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RESUMO
O objetivo principal deste trabalho foi avaliar a influéncia das condi¢gdes de contorno nas

simula¢fes com o0 modelo CMAQ sobre a Regido Metropolitana da Grande Vitéria (RMGV)
para os poluentes, oz6nio (Oz) e material particulado inalavel (MP1g). Foram feitos quatro
cenarios de simulacdo para o més de agosto de 2010 com diferentes condi¢Ges de contorno. O
primeiro cenario (M1) utilizando condi¢bes de contorno fixas, invaridveis com o tempo com
concentragdes nulas (zero) para todos os poluentes; um segundo cenario (M2) com valores fixos
de concentracdo, invariavel com o tempo com valores medios obtidos através do
monitoramento das estacfes de qualidade da RMGV e de estacGes de Aracruz ao Norte e
Anchieta ao sul; o terceiro cenério (M3) utilizou condig¢des de contorno variaveis com o tempo
provenientes de uma simulacéo prévia do CMAQ com um dominio maior, centralizado sobre a
mesma area (RMGV); e por fim o quarto cenario (M4) que utilizou valores de concentracdes
variaveis com o tempo para as bordas oriundas de simulacdes com o modelo global GEOS-
Chem. Todos os cenarios utilizaram as mesmas condi¢Ges de meteoroldgicas e emissdes de
poluentes, com condi¢bes meteoroldgicas geradas pelo modelo WRF versao 3.6.1 e emissdes
atmosféricas provenientes do inventario de emissdes oficial da RMGV. As simulacBes de
qualidade do ar foram feitas com dominio 61 x79 km centrado nas coordenadas -20,25°S; -
40,28°W com resolucdo de 1 km, utilizando o CB05 e Aero6 e ainda o analisador de processos
do CMAQ (PROCAN). Os resultados das simulag6es foram comparados com os dados medidos
em estacdes de monitoramento da RMGV. Os resultados mostraram que para MP1o as condic¢des
de contorno néo foram t&o influentes nas concentragdes simuladas, com pequenas variagoes das
concentracdes entre eles, porém, de um modo geral, os métodos M3 e M4 alcangaram 0s
melhores resultados para estatistica, entretanto 0 método M2 ndo esta totalmente equivocado,
porém deve-se ter cautela em usar esse método. Foram observados comportamentos diferentes
entre as estacGes de monitoramento onde houve umas com valores superestimados em algumas
horas e outras com valores subestimados, ocorrido provavelmente, por causa do tamanho da
grade associado com as condi¢des meteoroldgicas e variagdo temporal das emissdes. Para o
0zOnio, notou-se que as condi¢des de contorno influenciam diretamente nas concentragdes
modeladas, podendo inclusive influenciar no aumento da producdo do Oz ndo apenas por
reacOes quimicas, mas também por processos de adveccgdo e difusdo atmosférica. Foi observado
que cenario M1 faz com que as concentragdes de Oz modeladas sejam bem pequenas, ndo
representando a realidade. No cenario M2 as concentracdes foram superestimadas, tanto nas
estacdes quanto nas areas proximas aos limites do dominio, principalmente na porcdo Oeste.
Os cenarios M3 e M4 alcancaram os melhores resultados de concentrages e estatistica, sendo
estes 0s mais aconselhaveis quando o objetivo € avaliar o 0zénio. Como o dominio final
utilizado na modelagem do CMAQ foi de apenas 61 x 79km, observou-se que as condicGes de
fronteira influenciam diretamente em toda grade do dominio, principalmente para 0zénio, ao
utilizar o processador de analises (PROCAN). Quando as concentragdes de contorno séo altas,
independentes de serem fixas ou variantes com o tempo, 0s processos de advecgéo e difusao
turbulenta promovem um incremento muito maior nas regides de fronteira com a RMGV,
aumentando a concentracao.

Palavras chave: RMGV, qualidade do ar, WRF-SMOKE-CMAQ, condi¢des de contorno,
GEOS-Chem



ABSTRACT

The purpose of this study was to evaluate the influence of the boundary conditions (BCON) in
the CMAQ model simulations over the Metropolitan Region of Grande Vitoria (RMGV) for
MP1 and Os pollution. It was made four scenarios of August 2010 with different boundary
conditions. The first scenario (M1) using fixed, time-independent boundary conditions with
zero concentration (zero) for all pollutants; a second scenario (M2) with fixed, time-
independent concentration values, with average values from monitoring stations from RMGV
and from Aracruz’s stations on north and Anchieta’s stations on south; the third scenario (M3)
used boundary conditions varying with time from a previous simulation with CMAQ over a
larger area, centered on RMGV; and finally, the fourth scenario (M4) using boundary
conditions varying with time from simulations of global model GEOS-Chem. All scenarios
used the same meteorology conditions and pollutant emissions, meteorological conditions was
generated by the model WRF version 3.6.1 and pollutant emissions inventory are from the
official emissions inventory of RMGV. The air quality simulations were made with a domain
61 x 79 km centered on coordinates -20,25°S, -40,28°W with a resolution of 1 km, using the
CBO05 and Aero6 and still analyzer CMAQ processes (PROCAN). The results were compared
with the measured data in monitoring stations from RMGV. The results showed that for PMp,
the boundary conditions were not so influential on the simulated concentrations, with small
variations of concentrations between the tests, but, in general, M3 and M4 methods achieved
the best results for statistics, however, the M2 method is not totally wrong but should be
cautious in using this method. It was observed different behaviors between monitoring stations,
where there are some that have been overestimated values in a few hours and others with
understated concentrations, occurred probably because the grid size associated with weather
conditions and temporal variation of emissions. For ozone, it was noted that the boundary
conditions had a large influence on modeled concentrations, and may also influence the
increased of production of Oz not only by chemical reactions, but also by advection processes
and atmospheric diffusion. It was observed on scenario M1 that the Oz modeled concentrations
were very small and do not represent reality. On M2 and M3 scenarios, concentrations were
overestimated, on monitoring stations and in areas near the boundaries of the domain, mainly
in the western portion. The M4 scenario achieved the best results of concentrations and
statistics, which is the most advisable when the goal is to evaluate the ozone. As the high
resolution domain applied to CMAQ had only 61x79km was noted that the boundary conditions
affect directly across the grid field, especially for ozone, by using the process analysis
preprocessor (PROCAN). When the boundary concentrations are high, regardless of being fixed
or varying with time, the advection processes and turbulent diffusion adds a large amount of
mass in domain's borders, overestimating the modeled concentrations.

Keywords: RMGV, air quality, WRF-SMOKE-CMAQ, boundary conditions, GEOS-Chem.



