tur-
bulenta representa uma decisdo fundamen-
tal para a modelagem do transporte de
contaminantes. Do ponto de vista fisico a
parametrizacdo da turbuléncia € uma apro-
Ximacao da natureza no senso que estamos
colocando em modelos matematicos uma
relacdo aproximada que em principio pode
ser usada como uma substituicdo para o
verdadeiro termo desconhecido. A valida-
de de cada modelo depende do modo
como os parametros turbulentos sdo cal-
culados e relacionados ao atual conheci-
mento da Camada Limite Planetéria (CLP).
Muitas das parametrizagdes da turbulén-
cia usadas em modelos avancados de dis-
persdo sdo baseados em teorias de simila-
ridade da CLP [1-4]: a parametriza¢do da
turbuléncia estd diretamente relacionada
aos parametros fisicos basicos que descre-
vem o estado da turbuléncia da CLP.

A equacéo de difusdo-adveccio tem sido
largamente aplicada em modelos de disper-
sdo atmosféricos operacionais para predizer
a concentracao média de contaminantes na
CLP. Em principio, desta equacao é possivel
obter um modelo tedrico de disperséo de uma
fonte pontual continua dadas as apropria-
das condicdes iniciais e de contorno mais o
conhecimento da velocidade do vento e flu-
xo0s turbulentos de concentracéo.

Muitas das pesquisas de dispersao tur-
bulenta sdo relacionadas na especificacdo
destes fluxos turbulentos que conduzem
para a solucdo da equacdo de difuséo-
advecgdo: este procedimento, algumas ve-
zes, é chamado como o fechamento do pro-
blema de difuséo turbulenta.

O principal esquema para o fechamen-
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to destas equac6es é relacionar o fluxo tur-
bulento de concentracdo ao gradiente da
concentracdo média por coeficientes de di-
fuséo, que sédo propriedades do escoamen-
to turbulento mas ndo do fluido; isto é o
fechamento de primeira ordem [5]. Ainda
mais importante, os coeficientes de difusdo
podem variar no espago e com o tempo de
viagem dos contaminantes. Em sua teoria
estatistica de difuséo, Taylor [6] mostrou que
a difusdo turbulenta é diferente em regides
proximas e distantes de uma fonte conti-
nua. Na proximidade da fonte, particulas
fluidas mantém a memoria de seu ambien-
te turbulento inicial. Para grandes tempos
de viagem, esta memoria € perdida, e as
particulas seguem somente as propriedades
da turbuléncia local [7].

A teoria de Yaglom [8] domina a dis-
persdo vertical de uma liberagdo na camada
superficial e € aplicavel em condi¢des muito

instaveis (_z,/L >10) Quando um extensivo
1

regime de conveccdo livre existe (-L <z <
0.1z). Yaglom argumentou que neste regi-
me, a taxa de producéo da turbuléncia devi-
do ao empuxo é a mais relevante varidvel a
determinar a velocidade vertical média de
uma pluma ou nuvem. O acelerado cresci-
mento - o0 exponente 3/2 sobre X versus 1
para a teoria estatistica — falha para o au-

mento de . com a altura na camda de

convecgao Ii\yvre. Devemos reconhecer que
esta lei de crescimento representa somente
comportamento de um pequeno tempo ou
disténcia porque a pluma eventualmente se
extenderd para dentro da camada de mistu-
raonde oy varia mais lentamente com a al-
tura z. Isto é, os efeitos de uma regido de
mistura finita e uma escala de comprimento

que limita a turbuléncia (. , ) devem entrar.
1
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Além disso, lembramos que esta teoria se
aplica somente parafontes superficiais. Ape-
sar destas restrigdes, a teoria fornece um re-
sultado limite muito Util sobre a taxa de dis-
persao desde que a teoria estatistica ndo pode
legitimamente ser aplicada na camada super-

ficial por causa da variacdo de o, oMz [9].

