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ABSTRACT

Currently, the use of photochemical mesoscale models has become significantly important for
air quality management in urban regions due to its great potential to produce information
regarding air pollutants and meteorology. Mesoscale models, such as WRF-CHEM and CMAQ,
can predict dispersion of pollutants in large areas urban areas, with resolution in order of 1 km
to 10 km. However, these models are not able to accurately reproduce the airflow and dispersion
of pollutants inside the urban canopy, since they are unable to model in detail the characteristics
of flow and dispersion in dimensions below its resolution. On the other hand, microscale
ComputationalFluid Dynamics (CFD) models can account for the effects of complex building
arrays, as well as the dispersion of contaminants from different sources due to its fine resolution.
In this sense, the use of mesoscale models coupled with microscale CFD models may provide
sufficient level of detail for critical areas of interest, while mesoscale models can provide the
flow and dispersion patterns over a large urban region. In this work, WRF and CMAQ modeling
systems are off-line coupled with a microscale CFD model. A densely populated neighborhood
of 6 kmz2 in the Metropolitan Region of Vitodria is studied. WRF and CMAQ data outputs are
used as transient boundary conditions for the CFD simulation. A 3D domain with approximately
2x107 tetrahedral elements, representing the study region, is used to solve the conservation
equations of mass, momentum and chemical species in the microscale simulation. Data from
an air quality monitoring station is used validate the simulated concentration fields. In general,
it is possible to conclude that the microscale model results show a considerable improvement
in the street level concentration predictions compared to mesoscale data. The results reproduce
trends and peaks that are observed on the input data, with statistical indicators of the coupled
CFD/WRF model significantly better than CMAQ, demonstrating the CFD modelling
robustness. However, it is important to note that the accuracy of the emission inventory and

mesoscale prediction have an important impact on the results.

Keywords: Urban air quality, CFD modelling, WRF model, CMAQ model, Modelling scale

coupling.



RESUMO

Atualmente, o uso de modelos fotoquimicos de mesoescala se tornou significativamente
importante para a gestdo da qualidade do ar em regides urbanas devido ao seu potencial de
reproduzir informagdes a respeito de poluentes atmosféricos e meteorologia. Os modelos de
mesoescala WRF-CHEM e CMAQ, conseguem prever a dispersdo de poluentes em grandes
areas, com resolucdes na ordem de 1km — 10km. Entretanto, estes modelos ndo sdo capazes de
reproduzir com precisdo 0 escoamento de ar e a dispersdo de poluentes dentro de regides
complexas, visto que sdo incapazes de modelar detalhadamente as caracteristicas do
escoamento e dispersdo em dimens@es inferiores a sua resolucdo. Os modelos baseados em
Computational Fluid Dynamics (CFD) de microescala, devido a sua resolu¢do na ordem de
metros, conseguem reproduzir os efeitos dos diferentes arranjos urbanos. Neste contexto, o
acoplamento de escalas se torna uma saida de grande valor, podendo usar dados provenientes
de simulacdes de modelos de mesoescala em um modelo de microescala, permitindo o
acomplamento entre os efeitos meteordgicos de mesoescala e as caracteristicas do dossel urbano
em microscala. Neste trabalho, os sistemas de modelagem WRF e CMAQ sdo acoplados a um
modelo CFD de microescala. Um bairro densamente povoado de 6 km2 na Regido
Metropolitana de Vitdria, é estudado. As saidas de dados horarios do WRF e CMAQ sdo usadas
como condi¢des de contorno transientes para a simulacdo CFD. Um dominio 3D com
aproximadamente 2x10” elementos tetraédricos que representa a regido de estudo, foi usada
para resolver as equacdes de conservacao de massa, momentum e espécies quimicas. Dados de
uma estacdo de monitoramento da qualidade do ar s&o usados para comparar 0s campos de
concentracdo simulados obtidos. No geral, os resultados do modelo CFD de microescala
aprimoram a capacidade de previsdo dos modelos de mesoescala, com os indicadores
estatisticos do modelo CFD/WREF significativamente melhores que o CMAQ. No entanto, €
importante observar que os dados do inventario de emissdes e os resultados dos dados de

mesoescala tém um impacto muito significativo nos resultados do CFD.

Palavras-chave: Qualidade do ar urbano, Modelagem CFD, Modelagem WRF, Modelagem

CMAQ, Acoplamento de escalas.



1 INTRODUCAO

Atualmente, a polui¢éo do ar tornou-se uma grande preocupacao para a sociedade e para o poder
publico. O interesse por esse problema aumentou a medida que o conhecimento dos seus efeitos
evoluiu. Segundo dados da OMS, foi estimado que para o0 ano de 2012 aproximadamente 6,5
milhGes de pessoas morreram como resultado da exposicao a poluicdo do ar. Um total de 11,6%
do total de mortes no mundo, confirmando que a poluicdo do ar é o maior problema de saude
ambiental do mundo (WHO, 2016). Diante destes dados, as entidades publicas e privadas vém
buscando meios de gerenciar as emissdes e monitorar a qualidade do ar, bem como seus

impactos a salde humana e ao meio ambiente.

Estima-se que metade da populacdo mundial atualmente vive em &reas urbanas, sendo que esta
estimativa tende a crescer para dois tercos em 2050 (SANTIAGO, J. L. et al., 2017). No meio
urbano a expectativa de exposicdo humana a substdncias nocivas é relativamente alta,
especialmente em areas com alta densidade de pessoas e trafego de veiculos (VARDOULAKIS
et al., 2003).

As configuragGes urbanas tém uma forte influéncia sobre o escoamento dos ventos e dispersao
de poluentes. Por esse motivo, o escoamento do vento, bem como a dispersdo, em diferentes
configurac@es urbanas vem sendo foco de diversos estudos (COCEAL et al., 2014; GOULART
et al., 2019; TOMINAGA; STATHOPOULOS, 2018; TOPARLAR et al., 2017). Devido a
complexidade de anlise, a forma mais comum de estudo é o tratamento da morfologia urbana
de forma simplificada como cénions, prédios isolados e grupos de prédios, entretanto uma nova
vertente vem buscando avaliar tais parametros em geometrais urbanas mais complexas e em

areas urbanas reais.

Atualmente, o uso de modelos fotoguimicos se tornou significativamente importante para a
gestdo da qualidade do ar em regifes urbanas, devido ao seu potencial de reproduzir
informacdes detalhadas a respeito da qualidade do ar e meteorologia de uma regido. Modelos
de mesoescala, como o modelo meteoroldgico Weather Research and Forecasting (WRF) e 0
modelo Community Multiscale Air Quality (CMAQ), sdo capazes de reproduzir,
respectivamente, o campo de vento e a dispersdo de poluentes por centenas de quilémetros,
empregando resolugdes da ordem de 1 a 10 quildmetros. Entretanto, estes modelos ndo séo
capazes de reproduzir com precisdo 0 escoamento de ar e a dispersdao de poluentes dentro de

regibes complexas, contidas em arranjos urbanos de prédios reais, visto que sdo incapazes de



modelar detalhadamente as caracteristicas do escoamento e dispersdao em dimensoes inferiores

a sua resolucéo.

Para determinar as concentrac@es no nivel das ruas, incorporando os efeitos dos canions de ruas,
prédios e intersecdes, alguns modelos tentam reproduzir a influéncia dos prédios e ruas através
de parametrizaces, como o modelo SIRANE (CARPENTIERI et al., 2012). Esta classe de
modelos é conhecida como modelo de network, onde os prédios sdo considerados como
geometrias regulares (paralelepipedos) e altura uniforme. Entretanto, estes modelos somente
sdo aplicaveis a casos especificos, como o de geometrias com arranjos regulares, prédios
igualmente espacados e com alturas iguais. Fora destas situacdes ideais € extremamente dificil
prever de maneira adequada, o escoamento e dispersdo de poluentes em intersec¢des complexas

de ruas e avenidas ou as proximidades de edificacbes com geometria intrincada.

Neste contexto, o uso da Dindamica dos Fluidos Computacional (CFD) tem o potencial de
resolver adequadamente o escoamento e disperséo de poluentes em regides urbanas complexas,
visto que se baseia na solucdo completa das equacdes de conservacdo de massa, momentum e
espécie quimica com resolucdo suficientemente fina para incorporar a geometria da regido.
Estes modelos CFD de microescala necessitam de uma resolucéo espacial da ordem de metros,
para permitir a captura dos efeitos da geometria do dossel urbano e das caracteristicas locais da
turbuléncia. Diversos estudos recentes foram realizados buscando analisar a influéncia dos
prédios no escoamento utilizando modelos CFD de microescala, como (GOULART etal., 2019;
TOMINAGA; STATHOPOULOS, 2013; TOPARLAR et al., 2015; YOSHIDA; TAKEMI,
HORIGUCHI, 2018). Entretanto, modelos CFD de microescala ainda sdo aplicaveis para

estudos especificos, devido ao seu grande custo computacional.

Apesar da capacidade para resolver detalhadamente o escoamento e dispersdo em ambientes
urbanos, o uso de modelos CFD para a simulacéo de regides urbanas inteiras ainda é proibitivo
considerando o esfor¢o computacional requerido. Simula¢des numéricas de regides urbanas que
se estendem por dezenas de quildmetros com resolucOes espaciais da ordem de metros podem
produzir malhas computacionais de pontos nodais da ordem de 10*° ou superior, tornando o
custo computacional para aplicagdes reais inviavelmente elevados. Esta limitacdo torna-se
ainda mais clara quando se considera que modelos de dispersdo de poluentes empregados em
gestdo ambiental precisdo fornecer dados horarios de concentracao de poluentes em simulagdes

que podem se estender de 1 a 3 anos.



Desta forma, o acoplamento de escalas se torna uma saida de grande valor, podendo imputar
dados reais provenientes de simulagcdes na ordem espacial de cidades em um modelo de
microescala que consegue captar a influéncia dos efeitos do dossel urbano. Além disso, o
acoplamento dos modelos é uma forma vidvel para uma melhor precisdo dos modelos de
microescala, incluindo parametros reais a ambientes simulados. Alguns estudos acoplando
modelos de mesoescala meteoroldgicos e de disperséo de poluentes em modelos de microescala
foram feitos como (BERCHET et al., 2017; KWAK et al., 2015; LIU et al., 2012; TEWARI et
al., 2010), estes obtiveram resultados positivos nos acoplamentos, melhorando a precisdo dos

modelos, reduzindo a demanda computacional, entre outros.

Neste sentido, este estudo tem como objetivo principal implementar e avaliar o acoplamento de
modelos de mesoescala em um modelo de microescala, baseado no modelo meteorolégico WRF
e no modelo fotoquimico de dispersdo de poluentes CMAQ (Santiago, 2015) como condicao
de contorno em um modelo de microescala baseado em CFD. Aspectos relevantes, como a
forma de acoplamento, tempo de processamento e precisao em relacdo ao uso de um modelo

convencional de mesoescala séo investigados.
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2 OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GERAL

Este estudo tem como objetivo principal implementar e avaliar o acoplamento entre modelos
de mesoescala em um modelo de microescala em um ambiente urbano real sobre a capacidade

de predicdo dos modelos de qualidade do ar.
2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Implementar o acoplamento dos dados provenientes do modelo de mesoescala
como condicao de contorno do modelo de microescala;

e Avaliar a precisdo dos resultados, comparando os resultados de medicdo aos
resultados obtidos pelo modelo de mesoescala padréo e os resultados do modelo

de mesoescala acoplado ao modelo de microescala.
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3 REVISAO DA LITERATURA

Neste capitulo serd apresentado inicialmente alguns conceitos a respeito das escalas
meteoroldgicas e as escalas de dispersdo de poluentes, seguido dos fundamentos sobre
escoamento e dispersdo de poluentes em morfologias urbanas, adentrando no acoplamento de
escalas, e apresentando o estado da arte do tema. Dessa forma, este capitulo esta dividido em
trés seccBes principais: (i) Escalas meteoroldgicas e de poluicdo do ar, (ii) Escoamento e
dispersdo de poluentes em ambientes urbanos abordagens de microescala em ambientes

idealizados e reais e (iii) Acoplamento de modelos com diferentes escalas.
3.1 ESCALAS METEOROLOGICAS DE PROBLEMAS DE POLUICAO DO AR

Em termos de escalas espaciais verticais, a poluicdo do ar em regides urbanas esta relacionada
a Camada Limite Atmosférica (CLA). A CLA é a parte da troposfera que é diretamente
influenciada pela proximidade da superficie terrestre que, devido a forcantes térmicas e
mecanicas, apresenta uma alta taxa de transferéncia de calor, massa e quantidade de movimento.
Assim como a troposfera, a espessura da CLA é variavel no tempo e no espaco, diversificando-
se entre centenas de metros até alguns quilébmetros dependendo da topografia, cobertura do
solo, estacdo do ano, periodo do dia e do clima (STULL, 1988). A CLA é uma regido turbulenta
por natureza. Analisando as escalas espaciais horizontais na escala urbana, o foco de estudos é

principalmente na chamada microescala meteoroldgica e escala de dispersao de prédios.

O conceito de escala em estudos relacionados ao clima urbano é fundamental seguido da
comparacdo com dados meteorologicos de modo que estas se tornem ferramentas
representativas do ambiente real, e fornecam dados e suporte as necessidades de aplica¢do no
projeto e planejamento urbano (DENER; ALVES, 2010). No conceito de escalas horizontais
duas abordagens sdo normalmente empregadas para definir as escalas espaciais, sendo: Escala

climatica ou meteoroldgica e escala de dispersdo de poluentes.
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Segundo a Sociedade Americana de Meteorologia (AMS), as escalas climaticas ou

meteorologicas sdo definidas como: Macroescala, Mesoescala e Microescala.

e Macroescala ou escala sinética: Representa 0os movimentos atmosféricos com uma
extensdo horizontal da ordem de centenas de quildmetros a milhares de quildmetros,
incluindo fendmenos como ciclones, massas térmicas e circulacéo global.

e Mesoescala: A extensdo horizontal dessa escala é da ordem de poucos quilémetros (1 a
2 km) a centenas de quilémetros (200 km). Nessa escala estdo incluidas as brisas
maritimas e terrestres, circulacdo dentro de vales e outros. Os fenbmenos que ocorrem
dentro dessa camada tém importancia fundamental nos processos de transporte e
dispersdo sobre as emissdes das fontes poluidoras.

e Microescala: Extensdo horizontal da ordem de centimetros até poucos quilémetros (2
km). Estdo incluidos os movimentos resultantes dos efeitos aerodindmicos das
edificacbes das cidades e dos parques industriais, rugosidade das superficies e a
cobertura vegetal de diversos tipos de solo. Nesses casos, a turbuléncia atmosférica,
gerada por diversos pequenos obstaculos, € importante na verdadeira trajetoria das
plumas emitidas pelas fontes industriais, uma vez que a direcdo e a velocidade do vento
sd0 em sua maioria dominadas pelas caracteristicas topograficas e regionais em torno

da fonte.