LISTA DE FIGURAS

Figura 1 - Esquema simplificado da modelagem com 0 WRF..........cccccoeiiiiiiiii i 33
Figura 2 — Condicdes de contorno de saida. Célula O esta fora do dominio. Fonte: USEPA
(L999D) .ottt bbbttt ettt be e r et be b et e e reab et ereerenrs 37
Figura 3 - Precipitagdo acumulada mensal na estacdo Carapina. Fonte: IEMA (2014)........... 41
Figura 4 - Dados de vento medidos pela EMS do Aeroporto: a) Evolu¢do mensal da velocidade
média, maxima e minima para o ano de 2010; b) Rosa dos Ventos do més de agosto de 2010.
FONEE: TEIMA, 2014 ...ttt e e et e et e e e s ab e e e ssa e e e snt e e e nnaeeenneeas 42
Figura 5 - Concentracdo maxima média de 24h de MP10 nas esta¢cBes da RAMQAr (ano base
2010). PQAr indica o padrdo nacional de qualidade do ar. MI1-ES, MI2-ES e MI3-ES séo as
metas intermediarias. OMS representa a diretriz da Organizacdo Mundial de Salde para o
referido poluente, que equivale ao padréo final preconizado na legislacdo estadual (PF-ES).
Valores destacados com * sdo considerados néo representativos. Fonte: IEMA (2014). ........ 44
Figura 6 - Concentracdo média anual de MP10 nas estagdes da RAMQAr (ano base 2010).
PQAr indica o padrao nacional de qualidade do ar. MI1-ES, MI2-ES e MI3-ES sdo as metas
intermediérias. OMS representa a diretriz da Organizacdo Mundial de Salde para o referido
poluente, que equivale ao padrédo final preconizado na legislacdo estadual (PF-ES). Valores
destacados com * sdo considerados ndo-representativos. Fonte: IEMA (2014). ........c..c......... 44
Figura 7 - Concentracdo média 8h maxima de O3 nas estacfes da RAMQATr (ano base 2010).
PQAr indica o padréo nacional de qualidade do ar. MI1-ES, MI2-ES e MI3-ES sdo as metas
intermediarias. OMS representa a diretriz da Organizacdo Mundial de Salde para o referido

poluente, que equivale ao padrdo final preconizado na legislacdo estadual (PF-ES). Valores

destacados com * sdo considerados ndo-representativos. Fonte: IEMA (2014). ........c..c......... 45
Figura 8 — Configuracdo dos dominios empregado nas SimulagBes. ..........cccvvverervrerereeeniennns 47
Figura 9 — Localizacdo das estagdes da RAMQAr e aeroporto na RMGV.........ccocceveiiinnnns 52

Figura 10 — Localizacdo das fontes na RMGV (a) pontuais e difusas, (b) vias de trafego
primarias e (c) vias de trafego secundario. Fonte: IEMA(2011).......ccccovevveiiiieiieceeieceee 54
Figura 11 — Localizacdo da RMGV (destacada em verde), estacdes da RAMQAr e dominios
empregados nas simulagdes do WRF € CMAQ. ......ooiiiiiiiiere e 57
Figura 12 — Localizagao estacdes de monitoramento da RAMQAr, Fibria-Aracruz e Samarco
10 T=T - Tox Lo TSP PRSPPI 60

Figura 13 — Exemplo de condigfes de contorno extraidas do GEOS-Chem............cc.ccocvvenene 65



Figura 14 — Exemplo do gréafico bugle plot com as zonas indicativas de desempenho de
SHMUIAGED. ...ttt b bbbt bbb e bbb bbb 67
Figura 15 — Série temporal da comparacdo das varidveis meteorologicas para estacdo de
Aeroporto com 0S resultados A0 WRF. ..o 71

Figura 16 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estacédo de Aeroporto e resultados

Figura 17 — Série temporal da comparacdo das varidveis meteorologicas para estacdo de
Carapina com 0S resultados A0 WRF. ........coiiiiiiiccicce e 74
Figura 18 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estagéo de Carapina e resultados
[0 0TV PP UPRRSTRROP 75
Figura 19 — Série temporal da comparacdo das varidveis meteorologicas para estacdo de
Enseada do Sua com 0 resultados do WRF. ... 76

Figura 20 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estacdo de Enseada do Sué e

FESUITAA0S 0O WRF ...ttt ettt e e sreentenneenreenee s 77
Figura 21 — Série temporal da comparacdo das variaveis meteoroldgicas para estacdo de Vila
Velha - 1bes com 0S resultados do WRF. ..o 78
Figura 22 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estacdo de Vila Velha - Ibes e
FESUITAA0S 0O WRF ...ttt ettt et esreesteeneenneenee s 79
Figura 23 — Série temporal da comparacdo das variaveis meteorolégicas para estacdo de
Cariacica com 05 resultados O WRF...........coiiiiiiiiiiiseeieie e 80
Figura 24 - Variacdo média diaria de MP1o para 0 més de agosto de 2010...........ccccevervrnnnens 83

Figura 25 - Resultados de MFB e MFE das esta¢des de monitoramento da RAMQAr para MP10
para 0 ME&s de Margo de 2010. .......uiiiiiiiieieie e 86
Figura 26 - Resultados de MFE e MFB dos agregados da estacfes de monitoramento da
RAMQAr para MP1o para 0 més de agosto 2010. .......couuieiereienieiesieseseeee e 90
Figura 27 — Média de MP1o para agosto de 2010 simulada pelo modelo CMAQ para cada
MEtodo de CONAIGAD A8 CONTOMNO. .......cuiiuiiiieieieeeee sttt 92
Figura 28 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ para determinar a
concentracéo final de MP1o, Valores referentes a média das estagdes da RAMQAr. .............. 93
Figura 29 - Variacdo média diaria de Oz para 0 Mm&s de agoSto..........ccevrerirreerienenerenesenieas 96
Figura 30 - Resultados de MFB e MFE das estagdes de monitoramento da RAMQAr para O3
para 0 MEs de Margo de 2010, .....ccviiiieieieiesie e 100
Figura 31 - Resultados de MFE e MFB dos agregados da estacGes de monitoramento da
RAMQAr para Oz para 0 més de agosto 2010, ....ccevererierierierieniesie e 101



Figura 32 - Média de O3 para agosto de 2010 predita pelo modelo CMAQ para cada método de
CONCIGAOD B CONLOMNO. ...ttt bbbt bttt ab bbb eneas 102
Figura 33 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ para determinar a
concentragéo final de Os, Valores referentes a média das estacfes da RAMQAT. ................ 104
Figura 34 — Localizacdo dos pontos para analise das condi¢fes de contorno, As cruzes em
amarelo representam os pontos onde foram extraidas as informacdes dos processos fisicos e
quimicos e os circulos em vermelho séo as estacdes da RAMQAT........ccccocvvvevvereiiieseeniens 106
Figura 35 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ préximo as bordas
da simulagdo com 0 método Perfil NUIO (ZE€r0) — ML. .....covoiviiiiiiicecee e 108
Figura 36 — Andlise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ préximo as bordas
da simulacdo com o método Perfil média das estaghes — M2. .........cccccevveveiievncre e 110

Figura 37 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ préximo as bordas

da simula¢do com 0 método CMAQ 118X118 KM — M3......cooiiiiiriiiieire s 112
Figura 38 — Anélise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ préximo as bordas
da simulacdo com 0 método GEOS-Chem — M4 .........coveiiiiiiie e 113

Figura 39 — Emissdes médias para agosto de 2010 de CO (esquerda) e NOx (direita).......... 125
Figura 40 — Emissdes médias para agosto de 2010 de MP1o (esquerda) e MP25 (direita). .... 126
Figura 41 — Emissfes médias para agosto de 2010 de SOa........ccoevrerirrinenienisiesene e 127
Figura 42 - Série temporal de MP1o para 0 més de agosto de 2010. ........cccoocereierenernnnnnns 128
Figura 43 - Série temporal de Oz para 0 més de agosto de 2010.........cceevvererereienesesennenn 130



LISTA DE TABELAS
Tabela 1 — Parametros espaciais utilizados nas simulagdes com 0 WRF v. 3.6.1.................... 47