Para a difusdo vertical a partir de uma fonte
superficial, o crescimento de convecgéo livre

(Gz ~ t3/2) fita bem as observagGes de labo-

ratério quando y . o [10].

O objetivo deste trabalho é obter uma
simples formulacéo semi-empirica para o
parametro de dispersdo e coeficiente de
difusdo que sdo func¢des da distédncia da
fonte em condicOes de forte convecgéo. Isto
é baseado na velocidade turbulenta verti-
cal, na escala de tempo integral
Lagrangiana e nateoria de similaridade de
Yaglom. Este coeficiente de difuséo, deri-
vado para condig¢des fortemente instaveis,
pode descrever a dispersdo nas proximi-
dades de uma fonte continua baixa. Para
investigar a influéncia da teoria de simila-
ridade de Yaglom no processo de disper-
sao turbulenta, o coeficiente de difusdo
vertical fungdo da distancia da fonte em
condicBes fortemente instaveis, é utiliza-
do em um modelo de polui¢édo do ar e con-
frontado com dados observacionais do ex-
perimento de dispersdo atmosférica de
Prairie Grass [11].

2 Parametrizacao da
turbuléncia
Pasquill [12] sugere a seguinte relagdo

sigma, que € consistente com a teoria esta-
tistica de difuséo:

o, =0 1S, (t/T,) 1)
onde , € odesvio padréo da veloci-
w
dade do vento vertical, g é uma funcéo
z

universal da difusdo, té otempo e T, éa

escala Lagrangeana de tempo. A equacgéo
(1) tem sido a base de muitas analises pra-
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ticas dos dados de difusdo desde o traba-
Iho de Draxler [13]. Pesuisadores da difu-
sdo tem frequentemente sugerido que uma
aprocimagdo como esta, iniciando com
medidas diretas da turbuléncia proxima da
fonte, é a maneira mais confiavel de mo-
delar a difuséo [14].

A partir da teoria de similaridade de
Yaglom o parametro de disperséo vertical
pode ser expresso como:

To 2 X302 o132 e
z; 3

onde y _ WX pode ser imaginado
Uz;

como um tempo adimensional desde que
é a razdo do tempo de viagem (x/U )coma

escala de tempo convectivo (Z_/W ), X€éa
i *

distancia adimensional e ¢ € a constante

de Yaglom.

Na camada superficial, a taxa de dis-
sipacdo . temsido parametrizada em ter-
mos da varianca de velocidade e alguma
escala de comprimento apropriada. Hinze
[15] e Tennekes [16], assumindo uma for-
ma exponencial para a fungéo
autocorrelacédo Lagrangeana, sugeriu a se-
guinte relagdo entre e a escala de tempo

integral Lagrangeana T, -

26\2 (3)
COTLW

E =

onde ¢ € uma constante numérica.
Apesar de trabalhos tedricos e experimen-
tais presentes na literatura, o valor de o
ndo ¢ estabelecido e representa ainda uma
matéria em aberto [4]. Hinze [15] encon-
trou que Co varia entre 3 e 10. A EQ.(3)
mostra que a taxa de dissipacéo da turbu-
Iéncia é determinada pela dinamica de
grande escala. A energia € dissipada em
uma taxa proporcional a energia disponi-
vel e, reciprocamente, ao tempo de evolu-
¢do dos turbilhdes energéticos (que € re-
presentado pela escala integral
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Lagrangeana, TL)'

De acordo com Pasquil e Smith [17],
o parametro de dispersao vertical quando
o tempo de difusdo t é de magnitude in-
termediéria, isto é, grande o suficiente
para o tornar-se independente de seu
valor inicial, mas ndo muito grande em re-

lacdo a escala da turbuléncia, pode ser ex-
presso por:

GZZ o et (4)
Este resultado mostra a natureza es-
sencialmente acelerativa da difuséo relati-
va, que ocorre enquanto as separagoes en-
volvidas sdo pequenas comparadas com a
escala da turbuléncia.
Baseando-se nas equacdes (3) e (4)
acima uma formulacdo para o parametro

de dispersao vertical 5 nacamada super-
z
ficial pode ser obtida:

2, 2 (od)s 2 (0d) 5 3 (5)
— 2t = Ay —| L t° = Aget
o-ZOCCO{TL AOC0 TL AO

onde Ay € uma constante. Usando-se
A | a equacdo (5) pode ser escrita

CO
como:

:Ll:

TL
entdo, o par@metro de disperséo ver-
tical torna-se:

¢ 1/2
o, =0'Wt(2y ﬁ) (1)
Comparando-se a Eg. (7) com a Eq.

(1) resulta na funcéo S,

s, =(2yijm (8)

TL
A evolucéo temporal do coeficiente de
difusdo i depende fundamentalmente

da equagéao dependente do tempo de
Batchelor [7]:

ol Thp ©)
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_1dog ©)
“ 2 dt
coma=x,Y,z. AEq. (9) afirma que o

coeficiente de difusdo é a derivada tempo-
ral da varianca espacial. Substituindo-se (6)
em (9) resulta o seguinte coeficiente de
difuséo vertical:

2
K, =3;{TG—W}2 (10)

L

As equactes (7) e (10) sdo expressas
em termos da varianca da velocidade tur-
bulenta vertical e da escala de tempo de
descorrelacéo vertical. Neste trabalho es-
tes parametros serdo derivados da teoria
de similaridade.

3. Varianca da velocida-
de turbulenta e escala de
tempo lagrangeana

Na camada superficial convectiva, a
componente da velocidade turbulenta ver-

tical oy tem sido representada como [18]:

oy =1.3u.[L+3(- /L) (11)

onde z € a altura acima do solo. A ex-
pressdo (11) forma uma conveniente
interpolagédo entre os limites neutro e for-
temente convectivo. A velocidade de atri-

to superficial |, pode ser escrita como se-
gue:

1/3
U = W*(_ kLJ (12)

onde | _g4 € a constante de von
Karman, z, ¢ a altura da camada limite ins-
tavel e w, é a escala de velocidade
convectiva. Entdo, a equagéo (11) pode ser
escrita como:

o, = 0.96W*(_Z:']1/3{1+ 3[_—LZH1/3 (13)
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Para a escala integral de tempo
Lagrangeana foi utilizada uma expressédo
sugerida por Hanna [1]:

T, = o.59(i] (14)

4. Parametro de disper-
sao vertical e coeficien-
te de difusao

A partir da teoria de similaridade, as
expressoes (13) e (14) foram introduzidas
na equacdo (7) para obter-se o seguinte
parédmetro de dispersao vertical:

1/2
o 175y1’2x3’2K ZL]+3} H,<z<01z (19)
i

onde |, ¢ a altura da fonte. Para o
S

parédmetro de disperséo vertical nés toma-
mos uma meédia na variavel z:

'[G dz (16)

Gz

Olz—

Das Egs. (9) e (15) o coeficiente de
difuséo vertical k foi calculado:
z

L _ 4.4uX K : )+3} H, <z<0.1z (17)

Desta forma, neste estudo nés intro-
duzimos o coeficiente de difusdo vertical
(17) em um modelo de poluicdo do ar e a
Eqg. (16) em um modelo Gaussiano para
simular a concentragdo integrada lateral-
mente de contaminantes liberados a par-
tir de uma fonte baixa em condicGes forte-
mente instaveis. O valor da constante m
foi estimada pela comparacéo da Eqg. (15)
(quando | _, o) comas Egs. (6 e 8) do tra-
balho de Nieuwstadt [19]. Desta compara-

¢do nos obtivemos um valor de  gg Para
a constante m .