A influéncia dos obstaculos nos processos da parte inferior da camada limite tem sido
investigada e considerado de diferentes formas de acordo com o modelo e sua escala. Os
métodos para descrever a influéncia dos obstaculos sdo muito distintos para modelos de
diferentes escalas e ndo existe uma abordagem geral aplicavel a todas as escalas. Por exemplo,
para modelos de mesoescala e outros modelos de resolucdo grosseira, a influéncia dos
obstaculos é considerada através de parametrizacdes, enquanto em modelos de microescala de

resolucdo mais refinada é resolvida diretamente.

A Figura 1 mostra as escalas espaciais climaticas de fendmenos que podem ser parametrizados
ou diretamente simulados em modelos de mesoescala e de microescala utilizando as médias de
Reynolds ainda considerados através de constantes. Com o foco em abordagens de modelagem
de meso-microescala, os dados da mesoescala podem ser utilizados como condi¢bes de

contorno para os modelos de microescala.
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ESCALAS DOS FENOMENOS ATMOSFERICOS
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Figura 1. Escalas espacial e temporal dos fendmenos atmosféricos e seu tratamento nos modelos de mesoescala
ou microescala, Adaptado de Blocken (2015).

As escalas de dispersao sdo classificados por Vallero (2008) como: Local, urbana, regional,

continental e global.

A escala local tem uma extensdo horizontal da ordem de metros até poucos quilémetros.

A escala urbana se estende da ordem de poucos quilémetros até dezenas de quilémetros.

A escala regional compreendendo distancias horizontais da ordem de paises tem

extensdo horizontal da ordem de centenas de quilémetros.

Seguido pela escala continental que se estende de centenas de quilémetros a alguns

milhares de quildmetros.

A escala global é da ordem da extensédo do planeta.

Especificamente para problemas de poluigdo do ar o acoplamento em escalas € extremamente

importante. A concentracdo de poluentes a qual a populacdo de uma cidade esta exposta é uma

complexa funcdo da emissdo de fontes locais, tais como vias de trafego, somadas ao transporte

de poluentes de fontes mais distantes, como fontes industriais normalmente localizadas a alguns

quildmetros de distancia dos centros urbanos. A Figura 2 ilustra a disperséo de poluentes na

Regido Metropolitana da Grande Vitoria (RMGV), e a varia¢do temporal de concentracdo de
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poluentes que depende das condi¢cbes meteoroldgicas, das fontes locais de emissdo (Vias de
trafego, fontes residenciais e etc.) e das fontes industriais localizadas na regido nordeste da

cidade de Vitéria
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Figura 2. Evolucéo temporal da distribuicdo de concentracdo superficial de MP10 para o dia 30/07/2012, sobre
aRMGV: (a) 2 h, (b) 4 h, (c) 6 h, (d) 8 h. Adaptado de Santiago (2015).
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3.2 ESCOAMENTO E DISPERSAO DE POLUENTES EM AMBIENTES URBANOS -
ABORDAGENS DE MICROESCALA

Com a preocupacdo de atentados terroristas e guerras quimicas esforcos consideraveis foram
feitos, buscando entender o escoamento, transporte e dispersdao de poluentes em areas urbanas
(YAMADA; KOIKE, 2011). Além de descargas acidentais e atentados, o entendimento desses
processos também é motivado pelos efeitos nocivos que a poluicdo do ar, particularmente em
areas urbanas, pode causar a saude (BELCHER, 2005).

Atualmente, uma grande quantidade de abordagens pode ser utilizada para estudar o
escoamento urbano. Segundo Mirzaei e Haghighat (2010), essas abordagens podem ser distintas
em duas categorias principais, sendo essas: técnicas observacionais e técnicas por simulacéo
numérica. Técnicas observacionais: se referem a experimentos como em tunel de vento
(CARPENTIERI; HAYDEN; ROBINS, 2012; MACDONALD, 1997) e em campo (ref).
Técnicas por simulagdo numérica, podem ser baseadas nas médias de Reynolds (RANS)
(RAMPONI et al., 2015; SHEN, Zhi; CUI; ZHANG, 2017), simulacdo das grandes escalas
(LES) (GOULART et al., 2019; YOSHIDA; TAKEMI; HORIGUCHI, 2018) ou simulagéo
direta (DNS) (BRANFORD et al., 2011; CASTRO et al., 2017).

A vantagem principal das abordagens por simulagcdo numérica comparada com as experimentais
é a possibilidade de obter analises comparativas de diferentes cenarios (BLOCKEN, 2015).
Além disso, enquanto técnicas experimentais sdo realizadas com medi¢cGes em um ndmero
limitado de pontos no espaco, simulacdes numéricas levam vantagem pois permite estimar a

variavel de interesse em qualquer ponto dentro do dominio computacional.

Duas abordagens numéricas sdo comumente utilizadas para entender o escoamento em meio
urbano: simulagfes numéricas com geometrias e dominios computacionais idealizados e

simulacdes com geometrias de ambientes reais.

Estudos baseados em simulacdo numérica para geometrias urbanas idealizadas, tipicamente
utilizam formas geométricas como cubos e retdngulos (Al; MAK, 2018; GOULART,;
COCEAL; BELCHER, 2018; WEN; MALKI-EPSHTEIN, 2018) para descrever de forma
simples os arranjos urbanos. Inicialmente, os modelos CFD utilizados para analise do
microclima, consideravam dominios idealizados para desenvolver validagdes dos modelos.
Posteriormente, estes dominios idealizados foram utilizados para investigar aspectos comuns

do escoamento de vento ou entdo a transferéncia de calor em areas urbanas, podendo fornecer
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conhecimentos bésicos e futuramente ser utilizados para compreender 0s processos em areas
urbanas reais. Alguns autores como Boppana, Xie e Castro, (2010); Lin et al., (2014); Skote et
al., (2005) estudaram a dispersdo e o escoamento atmosférico, outros como Goulart et al.,
(2019); Mei et al., (2017) estudaram o aspecto de prédios idealizados e sua influéncia na

dispersdo e escoamento de vento.

Skote et al. (2005) analisaram um modelo de cidade altamente idealizado. Eles estudaram duas
configuragdes: um com apenas uma rua através de um grande circulo dividido em duas partes
e com a adi¢do de uma rua perpendicular cortando no centro e dividindo o circulo em quatro.
Compararam as simulacdes CFD utilizando dados de tanel de vento para a validacdo. Suas
conclusdes mostraram que a metodologia CFD oferece novas possibilidades para quantificar e

entender o escoamento de ar.

Boppana, Xie e Castro (2010) estudaram a influéncia do transporte de um escalar emitido de
uma fonte area no solo. Para isso, foram utilizadas duas geometrias urbanas idealizadas: um
arranjo de cubos com alturas iguais e outro com alturas aleatorias. Os autores utilizaram a
simulacdo das grandes escalas (LES), para modelar os efeitos da turbuléncia e validaram os
resultados com os experimentos de tinel de vento de Pascheke, Barlow e Robins, (2008). Os
resultados indicaram que a dispersdo de poluentes depende significativamente das alturas dos

prédios.

Lin et al. (2014) investigaram diferentes configuracdes urbanas idealizadas, modificando
alturas e largura das edificagdes e direcdo do vento. Foi utilizado o modelo x-¢ standart para
modelar os efeitos da turbuléncia. O objetivo principal desse estudo foi analisar a capacidade
de ventilacdo induzida pelos fluxos de momentum médios e turbuléntos. A direcdo do vento
paralela (6 = 0°) aos arranjos cubicos produz resultados com maior potencial de ventilacéo
quando comparados com as dire¢des do vento obliquas (6 = 15°, 30°, 45°), sendo essa diferenga
de potencial de ventilagdo menor para arranjos retangulares, mostrando a influéncia da direcéo

do vento e da geometria no escoamento atmosférico em ambientes urbanos.

Mei et al. (2017) estudaram os efeitos de diferentes densidades de areas frontais (area de contato
do vento com o prédio, variando de 0,125 a 0,5) em um grupo de prédios alinhados. Foi utilizado
0 modelo RANS, validado com experimentos de tnel de vento. O fluxo de momentum na altura
do dossel € aumentado quando a densidade frontal diminui. Para uma densidade de areas

frontais constante, reduzir a area frontal melhora a ventilagcdo do arranjo da cidade pois aumenta



23

o fluxo de momentum na altura do telhado. O estudo concluiu que o escoamento é fortemente

influenciado pela area frontal construida.

Goulart et al. (2019) utilizaram a simulacdo das grandes escalas para investigar os efeitos do
fluxo médio e turbulento vertical e horizontal de massa de poluente. Foram utilizadas 3 matrizes
de blocos representando ambientes urbanos: Dois arranjos escalonados, um com prédios de
alturas uniformes e outro com prédios de alturas variadas, e um arranjo alinhado com prédios
de alturas aleatorias, utilizando em todos os casos uma fonte area emitindo massa na superficie.
Os resultados mostraram que os edificios mais altos aumentam o fluxo vertical de escalar e as
flutuacGes de velocidade vertical acima dos edificios menores. Verificou-se para o caso de
alturas diferentes que o fluxo de massa advectivo vertical tem efeito sobre a dispersdo nas
proximidades do prédio (efeito local), enquanto os fluxos turbulentos verticais estdo associados

ao transporte de poluentes a favor dos prédios menores (um efeito ndo local).

O termo “areas urbanas reais” pode representar configuracfes de alguns prédios em uma parte
de um bairro ou uma pequena parte de uma cidade, até uma cidade inteira, desde que essa area
represente um arranjo referente a um ambiente urbano existente (MIRZAEI; HAGHIGHAT,
2010). A modelagem CFD em &reas urbanas reais podem ser realizadas para efetuar estudos de

caso, desde que hajam dados de monitoramento de campo para validacao.

Segundo Toparlar et al. (2017), 66,6% dos estudos buscando entender o escoamento em
ambientes urbanos utilizam &reas urbanas reais, com ou sem validacdo. Alguns autores como
Shen et al, (2017) estudaram o escoamento atmosférico e sua influéncia em ambientes urbanos
reais, Carpentieri et al., (2012); Sanchez et al., (2017); Soulhac et al., (2016) o escoamento de

ar e a dispersdo de poluentes em ambientes reais.

Shen et al, (2017) investigaram a relacdo da morfologia das ruas com a qualidade do ar
utilizando seis casos de ruas irregulares em Manhattan, Paris, Barcelona, Berlim, Londres e
Nanjing. Os resultados mostraram que as caracteristicas morfoldgicas da rua, incluindo a
largura da rua, aberturas laterais e intersecdes estao relacionados diretamente com o escoamento
de ar dentro dos canions de rua. Os resultados mostraram que ruas com intersec¢des octogonais
(chanfro nas interseccfes), bem como ruas centrais largas podem aumentar o fluxo do

escoamento de ar.

Carpentieri et al. (2012) e Soulhac et al. (2016) utilizaram o modelo SIRANE e SIRANERISK

para simular ambientes urbanos reais e analisar os efeitos da estabilidade atmosférica na
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disperséo de poluentes. Os resultados com o SIRANE foram validados a partir de medicdes
obtidas em campo, enquanto que o SIRANERISK foi validado por medigGes experimentais em
tunel de vento. Os resultados mostraram que o SIRANERISK e o SIRANE sao ferramentas
adequadas para a analise de risco e gestdo de crises em ambientes urbanos, contribuindo em

politicas publicas e estudos de descargas acidentais em ambientes urbanos.
3.3 ACOPLAMENTO DE ESCALAS

Utilizar dados de modelos de mesoescala como condicdo de contorno de um modelo de
microescala pode reproduzir as influéncias de maiores escalas sobre o escoamento em arranjos
urbanos. Segundo Schliinzen et al. (2011), o acoplamento entre modelos de mesoescala e
microescala pode ser efetuado de trés formas diferentes sendo: Time-slice approach, One-way

nesting e Two-way nesting and multi-scale model.

e O time-slice approach consiste na divisdo dos dados em fatias temporais, ou seja, a cada
dado médio (temporal) proveniente da mesoescala, é realizada uma simulacéo
permanente da microescala. Dessa forma, os dados sdo tratados de forma singular com
diversas simulagGes permanentes na microescala, conforme exemplificado na Figura 3a.

e A metodologia one-way nesting aborda o acoplamento de escalas de forma externa, os
dados sdo imputados através do intervalo de tempo obtido no modelo de mesoescala,
assim inserido de forma continua no modelo de microescala, conforme exemplificado
na Figura 3b.

e O Two-way nesting utiliza o acoplamento de forma mutua, ou seja, a cada intervalo de
tempo ambos modelos véo interagir um com o outro, sendo um acoplado ao outro. Ou
seja 0 modelo de mesoescala fornece os dados de contorno ao modelo de microescala e

vice-versa, conforme esquematizado na Figura 3c.
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Figura 3. Métodos de acoplamento da mesoescala na microescala (MeM=modelos de mesoescala/MiM=modelos
de microescala), (a) time-slice (b) one-way nesting (c) two-way nesting, adaptado de Schlunzen et al. (2011).

Os efeitos da estabilidade atmosférica, brisa marinha ou circulacdo em vales sdo efeitos
normalmente desconsiderado nos estudos de escoamento e dispersdao em microescala Sanchez
et al., (2017); Santiago et al., (2017); Shen et al., (2017) e considerado dentro da mesoescala.
Por outro lado, estudos avaliaram a influéncia da estabilidade em mesoescala na disperséo de
poluentes Chambers et al., (2015); Crawford et al., (2016); Garcia et al., (2016); Michalcova
etal., (2017); Shen et al., (2017); Tong et al., (2017).

Nesse sentido, algumas metodologias ja sdo empregadas para realizar o acoplamento de escalas
temporais e espaciais, enfatizando que o acoplamento da macroescala em modelos de
mesoescala é usualmente utilizado em modelos climéaticos. A hipo6tese do acoplamento de
modelos de mesoescala como condi¢cdo de contorno de um modelo com resolucdo de
microescala foi empregado em alguns estudos Berchet et al., (2017); Kwak et al., (2015);
Leblebici et al, (2014); Li et al., (2007); Liu et al., (2012); Sanchez et al., (2017); Tewari et al.,
(2010); Wyszogrodzki et al., (2012); Yucong et al., (2013).