Tabela 2 — Resumo das parametrizagcdes empregadas nas simulagdes com WRF 3.6.1 para

RIMGV . .ottt b e bRttt et st et et e st e s e et et e neabe et e neete e 49
Tabela 3 — Valores de benchmark proposto por Emery et al (2001).......cccccoeveevviieiverieennenn, 50
Tabela 4 — Taxas de emissdes médias de poluentes para RMGV em kg.h1. Fonte: IEMA(2011).
.................................................................................................................................................. 55
Tabela 5 — Perfil de emissdes para emissOes VEICUIAIES. ..........cccvevveeveeieereiieseese e 56
Tabela 6 — Opcdes usadas nas simulagfes COmM CMAQ.........cooveieiieieeie e 58

Tabela 7 — Porcentagens aplicadas no rateio de MP25 de acordo com cada elemento quimico
eNcoNtrado NAS AMOSLFAQENS. .......cvcveririeierestesiere et ere et et reste st esesseste e e e ssessessesesresseneereseens 61
Tabela 8 — Porcentagem emprega na segregacao de hidrocarboneto ndo metano.................... 62
Tabela 9 — Parametrizac6es utilizadas nas simulacdes de meteorologia com WRF e que foram
empregas nas simulagdes de qualidade do ar. .........cccoieieiiiini 68
Tabela 10 — Avaliagédo de desempenho da simulagdo com WRF para estacdo do Aeroporto..69
Tabela 11 — Avaliacdo de desempenho da simulacdo com WRF para estacdo do Carapina.... 73

Tabela 12 — Avaliacdo de desempenho da simulacdo com WRF para estacdo do Enseada do

SUAL ettt b e be e ehe e ehe et e b e e abe e teaheeebeeateabe e beeateehaeabeenteebeenbeenteereers 75
Tabela 13 — Avaliacdo de desempenho da simulagcdo com WRF para estagéo do Vila Velha -
LS. ettt e et et he e te b e aha e ae e e abe e be et e nreenreenre e 77

Tabela 14 — Avaliacdo de desempenho da simulacdo com WRF para estacdo do Cariacica. ..80
Tabela 15 — Compara¢do dos indicadores eStatiStiCoS. .......ccevvrerereieeeeierese e 81
Tabela 16 - Resultados estatisticos para as estacdes da RMGV para MP1g para 0 més de agosto

(0L 0 OSSR 89
Tabela 17 - Resultados estatisticos do agregado das estacGes para MP1g para 0 més de agosto
A8 2010, vttt b et r e bttt e b et s e h e et et e reeae st et ereerenteneerenrens 90
Tabela 18 - Resultados estatisticos para as esta¢cdes da RMGV para Oz para 0 més de agosto de
2000, ottt b b bRt Rt Rt Re et et et et et e R e e Re et et e neete st et renre e 99
Tabela 19 - Resultados estatisticos do agregado das estagdes para Oz para 0 més de agosto de
2000, ottt bt et et et Re R et e Rt te s h et et e be et e e e be et et neerenrs 100
Tabela 20 — Coordenadas dos pontos para analise das condigdes de contorno. ..................... 106
Tabela 21 — Concentragdes para boda NORTE. ... 131
Tabela 22 — Concentragdes para boda LESTE. ..o 131

Tabela 23 — Concentragdes para boda SUL...........cccoiiiiiiiiiiic e 132



Tabela 24 — Concentracdes para boda OESTE



AERMOD
AQMEII
BC
BCON
CALPUFF
CAPS
CBO5
CEASA
CETESB
CMAQ
CLP
co
CONAMA
FAA
FAWA
FSL
GEMS
GFS
GEOS
GMAO
GRIB
IBGE
IC
ICON
IEMA
1ISN
INEA-RJ
MM5
MOUDI
MP
NCAR
NCEP
NO
NO2

LISTA DE SIGLAS

American Meteorological Society Environmental Protection Agency Regulatory Model
Air Quality Model Evaluation International Initiative
Boundary Conditions/Condi¢6es de contorno
Boundary Conditions processor

California Puff Model

Center of Analysis and Prediction of Storms

Carbon Bond Mechanism V

Central de Abastecimento do Espirito Santo S/A
Companhia de Tecnologia de Saneamento Ambiental
Models-3 Community Multiscale Air Quality Model
Camada limite planetaria

Monoxido de Carbono

Conselho Nacional de Meio Ambiente

Federal Aviation Administration

Air Force Weather Agency

Forecast Systens Laboratory

Global and regional Earth-System Monitoring using Satellite and in-situ data
Global Forecast System

Goddard Earth Observing System

Global Modeling Assimilation Office

Gridded Binary

Instituto Brasileiro de Geografia e Estatistica

Initial Conditions/Condigdes iniciais

Initial Conditions processor

Instituto Estadual de Meio Ambiente e Recursos Hidricos
Instituto Jones dos Santos Neves

Instituto Estadual do Ambiente-RJ

Fifth-Generation NCAR/Penn State Mesoscale Model
Microorifice Uniform Deposit Impactador

Material Particulado

National Center for Atmospheric Research

National Centers for Environmental Prediction
Monoxido de nitrogéni

Didxido de Nitrogénio



NOAA
NOX
MP10
MP2,5
03

PMC
PTS
RAMQATr
RMGV
RMSP
SEAMA
SMOKE
502
SOA

USEPA
UFES
USGS
USP
Ccov
WRF

National Oceanic and Atmospheric Administration

Oxidos de Nitrogénio (NOx = NO+NO2)

Material particulado com diametro menor que 10 um
Material particulado com diametro menor que 2,5 pm
Oz6nio

Particulate Material Coarse / Particulas da Moda Grossa
Particulas Totais em Suspensdo

Rede Automatica de Monitoramento da Qualidade do Ar
Regido Metropolitana da Grande Vitéria

Regido metropolitana de Séo Paulo

Secretaria de Estado de Meio Ambiente e Recursos Hidricos
Sparce Matrix Operator Kernel Emissions

Dioxido de enxofre

Secondary Organic Aerosol /Aerossol Organico Secundario
Agéncia Norte Americana de Protecdo Ambiental (United States Environmental
Protection Agency)

Universidade Federal do Espirito Santo

United States Geological Survery

Universidade de S&o Paulo

Compostos Orgénicos Volateis

Weather Research and Forecast model



SUMARIO

1 INTRODUGAOD.......ootiiieeeeeeetee et s ettt sttt sttt n sttt en e 18
2 OBUJETIVOS . ...ttt n e 21
2.1 OBJETIVOS GERAIS ... .o 21
2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS .....cooeveeeeeeceeese e sesiese et enassn s nees 21

3 REVISAO DA LITERATURA ..ottt eesten sttt 22
3.1 QUALIDADE DO AR.. .ottt ne e 22
3.2 O PROBLEMA DAS CONDIC}@ES INICIAIS E DE CONTORNO.......ccceevviine 25
3.3 TRABALHOS CORRELATO SOBRE AS CONDICC)ES DE CONTORNO.......... 28

4  DESCRICAO DOS MODELOS NUMERICOS..........cooviiveireseeesseesessisnesseessseessennees 32
41 MODELO WEATHER RESERARCH AND FORECASTING (WRF)......cccccevu.... 32
4.2 COMMUNITY MULTI-SCALE AIR QUALITY (CMAQ) ..o 35
4.2.1  Tratamento das condi¢Ges de contorno do modelo CMAQ .......cccccveveveevieenene. 36