Wi Z;
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5. Modelo de poluicao
do ar

Conforme Vilhena [20-22], para um
sistema de coordenadas cartesiano em que
a dire¢do x coincide com a do vento mé-
dio, a equacéo de difusdo-advecg¢do no es-
tado estacionério pode ser escrita como

[5]:

b _ ﬁ(KX ﬁcj 0 (K ﬂcj ﬁ[KﬁC] (18)
& x| &) &) al ta
onde ; representa a concentragao
média, U a velocidade média do vento na
direcioxe K , K e K, séo os coeficientes de
difusdo. A integracdo lateral da equacéo

(18) (negligenciando a difusdo longitudi-
nal) conduz para a seguinte expressao:

Uff_ﬂ:z(Kzﬁ] 19)
17/4

sujeita as condic¢des de fluxo zero no
solo e topo da CLP, e uma fonte com taxa

de emissdo Q na altura 4 :
S
K 9 em z=0,z (20)

Uc¥(02)=Q5(z—H,) emMx=0 (21)
onde agora .y representa a concen-
tragdo média integrada lateralmente.
Levando-se em consideracéo a depen-
déncia do coeficiente K e o perfil de velo-
cidade do vento U sobre a variavel z, a al-

tura , da CBL é discretizada em N sub-

mtervalos de modo que em cada intervalo
K.(z) e U(z) assumem um valor médio:
1 Zn+l
Ky=—" '[Kz(z)dz (22)

Zy

Zni1

1 J'U(z)dz (23)
z

U, =

n+l
Zﬂ

Para o coeficiente de difusdo vertical
dependente das variaveis x e z, inicialmen-
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te n6s tomamos uma média em z:

Zni1

=+ J.Kz(x, z)dz (24)

n+1 n

Kn (%)
Zﬂ

O procedimento é muito similar para
a variavel x. O dominio na variavel x ¢

discretizado em sub-intervalos de compri-
mento ,, € em cada sub-intervalo € con-
I

siderado o seguinte valor médio para o
coeficiente de difuséo:

Xit1
Kip = ——— [Kotxyax (29)
Xiva =X i

Lembramos que k. assume um va-
in

lor constanteem , <y <y €7 <7<z .

Entéo, a solugao do problema (19) é
reduzido para a solucdo de N problemas
do tipo:

y 2.y
d¢n 9 ¢ 2,151

= —_n 1 X S XX
1
x " 52 n+

i+1

(26)

paran = 1: N, onde a representa a

concentracdo no n* sub-intervalo. Para
determinar as 2N constantes de integracao
as adicionais condi¢des (2N-2) de continui-
dade da concentracéo e fluxo na interface
sdo consideradas:

c_vzcg+1 n=1,2..N-1) (27)
- -

Aplicando-se a transformada de
Laplace na equacéo (26) resulta:

_cl(s2) -2 cl0,2) (29

n n
onde a(s,z) = Lpg(x,z);x - 5}1 que
tem a conhecida solugéo:

2 — J—
s Y9 =-on

c)(s,2) = Aje ™ + B e + 30)
Q eI _gRate-Ha) )
2R,
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U,s e

R, =+JU,K,s

Finalmente, aplicando-se as condi¢des
de interface e contorno nés obtemos um sis-
tema linear para as constantes de integracéo.
De agora em diante a concentragao é obti-
da invertendo-se numericamente a concen-

tragdo transformada c_y pelo esquema de
quadratura Gaussiana [23]:

. { PjunjZ { P‘U"jz

R P - — —

ca (%, Z)=ZAj 71 A V) g el e (31)
j=1

A solugdo (31) é valida para camadas
gue ndo contém a fonte contaminante. Por
outro lado, a solugéo (32) pode ser usada
para estimar o campo de concentracao na
camada que contém a fonte continua. Es-
tas solucdes sdo vélidas somente para x >
0, uma vez que o0 esquema de inversdo de
Laplace por quadratura ndo é permitido

parax =0. p € p S40 0S pesos e raizes
] ]

do esquema de quadratura Gaussiana e sdo
tabulados no livro de Stroud e Secrest [24].