Li et al. (2007) utilizaram a metodologia de acoplamento de escalas para acoplar o Regional
Atmospheric Modeling System (RAMS) e simulagcdes CFD de microescala. Os resultados
provenientes do RAMS foram introduzidos como condi¢do de contorno ao CFD combinados
em um sistema numerico de multi-escala similar ao time-slice approach. A comparagéo entre 0
modelo RAMS e a simulacéo acoplada RAMS/CFD apresentou bons resultados, isso devido ao
modelo RAMS possuir menor resolugédo espacial de 0,2 km (menor que a utilizada no CFD),

ndo conseguindo reproduzir a influéncia dos prédios contidos na camada superficial urbana,
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assim, o acoplamento com o CFD possibilita fazer uma releitura dos resultados e reproduzir

essa influéncia dos prédios através de uma resolucdo maior, melhorando os resultados.

Tewari et al. (2010) utilizaram a metodologia de acoplamento para avaliar o impacto das
resolucdes na modelagem de transporte e dispersdo em um ambiente urbano através do
acoplamento de um modelo CFD, o CFD-Urban, com um modelo de previsdo numérica de
mesoescala, o Weather Research and Forecast (WRF). Dessa forma, foi utilizado uma
metodologia denominada Quasi-Steady ou quase permanente, junto ao acoplamento time-slice
approach. O quase permante consiste em dividir os intervalos de tempo dos dados acoplados
em intervalos menores, ou seja, um intervalo do modelo de mesoescala de 1 hora é dividido em
4 intervalos de 15 minutos no modelo de microescala, ainda se aproximando de simulacdes
permanentes devido a sua extensdo temporal. O estudo constatou que a precisdo do modelo é
melhorada quando o0 modelo CFD-Urban é acoplado ao modelo WRF utilizando a metodologia
Quasi-Steady. A principal razdo para essa melhora é que a mudanca da dire¢do do vento da
camada limite inferior e os gradientes sdo bem representados nos campos do WRF, isso
acoplado a resolucdo espacial mais detalhada de um modelo de microescala consegue trazer

resultados mais assertivos.

Wyszogrodzki et al, (2012) acoplaram o modelo da dindmica dos fluidos computacional
EULAG utilizando a simulacdo das grandes escalas LES utilizando a metodologia one-way
nesting, com o WRF para investigar o escoamento em areas urbanas. Os dados de campo de
vento obtidos pela simulacdo de mesoescala através do WRF sdo acoplados como condi¢édo de
contorno ao modelo EULAG. O sistema de modelagem acoplado foi avaliado com os dados
obtidos por Flaherty, (2006). Os resultados mostraram que o modelo de microescala é sensivel

as condicdes de contorno, melhorando a predigdo do campo de vento.

Liu et al. (2012) estudaram o escoamento de ar e dispersdo de poluentes no nivel do transeunte
em uma area urbana. Para isso, foi utilizado o método de acoplamento dos dados de velocidade
e temperatura variando com o tempo fornecidos pelo modelo de mesoescala WRF, um
acoplamento similar ao time-slice approach utilizando a da simulacéo de grandes escalas (LES).
A fim de reduzir os custos computacionais, foi proposto um modelo combinado de edificios na
area urbana que, em uma area central, onde o vento e poluicdo sdo mais preocupantes, 0s
edificios sdo devidamente resolvidos em malhas finas, no entanto na regido dos arredores séo
tratados com malhas grosseiras. A vantagem da abordagem proposta € que o efeito multi-escala

do movimento atmosférico € considerado e a evolugdo temporal da estrutura do escoamento no
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ambiente urbano pode ser resolvida com um custo computacional moderado. Os resultados do

modelo multi-escala tiveram boa concordancia com os dados observados.

Leblebici, Ahmet e Tuncer (2014) implementaram o acoplamento (time-slice approach) do
modelo de mesoescala WRF como condicdo de contorno de um modelo CFD de microescala
em um software comercial o FLUENT, através de um compilador do FLUENT que permite
implementar fungdes definidas pelo usuario (UDF). A ideia principal dos autores consiste em
entender a influéncia da topologia de interesse em resolucGes mais finas que os modelos de
mesoescala, com a hipotese de que esses modelos ndo conseguem capturar os efeitos da
topologia corretamente. Os resultados em regifes com alturas superiores a 70 metros da
superficie ndo apresentaram muita diferenca, porém quando o ponto de observacdo é
aproximado da superficie, ou seja, alturas menores que 50 metros uma diferenca significativa
foi observada, mostrando a influéncia das menores resolugdes da topografia nos resultados e os

efeitos locais.

Yucong et al. (2013) estudaram o escoamento de ar e a dispersao de um poluente em uma area
urbana complexa, a cidade de Beijing na China. Foi utilizado a metodologia de acoplamento de
escalas utilizando o time-slice approach, sendo acoplado o modelo de previsdo numérica
meteoroldgico de mesoescala WRF, sendo seus dados utilizados como condicdo de contorno
para 0 modelo de microescala CFD OpenFOAM. O modelo CFD OpenFOAM foi inicialmente
validado com dados de tinel de vento. Os resultados da simulacdo do modelo acoplado
demonstraram que os fluxos de ar ao redor dos edificios reais sdo bastante diferentes do
escoamento atmosféricos no limite do dominio fornecido pelo WRF, sendo o padrdo de
dispersdo de poluentes mais complexo sobre influéncia dos efeitos dos prédios. Os resultados
mostraram que diferentes direcdes do vento podem modificar completamente o escoamento de
ar ao redor das edificacdes. No geral, os resultados desse estudo sugerem que o modelo WRF
acoplado ao CFD OpenFOAM ¢ uma abordagem importante que pode ser usada para estudar e

prever o escoamento e dispersdo em areas densamente construidas.

Kwak et al. (2015) desenvolveram um sistema integrado para modelar a qualidade do ar em
ambientes urbanos, utilizando o acoplamento de um modelo da dinamica dos fluidos
computacional com o modelo de mesoescala meteorolégico WRF para prover os dados de
campo de vento e 0 modelo de mesoescala community multiscale air quality (CMAQ) para
prover os dados de concentracdo, variando com o tempo como condic¢do de contorno para o

modelo CFD de microescala um acoplamento similar ao time-slice approach. Além dos dados
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de campo de vento e concentragdo também foi acoplado ao modelo CFD a mesma modelagem
das reacbes quimicas utilizado no CMAQ. As simulag¢Ges foram realizadas no periodo de 09
horas as 18 horas do dia 3 de junho de 2010 em uma area de prédios altos de Seoul na Republica
da Coreia, onde as fontes de emissdes modveis sdo concentradas. Foram analisadas as
concentragdes dos componentes NO, e Oz comparativamente as medigdes das estagcdes de
monitoramento da qualidade do ar, mostrando melhores resultados que o CMAQ. A
variabilidade espacial proximo a superficie € fortemente associada com a heterogeneidade das
emissdes moveis das ruas, enquanto a variabilidade proxima ao topo de prédios altos é
fortemente associada com a aleatoriedade da geometria do prédio. As médias de concentragdo
de NO2 e Oz nas proximidades da superficie sdo consideravelmente diferentes das
concentragfes no CMAQ, 30 contra 44 ppb para o Os, ambos a 30 metros de altura também
seguindo a tendéncia para o0 NO2, mostrando a representacdo insuficiente da superficie pela
simulacdo do CMAQ.

Berchet et al. (2017) desenvolveram um método custo efetivo para simular o escoamento de ar
e dispersdo de poluentes no interior de uma cidade ao longo de alguns anos, com uma resolugéo
temporal horéaria. Essa combinacao de alta resolucédo espacial e longos periodos de simulacéo é
criticamente necessaria para estudos epidemiolégicos e para o controle da polui¢do do ar, mas
ainda apresenta um grande desafio para as técnicas atuais de modelagem. Para isso foi utilizado
uma metodologia de acoplamento, um modelo meteoroldgico para resolver o campo de vento
serve como condicdo de contorno para um modelo de microescala, acoplamento one-way
nesting. Foram simuladas duas cidades suicas com terrenos complexos: Zurique e Lausanne.
Os resultados indicaram que na proximidade de fontes, a resolucdo de 5 m para o0 modelo de
microescala escolhida, nem sempre € suficiente para reproduzir os gradientes de concentracdo
acentuados, necessitando de um ajuste na resolucdo. No entanto, a metodologia permite
reproduzir a variabilidade espacial de concentracdo em regifes mais distantes das fontes de

emissdo, portanto, para a maioria das partes da cidade.

Sanchez et al., (2017) realizaram a modelagem da dispersdo de NOx durante varios dias em
uma area urbana com trafego intenso em Madri (Espanha), para isso utilizaram o CFD. Foi
utilizada uma metodologia de médias dos resultados obtidos pelas simula¢gdes CFD computando
a evolucdo temporal da dispersdo de NOx como uma sequéncia de cendrios estacionarios,
utilizando condicOes atmosféricas reais. As entradas das emissdes sdo obtidas a partir de um
modelo de emisséo de trafego e a informacéo de campo de vento é obtida atraves de um modelo

de mesoescala meteoroldgico WRF. Para validadar a simulacdo foi feita uma campanha
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experimental com muitos amostradores. Os resultados mostraram o potencial do uso de
simulacOes de mesoescala urbana, juntamente com emissdes de trafego detalhadas, de modo a
fornecer mapas precisos da concentracdo de poluentes em microescala através das simulagdes
de microescala do CFD, quando comparado a uma campanha experimental detalhada é possivel

obter informac6es importantes a respeito da concentracéo de poluentes na altura do transeunte.

Nesse sentido, o acoplamento é uma saida vidvel para unir pardmetro reais externos em um
dominio com resolucdo detalhada de microescala. Entretanto simular um bairro inteiro com
resolucdo da ordem de metro ainda ndo foi realizado, observando os efeitos dos prédios e
canions de rua. Além do grande potencial dos modelos de microescala melhorar os parametros
utilizados em modelos de mesoescala, ou entdo, aumentar a precisdo dos modelos de

mesoescala.
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4 METODOLOGIA

Este capitulo descreve a metodologia utilizada para atingir os objetivos nesta disserta¢ao, sendo
apresentado incialmente a area de estudo, seguido das formulaces dos modelos de mesoescala
utilizados para prover os dados inseridos como condi¢do de contorno na simulacdo da
microescala e dos detalhes do equacionamento da modelagem de microescala. Além disso, é
apresentada uma descri¢cdo de como foi realizado o acoplamento dos dados de mesoescala no
modelo de microescala e configuragdes utilizadas na simulacdo. Na parte final do capitulo, séo
apresentadas as meétricas estatisticas para comparacdo com os dados da estacdo de

monitoramento e CMAQ.
4.1 DESCRICAO DA AREA DE ESTUDO

A regido de estudo utilizada corresponde ao bairro de Jardim Camburi, situado no municipio
de Vitdria que € parte ingegrante da Regido da Grande Vitéria (RGV) mostrado na Figura 4. O
bairro de Jardim Camburi é o bairro mais populoso do municipio de Vitéria com uma populacéo
com cerca de 39.157 habitantes, e area de 2,61 km2. Atualmente, passa por um processo de
verticalizacdo e adensamento populacional. Juntamente ao Parque Industrial compde a regido
mais afastada da parte central da cidade, fazendo fronteira a leste com o Parque Industrial de
Vitoria, a oeste, 0 aeroporto de Vitoria, ainda sendo divisa com o municipio da Serra e Oceano
Atlantico (PMV, 2010).

Dentro da Regido da Grande Vitdria (RGV) foram implantadas 9 estacOes automaticas de
monitoramento da qualidade do ar, sendo situadas em quatro dos sete municipios da RGV. Duas
dessas estacOes estdo posicionadas na Serra, quatro em Vitoria, duas em Vila Velha e uma em
Cariacica. A estacdo de monitoramento de Jardim Camburi é capaz de monitorar as
concentragOes de PTS, MP1o, SO2 e NOx. De acordo com o Relatorio Anual de Qualidade do
Ar de 2013 (IEMA, 2014), a estacdo de Jardim Camburi (Figura 4) cobre areas diretamente
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influenciadas pelas emissdes de industrias da ponta de Tubar&o, Serra e Vitoria sofre influéncia

de fontes mdveis que circulam nas vias nos seus arredores.
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Fonte cartogréfica: PMV, IJSN

TSRO0

Figura 4. Localizagdo do bairro Jardim Camburi, no municipio de Vitéria e localizacdo da estacdo de
monitoramento, adaptado de (PMV, 2018).
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4.2 SIMULACAO DA MESOESCALA

As simulacdes de mesoescala foram realizadas com o Weather Research and Forecasting
(WRF) para os dados meteoroldgicos e o Comunity Multiscale Air Quality modeling system
(CMAQ) para os dados de concentracdo. Os modelos de mesoescala foram utilizados devido a
estes serem o0s mais utilizados mundialmente, como também, devido a utilizacdo prévia destes
modelos dentro do grupo de pesquisa NQUALIAR da UFES, facilitando a compreensao,
instalagdo e configuragdo dos modelos de mesoescala. As configuragdes e modelo de
mesoescala serdo brevemente discutidos aqui, visto que os dados de mesoescala empregados
neste estudo foram obtidos pelo modelo implementado por Santiago (2015). Foi utilizado o
periodo de 00:00 horas de 24 de abril de 2018 até 24:00 horas do dia 24 de maio de 2018,

correspondente a 729 horas.

4.2.1 Meteorologia - WRF

O modelo de mesoescala WRF é um modelo numérico de previsdo do tempo e clima. O seu
desenvolvimento foi possivel através da colaboragéo de diversos centros de pesquisa e agéncias
governamentais, tais como National Center for Atmospheric Research’s (NCAR), Mesoscale
and Microescale Meteorology (MMM), the National Oceanic and Atmospheric
Administration’s (NOAA), National Centers for Environmental Prediction (NCEP), Earth
System Research Laboratory (ESRL) bem como outras instituicGes, universidades e
pesquisadores (SKAMAROCK et al., 2008).

Seguindo a estrutura geral do modelo WRF, destacam-se trés mddulos principais: o pré-
processamento (WPS), o mddulo de processamento (ARW) e o0 pds-processamento. No médulo
de pré-processamento, os dados de inicializacdo, ou seja, todo o conjunto de dados de entrada
do modelo é processado e preparado para seguir para 0 modulo principal. O mddulo principal
constituido pelo ndcleo dindmico Advanced Research WRF (ARW) se encarrega de realizar o
processamento dos dados. Esse nucleo € capaz de resolver as equacdes de escoamento
compressiveis e ndo hidrostaticas de Euler, bem como as equag6es de conservacao de massa e
energia, enviando o resultado para o0 médulo de pds-processamento. O modulo de pos-
processamento, organiza o conjunto de valores ao longo do espacgo e tempo das grandezas
escalares e vetoriais: temperatura, pressao, umidade, velocidade e altura da camada limite

atmosférica (CLA), fluxos de calor, precipitacdo pluviométrica, dentre outros.
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No WRF, cada um dos niveis verticais é definido por um valor discreto da coordenada n que é
definida em relagdo a componente estatica da presséo e proporcional & massa da coluna de ar
desde a superficie até o topo da fronteira superior do modelo. Esse sistema de coordenadas, que
na superficie acompanha o relevo do terreno foi proposto por Laprise (1992). As equacbes do
WRF-ARW s&o formuladas utilizando esse sistema de coordenadas, também chamada de
coordenadas vertical de massa, onde p;,, € a componente estatica da pressdo, p,s € p; S0 0S

valores da pressdo ao longo da superficie e no topo da camada.