4.3  MODELO GEOS-CHEM .....cciiiiiiieee ettt 38

S METODOLOGIA. ...ttt ne e 40
5.1 AREA DE ESTUDO ....oooiiiiieeieeeeseeieseteeees s sttt s ssen s s snsenenns 40
5.1.1 Descri¢do Resumida das CondicGes Meteoroldgicas Observadas em 2010....... 41
5.1.2  Niveis de Concentracdes Atmosféricas na RMGV em 2010 ............cccccvevueneee. 42

52 MODELAGEM DAS CONDICOES METEOROLOGICAS (WRF).........ccoooonc.... 45
5.2.1  Parametrizagdes utilizadas na analise de sensibilidade. ............cccccccvvrvivinnenn. 48
5.2.2  Avaliacdo de desempenho da modelagem meteoroldgica. ..........ccccovrvrereeennnnne 50
5.2.3  MCIP- Meteorology Chemistry Interface Processor..........cccoccvvvvervscnrieesnnnnenn 52

53 INVENTARIO DE EMISSOES ATMOSFERICAS DA RMGV (SMOKE)........... 53
5.4 SIMULACAO DA QUALIDADE DO AR COM CMAQ ....ccoiiiieiieiieenie e 56
5.4.1 Meétodos utilizados nas condigdes de CONtOINO ...........covvrerieiieienie e 58
5.4.2  Avaliacdo de desempenho da modelagem da qualidade do ar ............ccceeueeneee. 66

6 RESULTADOS E DISCUSSOES........coiiiieieiieeeeeeeesee st ss s 68



6.1 RESULTADOS E DISCUSSOES PARA CONDICOES METEOROLOGICAS....68

6.2 RESULTADOS E DISCUSSOES PARA SIMULACOES DA QUALIDADE DO AR,

82

6.2.1  Analise das concentragies de MP1o........ccoviiiiiiiiiiisisse e 82
6.2.2  Analise dos processos enVoIVENdO MP10........cccouiiriiiinineiceseeeese s 92
6.2.3  Analise das concentragies A8 O3......ccuveerereie e 95
6.2.4  Analise dos processos enNVOIVENAO O3.........cceovevririeininieieeseseeseseeee e 102

7  CONCLUSOES E RECOMENDAGOES .......coooiereeeeeeisee e ess s sesassnsesason, 114
7.1 RECOMENDAGOES.........coiieiieeeeteeesestese st eses s iss st sasses st 116

8 REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS .....ooveiveeeeiereeeessessse st sesessee s sesans s, 117
APENDICE A: Emisstes de poluente da RMGV .........cc.ccoooevrvceeeneeeeeeseeeees s, 125
APENDICE B: Série temporal das concentragdes de MP10€ O3 ......cocueveeveeveerrrnrnenenn. 128

APENDICE C: PERFIL DE CONCENTRACAO MEDIO USADO NO METODO M2



18

1 INTRODUCAO

Os poluentes atmosféricos estdo sujeitos a processos de transporte e transformacdes quimicas
que irdo influenciar a sua composicéo e o nivel de contaminacdo de uma regido. A poluicdo do
ar dos grandes centros urbanos é originada por uma variedade de fontes, embora a maioria
dessas sejam resultados dos processos de combustéo. Atualmente, a principal fonte de poluigéo
na maior parte das areas urbanas sdo as fontes veiculares, seguidas das fontes industriais. Apesar
dessa constatagdo, um fato muito importante que vem sendo bastante discutido nos mais
recentes trabalhos cientificos é a influéncia do transporte de poluentes de regiGes remotas
podendo afetar as concentracdes atmosféricas locais de outras regides. Além do problema local,
0 transporte de poluentes atmosféricos vem se tornando uma preocupacdo mundial devido ao
aumento das concentracdes globais de poluentes e, muito por consequéncia disso, 0s padrdes

de qualidade do ar que vém ficando cada vez mais restritivos em diversos paises.

A Regido Metropolitana da Grande Vitéria (RMGV) esté localizada no estado do Espirito
Santo, que engloba o municipio de Cariacica, Serra, Vila Velha e Vitoria, € uma regido urbana,
de relevo complexo, altamente industrializada e em processo de expansédo, sendo a qualidade
do ar afetada pela emissdo de poluentes provenientes de emissdes veiculares e industriais, além
do setor de logistica como complexos portuarios e aeroporto (IEMA, 2014). Apesar ser a area
mais industrializada e populosa do estado do Espirito Santo, a RMGV possui apenas oito
estacGes de monitoramento da qualidade do ar, as quais representam a qualidade do ar local,
até certo raio de abrangéncia. Além das fontes locais existentes nesta regido, quando se trata de
transporte de poluentes, é importante ressaltar que o Espirito Santo esta situado na regido
sudeste do Brasil, regido esta que contempla as maiores regides metropolitanas do pais, como
Sdo Paulo, Rio de Janeiro e Belo Horizonte, podendo também sofrer influéncia direta dessas

regides.

Uma forma complementar as informagdes obtidas através de uma rede de monitoramento seria
avaliar a qualidade do ar e condi¢des meteoroldgicas utilizando modelos quimicos de transporte
ou fotoquimicos, que visam promover simulagGes da dindmica atmosférica e das reacGes
quimicas. Estes modelos sdo mecanismos que auxiliam nas estratégias a serem seguidas e na

tomada de deciséo em funcdo aos resultados que essas apresentam.

Nos ultimos anos a classe de modelos fotoquimicos tem sido amplamente usado para

acompanhar tendéncias da qualidade do ar, avaliar o futuro impacto da implementacao de novas
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fontes de emissdo, definir responsabilidades quanto aos niveis atuais de contaminacao
atmosférica de uma regido ou ainda para estudar cenarios de reducdo de emissdao a fim de
subsidiar o poder publico na escolha das estratégias que Ihe proporcione 0 maior custo
beneficio. Atualmente os modelos fotoquimicos mais citados na literatura cientifica séo o
Community Multiscale Air Quality (CMAQ), Comprehensive Air Quality Model with
Extensions (CAMXx), Regional Modeling System for Aerosols and Deposition (REMSAD), o
Urban Airshed Model Variable Grid (UAM-V) e o Weather Research and Forecast Model

acoplado ao seu pacote quimico (WRF/Chem).

Um modelo amplamente utilizado e recomendado pela agencia de protecdo ambiental
americana (US-EPA) é o CMAQ, entretanto a complexidade das interacdes entre poluentes e a
atmosfera ainda representa um significativo desafio para as técnicas de modelagem atualmente
empregadas. Infelizmente este modelo ainda é pouco difundido no Brasil, isto devido a
dificuldade de se obter as informacGes necessarias para uma boa simulacdo, sendo o maior
problema a falta de um inventario de emisséo nacional e/ou local. Porém, nos Gltimos seis anos
alguns trabalhos foram desenvolvidos utilizando o CMAQ, como por Albuquerque (2010),
Souza (2012), Santiago (2015), Loriato (2015.). Todos esses trabalhos relataram que a grande
dificuldade em utilizar o modelo CMAQ no Brasil, é devido a falta de informac6es detalhadas
requeridas pelo modelo. Porém, eles ndo avaliaram a influéncia do transporte de poluentes
externo ao dominio modelado, ou seja, ndo foi avaliado o impacto das condicGes de fronteira

do modelo.