Neste ponto é importante mencionar que
este procedimento conduz & solugao para a
concentracdo com uma dependéncia conti-
nua em z e seccionalmente continua em x
devido & imposi¢édo da condi¢do de continui-
dade de concentracéo e fluxo de concentra-
¢do na interface z . Para obter uma solugdo
com dependéncia continua nas variaveis x e
z, devemos aplicar, além das condigdes de
contorno, as condigdes de interface e conti-
nuidade da concentragéo em x. e z . A justifi-
cativa para a aproximacao adotada deriva da
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simplicidade resultante da imediata aplicacdo
da formulacéo para concentracido encontra-
da por Moreira [25], quando o coeficiente de
difusdo varia somente na variavel z. Além dis-
so, nenhum esforgo conputacional adicional
€ necessario para estimar a concentragéo
guando o coeficiente de difusdo depende de
X e z. Estamos cientes que este procedimento
é uma aproximagdo devido a descontinuidade
de concentragdo na interface x, mas isto me-
Ihora os resultados como sera mostrado pos-
teriormente. E também relevante dizer que
para ambas aproximacdes, 0 numero de cons-
tantes de integracdo sdo iguais ao nimero de
condi¢cbes de contorno e interface,
consequentemente as constantes de
integragdo sdo unicamente determinadas.

6 Avaliacdo do modelo

A performance do presente modelo
(Egs. 31, 32, e 17) tem sido confrontada
com dados experimentais de concentracio
usando SO, dos experimentos de disper-
sao realizados em O’Neill, Nebraska, 1956,
descritos em Barad [11]. O poluente (SO,)
foi emitido sem empuxo a uma altura de
0.5 m e foi medido pelos amostradores a
uma altura de 1.5 m em cinco distancias
(50, 100, 200, 400, 800 m). O sitio de Prairie
Grass foi plano com um comprimento de
rugosidade de 0.6 cm. Os resultados para
vinte experimentos fortemente convectivos

(—zi/L>10) sdo apresentados [16]. Para

calcular |, aequacdo (12) foi usada.

O perfil da velocidade do vento usa-
do nas Egs. (31) e (32) tem sido
parameterizado segundo a teoria de simi-
laridade de Monin-Obukhov e o modelo
OML [26]:

U :L:(—*[In(z/zo)—‘Pm(z/L)+‘Pm(zo/L)] sezf£z,
(33)
U=U(z,) se 2>7, (34)

onde 7z, = min[|L|,01z,] ¢ ¥, €uma
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funcéo estabilidade dada por [27]:

¥ =2In[1+ A:|+ In{1+ Az}— 2tant(A) + 2 (35)
2 2 2

com

A=(1-16z/L)Y* (36)
k = 0.4 é a constante de Von Karman,

u, & a velocidade de atrito e z, 0 compri-

mento de rugosidade.

Como um teste para as aproximacoes
(17), (31) e (32) e também para analisar a
influéncia da teoria de Yaglom no trans-
porte turbulento, as parameterizagdes (16)
e (17) sdo usadas para simular as concen-

tragOes intergradas lateralmente C_y(x 2) de

Prairie Grass. A Figura 1 mostra o diagra-
ma de espalhamento de concentracgdo
usando as aproximacdes (31) e (32) com o
coeficiente de difusdo vertical dado pela
Eq. (17) e os resultados de um modelo
Gaussiano calculado com a Eq. (16). A Fi-
gura 2 mostra uma comparagdo entre 0s
valores de concentra¢do adimensional
obsevados e preditos como uma funcéo da
distédncia adimensional. Os resultados ge-
rados pelos presentes modelos (Egs. 17, 31
e 32; modelo Gaussiano com Eg. 16) séo
comparados com valores de concentracdo
observados durante o experimento de
Prairie Grass e, além disso, com os resulta-
dos de Nieuwstadt [19]. Esta comparacdo
mostra que, diferente do modelo de
Nieuwstadt, para pequenas disténcias de
viagem a presente parameterizacgéo repro-
duz muito bem as concentragdes observa-
das integradas lateralmente. Para distan-
cias maiores, o rdpido declinio nas concen-
tracOes medidas pode ser explicado pela
perda de material tragador nos experimen-
tos de campo para a superficie ou outras
causas.