(Pr — Dne) 1)

}7 =
Phs — Pht

Usando as variaveis da Equacdo 1, as equacdes de Euler podem ser descritas na forma das
Equacdes 2 a 8, onde as Equacbes 2, 3 e 4 representam a conservacdo da quantidade de
movimento, a Equacéo 5 a de conservacéo de energia, Equacdo 6 a de conservagao de massa,

Equacdo 7 geopotencial e a Equacdo 8 é a de estado termodinamico.

0.U + (V- W) — 0x(pgn) + 0y (ppx) = Fy )
0V + (V- 1,) = 0y (pdn) + 0y (poy) = Fy (3)
oW+ (V-V,) — (8,p — ) = Fy 4)
3.0 + (V- Vp) = Fo (5)

o+ (V-V)=0 (6)

0pp + n (V- V) —gW] =0 0

P = o (Ra0/poa)¥ (@)

Onde 6 é a temperatura potencial; ¢ = gz € o geopotencial; p é a pressdo termodinamica; a =
1/p é o inverso da densidade; R, é a constante do gas para ar seco; p, é a pressao de referéncia
(10° Pascal); p é a massa por unidade de area; V=puv = (U; V;W); v=(u; v;w) é a
covariancia das velocidades na dire¢do horizontal e vertical. Fy, Fy, , Fy, € Fg S80 0S termos

forcantes devido a fisica do modelo, mistura turbulenta, projecdes esféricas e a rotacdo da terra.
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O dominio computacional utilizado na simula¢do dos dados para este estudo € mostrado na
Figura 5, com 4 grids computacionais aninhados com resolugdo de 27 km representado pelo
D01, 9 km representado pelo D02, 3 km representado pelo D03 e 1km representado pelo D04,
sendo o0 menor grid (1 km) sobre a Grande Vitoria e do bairro de Jardim Camburi e provedor

dos dados exportados para o campo de vento a ser utilizado.
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Figura 5. Representacdo da malha computacional do WRF (SANTIAGO, 2015).

4.2.2 Qualidade do ar - CMAQ

O sistema de modelagem CMAQ vem sendo desenvolvido com uma abordagem que busca
representar a qualidade do ar considerando uma atmosfera Unica, buscando ser uma ferramenta
poderosa para a modelagem da qualidade do ar. O modelo simula as distribuicdes e
transformacgdes de compostos na atmosfera e inclui diversos processos fisicos e quimicos
(CEMPD, 2010).

A modelagem desenvolvida pelo CMAQ pode ser dividida em trés etapas: a primeira constitui
na descricdo das caracteristicas climaticas do seu dominio. A segunda etapa consiste na entrada
dos dados de concentracdo do inventario de emissdo obtidos do SMOKE e dos modelos de

emissdo, enquanto que na terceira etapa ocorre a modelagem das equacfes de transporte e das
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reacfes quimicas dos poluentes. Essa inclui diversos processos, como advecgdo horizontal,
vertical, difusdo horizontal, vertical, rea¢cdes quimicas, efeitos de pluma, deposi¢do de gases e
aerossois, etc. (BYUN; SCHERE, 2006).

A Equacdo 9 mostra de forma simplificada os processos incluidos no equacionamento do
CMAQ.

9t ox dy 9z ox\ Toax)  ay\ "oay) az\"" oz i

©)
@ (0 (© (d) ©) ® @

A Figura 6 mostra a posi¢do dos dominios utilizados nas simula¢cdes com WRF e CMAQ onde
C é a concentracdo de cada espécie; Ky é o coeficiente de difusdo turbulenta; u, v e w sdo as
componentes de velocidade média do vento. Na Equacgdo 9, o termo (a) representa a taxa de
variagdo temporal da concentracédo, o termo (b) a advecgéo horizontal, o termo (c) a advecgéo
vertical, o termo (d) a difusdo turbulenta horizontal, o termo (e) a difusdo turbulenta vertical, o
termo (f) a producéo e remocéo de gases e particulas e o termo (g) a emisséo de poluentes. sobre
a Regido da Grande Vitoria (RGV). As camadas verticais sdo as mesmas das referéncias
utilizado para o WRF, como também a malha computacional de 1 km dentro do dominio do

CMAQ também é a mesma do ultimo dominio do WRF.
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Figura 6. Malha computacional do CMAQ e esta¢fes de monitoramento (PEDRUZZI, 2016).

As taxas de emissdo de poluentes foram determinadas a partir do inventario de Emissdes
Atmosféricas da RGV (ECOSOFT, 2011). Foram considerados nas simulacdes, 0s seguintes
poluentes: PM1o, NOx e SO2. Uma descrigdo detalhada dos modelos WRF e CMAQ utilizadas

neste estudo e uma descri¢do das configuracbes e parametrizacdes empregadas podem ser
encontrados em (SANTIAGO, 2015).

4.3 SIMULACAO DA MICROESCALA

Os efeitos de microescala incluem os movimentos resultantes dos efeitos aerodindmicos das

edificacOes das cidades e dos parques industriais, rugosidade das superficies e a cobertura
vegetal de diversos tipos de solo.

Aqui serdo apresentadas as equacfes governantes, equaces médias, tratamento da turbuléncia,
métodos numeéricos utilizados, bem como a metodologia de acoplamento dos dados e as
condicBes de contorno utilizadas.
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4.3.1 Equacdes governantes

Nesta pesquisa, com o intuito de reduzir a complexidade da modelagem, sédo consideradas

condigdes de atmosfera neutra e incompressivel.

A consideracdo de atmosfera neutra é feita somente para fins de simplificagdo da modelagem,
uma vez que se pretende investigar a influéncia das variagdes temporais de velocidade e direcao
do vento de acordo com a dindmica atmosférica de mesoescala. Assim, os efeitos no campo de
vento do empuxo térmico causados pelas variacOes diarias de temperatura ndo serdo avaliados

neste estudo.

O escoamento e a dispersdo de poluentes na atmosfera sdo governados pelas equacbes de
transporte sendo essas: Equacdo 10 de conservacdo de massa, Equacdo 11 quantidade de
movimento e Equacdo 12 espécie quimica, considerando fluido newtoniano e escoamento

incompressivel.

8p+ aui—O 10
P (10)
aui Ouiuj ap d 6u] aui
Pt P ax ~ aw Tam M lon t oy, (1)
ac+ duic 0 (D ac>+5 (12)
Pat " Pax;, = Pox, "M ox,

Onde p € a densidade absoluta do fluido, t € o tempo «; € a componente de velocidade na direcao
i, x; € a coordenada cartesiana na direcdo i e respectivamente o x; na direcdo j, p € a pressao
estatica do fluido u € a viscosidade dindmica do fluido, Dm é a difusividade molecular, S é o

termo fonte da espécie quimica e ¢ é concentracdo da espécie quimica.

4.3.2 Equacdes médias RANS

O escoamento na atmosfera € praticamente sempre turbulento. As equacOes de transporte
apresentadas na secao anterior, sdo validas para a solugdo do escoamento em regime laminar
ou turbulento. Contudo, resolver essas equacdes diretamente em casos turbulentos necessita de
uma demanda computacional e malhas muito refinadas com intervalos de tempo
suficientemente pequenos para resolver todas as escalas de Kolmogorov, se tornando limitado

a casos especificos.
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Segundo Versteeg e Malalasekera (2007), existem trés formas de resolver as equacdes de

transporte:

e Simulacdo Numérica Direta (DNS): a DNS resolve diretamente todas as escalas de
turbuléncia das equacdes de conservacao.

e Simulacdo das Grandes Escalas (LES): simula diretamente as grandes escalas e modela
as pequenas escalas da turbuléncia.

e Modelos de turbuléncia baseado nas equacdes médias de Reynolds (RANS): modela

todas as escalas de turbuléncia baseado nas equacdes médias de Reynolds.

O uso da simulacéo direta (DNS) para solucdo de escoamentos turbulentos na atmosfera ainda
ndo € viavel, devido a seu grande custo computacional, sendo seu uso restrito a escoamentos
com geometrias simples e baixos nimeros de Reynolds. Uma alternativa para lidar com o
grande custo computacional e mantendo a fidelidade dos resultados é a simulacdo das grandes
escalas (LES) que resolve as grandes escalas do escoamento turbulento e modela as pequenas
escalas, porém, a demanda computacional requerida para simulacdes LES ainda sdo elevadas,

tornando sua utilizagdo nem sempre viavel.

Um tratamento estatistico foi proposto por Osborne Reynolds em 1885. Sua proposta consiste
na decomposicdo das propriedades, na forma de valores médios e suas flutuacdes. Assim,
escreve-se o0 valor instantaneo da velocidade e de qualquer variavel escalar genérica como uma
média mais uma flutuacdo. Apds este tratamento estatistico, as equacdes sdo integradas em um
intervalo At. Em tese, esse intervalo deve ser infinito, porém At necessita ser somente grande
o suficiente para que exceda as escalas de tempo das variacbes de mais baixa frequéncia
(grandes escalas). Essa € uma aplicacdo sobre a condicdo de regime permanente, em caso de
escoamentos transientes a variavel em um tempo t (tempo total) € uma média de um grande
nimero de experimentos (contidos pela soma dos At) que é denominado de média das

repeticoes.

Aplicando esse tratamento estatistico nas Equacfes 10, 11 e 12, obtém-se as seguintes Equagdes
médias de conservacdo de massa Equagdo 13, movimento Equacdo 14 e espécie quimica

Equacéo 15:
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Apos esse tratamento um novo termo composto da média de duas flutuacBes surge nas
equagdes, na equacdo de momentum (11) o termo néo linear pu,'w," € denominado Tensor das

tensdes de Reynolds, no qual representa a contribuicdo das flutuagdes turbulentas no

escoamento médio. O Tensor das tensfes de Reynolds é representado da seguinte forma:

uu uv o v'w (16)
1 _
—puu, = —p vy v'v v'w
wu' wv o ww'

Apdbs a integracdo média de Reynolds, restam mais varidveis do que equacdes. Assim €
necessario, providenciar um conjunto de equacdes que relacione as grandezas médias as
grandezas instantaneas, esse procedimento complementa a formulagéo do problema, o qual é

entdo chamada de “problema de fechamento™.

4.3.3 Tratamento da turbuléncia

Boussinesq (1877) foi o primeiro a propor uma forma de tratar o tensor de tensdo de Reynolds
fazendo uma analogia entre as tensdes viscosas do escoamento laminar, onde assume-se que as
tensGes turbulentas sdo proporcionais ao gradiente de velocidade média do escoamento, sendo

esse coeficiente de proporcionalidade denominado de viscosidade turbulenta.

Dessa forma, pode-se definir a tensdo turbulenta na analogia com a Equacéo 17:

om, o, (17)
Tij = USij = U %4_5_%
___(om owm) 2 (18)
Ty = —pu' Uy = py %4_6_9@ — 3 PKdy;

O primeiro termo do lado direito da Equagdo 18 é um termo analogo a Equacgéo 17 exceto pela

aparicao de uma viscosidade turbulenta u, (Pa s) O segundo termo do lado direito envolve o
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delta de Kronecker &;; (5;; =1sei=jed;;=0sei+j)e k= %(W+W+W) sendo

a energia cinética turbulenta.

Os modelos RANS que utilizam a hipo6tese de Boussinesg, basicamente utilizam de tratamentos
para modelar as novas variaveis que surgiram (u; e k). Neste trabalho serd empregado o modelo
k — e standart um modelo de duas equac6es, uma para k e outra para &, em que a viscosidade
turbulenta é definido como:

? (19)

K
He = pCu?

Jonas e Launder (1974) propuseram duas equacdes de transportes extras para determinar o0s

valores de k e €. As equacgdes sdo apresentadas a seguir:

ok 0 ok 20
(s )3 om >
i i

'Du]0_xj= ox; o/ 0x
_0de 0 [( /,tt) d¢ vCofp —c g (21)
P9x ~ ox, o) ax,] T Pk T 2P

onde Cy, oy, ., C; € C, sdo constantes do modelo com seus valores mostrados na Tabela 1.

(LAUNDER; SPALDING, 1974).

Tabela 1. Constantes do modelo k e € segundo Launder e Spalding (1974).

Cﬂ O (P C1 CZ

0.09 1 1.3 1.44 1.92

4.3.4 Solucdo numérica das equacdes

A solucdo numérica das equacOes governantes (13, 14, 15, 20 e 21) é realizada utilizando o
software Fluent da ANSY'S, versdo 19.2. O Fluent é baseado no método de volumes finitos, que
consiste na integracdo das equacdes de conservacdo para um volume de controle discreto.
(MOUKALLED, 2016; PATANKAR, 1980; VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

O método dos volumes finitos consiste em dividir o dominio computacional em volumes de
controle e integrar as equacdes de conservacao em um volume de controle. Esta integracdo em

torno de um volume de controle implica um principio de conservagdo no volume de controle,
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da mesma forma que as equagdes diferenciais se conservam para um volume de controle

infinitesimal.

Para um estado transiente utilizando uma variavel ¢ tem a seguinte forma:

d(pug) _0I'V9) Loo

22
0x 0x 0 (22)

)
3 (pd)+

onde I" € o coeficiente de difusdo, V é o operador gradiente e S é o termo fonte. Integrando a

equacdo (22) em um volume de controle obtem-se:

a(pd) d(puep) a(I've)
= = 23
jVC 5t dV+fVC x dv fvc x dV+jVCSdV 0 (23)

Onde VC representa o volume de controle a ser integrado e dV o volume do elemento
discretizado. Agora o teorema da divergéncia de Gauss é utilizado para reescrever o termo

convectivo e o termo difusivo da equagéo (23), ficando:

]
—f p¢dV+f n.puqbdA:f n.I"V¢dA+f SdV =0 (24)
at vc A A ve

Agora é necesséario dividir o dominio em volumes de controle onde a equacao (24) possa ser
resolvida. A discretizacdo das equacbes de conservacdo leva a uma linearizagdo para cada
volume de controle. Para uma descri¢do detalhada do processo de integracéo e discretizacdo, o
leitor deve consultar Patankar (1980) ou Versteeg e Malalasekera (2007). O processo de
discretizacdo requer a selecdo de esquemas de interpolacdo das varidveis entre 0s pontos nodais
e entre os intervalos de tempo, que séo apresentado na Tabela 2. Para a solu¢ao do acoplamento
entre pressdo e velocidade, foi utilizado o algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit Method for

Pressure Linkes Equations).
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Tabela 2. Esquemas de interpolacdo espacial temporal utilizados na discretizacdo das equacfes governantes.