Para representar transporte de longas distancias, como transporte de poluentes interestaduais e
internacionais € necessario uma melhor descricdo das condi¢cdes de fronteira do dominio
modelado. Segundo Russel e Dennis (2000), as condi¢es iniciais (IC) e condigdes de contorno
(BC) sdo grandes fontes de incerteza na modelagem e geralmente sdo complexas de se
descrever. Problemas na definicdo dessas condicdes geralmente causam inconsisténcias nos
resultados e algumas vezes nao sdo suficientes para se ajustar a modelagem da area de estudo.
As condigdes de contorno podem facilmente fazer a diferenga entre uma modelagem bem
sucedida e uma modelagem mal sucedida e entre processos rapidos e lentos, porém,
infelizmente, tais campos de concentragdes de poluentes nunca sdo conhecidos em sua
totalidade (TREFETHEN, 1994; RUSSEL E DENNIS, 2000; SEINFELD E PANDIS, 2006).

Em busca de uma metodologia que tente englobar todas as influéncias locais e globais para

promover valores de concentragdes para as bordas laterais dos dominios empregados nos
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modelos de qualidade do ar (MQA), utiliza-se os modelos globais, como GEOS-Chem (BEY
et al.,2001), MOZART-4 (EMMONS et al., 2010) e CAM-Chem (LAMARQUE et al., 2012),
que sdo modelos que simulam o transporte e reacGes quimicas e emissdes biogénicas e

antropogénicas para todo o globo.

Dentre os modelos destaca-se 0 GEOS-Chem, que é um modelo global desenvolvido pela
Universidade de Harvard em parceria com US NASA Earth Science Division e Canadian
National and Engineering Research Coiuncil. Existem diversos estudos que aplicaram tal
modelo para gerar as condi¢des iniciais e de contorno para 0 modelo CMAQ e obtiveram
resultados consistentes e que promoveram melhora nos resultados simulados, como os estudos
de USEPA (2005), Phillips e Finkelstein (2006), Borge et al. (2010), Lam e Fu (2010), Appel
et al. (2012), dentre outros.

No presente trabalho foram simulados quatro cenarios com diferentes concentragdes
atmosféricas nas condicfes de contorno a fim de avaliar o melhor desempenho do modelo
CMAQ para na representacdo das concentracdes dos poluentes PM1o e Oz. Estudos anteriores
utilizando o CMAQ na RMGV consideram sempre condi¢bes de fronteira constantes, nao
levando em consideracdo efeitos externos a area modelada. Vale ressaltar que esta regido sofre
influéncia de polos industriais, aerossois marinhos, emissfes de grandes cidades vizinhas, e

pode também ser afetada por transporte de poluentes intercontinentais.

Portanto a busca da melhor metodologia para gerar as condi¢cGes contorno para estudos de
qualidade do ar é de grande valia e sera o objeto de estudo deste trabalho, buscando melhorar
os resultados nas modelagens de simulac6es de qualidade do ar como 0 modelo CMAQ para
RMGV.
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2 OBJETIVOS
2.1 OBJETIVOS GERAIS

Avaliar o desempenho do modelo fotoquimico CMAQ utilizando diferentes condicbes de

contorno para a Regido Metropolitana da Grande Vitoria — ES.
2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Auvaliar diferentes parametrizacfes fisicas do modelo meteoroldgico para melhor
representar as condi¢es atmosféericas da RMGV;

e Simular cenarios para avaliar o desempenho do modelo CMAQ com diferentes
condicdes de contorno paraa RMGV;

e Identificar a metodologia mais eficaz para definir as condi¢des de contorno a serem
aplicadas nas simulac6es da qualidade do ar para RMGV com o modelo CMAQ;

o Verificar quais foram os processos fisico-quimicos dominantes nos resultados obtidos

nos cenarios simulados.
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3 REVISAO DA LITERATURA

Este capitulo apresenta uma descrigcdo sobre os principais fundamentos e avancos recentes na
linha de pesquisa deste trabalho. O capitulo esta dividido em trés secdes principais. A Se¢do
3.1 descreve como se avalia a qualidade do ar. A Secédo 3.2 discute o problema das condicGes
de contorno em estudos numeéricos de qualidade do ar. A Secdo 3.3 apresenta alguns trabalhos

correlatos que avaliam as condic6es de fronteira em diversas regides.
3.1 QUALIDADE DO AR

As questdes relativas a qualidade do ar tém se tornado cada vez mais importante, uma vez que
varios problemas de satde decorrem da poluicdo atmosférica, dentre eles: asmas, rinites, ardor
nos olhos, cansaco, tosse seca, doencas cardiovasculares e pulmonares, insuficiéncia cardiaca,
entre outros. Autores como Brunekreef e Holgate (2002), Maynard (2004), World Health
Organization (WHO, 2005), Curtis et al. (2006), demonstraram a relagdo entre alguns poluentes
legislados, como material particulado inalavel com didmetro menor ou igual que 10 microns
(MP10), mondxido de carbono (CO), dioxido de enxofre (SO2), 6xidos de nitrogénio (NOX) e
0z0nio (Oz) e os problemas de saude. No ano de 2012, por exemplo, a morte de 4,3 milhdes de

pessoas foi atribuida a poluicdo atmosférica (WHO, 2014).

E importante salientar que a intensificacio do processo de industrializacdo ocorrida no século
XIX, aliado ao crescimento populacional, especialmente, o crescimento da populacdo urbana
em detrimento da rural, vem aumentando as preocupacfes dos governos sejam locais ou
centrais, relacionadas a protecdo do meio ambiente. Em relacdo a polui¢éo do ar, de acordo com
Vingarzan (2004) e Oltmans et al. (2006), em diversas partes do mundo vem crescendo em
funcdo, principalmente, da industrializacdo, da urbanizacdo e da queima de combustiveis
fosseis. Conforme Gramsch et al. (2006), dado que a poluicdo atmosférica € mais concentrada
em &reas urbanas e industriais, 0s esfor¢cos de monitoramento da qualidade do ar sdo maiores

nestas areas ou regides.

Contudo a qualidade do ar de uma regido é o resultado de complexas interac6es, envolvendo a
emissdo de poluentes atmosféricos de origem, natural e antropogénica que, juntamente com as
condi¢des meteoroldgicas e topogréaficas, determinam a concentracdo dos poluentes presentes
na atmosfera. Pode-se entdo definir poluentes atmosféricos como gases, liquidos, solidos ou

energia em suspensao no ar com intensidade, quantidade, tempo ou caracteristicas suficientes
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para afetar a saide humana, animal, vegetal ou danos aos materiais e bens (BRASIL, 1990;
JACOBSON, 2005).

CETESB (2014) e IEMA (2014) citam como 0s principais poluentes atmosféricos o material
particulado, O3, CO, NOx, SOx e COV's. Essas espécies sdo indicadores dos niveis de poluigéo,
principalmente para areas povoadas, pois a exposic¢ao a esses poluentes atmosféricos podem
causar varios danos a saude, dependendo da concentracdo e do tempo de exposicao além de

impactar negativamente o meio ambiente.

Com intuito de limitar a exposi¢do humana as altas concentrac6es de poluentes, BRASIL (1990)
langou a Resolugdo CONAMA n° 03 de 28 de junho de 1990 onde estabeleceu os padrdes
nacionais de qualidade do ar para os principais poluentes atmosféricos particulas totais em
suspensdo (PTS), fumaca, material particulado com diametro menor que 10 micrometros
(MPyo), dioxido de enxofre (SO.), dioxido de nitrogénio (NO2), mondxido de carbono (CO) e
0zbnio (Oz), além de especificar indices de qualidade do ar que especificam faixas de
concentracfes onde se tem o nivel de alerta e 0s possiveis impactos que essas concentracdes

causam.