Subsequentemente, no conjunto de
dados foi aplicado os seguintes indices es-
tatisticos [28]:

NMSE (normalized mean square

error) = (C, —Cp)Z/TCp ,
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FA2 = fraction of data (%) for

05<(C,/C,)<2
COR (correlation coefficient) =

(Co-Co)(Cp—C, [o45,

FB (fractional bias) =

Co—Cy/05(Cy+Cp)
FS (fractional standart deviations) =

(06 -0,)/05(c, +0p)

Onde os subescritos o e p referem-se
as quantidades observadas e preditas, e
uma barra acima indica uma média. Os
resultados dos indices estatisticos séo com-
parados com os obtidos a partir do mode-
lo Gaussiano, e sdo mostrados na Tabela 1.
Uma excelente concordancia com os resul-
tados do modelo Gaussiano foi obtida com

a proposta aproximagcao que considera g
z

variar com a distancia da fonte conforme
a teoria de Yaglom.

7 Conclusoes

Um simples coeficiente de difusdo
semi-empirico dependente da distancia da
fonte para uma CLP instavel que conside-
ra a teoria de Yaglom é proposta. Este coe-
ficiente de difuséo é baseado na teoria de
similaridade de Yaglom. Este coeficiente é
valido em regifes préximas de uma fonte
continua baixa em condicfes fortemente
instaveis.

O presente modelo fornece um coefi-
ciente de difusdo vertical variando com a
distédncia da fonte para turbuléncia nédo-
homogénea em uma CBL e que foi intro-
duzido em um modelo de poluicdo do ar e
validado com os dados experimentais de
Prairie Grass e finalmente comparado com
um modelo Gaussiano. A anélise estatisti-
ca dos resultados mostra uma excelente
concordancia entre os resultados da apro-
Ximagao proposta com 0s experimentais e
também com os do modelo Gaussiano. A
presente analise sugere que a inclusao da
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teoria de Yaglom, melhora a descri¢do do
processo de transporte turbulento de
efluentes atmosféricos liberados por uma
fonte continua baixa em condig¢des forte-
mente convectivas. Finalmente é relevante
mencionar que o modelo proposto para
coefciente de difusdo, expresso pela Eq.
(17), dependente da distancia da fonte é
adequado para aplicacbes em modelos de
difusdo atmosféricos.
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Figura 1 — Diagrama de espalhamento das concentragfes observadas e preditas usando a aproximagdo (31) e (32)
com o coeficiente de difus@o vertical dado pela Eq. (17) e os resultados de um modelo Gaussiano usando a Eg. (16).
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Figura 2 - Comparagéo entre valores de concentracéo integrada lateralmente adimensional observada e predita C ¥

como uma fungdo da distancia adimensional X . Os resultados fornecidos pelo presente modelo (Egs. 17, 31 e 32) e 0
modelo Gaussiano com a Eg. (16) sdo comparados com os valores ce concentragdo observados durante o experimento de
Prairie Grass e, também, com os resultados de Nieuwstadt (1980).
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Tabela 1. indices estatisticos para avaliar a performance do modelo.

Modelo NMSE FA2 COR FB FS
Egs. (31, 32, 17) 0.02 0.96 0.99 0.05 0.04
Gaussiano com Eq. (16) 0.05 0.92 0.98 -0.05 0.00
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