Termo Esquema
Metodo de Discretizacdo Espacial Método de diferencas centradas
Acoplamento Pressdo/Velocidade Standard
Momentum Upwind de segunda-ordem
Concentracdo da Especie Quimica Upwind de segunda-ordem
Energia Cinética Turbulenta Upwind de segunda-ordem
Taxa de Dissipacéo Turbulenta Upwind de segunda-ordem
Transiente Primeira ordem totalmente implicito

4.3.5 Configuracbes do dominio computacional

O dominio computacional real, foi criado utilizando o software AUTOCAD. O bairro de Jardim
Camburi foi redesenhado em 3D na forma de blocos representativos dos prédios. Para isso, foi
utilizado os projetos de planejamento e desenvolvimento urbano, fornecido pela prefeitura
municipal de Vitoria (PMV,2018). Foi estimado uma altura de 3 metros por andar, consideracéo
necessaria devido a falta de detalhes de altura nos dados fornecidos. Algumas consideragdes
foram realizadas para evitar problemas de desenvolvimento de malha, por exemplo becos entre
prédios menores que 3 metros foram arredondados, garagens de prédios e térreos considerados
como blocos inteiros junto aos prédios, permeabilidades dos prédios, como janelas, portas e

outros foram desconsiderados e demais simplificacdes referentes a detalhes entre os prédios.

A Figura 7 representa uma geometria tridimensional do bairro de Jardim Camburi. O eixo y na
Figura 7 representa o norte geométrico do bairro. Seu dominio corresponde a uma distancia de

aproximadamente 3 km por 4 km, totalizando aproximadamente 12 kmz.

O dominio da geometria utilizada possui um afastamento de 15 H em cada lateral, formando
um dominio retangular, onde H representa o valor da média das alturas dos prédios (H igual a
9 metros). O valor do afastamento de 15 H foi baseado no estudo de Shen et al., (2017) que
indicaram do qual caracterizam que a distancia de saida do escoamento de ar deve ter no minimo
15 H para configuracgdes de prédios. Devido as condigdes de contorno utilizadas nesta pesquisa,
uma saida fixa ao longo de todo o periodo de simula¢do ndo é possivel, assim esta saida ira
mudar de acordo com os dados de campo vento utilizados como condic¢do de contorno. Desta

forma, considerando que todas as posi¢cGes do dominio computacional podem ser entrada e
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saida, de acordo com o periodo, foi utilizado um afastamento de 15 H em todo o contorno da
geometria. Foi utilizado uma altura de 300 metros para a geometria computacional, baseado na

altura do maior predio, sendo esta altura utilizada referente a 5 vezes a altura do maior prédio.

0 450.00 900.00 (m)
L~ EE—— E—

225.00 675.00

Figura 7. Geometria em 3D de Jardim Camburi.

A Figura 8 mostra a divisdo correspondente a area externa ao bairro Jardim Camburi. Como a
ocupacao é diferente nos entornos ao bairro, diferentes valores de rugosidade aerodinamica sao
adotados de acordo com o tipo de ocupagdo. Esses valores de rugosidade foram definidos de
acordo com Stull, (1988) que apresenta uma relagéo dos valores de rugosidade de acordo com
o tipo de terreno. Esses valores, bem como o tipo de ocupacédo, sdo mostrados na Tabela 3. Os
prédios foram tratados com a condicdo de parede, sem escorregamento assim como as ruas

contidas dentro do bairro de Jardim Camburi.

Tabela 3. Rugosidade aerodindmica de acordo com o tipo de ocupacéo.

Zona Tipo de ocupacéo Rugosidade
Oceano Area costeira 0,001
IndUstria Arredores de cidades 0,40

Aeroporto Arvores isoladas, arbustos e poucas edificages. 0,20
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Figura 8. Vista superior do dominio com marcac@es correspondentes a drea externa ao bairro de Jardim Camburi.

Um teste para definir o tamanho da malha foi realizado (Apendice A), sendo utilizado uma
malha com 2x107 nds e tamanho do menor elemento de 1,5 metros, como pode ser visto na
Figura 9. Além do teste de malha, um teste do critério de convergéncia (Apendice B) e tamanho
do tempo caracteristico (Apendice C) também foi realizado. Foi utilizado um critério de
convergéncia de 10~* para os escalares e 5 x 10~3 para os demais. Para o tempo caracteristico

foi utilizado o valor de 3600 segundos por tempo caracteristico.

@ (b)
Figura 9. Detalhe da malha utilizada sendo (a) uma visdo lateral e (b) um corte vertical.
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4.3.6 Acoplamento dos Modelos

O acoplamento dos dados exportados dos modelos de mesoescala WRF e CMAQ ao modelo
CFD de microescala FLUENT, se torna possivel em funcédo da possibilidade da implementacao
de condicGes de contorno variaveis através da elaboracdo de uma Funcao Definida pelo Usuario
(UDF), os cddigos utilizados nesta pesquisa podem ser acessador atraves do link:
https://drive.google.com/open?id=1WwHVR7FOEy5RaC6fMXbQ9EeL D3LPpLwWH.

Uma UDF ¢ definida como uma funcéo programada pelo usuério na linguagem C, que pode ser
carregada dinamicamente no software ANSYS FLUENT solver para aprimorar oS recursos
padréo de leitura do codigo. E possivel utilizar uma UDF para definir diversas condi¢des bem
especificas que ndo seriam possiveis imputar manualmente, como termos de condicdes de
contorno variavel de forma transiente para o regime de fluxo, pardmetros de modelos
personalizados (por exemplo, modelos multifasicos), melhoramento do pds processamento do
software. O FLUENT utiliza uma interface com uma biblioteca copiladora de linguagem C para

a leitura do cddigo e criacdo de bibliotecas especificas.

Assim, € utilizado uma UDF para criacdo de condicBes de contorno transientes ao redor do
dominio, no qual diferentes valores das componentes de velocidade do vento e concentracdo
sdo carregados com o tempo, de acordo com os dados de saida do WRF e CMAQ. O intervalo
entre cada valor das componentes pode ser definido com base nos dados obtidos do WRF e
CMAQ. Basicamente, a UDF ira fornecer ao FLUENT as condicdes de contorno de velocidade
em forma de componentes vetoriais obtidos do WRF e os dados de concentragcdo do CMAQ,

de forma transiente.

A geometria computacional foi desenvolvida pensando no acoplamento dos modelos WRF e
CMAQ, assim, o norte do WRF foi alinhado ao eixo y da geometria computacional. Desta
forma, as componentes x, y e z de velocidade provenientes do WRF sdo alinhadas e
correspondentes as componentes X, y e z da geometria computacional desenvolvida para este

Caso.

A malha computacional com resolucdo mais refinada do WRF e CMAQ utilizada possui
resolucdo espacial de 1 km para cada elemento, com uma extensdo total de 120 por 120
elementos.Os dados exportados do WRF e CMAQ correspondem aos valores de velocidade e
concentragcdo nos pontos externos a geometria, conforme mostrado na Figura 10. Esses dados

foram exportados através da extenséo netcdf e tratados através da ferramenta Matlab, por um
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cddigo criado pelo autor. Este codigo exporta os dados de velocidade na forma de componentes
de velocidade U, V e W provenientes do WRF e de concentracdo MP1o, SO2 e NOx provenientes
do CMAQ. Esses arquivos sdo transpostos em matrizes e exportados em forma de arquivos de

texto singularmente referente a cada face e topo contido no dominio.

Os dados de saida do CMAQ sdo exportados por padrdo em ppmV para o SO, e NOy, e ug/m?
para o MP1o, assim foi necessario converter os dados em ppmV para ug/m?>. Para isso foi
utilizado a lei dos gases ideais, considerando condi¢es normais de temperatura e pressao. Esta
formulag&o foi acoplada dentro do codigo utilizado no Matlab convertendo automaticamente o

(ue era necessario.

Figura 10. Esquema da malha do WRF e CMAQ em Jardim Camburi.

Cada uma das faces dos volumes de controle da simulagdo WRF/CMAQ foi representada como
uma superficie de fronteira no dominio da simulagdo FLUENT. Dessa forma, a fronteira da
simulacdo Fluent foi dividida em 4 regibes em vy, 3 regides na direcdo x e 7 na direcdo z,
totalizando 98 faces ou superficie de fronteira nas laterais do dominio e 12 faces no topo. Em
cada uma destas faces os valores de u, v e w e concentragdo foram obtidos das simulacdes
WRF/CMAQ e estabelecidos como condic¢do de contorno das simulagdes FLUENT, em cada
instante de tempo. As faces foram construidas de acordo com o tamanho horizontal e vertical
referente ao tamanho dos elementos de malha do modelo de mesoescala, a marcagdo do topo
corresponde aos elementos que estdo acima da altura do dominio, podendo ser visto na Figura
11.
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Figura 11. Marcagdes dos dados de entrada no dominio computacional.

As superficies das faces onde o escoamento entra no dominio sdo consideradas como entrada
com velocidade prescrita ou velocity-inlet, na terminologia do FLUENT. As faces com
velocidade saindo do dominio sdo tratadas como saida, ou outflow na terminologia do
FLUENT, e os gradientes na direcdo normal a face de saida sdo considerados nulos. Devido as
constantes mudancas na direcdo do vento é necessaria uma configuracdo de entrada e saida para
cada periodo. Essa mudanca de acordo com o tempo é possivel através de um programa que
funciona em conjunto com a ferramenta FLUENT, desenvolvido em linguagem Scheeme. O
programa Ié cada componente vetorial dentro da UDF, dessa forma, é feito uma andlise do
periodo corrente analisando cada face, entendendo se a componente vetorial esta entrando ou
saindo do dominio. Feito essa analise, o programa muda as condi¢des de contorno para as faces
laterais, utilizando a condi¢do de contorno velocity-inlet para o caso de entrando e outflow se
a componente de velocidade estiver saindo do dominio. Esse programa é carregado a cada
intervalo de tempo, modificando as condig¢des de contorno de acordo com os dados do WRF,
remarcando a UDF de componente de vento novamente. A Figura 12a mostra um esquema das
laterais modificadas dinamicamente, sendo a Figura 12b uma marcacdo do topo sempre

definido como velocity-inlet.
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Figura 12. Condicdes de contorno das faces e topo (a) faces laterais e (b) topo.

Um resumo do processo de acoplamento é mostrado na Figura 13, sendo que a parte em azul

s80 0s processos externos tratados e em verde 0s processos automatizados da simulacdo de

microescala.
. Simulacao da Alinhamento
Dados de Simulagéo do . <
Dados de disperséo de dos dados
entrada campo de
N = > »| entrada para »| poluentes »| externos com
Simulacao vento usando e
o CMAQ usando o o dominio de
WRF o WRF .
CMAQ microescala
Leitura e Simulagédo j Comparacio
interpretagao quase Chegou Sim c!:m 0":
dinamica dos permanente ao .

. . »| experimental
dados como relativa ao periodo _ e analise dos
condicdo de intervalo de desejado? N&o Proximo resultados

contorno tempo Time-step
A [

Figura 13. Processo de acoplamento dos modelos de mesoescala e microescala.

4.3.7 Taxas de emissdo de Poluentes

Os dados de emissdo de poluentes referentes ao bairro de Jardim Camburi foram obtidos através
do inventario de emissdes para a RMGYV disponibilizados pelo Instituto Estadual de Meio
Ambiente e Recursos Hidricos (IEMA). No inventario sdo apresentados dados para os seguintes
poluentes: material particulado total (MP), material particulado com diametro menor que 10
um (MP1o), material particulado menor que 2,5 um (MP2;s), diéxido de enxofre (SOz), 6xidos

de nitrogénio (NOx), monoxido de carbono (CO) e compostos organicos volateis (COV).

No inventario de fontes, as vias de trafego foram representadas de duas formas: as vias de maior

fluxo de trafego, definidas como vias primarias representadas na Figura 14a, representadas



49

como fontes de linha, onde suas respectivas localiza¢fes coincidem com o tracado das vias. Ja
as de menor fluxo de trafego, definidas como vias secundarias representadas na Figura 14b,
foram representadas como fontes de emissdo do tipo area para cada municipio inventariado. As
taxas de emissdo das vias de trafego variam ao longo do dia, representando o perfil diario de
variacdo do trafego conforme descrito (ECOSOFT, 2011).

X [UTM): 336.411
Y [UTM): 7.727.602

X [UTM]: 336.411
¥ [UTM): 7.727.602

X [UTM]: 377.940

X [UTM]: 377.940
Y [UTM]: 7.787.604 (%

Y [UTM]: 7.787.604 =

Vias de Trafego Primanas

[ Vi velha
[0 Canacica
o

(a) (b)
Figura 14. Localizacéo das fontes de emissdo da RMGV identificadas no inventario (ECOSOFT, 2011).

No bairro de Jardim Camburi, foram identificadas 3 vias primérias: a Rua Carlos Martins,
Avenida Dante Michelini e Rodovia Norte-Sul, demonstrados na Figura 15. Os dados do
inventario para vias principais (vermelho) séo fornecidos em gramas por segundo, enquanto
que no caso das emissdes veiculares em vias secundérias (azul), foi feito uma ponderacdo dos
dados com relacdo a area ocupada pelo bairro de Jardim Camburi, relacionando com a area total
de Vitoria, para obter representatividade das emissfes das vias secundarias. Esses dados foram
utilizados como fonte area em superficies representativas das ruas reais, sendo emitidos da

forma como descrito em vias principais e secundarias.
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Av. Dante
Micheline

Figura 15. Esquema das vias de trafego principal do bairro Jardim Camburi e em vermelho vias principais e azul
secundérias.

Conforme mencionado anteriormente, 0s compostos investigados nesta pesquisa sdo 0 MP1y,
NOx e SO>. Esses compostos foram escolhidos por serem compostos monitorados pela estacéo
de monitoramento de Jardim Camburi por simplicidade, tais poluentes sdo considerados inertes

e sem deposicéo.

Os dados utilizados do inventario de emissdes sdo dados em [kg/h], desta forma os dados foram
convertidos para fluxo de concentracdo sendo dividido pela area de cada via ficando em
[ng/m2.s] e assim utilizados como fluxo de concentragdo em cada area demarcada para emisséo.

O valor de cada via de acordo com 0 componente € apresentado na Tabela 4.