O estado de Sdo Paulo em 23 de abril de 2013, por meio do Decreto n° estadual 59.113
estabeleceu novos padrdes de qualidade do ar para os mesmos poluentes descritos na
CONAMA 03/1990 e ainda adicionou limites para material particulado com diametro menor
que 2,5 micrometros (MP25) e Chumbo. O Governo do estado do Espirito Santo também
restringiu os limites de concentracdes aceitaveis pelo Decreto 3463R de 16 de dezembro 2013,
para 0s mesmo poluentes da CONAMA e Decreto de Sdo Paulo, acrescentado particulas
sedimentadas (PS), material particulado com didmetro menor que 2,5 micrometros (MP2s) e
excluindo o Chumbo. Ambos os decretos sdo baseados em metas intermediérias (MI1, MI2 e
MI3) que buscam forcar a melhoria continua da qualidade do ar impondo limites mais restritivos
até se atingir os Padrdes Finais, 0s quais seriam iguais as diretrizes da Organizacao Mundial de

Saude (OMS), esses decretos tambem especificam os indices de qualidade do ar.

Nesse contexto, é importante monitorar os poluentes atmosféricos de forma sistematica através
de rede de monitoramento com objetivo de diagnosticar a qualidade do ar nas regides urbanas,
pois este monitoramento servira para auxiliar no estabelecimento de metas e estratégias para

garantir a qualidade de vida das populactes (IEMA, 2014).
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Entretanto, o monitoramento da qualidade do ar fornece apenas valores das variaveis para um
determinado tempo e local, além disso, ndo se podem usar apenas dados medidos em estaces
de monitoramento como base para estratégias de gestdo da qualidade do ar, pelo fato da
atmosfera ser um sistema dinamico com processos fisicos e quimicos extremamente complexos
(SEINFELD e PANDIS, 2006). Outro fator importante a ser destacado é que, a instalagdo e
operacdo de estacdes de qualidade do ar demandam altos investimentos financeiros, pessoal
capacitado, e nem sempre 0s 0rgaos ambientais possuem recursos para manter este sistema

funcionando de maneira ideal.

Atualmente, modelos de qualidade do ar s&o utilizados para modelar concentracbes de
poluentes com objetivo de entender o comportamento e o impacto das emissdes com as
interacdes atmosféricas na qualidade do ar de uma determinada regido, sendo uma ferramenta
valiosa que auxilia a exploracdo de estratégias de controle de emissGes e manutencdo da
qualidade do ar, com isso a combinacao de dados de monitoramento com modelos de qualidade
é a melhor abordagem para fazer um progresso real para a compreensdo da atmosfera e
consequentemente na gestdo da qualidade do ar (SEINFELD e PANDIS, 2006; YU et al. 2008;
SANTIAGO, 2015).

Existem diversos tipos de modelos de qualidade do ar que se baseiam em diversas abordagens,
como modelos Eulerianos que descrevem a disperséo de poluentes de pontos fixos no espaco
ou através grades computacionais fixas. Existem também modelos Lagrangianos que modelam
a qualidade do ar e alteracdes nas concentracdes relativas ao movimento do fluido, e ndo de um
ponto fixo (SEINFELD e PANDIS, 2006).

Ainda existem modelos que adotam consideracfes para se chegar a uma solucdo analitica do
problema, que sdo modelos da pluma Gaussiana, que sdo modelos consagrados na literatura,
como AERMOD (USEPA, 2004) e CALPUFF (SCIRE, STRIMAITIS, YAMARTINO, 2000),
porém esses modelos acabam se baseando em dados observados, que geralmente sdo escassos,
e excluem processos importantes como efeitos de nuvens e aerossois e reacdes quimicas mais

complexas em seu equacionamento (JACOBSON, 2005).

Modelos de transporte quimicos ou fotoquimicos desempenham um papel central tanto na
investigacdo de como os poluentes interagem na atmosfera quanto no desenvolvimento da
qualidade do ar, muito pelas caracteristicas desses modelos que tentam simular processos que

afetam as variacGes das concentragdes, incluindo reacdes quimicas, difusdo, advecgéo,
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sedimentacdo (para particulas) e deposicdo (RUSSELL e DENNIS, 2000). Exemplos de
modelos quimicos de transporte sdéo o CMAQ (Byun e Schere, 2006), GEOS-Chem (Bey et al.
2001), WRF-Chem (Grell et al. 2005), MOZART4 (Emmons et al., 2010).

Modelos fotoquimicos de qualidade do ar tridimensionais baseiam-se em um conjunto de
equacdes diferenciais que determinam os niveis de concentracdo dos poluentes de interesse na
atmosfera. Esses modelos possuem deficiéncias referentes as caracteristicas dos modelos, e
principalmente aos dados de entrada, como meteorologia, emissdes, taxa de formacdo de
poluentes, deposicdo e condicdes iniciais e de contorno (BC), sendo que as condigdes de
contorno tem se tornado alvo de pesquisas para de identificar o nivel de impacto e incerteza
associada e esses dados de entrada (RUSSELL e DENNIS, 2000;SAMALLI, et al. 2009).

3.2 OPROBLEMA DAS CONDICOES INICIAIS E DE CONTORNO

O uso de MQA para escalas regionais e urbanas vem sendo empregado para avaliar a qualidade
de ar regional, porém, existem dados de entrada necessarios para inicializagdo do modelo, como
as condigdes inicias e de contorno que sdo extremamente importantes para se modelar a
concentracdo dos poluentes, que muitas vezes ndo sao conhecidos e 0 impacto dessas variaveis
na simulacéo fica, em alguns casos, sem avaliacdes e discussdes mais aprofundadas (LIU et al.,
2001).

Segundo Seinfeld e Pandis (2006), os MQA geralmente possuem dezenas de células
computacionais, e para se inicializar a simulacdo é necessario inserir os valores de
concentracdes dos compostos para cada célula. Em muitos casos, aplicam-se os valores médios
de concentracdes de dados medidos em estacGes de monitoramento, sendo feitas interpolacdes
dos valores observados de todas as estacdes para preencher todo o dominio. Apesar dessa
metodologia, muitas vezes, promover erros na modelagem, a influéncia das condicdes inicias
se perdem exponencialmente ao decorrer da modelagem e com o passar das interacdes do
modelo, os valores simulados serdo dependentes apenas das emissGes e das condicdes de

contorno.

Berge et al. (2001) cita que as condigdes iniciais dependem basicamente do tempo de vida do
composto na atmosfera, porém na modelagem da qualidade do ar nota-se que as condicGes
iniciais sdo0 minimizadas com a aplicagdo de um spin up. Os mesmos autores também
detectaram que, a influéncia das condicdes iniciais, era de apenas 10% apds 48 horas, porém

para compostos com tempo de vida longo essa influéncia seria menor que 10% apds
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aproximadamente trés dias (72 horas). Samaali et al. (2009) detectaram que ap6s 48 horas as
condic@es iniciais eram negligenciaveis. Borge et al. (2010) aplicou 48 horas de spin up em
seus testes com WRF-CMAAQ, ja Shi, Fernando e Hyde (2012) aplicaram apenas 12 horas em
seus testes com MM5-CMAQ.