Tabela 4. Emissdo utilizada proveniente do inventario de emissdes.

Via SO:2 [ug/m?s] NOx [ug/ m?s] MP1o [ug/ m?s]
Carlos Martins 0,684897 14,382872 34,758607
Dante Michelini 0,535931 8,574901 7,503038

Norte Sul 1,221563 18,628846 17,834830
Vias Secundarias 0,153542 5,290339 6,806288

Outro pardmetro especificado, foi o valor de difusividade para cada poluente. Os valores da
difusividade foram utilizados segundo Tang et al, (2014) para NOx e SOz, ja para 0 MP1q foi
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estimado para obter uma difusividade mais proximo da realidade. Os valores utilizados sdo

apresentados na Tabela 5.

Tabela 5. Valores de difusividade utilizados.

Difusividade

NOx  0,03525[kg/m.s] SO,  0,024722 [kg/m.s] MPy  0,0198822 [kg/m.s]

Os resultados das simulacdes numeéricas, com dados do CMAQ acoplados ao FLUENT, foram
comparados com os dados da estagdo de monitoramento automatica situada no bairro de Jardim
Camburi. A comparacéo foi realizada utilizando diretrizes, tratamentos estatisticos e graficos
adotados pela US EPA (WAYLAND, 2014).

Assim, os resultados obtidos pela simulagcdo de mesoescala pelo CMAQ e pela simulacéo de
microescala utilizando os dados acoplados, para o bairro de Jardim Camburi, foram comparados
através dos dados de concentracdo obtidos pela estacdo de monitoramento do IEMA RAMQar

3, situada no bairro de Jardim Camburi.

Os dados observados e simulados foram comparados utilizando médias horarias e médias
diarias mdveis. Chang e Hanna (2004) propdem os seguintes indices de desempenho de
modelos numéricos: Viés fracional (FR), erro relativo (ER), erro quadratico médio normalizado
(NMSE), viés médio geométrico (MG), variancia geométrica (VG) e fator de dois (FAC2). O
valor ideal para FB e NMSE ¢ igual a 0 (zero), enquanto que para MG, VG e FAC2 é igual a 1.
No entanto por conta de processos randdmicos que correm na atmosfera, esses valores ndo sdo

possiveis.

Os indices FB e MG refletem a tendéncia de superestimacdo ou subestimacdo dos valores
calculados em relacdo aos medidos, sendo FB em escala linear e MG em escala logaritmica.
NMSE e VG sdo medidas de dispersdo e refletem erros sistematicos e aleatérios, onde NMSE
estd em escala linear e VG em escala logaritmica. FAC2 reflete a proximidade dos valores
calculados e medidos. E uma ferramenta mais robusta porque os valores atipicos altos e baixos
ndo influenciam excessivamente em seu resultado (CHANG et al., 2005). Assim, Chang e

Hanna (2004) e Chang et al. (2005) sugeriram os critérios apresentados na Tabela 6.



Tabela 6. Tratamentos estatisticos utilizados, adaptado de Chang e Hanna (2004) e Chang et al. (2005).
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Abreviacéo Definicdo Critério

2(Cy — C,

FB 2o =6 0,3 <FB <03
(CO + Cs)

MG exp(In(C,) — In(Cy)) 0,7 < MG < 1,3
(C.—C)?

NMSE u NMSE <2
CoCs
VG exp(In(C,) — In(C,))? VG <1,6

Fracdo dos dados que esta
no intervalo: 0,5 < % <2

N

FAC2 FAC2 = 0,5
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5 RESULTADOS

Os resultados apresentados neste capitulo estdo divididos em duas secdes. A primeira secao
(5.1) apresenta uma andlise da precisdo dos resultados com base nos indicadores estatisticos
descritos no Capitulo 4. A segunda secéo (5.2) discute os resultados obtidos com o acoplamento
dos modelos, mostrando a influéncia dos prédios e 0 comportamento do modelo de microescala

acoplado dentro do canion urbano.
5.1 AVALIACAO DE PRECISAO DOS MODELOS

Nesta secdo, serdo apresentadas as avaliagcbes do desempenho do modelo, utilizando a
metodologia de acoplamento para trés poluentes monitorados pela estagdo de Jardim Camburi,
sendo eles SO2, NOx e MP1o.

Os dados foram avaliados utilizando os tratamentos estatisticos ja discutidos no Capitulo 4. Os
resultados foram organizados de forma a representar os dados monitorados durante o periodo
de 24/04/2018 a 24/05/2018. Para simplificar a apresentacdo de resultados neste capitulo, os
resultados obtidos pelos modelos de mesoescala empregando WRF para solucdo da
meteorologia e CMAQ para as concentragdes de poluentes serdo designados como CMAQ.
Enquanto que, os resultados obtidos pelo modelo de microescala FLUENT acoplado aos

modelos de mesoescala serdo designados como CFD/ CMAQ.

Os pontos de observacdo utilizados para extrair os dados das simulacdes de microescala foram
extraidos a 5 metros de altura, no ponto da estacdo de monitoramento. Os dados extraidos para
comparar do modelo de mesoescala CMAQ foram extraidos do elemento de malha com

resolucéo de 1 km? referente ao ponto da estacdo de monitoramento, com altura de 10,6 metros.

As séries temporais dos valores horarios de concentracdo e valores de médias moveis de 24
horas, sdo apresentadas nas Figura 16 e Figura 17, respectivamente. Pode-se observar que, 0sS

resultados obtidos pelos modelos CFD/CMAQ seguem a tendéncia dos resultados obtidos pelo
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CMAQ para todos os poluentes estudados. Entretanto, os valores obtidos pelo CMAQ e
CFD/CMAQ demonstram consideraveis niveis de superestimagdo, com ambos modelos
apresentando resultados até 2 ordens de grandeza superiores aos valores medidos pela estacao

de monitoramento, em alguns momentos.
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E interessante notar que, os resultados para os valores de médias méveis de 24 horas de
concentracdo apresentam a mesma tendéncia que os dados horarios, ou seja, 0s resultados
obtidos pelo modelo CFD/CMAQ seguem a tendéncia dos resultados obtidos pelo CMAQ para
todos os poluentes estudados e, os valores obtidos pelo CMAQ e CFD/CMAQ demonstram
consideraveis niveis de superestimagéo. Entretanto, as médias moveis de 24h de ambos modelos

s&o mais préximos dos dados experimentais do que as concentragdes medias horérias (Figura
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16) visto que, as grandes flutuacdes de concentracdo tendem a ser suavizadas e os valores do
modelo se aproximam um pouco mais dos dados experimentais. De fato, pode-se observar que
os resultados obtidos pelo modelo CFD/CMAQ tendem a se aproximar mais dos dados

experimentais do que os resultados obtidos pelo CMAQ.
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Uma provavel explicacdo para a superestimacdo dos valores obtidos pelo modelo acoplado
CFD/CMAQ é o fato de que as condi¢des de contorno para as simula¢fes provém dos resultados
das simulagdes CMAQ, que indicam elevado nivel de superestimagdo. Dessa forma, com as
concentragdes de contorno elevadas, os resultados do modelo acoplado CFD/CMAQ tendem a
apresentar concentracfes, também muito elevadas. Com o objetivo de testar esta hipotese,

foram efetuadas simulagOes onde o modelo FLUENT utiliza somente as condic¢des de contorno
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de campo de velocidade oriundas do WRF, desconsiderando as condi¢fes de contorno de
concentracédo oriundas do CMAQ. Nesse caso, as condi¢fes de contorno de concentracdo séo

consideradas nulas. Essas simulag¢Ges séo indicadas como CFD/WRF.

As séries temporais dos valores horarios de concentracdo e valores de médias moveis de 24
horas, sdo apresentadas nas Figura 18 e Figura 19, respectivamente. Pode-se observar que 0s
resultados obtidos pelo modelo CFD/WRF tendem a apresentar valores muito mais proximos
das observacdes experimentais do que os resultados obtidos pelo CMAQ ou pelo modelo
acoplado CFD/CMAQ.
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Essa tendéncia, pode ser notada mais claramente na Figura 19, que mostra os valores de médias

moveis de 24 horas de concentracdo. Diferentemente dos resultados obtidos pelo modelo



57

acoplado CFD/CMAQ, nos quais todos os poluentes apresentam significativos niveis de
superestimacdo, o0s resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/WRF apresentam
comportamento diferente para cada um dos poluentes estudados. Enquanto os resultados para
SO> apresentam subestimagéo, os resultados para NOx estdo bastante proximos dos dados

experimentais e os resultados de PMzo apresentam, ainda, significativa superestimacao.
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As emissOes de SO sdo principalmente relacionadas a fontes industriais, dessa forma, a
omissdo das condicdes de contorno de mesoescala vindas do CMAQ exclui a contribuicao
dessas fontes para as simulagfes, visto que existem no dominio de estudo somente as fontes
ligadas as vias de trafego. Assim, os resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/WRF

apresentam consideravel subestimacéo dos dados medidos. Por outro lado, as emisses de NOx
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estdo relacionadas ndo apenas as emissdes industriais, mas também a fontes veiculares. De fato,
as emissdes veiculares sdo bastante importantes para os niveis de concentracdo medido pela
estacdo. Similarmente, as emissdes de MP1o também possuem fortes componentes veiculares e
industriais, porém os resultados obtidos para NOx pelo modelo acoplado CFD/WRF apresentam
uma melhora muito mais significativa em relagdo ao CMAQ do que os resultados obtidos para
MP1o.

Mas convem ressaltar que as emissdes locais de MP1o sdo principalmente ligadas a ressuspensdo
de particulas em vias, cujo valor da taxa de emissdo possui forte incerteza (ZIMMER et al.,
1992; VENKATRAM, 2000; NICHOLSON, 2001). A Tabela 7 apresenta os valores de
emissdes para 0 MP, MP1o e MP2 5 dos inventarios emisséo de 2010 e 2015 do instituto de meio
ambiente do Espirito Santo. Comparando os valores de ressuspensdo com o valor total de
emissdo por hora, observamos uma contribui¢cdo muito grande dos valores de ressuspensdo no
total de emissdes. De fato, 0 valor da taxa de emissdo de ressuspensdo em vias na RGV tem
sido objeto de estudos devido ao seu elevado nivel de incerteza (ARAUJO, 2016; ECOSOFT,
2015; LORIATO et al., 2018).

EmissGes Atmosféricas [kg/h]

Origem MP MP10 MP2,5
Ressuspensao 2.742,7 1.904,2 944,2
2010 Total 2.891,6 2.053,1 1.093,1
2015 Ressuspensao 6.744,7 1.294,64 313,23
Total 6.800,64 1.337,70 345,71

Tabela 7. Valores de emissfes de PM, PM1o e PM_ 5 do inventario de emissdes (IEMA, 2010/2015).

O efeito da ndo utilizacdo das condic¢des de contorno de concentracdo oriundas do CMAQ pode
ser melhor observado na Tabela 8, que apresenta os indicadores estatisticos das comparacées
dos resultados dos modelos e dados experimentais. Nessa tabela, estdo destacadas em verde os
indicadores que atendem os critérios propostos por Chang e Hanna (2004) e Chang (2005). E
possivel observar que, de maneira geral, os critérios para simulac6es das concentracdes de NOx
sdo melhor atendidos. Pode-se notar que os resultados obtidos pelo modelo acoplado
CFD/CMAQ sao comparaveis aos resultados obtidos pelo CMAQ sem acoplamento, com
algumas situacgdes indicando melhor desempenho de um ou outro modelo. Por outro lado, 0s
resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/WRF apresentam desempenho

significativamente superior aos demais modelos, indicando que a ndo utilizagéo das condicdes
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de contorno de concentragéo oriundas do CMAQ melhoram substancialmente a capacidade de
predi¢do do modelo. Para o0 SO> o Erro Quadratico Médio (RMSE) cai de 435,36 na simulacdo
CMAQ para 126,66 para CFD/WRF, para 0 NOx o Erro Quadratico Médio (RMSE) cai de
1339,45 na simulacdo CMAQ para 76,66 para CFD/WRF e para MP1o 0 Erro Quadratico Médio
(RMSE) cai de 2105,87 na simulagdo CMAQ para 636,26 para CFD/WRF, indicando uma

melhora significativa na capacidade de predicéo.

De fato, em grande parte dos resultados ocorrem superestimacdes, o indicador FB mostra para
valores negativos uma superestimacao e valores positivos uma subestimacao dos resultados. 7

dos 9 casos comparados mostram valores negativos para o indicador FB e logo superestimacdes.

Tabela 8. Andlise estatistica do periodo da simula¢do de cada modelo para os poluentes estudados.

Poluente Modelo FB MG VG NMSE RMSE FAC2
-03a603 07até14 <16 < Ideal 0 >0,5

CMAQ -1,11 3,36 16,43 2,64 435,36 0,20

SO, CFD/CMAQ -1,06 3,68 14,04 2,12 390,85 0,19
CFD/WRF 1,17 0,19 82,46 2,40 126,66 0,20

CMAQ -0,72 2,22 3,04 1,05 1339,45 0,41

NOx CFD/CMAQ -0,79 2,35 3,50 1,19 1568,94 0,39
CFD/WRF 0,27 0,48 5,53 1,05 76,66 0,43

CMAQ -1,49 6,39 58,53 2,89 2105,87 0,07

PM10 CFD/CMAQ -1,52 6,43 64,14 3,43 2277,19 0,07
CFD/WRF -1,24 2,40 11,04 2,94 636,26 0,33

Outra forma de analisar os modelos € observar a capacidade de cada um deles em prever o perfil
diario de variacdo de concentracao dos poluentes. As Figura 20 e Figura 21 apresentam o perfil
médio de variacdo horaria da concentracdo ao longo de 24h, considerando as médias de
concentracdo para cada horario durante todo o periodo da simulacdo. Pode-se ver que 0s
resultados obtidos com o modelo acoplado CFD/CMAQ apresentam uma tendéncia mais
similar ao CMAQ do que os dados da estacdo de monitoramento (Figura 20) para todos os
poluentes analisados. Por outro lado, os resultados obtidos com o modelo acoplado CFD/WRF
apresentam um perfil de variagdo mais proximo aos dados experimentais, com excecdo dos

resultados para MP1o.



60

Pode-se observar que a sobrepredicao relacionada a condig¢des de contorno oriundas do CMAQ
dominam o perfil horério de variagdo das concentracdes, nas predigdes CFD/CMAQ. Nas
predicdes do perfil horario de variacdo das concentracdes durante o dia pelo CFD/WRF pode
se notar a tendéncia de subestimacéo das concentracdes de SO., indicando que este poluente
requer um tratamento mais adequado das condic¢des de contorno para ter predigdes adequadas.
Por outro lado, as predi¢des do perfil horario de variacdo das concentragdes durante o dia pelo
CFD/WRF para NOx sdo muito boas, conforme ja indicado pelos indicadores estatisticos
apresentados na Tabela 8.
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Figura 20. Média das concentragdes ao longo do dia no periodo de 24/04/2018 a 24/05/2018 comparando com o
caso FLUET/CMAQ: (a) SO (b) NOx(c) MP1o.