As condicbes de contorno afetam a modelagem da qualidade do ar durante todo periodo de
simulacdo, principalmente quando h& advecgdo entrando pelas fronteiras do dominio,
adicionalmente, existe transporte de poluentes e oxidantes que alteram a atmosfera fora do
dominio de modelagem que sdo provenientes de atividades em todo o mundo, dessa forma
aumenta a necessidade de se possuir condigdes de contorno bem descritas e condizentes com a
realidade que incorpore todas as forcantes externas ao dominio de interesse (SEINFELD E
PANDIS, 2006; PFISTER et al, 2010; CURCI, 2012).

Para minimizar o impacto das condi¢fes de contorno ou representar tais condicdes de forma
fidedigna para uma area de interesse, Seinfeld e Pandis (2006), Samaali et al (2009) e Borge et
al. (2010) sugerem trés métodos béasicos de se especificar tais informagdes que sdo: (1)
dimensionar o dominio da forma que inclua todas as fontes existente que possam influenciar na
area de interesse, 0 que necessita de grandes dominios, emissGes de uma area muito maior,
geralmente ndo disponiveis, e esforgo computacional elevado; (2) incorporar de forma implicita
as influéncias externas aos dominio de modelagem nas condic¢Ges de contorno; e (3) utilizar a
técnica conhecida como “nesting” que significa utilizar resultados de simulagdes de dominios

maiores para se extrair as condi¢cdes de contorno para o dominio de interesse.

Borge et al (2010) ressaltam que os métodos 2 e 3 sdo mais praticaveis para se gerar as

condic@es de contorno, podendo se empregar as técnicas:

e perfis de concentracdo invaridveis no tempo e espaco que buscam incorporar as
condigdes externas ao dominio de interesse de forma implicita;

e concentragdes simuladas por um dominio maior do proprio CMAQ aplicando-se o
método “nesting” para gerar condigdes variaveis com o tempo e espago para o dominio
menor;

e aplicar a técnica “nesting” porém utilizando resultados de simula¢des de modelos
globais que incorporam emissoes e transporte de poluentes em todo o globo, sendo essas

concentragdes variaveis com tempo e espaco.
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Para 0 método 1, por padrdo o modelo CMAQ possui um perfil de concentracédo fixo (default)
que representa as condicdes de contorno dos Estados Unidos da América que considera como
se fosse um perfil de concentragdes para uma “atmosfera limpa”, porém Borge et al (2010)
citam que esses valores servem apenas para os EUA e para outras areas esses valores ndo
representam a realidade e ndo incorporam o transporte de longo alcance de poluente. Para
substituir os valores default do modelo, pode-se inserir valores de concentragbes medidos nos
locais de interesse, porém tais valores geralmente nao existem ou sdo esparsos horizontalmente
e verticalmente para representar de forma acurada as condic¢Ges de contorno (HENDERSON et
al. 2014).

O meétodo 2 acaba fornecendo condigGes de contorno varidveis com o tempo e espaco, porem
encontra-se 0 mesmo problema que no método 1, o que pode gerar inconsisténcias nos

resultado, dependendo do tamanho do dominio, resolucéo e condi¢des de fronteira.

Para o método 3, que aplica o “nesting” de modelos globais, destaca-se pela capacidade de se
captar as emissdes e o transporte de poluentes de longo alcance ao redor do planeta e incorpora-
las nas condicdes de contorno gerando dados variaveis com o tempo e espago para os dominio
de interesse (PFISTER et al., 2011; HENDERSON et al. 2014).

Como citado por Borge et al (2010), a utilizacdo dos perfis de concentracdo default do CMAQ
pode gerar inconsisténcias nos resultados, como no estudo de Khiem et al. (2011), onde os
autores simularam dois cendrios de modelagem com CMAQ para predicdo de concentragdes de
0zO6nio na area de Kanto, no Japao. No primeiro cenario foi realizada a média dos valores das
concentracdes de estacdes de monitoramento da qualidade do ar e esses valores aplicados nas
condices iniciais e de contorno através do perfil fixo de concentracdo e no segundo cenario,
utilizou-se os valores “default” de CMAQ. Os resultados mostraram que o modelo ndo obteve
uma resposta satisfatoria para a simulacdo das concentracdes do ozonio, principalmente no
segundo cenario em condic¢des de dias quentes. Os autores enfatizaram que houve uma melhora
nos resultados com o primeiro cenario, porém foi notorio o quanto tais condigdes influenciam
na modelagem, principalmente pelo fato das condi¢des “default” terem sido feitas para uma

regido totalmente diferente do local estudado, gerando resultados inferiores.

Outro caso que aplica 0 método de perfis fixos em simula¢fes da qualidade do ar com CMAQ
é 0 estudo Shi, Fernando e Hyde (2012), que realizaram simula¢gdes com o CMAQ em Phoenix,

Arizona, com intuito de se entender os processos que influenciam na formacéo e transporte do
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0z06nio e de melhorar as simulagbes com o modelo CMAQ para regido. Parte do estudo foi
avaliar a influéncia das condicGes de contorno na resposta do modelo. As simulagdes foram
feitas com as condig¢des iniciais e de contorno “default” do CMAQ, cenario 1, e ainda foram
feitas simulacGes com a atualizacdo desses valores em funcdo de dados de concentragdes
observadas por satélites. Novamente foi detectado que os resultados aplicando as condigdes de
contorno “default” obtiveram desempenho inferior ao método que apenas atualizou os dados de
concentracdo por meio de dados observados, o que reforca que ainda que ndo seja
completamente correto, é preferivel utilizar valores de concentracdes locais para condigdes de

contorno do que os dados “default”.

Com objetivo de se avaliar o desempenho para regido sudeste dos Estados Unidos da América,
Zhang et al. (2006a) e Zhang et al. (2006b) estudaram e avaliaram o desempenho do MM5-
CMAQ para simular as condic@es meteoroldgicas e concentracdes preditas pelo CMAQ com
estacOes de superficie. Para o MM5 foi identificado uma concordancia razoavel para a
velocidade do vento e baixa para direcdo, ja a temperatura houve uma superestimagdo da
temperatura maxima e subestimacdo da maxima e minima para umidade relativa. Foi utilizado
nesses testes condi¢des inicias e de contorno “default” do modelo. De acordo com Zhang et al
(2004) o dominio utilizado tem uma resolugdo de 36km e se estende além das &reas industriais
e com maior concentragdo em centros urbanos, assim as condigdes de contorno “default” com
carateristicas de “ar limpo” vao atender a situagdo. Os resultados mostram que 0 modelo tendeu
a subestimar maxima uma hora em dias de picos de concentracdo de O3 e foi observado uma
superestimacdo de Oz da maxima e minima para média de 1 hora para dias com baixas
concentracfes de 0zOnio e para maxima oito horas para Os. Para MP1o € MP2s foi observado
uma subestimacao das concentracfes e uma falta de concordancia para variacdo temporal, que
foi associado pelos autores as condi¢cdes meteorologicas do periodo estudado e falta de emissdes

de alguns compostos e consideraces no tratamento dos aerossois.
3.3 TRABALHOS CORRELATO SOBRE AS CONDI(;OES DE CONTORNO

A importancia e o impacto nas condigdes de contorno vém sendo destacados em diversos
estudos, como o da USEPA (2005) desenvolveu um projeto intitulado Clean Air Mercury Rule
(CAMR), que visava empregar o inventario de fontes das emissdes de mercurio com a
modelagem no modelo fotoquimico CMAQ para predizer as intensidades de deposicdo de
mercurio para o ano base de 2001 e o reflexo no ano de 2020 com intuito de avaliar as medidas

a serem adotadas para reducdo das emissOes deste poluente. Diante as parametrizacOes e dados
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de entrada para o0 modelo CMAQ, foi destacado a importancia das condigdes iniciais e de
contorno e o impacto que tais condi¢fes causam na simulacdo, principalmente no que tange ao
transporte de poluentes e precursores de longo alcance para o dominio modelado. Dessa forma,
foi empregado 0 modelo global tridimensional GEOS-Chem para prover informac6es das
condicGes de contorno. A simulagdo foi realizada assimilando dados meteoroldgicos do GEOS
para o ano de 2001 com resolugdo espacial de 2° x 2,5° com 20 niveis verticais e para inserir

os valores de concentracdo simulados pelo GEOS-Chem no CMAQ.