O perfil horario de variagdo das concentrag¢fes durante o dia para MP1g, obtido pelo CFD/WRF,

ndo é tdo preciso quanto os de NOy, exibindo um perfil mais similar ao perfil obtido pelo
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CMAQ, do que o perfil apresentado pelos dados experimentais. Esse comportamento tende a

indicar que tanto as simulagbes sem acoplamento CMAQ quanto as simulacGes acopladas

CFD/CMAQ e CFD/WRF podem ter uma dominancia significativa das emissoes locais de MP1o

por ressuspensao em vias, que podem restringir de maneira significativa os resultados obtidos

devido as incertezas nos valores de emissdo (SANTOS et al., 2017).
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Figura 21. Média das concentracdes ao longo do dia no periodo de 24/04/2018 a 24/05/2018 comparados ao caso
CFD/WREF: (a) SO; (b) NOx(c) MP1o.

Especificamente para as concentracdes de material particulado, Boylan e Russel (2006) prop6e

métricas de performance e critérios de avaliagdo para modelos de qualidade do ar. Um dos

critérios propostos pelos autores é o Bugle Plot apresentado nas Figura 22 e Figura 23, que

mostram os valores de MFB e MFE para MP1g, incluindo a comparacdo com os valores de

referéncia propostos por Boylan e Russel (2006). A &rea entre as linhas verdes mostra 0s
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resultados com boa concordéncia, indicando um bom resultado do modelo. A &rea entre as
linhas verdes (alvo) e vermelha (critério) corresponde a um desempenho mediano, que requer
uma andlise mais aprofundada para prever a capacidade do modelo em prever informac6es mais
detalhadas, tais como: distribuicdo de tamanho, concentracdo de espécies precursoras e
oxidantes, fluxos de massa. A area acima das linhas vermelhas corresponde a um desempenho
pobre. Resultados nessa zona de desempenho podem requerer andlises de sensibilidade mais
aprofundadas, empregando outros indicadores de sensibilidade e validacdo em vermelho o

limite para utilizag&o dos resultados e fora da linha vermelha os resultados ruins e discrepantes.
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Pode-se observar na Figura 22 que os resultados obtidos pelo modelo CMAQ e pelo modelo
acoplado CFD/CMAQ apresentam quase que todos os pontos na regido de fraco desempenho.
Enquanto que a Figura 23 mostra que os resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/WRF
tendem a se aproximar mais dos resultados considerados ideais. Entretanto, é possivel notar que
grande parcela dos resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/WRF, ainda estéo situadas
na regido considerada como desempenho fraco, indicando que ainda s&o necessarias melhoras
significativas na capacidade de predicdo do modelo para MP1o. Esses resultados obtidos para
os trés modelos (CMAQ, CFD/CMAQ e CFD/WRF) indicam que €& necessaria maior

investigacdo sobre as taxas de emissao de MP1g na regido.

5.2 INFLUENCIA DAS ESCALAS NA DISPERSAO DE POLUENTES

Esta secdo apresenta as caracteristicas do escoamento e dispersdo de poluentes obtidos pelos

modelos em diferentes escalas.

Outra comparacdo entre os modelos realizada € mostrada na Figura 24. Basicamente, este
consiste em mostrar planos de concentragdo, vistos pelo modelo de microescala e mesoescala.
Esta comparacéo, mostra a quantidade de detalhes que os modelos de mesoescala ignoram em
suas simulacbes. Uma proposta similar foi realizada por Nguyen (2017), fazendo uma

comparacao entre resolucdes de escalas diferentes para a mesma area de estudo.

Os resultados apresentados na Figura 24 utilizam o mesmo periodo anteriormente analisado,
compreendendo a mesma area no modelo CFD de microescala com resolugéo de 1,5 metros e
no modelo de mesoescala CMAQ com resolucdo de 1 km. A diferenca dos resultados é
visualmente perceptivel, 0 modelo CMAQ apresenta 12 resultados para uma area de 12 km?,
enquanto o FLUENT reproduz muito mais detalhes, reproduzindo a influéncia dos prédios, ruas

e emissdes ignorados pelo CMAQ.

Uma evolucdo temporal também é apresentada, aproximando o nivel de detalhamento
possibilitado pela resolucdo do modelo CFD de microescala. A area utilizada do dominio é
demarcada em vermelho na Figura 24, com uma evolucao horaria do intervalo de tempo de 03
de maio de 2018 a 01:00 até as 12:00, totalizando 12 intervalos de tempo de 1 hora, mostrados

nas Figura 25, Figura 26 e Figura 27 para os poluentes SO2, NOx e MP1o respectivamente.
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Figura 24. Comparacédo entre planos do FLUENT e CMAQ sendo (a) SO, FLUENT (b) SO, CMAQ (c) NOy
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() (k) 0
Figura 25. Evolugéo temporal de SO, em pg/m3 do dia 03 de maio de 2018, sendo: (a) 01:00 hora (b) 02:00
(c) 03:00 (d) 04:00 (e) 05:00 () 06:00 (g) 07:00 (h) 08:00 (i) 09:00 (j) 10:00 (k) 11:00 (I) 12:00.
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Figura 26. Evolucdo temporal de NOx em pg/m3 do dia 03 de maio de 2018, sendo: (a) 01:00 hora (b) 02:00
(c) 03:00 (d) 04:00 (e) 05:00 () 06:00 (g) 07:00 (h) 08:00 (i) 09:00 (j) 10:00 (k) 11:00 (1) 12:00.
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Figura 27. Evolucdo temporal de MP1oem pg/m?3 do dia 03 de maio de 2018, sendo: (a) 01:00 hora (b) 02:00
(c) 03:00 (d) 04:00 (e) 05:00 () 06:00 (g) 07:00 (h) 08:00 (i) 09:00 (j) 10:00 (k) 11:00 (I) 12:00.
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Analisando as Figura 25, Figura 26 e Figura 27, nos intervalos de tempo de 01:00 até as 03:00
horas € observado uma diminuicdo das concentracdes, seguido por menores concentracfes até
as 07:00 horas, momento em que as concentragdes comecam a aumentar até as 12:00 horas.
Esta variacdo de concentracdo ao longo do dia, se da por diversos fatores e principalmente pela
menor influéncia de veiculos em horarios noturnos e com um aumento do trafego de veiculos a
partir das 07:00 horas, aumentando as emissoes dentro dos bairros. Essa variagéo ao longo do
dia é devido as taxas de emissGes varidveis ao longo do dia. Além desta variacdo de
concentracdo no ciclo diario, pode-se observar nas Figura 25, Figura 26 e Figura 27 pontos de
alta concentracdo devido a obstaculos que dificultam a circulaco de ar dentro do dossel urbano,

este que é intensificado em horarios com maior emissdo de concentracgdes.

Pode-se observar que, 0 modelo de microescala traz informac6es mais detalhadas sobre os
fendmenos que acontecem no nivel da rua, incluindo os pontos de concentracdo mais elevados
devido ao adensamento do trafego de veiculos ou restricBes a circulacdo de ar devido aos

canions urbanos.

As Figura 28 e Figura 29 apresentam planos localizados a 2 metros de alturano dia 13 de maio
de 2018 as 12:00 horas. Pode ser observado na Figura 28, um movimento de estreitamento da
via e consecutiva aceleracdo do escoamento. Esse estreitamento é devido a uma formacéo
diagonal, originada da juncdo de duas vias em uma rua com maior largura. Esse fendmeno é
responsavel por transportar os poluentes até uma segunda intersecdo de ruas, a juncdo das vias
é representada pelos vetores indicados nas figuras por (a), sendo mostrada a rua mais larga em
(b). Nessa intersecdo devido a influéncia de outras ruas e seus campos de ventos também
transportando poluentes, junto ao inicio de uma regido com prédios de maior altura, acaba
gerando uma zona de estagnacao de poluentes, representada pelo circulo em (c), devido a uma
menor for¢ca do vento e potencial de dispersdo. Outro fator a ser analisado é a presenca de
prédios de menor altura (aproximadamente 3 metros de altura), seguido por uma regido com
maior presenca de prédios de maior altura. Essa presenca de prédios de maior altura e seus

arranjos urbanisticos, pode ajudar a potencializar bem como suprimir a dispersao de poluentes.



69

Figura 28. Plano de concentragdo de NOx a 2 metros de altura.

Um comportamento semelhante ao da Figura 28 é encontrado na Figura 29. Pode-se ver uma
rua de formato diagonal, com seu afastamento entre os prédios maior que as adjacentes. Pode
ser observado uma maior concentracdo do poluente NOy sendo transportado pelo escoamento
de ar representado pelas setas (a). Os vetores de vento em geral tendem a seguir para ruas de
maior afastamento, formando regiGes de maior concentracdo, estd maior concentracdo é
mostrada pelo circulo laranja (b). E importante observar uma maior quantidade de prédios com

grandes alturas podendo potencializar ou suprimir o potencial de dispersao.

Figura 29. Plano de concentracdo de NOy a 2 metros de altura dentro do dominio.

Outro periodo de forma aleatoéria foi utilizado para observar seus resultados. Os resultados
apresentados na Figura 30, mostram planos de concentracdo de NOx a 2 metros de altura,
correspondente ao intervalo de tempo relativo ao dia 29 de abril de 2018. Analisando a Figura
30, é possivel observar, maiores concentracdes de NOx na regido que ndo recebe os ventos
incidentes, atras dos prédios, mostrado pelas marcacdes em laranja (a), (b) e (c). tal fendbmeno
é comum e esperado, segundo a literatura, no quesito dispersdo de poluentes atras de obstaculos
(ARISTODEMOU et al., 2018; BOPPANA; XIE; CASTRO, 2010; CASTRO et al., 2017;
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COCEAL et al.,, 2014), sendo ocasionado devido a turbuléncia, recirculagdes e baixas

velocidades.

A Figura 31 utiliza 0 mesmo periodo utilizado na Figura 30, contendo um plano vertical
observando a influéncia dos prédios na dispersdo vertical dos poluentes. Pode ser observado
que a presenca de prédios ocasiona um movimento ascendente da pluma de poluentes,
representado pela seta (a). A presenca de diferentes formatos de prédios, torna dificil a analise
do comportamento. Entretanto, pode ser visto que em alguns pontos, zonas de concentracdes
elevadas atras dos prédios sdo formadas, como mostrado no circulo laranja (b), comportamento

anteriormente discutido.

150

Figura 31. Plano de concentracdo de NOy a 2 metros de altura.

Este comportamento ascendente da pluma de dispersdao também pode ser visto na Figura 32.
Esta apresenta uma pequena diferenca devido a presenca de maiores espacgos abertos (sem
prédios e ou prédios baixos). Esta diferenca nos arranjos dos prédios, ocasiona em um
movimento ascendente proximos aos prédios de maior altura, mostrado pelo circulo laranja (a),
seguido por um movimento descendente ao se afastar, mostrado pela seta (b). Este
comportamento da pluma de disperséo foi discutido por Goulart et al. (2019), devido a colisdo
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frontal do escoamento de ar em prédios de maior altura, este gera uma zona de baixa
concentracdo de poluentes logo em frente ao predio devido a intensificada adveccéo vertical,
trazendo ar limpo das camadas superiores e levando os poluentes para fora do dossel urbano.

Comportamento observado nas Figura 31 e Figura 32.

Figura 32. Plano de concentracdo de NOy dentro do dominio computacional a 2 metros de altura

Analisando a Figura 33 pode-se observar uma maior intensidade do fenémeno discutido na
Figura 30. Diversos predios apresentam o comportamento de maiores concentracfes na face
posterior a dire¢cdo do vento. Além deste comportamento é observado uma recirculacdo
provocada por um prédio de maior altura, seguido por um arranjo de quatro prédios,
representado pelo circulo laranja (a). Esta recirculacdo ocasiona em uma zona de maior
concentragdo. E observado também uma juncao de concentragdo em uma rua de maior largura,
representado pela seta (b), seguido pela divisdo em um prédio, representados pelas setas (c) e
(d). Este provoca um direcionamento das concentragdes tendendo para o lado de maior

espacamento, representado pela seta (d).

Figura 33. Plano de concentracdo de NOy dentro do dominio computacional a 2 metros de altura.

Observando o comportamento do modelo dentro dos canions urbanos, foi encontrado alguns
comportamentos ja discutidos na literatura, como: a presenga de recirculaces, zonas de
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estagnacdo, maiores concentracdes atrds dos prédios e outros. Estes fendmenos que em sua
maioria, sdo formados devido a posi¢do e formas das geometrias representativas dos prédios.
Neste sentido, pode-se dizer que o acoplamento foi capaz de prever os fenémenos dentro do
dossel urbano, bem como os efeitos das emissdes. Além disso, conseguiu reproduzir os dados

do CMAQ e WRF como condicdo de contorno.

O modelo acoplado se torna uma ferramenta muito interessante, pois € capaz de reproduzir um
ambiente urbano real, com um moderado custo computacional, através do emprego de modelos

baseados nas médias de Reynolds.

Entretanto, estudos mais detalhados ainda s&o necessarios. Possivelmente, utilizando um
dominio menor € viadvel produzir uma malha mais detalhada. Desta forma, sera possivel
reproduzir uma maior quantidade de detalhes. Assim, estes efeitos poderiam ser melhor
estudados e futuramente utilizados para o planejamento urbano. Ficando este, como uma das

sugestdes para futuras pesquisas.
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6 CONCLUSAO

Este estudo teve como objetivo principal implementar e avaliar o acoplamento entre modelos
de mesoescala WRF e CMAQ em um modelo de microescala baseado em CFD em um ambiente
urbano real visando aprimorar a capacidade de predicao dos modelos de qualidade do ar. Para
avaliar a implementacdo do acoplamento, foi utilizado o bairro de Jardim Camburi como estudo

de caso.

Foi desenvolvido um sistema de acoplamento dos modelos de mesoescala e microescala para a
implementacao dos dados de campo de vento e concentracdo dos modelos de mesoescala como
condi¢do de contorno no modelo CFD de microescala, empregando a ferramenta ANSYS
FLUENT. Este acoplamento foi possivel por meio da criacdo de codigos computacional
desenvolvidos pelo autor que extraiam os dados referentes aos pontos de contorno do dominio
computacional dos arquivos de saida relativos aos modelos de mesoescala ao longo do tempo
e espaco e organizava estes dados de forma que a interface do modelo CFD de microescala

interpretasse de forma correta.

Foram simuladas duas configuracGes distintas com diferentes condi¢bes de contorno. A
primeira configuracdo nomeada CFD/CMAQ utilizando os dados de campos de vento e de
concentracdo do WRF e CMAQ, além das emissdes estimadas pelo inventério de emissdes,
como condicdes de contorno. A segunda configuragdo nomeada CFD/WRF utilizando os dados
de campo de vento do WRF e as emissdes estimadas pelo inventario de emissfes, sem as
condicGes de fundo do CMAQ. As simulagfes ocorreram no periodo do dia 24 de abril de 2018
a 24 de maio de 2018. Os resultados das simulacbes CFD/CMAQ, CFD/WRF e CMAQ
(Padréo) foram comparados com uma estacdo de monitoramento da qualidade do ar automatica,
existente dentro do bairro de Jardim Camburi. Sendo comparados os resultados dos poluentes

SO, NOx e MPyg para avaliacdo da performance dos modelos.
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A metodologia de acoplamento, de uma forma geral, aprimorou os resultados do modelo de
mesoescala CMAQ. Os resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/WRF apresentam
desempenho significativamente superior aos demais modelos, indicando que a nédo utilizagéo
das condicGes de contorno de concentracdo oriundas do CMAQ melhoram substancialmente a
capacidade de predicdo do modelo. Observando alguns pardmetros estatisticos para 0 SO2 0
Erro Quadratico Médio (RMSE) melhora 70,91% para o CFD/WRF (126,66) quando
comparado ao CMAQ (435,36), ja para 0 NOx o Erro Quadratico Médio (RMSE) melhora
94,28% para o CFD/WRF (76,66) quando comparado ao CMAQ (1339,45) e para 0 MP1o 0
Erro Quadratico Médio (RMSE) melhora 69,79% para o CFD/WRF (636,26) comparado ao
CMAQ (2105,87), indicando uma melhora significativa na capacidade de predigdo. Por outro
lado, os resultados obtidos pelo modelo acoplado CFD/CMAQ obtiveram resultados estatisticos
semelhantes aos obtidos pelo CMAQ, com algumas situacdes indicando melhor desempenho
de um ou outro modelo. Entretanto, grande parte dos indicadores dos modelos acoplados
CFD/WRF, CFD/CMAQ e do modelo de mesoescala CMAQ ndo atenderam os critérios
estabelecidos por Chang e Hanna (2004).

O modelo CFD de microescala apresentou resultados com enorme potencial, como uma
significativa melhora na predicdo do campo de concentracdo de poluentes na configuracdo
CFD/WRF e a predicdo da tendéncia do modelo CMAQ conforme a configuragdo CFD/CMAQ.
Porém, este ndo é o Unico potencial a ser considerado nesta metodologia. Além da comparagédo
direta dos resultados, foi realizado algumas comparagOes visuais e foi observado o
comportamento do modelo CFD de microescala ao reproduzir a influéncia dos canions urbanos.
O modelo CFD de microescala reproduziu diversos efeitos ja discutidos na literatura,
apresentando resultados interessantes a serem discutidos com a possibilidade de observar a
dispersdo de poluentes e os efeitos caracteristicos de escoamento e dispersdo ao redor de prédios

isolados e canions de ruas.

A metodologia ainda pode ser aprimorada de algumas formas, como utilizar modelos que
reproduzem as reacfes quimicas e/ou utilizar dados de entrada mais acurados, tanto para 0s
dados referentes aos modelos de mesoescala WRF e CMAQ, como os dados do inventario de

emissdo. Possivelmente a metodologia obteria resultados melhores.

Diante dos resultados e analises do comportamento da metodologia de acoplamento, chegou-se
a conclusao que o acoplamento de modelos de mesoescala em um modelo CFD de microescala

consegue aprimorar os resultados obtidos do CMAQ, conseguindo reproduzir os efeitos dos



75

prédios e canions urbanos, seguindo a tendéncia dos campos de vento proveniente do modelo
WRF e os campos de concentracdo do CMAQ. Entretanto, ainda é necessério a utilizacao de
dados mais acurados para conseguir quantificar o potencial de melhora da metodologia, ficando

algumas dessas como sugestdes para trabalhos futuros.
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SUGESTOES PARA FUTUROS TRABALHOS

Acoplar a metodologia a modelos que conseguem reproduzir as reacdes quimicas dos
poluentes;

Aplicar o0 modelo de acoplamento proposto em outros modelos de microescala, como
exemplo o OPENFOAM devido ao seu codigo fonte aberto;

Utilizar a metodologia para simular periodos maiores;

Avaliar a utilizacdo de outros modelos de turbuléncia;

Buscar periodos com dados mais acurados de modelos de mesoescala e quantificar a
melhora do modelo.

Investigar os pardmetros das simulagdes CMAQ e WRF com o objetivo de melhorar as
condigdes de contorno de mesoescala utilizados pelas simulacGes de microescala.
Utilizar o modelo proposto para investigar lancamentos instantdneos acidentais em
centros urbanos;

Utilizar o acoplamento de modelos de mesoescala e microescala considerando a
estabilidade atmosférica;

Melhorar a metodologia de acoplamento utilizando um acoplamento online (two-way

nesting), integrando automaticamente os modelos meso e microescala.
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APENDICE A — TESTE DE SENSIBILIDADE DA MALHA

A escolha da malha € uma etapa fundamental, sendo a capacidade de reproducéo da influéncia
da geometria diretamente ligada ao refinamento da malha. Desta forma, foi utilizado a
ferramenta de geracdo de malha contida no pacote ANSYS 19.1 e um teste de influéncia da
malha foi conduzido para identificar a configuracdo mais adequada considerando precisdo dos
resultados e viabilidade computacional. As malhas desenvolvidas para este estudo foram
desenvolvidas buscando reproduzir os efeitos da influéncia do dossel urbano da melhor forma

possivel, dentro dos limites computacionais.

A funcdo face sizing do ANSYS Meshing, possibilita fixar o tamanho dos elementos adjacentes
a uma determinada face do dominio. Esta funcdo foi usada para construcdo das malhas, em que
foram variados os tamanhos dos elementos proximos a determinadas faces, e fixados um limite
maximo de tamanho para os elementos. Esta estratégia possibilita a geracdo da malha com uma
maior densidade de elementos em regibes do dominio onde deseja-se observar detalhes do
escoamento, e uma reducao da quantidade de nés e elementos em regides do dominio afastadas
das areas de maior interesse. Principalmente, para um dominio computacional em escala real,
onde hd uma tendéncia de grande quantidade de elementos, esta técnica é importante, para evitar
um numero excessivo de células que pode aumentar significativamente o esforco

computacional requerido pelo solver para obtencéo dos resultados.

Foi desenvolvido trés malhas distintas com suas especificacdes contidas na Tabela 9, para todos
0s casos foi utilizado as mesmas configuragoes, sendo utilizado regime permanente, modelo de
turbuléncia k — ¢ standart, condi¢des de contorno referentes ao primeiro intervalo de dados
exportado do WRF e CMAQ, como velocity-inlet e outflow e emissdes referente as emissdes
primarias e secundarias ja especificado na se¢éo 0. A fungdo face sizing foi utilizada fixando as
faces dos predios e vias de emissdo primarias e secundarias, para todas as malhas. As analises

foram feitas utilizando trés linhas contidas no dominio mostradas na Figura 34.
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Figura 34. Esquema dos pontos de amostragem utilizados para o teste de malha.

Nos graficos contidos pelas Figura 35 e Figura 36, sdo apresentados os perfis de velocidade e
concentracdo para as trés malhas e linhas demarcadas dentro do dominio de analise. Os gréaficos
de velocidade apresentaram grande proximidade entre as malhas M02 e M03, com uma variagéo
maior para a malha MO1.
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Figura 35. Perfis de velocidade do teste de malhas (a) linha 1 (b) linha 2 (c) linha 3.

Os graficos de concentracdo apresentados na Figura 36, apresentaram uma diferenca maior
entre as malhas M02 e M03 comparado a velocidade, uma diferenca aceitavel quando
comparado a diferenca de refinamento entre as duas. A malha MO1 apresentou resultados

similares para as linhas 01 e 02, porém, para a linha 03 apresentou grande diferencga.
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Figura 36. Perfis de concentracdo (PM10) do teste de malhas (a) linha 1 (b) linha 2 (c) linha 3.

Além dos resultados de velocidade e concentracdo, outro parametro muito importante a ser
analisado neste teste é o potencial computacional requerido pelas malhas. Os resultados do
tempo total de cada simulacdo, referente a 6000 interacdes e o tempo por interacdo € mostrado
na Tabela 9. Neste quesito a malha M03 apresentou uma demanda computacional 6 vezes maior

se comparado a malha M01, em contrapartida a malha M02 apresentou um total requerido 2,7

vezes maior que a malha MOL1.

Tabela 9. EspecificacGes das malhas computacionais.

CASO NSJEMNEgso Etjllzvll\/llE I?I\?T%E SIZING |NTE6F8,2%OES INTERlAC;AO
MO01 6570290 6072085 3m 5340 s 0,89's
M02 20969410 19242345 1,5m 14460 s 2,41
M03 44844769 41076586 im 32160s 5,36 S

Avaliando precisdo dos resultados e demanda computacional necessaria, a malha M02 foi
escolhida para a realizacdo deste estudo. A mesma apresentou resultados de velocidade e
concentracdo préximos a malha mais refinada, porém com um custo computacional 2,3 vezes

menor que a malha mais refinada. Por estes motivos ela foi escolhida como a mais adequada.
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APENDICE B — TESTE DE SENSIBILIDADE DO CRITERIO DE

CONVERGENCIA

A solucédo das simula¢Ges normalmente termina segundo uma das duas seguintes opgoes,
quando o maximo de interacGes estipulado é atingido ou o critério de convergéncia para todas
as variaveis € atingido. Geralmente, o critério de convergéncia é o desejado. Seguindo este
conceito um teste de sensibilidade do critério de convergéncia foi realizado buscando obter um

critério que atendesse a demanda computacional e precisdo necessaria para o caso simulado.

O teste foi realizado utilizando a mesma configuracdo do teste de sensibilidade de malha,
partindo de uma solug&o inicial bem convergida. Para isso, foi simulado 3 intervalos de tempo,
utilizando um critério de interagcdes de 3000 interacGes, variando os critérios de convergéncia.

Um resumo destes critérios é apresentado na Tabela 10.

Tabela 10. Critérios de convergéncia

CRITERIO DE CRITERIO PARA OS CRITERIO PARA
CONVERGENCIA ESCALARES DEMAIS VARIAVEIS
T1 5.107* 5.1073
T2 5.107* 1073
T3 10~* 5.1073
T4 1074 1073

Os resultados foram entdo comparados utilizando os mesmos critérios e posi¢des contidos na
Figura 34, sendo utilizado para comparacéo o terceiro intervalo de tempo simulado em cada
critério, comparando os resultados de velocidade e MP1o. Os resultados sdo apresentados nas

Figura 37 para o campo de vento e Figura 38 para 0 MP1o.



Tabela 11. Tempo total do teste e tempo estimado para cada time-step.
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CRITERIO DE

TEMPO TOTAL DO

TEMPO POR TIME-

TESTE STEP
CONVERGENCIA (horas/minutos/segundos)  (horas/minutos/segundos)
Tl 02:36:16 00:52:05
T2 03:20:14 01:06:45
T3 04:17:00 01:25:40
T4 04:40:22 01:33:27
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Figura 37. Resultados do perfil de velocidade segundo o critério de convergéncia sendo Linha 1 (a) Linha 2 (b) e
Linha 3 (c).
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Figura 38. Resultados do perfil de concentracdo PM10 segundo o critério de convergéncia sendo Linha 1 (a),
Linha 2 (b) e Linha 3 (c).

Os resultados para os critérios T1 e T2 apresentaram diferencas significativas para os perfis de
concentracdo e velocidade quando comparado ao T4 que possui 0 menor critério de
convergéncia, os resultados do critério T3 apresentaram resultado muito proximo aos resultados
obtidos ao critério T4, tanto para o perfil de velocidade quanto concentracdo. Entretanto, um

critério de convergéncia exige um custo computacional maior, 0 tempo necessario para simular
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cada time-step € mostrado na Tabela 11, neste os critério T1 e T2 obtiveram uma diferenca
significativa, porém o critério T3 foi o utilizado para este estudo, apesar do seu custo
computacional elevado a diferenca de resultados foi significativa necessitando utilizar este

critério.
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APENDICE C — TESTE DE SENSIBILIDADE DO INTERVALO DE TEMPO

Para simulagdes transientes € necessario a definicdo de um intervalo de tempo de integracéo.
Assim, um teste de sensibilidade do intervalo do tempo de integragéo foi realizado. Baseado na
metodologia do Quasi-Steady (TEWARI et al., 2010), que estipula um intervalo de tempo
relativamente grande, baseado na hipotese desta se comparar a uma simulacdo permanente, foi

objetivado neste teste obter um intervalo de tempo a ser utilizado na simulacdo numérica.

O método transiente nesta pesquisa foi utilizado devido as condi¢cdes de contorno variavel,
buscando obter diversas simula¢des proximas a simula¢fes permanentes de forma automatica.
Para este teste, foi estipulado trés intervalos de tempo sendo 3600, 1800 e 900 segundos,
atentando que a cada 3600 segundos as condi¢cbes de contorno sdo modificadas

automaticamente.

As configuracgdes utilizadas sdo similares as do teste de sensibilidade de convergéncia, com a
modificacdo do critério de convergéncia definido neste mesmo teste. Sendo utilizado para

comparacao dos resultados os pontos referentes a Figura 34.

Os resultados dos perfis de velocidade mostrados na Figura 39 apresentaram resultados
semelhantes, porém os resultados dos perfis de concentragdo mostrados na Figura 40
apresentaram significativa diferenca nas regides proximas ao chdo. Entretanto, o intervalo de
tempo de 3600 segundos foi utilizado para esta pesquisa devido a este apresentar menor

demanda computacional mostrado na Tabela 12.
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Tabela 12. Tempo total do teste e tempo gasto intervalo de tempo.

INTERVALO DE TEMPO DO TESTE TEMPO POR TIME-STEP
TEMPO (segundos) (horas/minutos/segundos)  (horas/minutos/segundos)
900 05:45:26 01:55:09
1800 04:17:00 01:25:40
3600 03:18:36 01:06:12
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Figura 39. Comparativo dos perfis de velocidade variando o intervalo de tempo sendo Linha 1 (a), Linha 2 (b) e

Linha 3 (c).
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Figura 40. Comparativo dos perfis de concentracdo PM10 variando o intervalo de tempo sendo Linha 1 (a), Linha

2 (b) e Linha 3 (c).