Appel et al. (2007) avaliaram o desempenho do CMAQ no leste dos Estados Unidos da América
para 0 ozonio. Dentre os testes realizados, um deles foi avaliar a influéncia das condicGes de
contorno nas simulacGes e para isso foi utilizado as condi¢des “default” do modelo e as
simuladas pelo GEOS-Chem. Foi detectado que a tendéncia de superestimar as concentracdes
minimas de O3 sdo mais sensiveis as condi¢cdes de contorno ao nivel do solo do que em niveis
superiores. Os resultados apontaram que as condi¢Oes simuladas pelo GEOS-Chem para
servirem de condi¢Oes de contorno geraram melhores resultados do que o teste que utilizou as
condi¢des “default” do CMAQ, mesmo essa sendo preparada para os Estados Unidos, local

onde foi feito o estudo.

Outro estudo para os Estados Unidos da América, porém em escala continental, compreendendo
todo o pais foi feito por Tang et al. (2009). O objetivo do trabalho era avaliar o impacto das
condicBes de contorno sobre o dominio NOAA-EPA operational Air Quality Forecast
Guindance, onde foram testados seis condi¢es de contorno: a condi¢do do perfil fixo, trés
condicdes provenientes de modelos globais (MOZART4, RAOMS e GES-3) e duas advindas
de medicdes de sondagem de ozonio para o verdo de 2006. OS resultados foram comparados
com dados medidos em superficie e perfis verticais. Foi observado que as condicGes de fronteira
influenciam durante toda a modelagem sobre todo o dominio, principalmente nas regides
préximas as bordas e grandes altitudes. Dos métodos testados, os resultados das simulacfes
com condicBes vindas de modelos globais alcangaram melhores resultados ao nivel do solo,
com destaque para 0 MOZART4, ja os testes com valores de sondagens de 0zonio mostraram

melhores resultados para grandes altitudes.

Borge et al. (2010) aplicaram o modelo CMAQ na Peninsula Ibérica afim de identificar a
influéncia das condigdes de contorno em torno do dominio (400 colunas e 320 linhas com
células de 3 x 3 km). A metodologia empregada no estudo para avaliar tal influéncia se baseou

em 3 possibilidades para descrever as condi¢des de contorno: (1) perfis fixos de valores de
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concentragdo independentes do tempo; (2) concentragdes simuladas por um dominio “mae” do
CMAQ e (3) concentracdes simuladas pelo modelo GEOS-Chem. Para o cenério 3 foi utilizado
0 GEOS-Chem versao 8-01-01 com 30 camadas verticais e uma resolucdo espacial de 2° x 2,5°
e resolucdo temporal de 3 horas. Os resultados mostraram que 0s cenarios 2 e 3 obtiveram
melhores resultados. Para éxidos de nitrogénio e enxofre foi observado que as condicbes de
contorno ndo foram tdo importantes na simula¢des das concentragdes, porém para 0 Oz e PM2s
as condicbes afetam os resultados modelados e as condi¢Ges dindmicas do GEOS-Chem

obtiveram melhores resultados.

Appel et al. (2012) destacaram em seu estudo a importancia das condigdes de contorno e o
impacto nos resultados modelados, principalmente para Os. A avaliagdo do desempenho do
CMAQ foi feita sobre a América do Norte e Europa como parte do projeto Air Quality Model
Evaluation International Initiative (AQMEII), que envolveu diversos estudos para o
desenvolvimento de ferramentas para modelagem da qualidade do ar. As condi¢des de contorno
utilizadas nas modelagens do CMAQ foram baseadas em duas metodologias: (1) em valores de
concentracdes de estacdes de monitoramento e dados observados por satélite do projeto GEMS
(Global and regional Earth-System Monitoring using Satellite and in-situ data) e (2) condi¢bes
fornecidas pelo GEOS-Chem. Os resultados mostraram que para Oz as condic¢des de contorno
baseadas nas simulagbes do GEOS-Chem obtiveram melhores resultados para ambos
continentes, ja para MP1o MP2 s as duas metodologias obtiveram resultados bem similares, sem

muitas diferencas entre as metodologias.

Para o Brasil, um estudo feito por Calderén (2015) avaliou o impacto das condicdes de contorno
nas simulacdes com o modelo WRF-Chem para o poluente ozénio, mondxido de carbono e
Oxidos de nitrogénio para a Regido metropolitana de Séo Paulo (RMSP). As condicGes de
contorno testadas foram: (1) perfil de concentracéo idealizado, invaridvel com o tempo e espaco
baseado nos resultados do modelo NALROM (“default” para o WRF-Chem); e (2) condicdes
de contorno variaveis com o tempo e espaco proveniente do modelo global MOZARTA4.
Calderdn (2014) cita que as condig¢fes de contorno possuem um papel muito importante nas
simulagOes e que as condigdes dindmicas provenientes do MOZART4 conseguirem melhores
resultados, principalmente para variagdo mensal do ozoénio. Foi observado que o0 WRF-Chem
subestima os valores de CO e NOx para RMSP, associado a problemas no inventario de
emissdes utilizado pelo WRF-Chem. A estatistica mostra que a maior parte do tempo o teste
com condigdes de fronteira do MOZART4 foram melhores, porém no periodo de outubro-

novembro foi encontrado melhores valores para o teste com fronteiras fixas (cenariol).
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Para a RMGV existem estudos que aplicaram o0 CMAQ com objetivo de avaliar a qualidade do
ar na regido, como o estudo de IEMA (2011), Santiago (2015) e Loriato (2015), porém o
primeiro estudo ndo especificou quais foram as condi¢cBes de contorno empregadas nas
simulacdes. Loriato (2015) fez uma simulacdo para 0 mesmo periodo com as mesmas
informacdes de meteorologia e emissfes e depois utilizou esse resultado para extrair as
condigdes iniciais e de contorno para o teste principal e Santiago (2015) aplicou os perfis fixos
de concentracao “default” do modelo CMAQ. Esses trés estudos foram de grande importancia
para a qualidade do ar RMGV, porém eles ndo avaliaram a influéncia das condicdes de contorno

em seus testes.
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4 DESCRICAO DOS MODELOS NUMERICOS

A seguir expbe-se uma breve descri¢cdo dos modelos numéricos empregados neste trabalho. A
secdo 4.1 faz uma breve descricdo do modelo meteoroldgico WRF. A secdo 4.2 descreve o
modelo de fotoquimico CMAQ. A execucdo do modelo GEOS-Chem junto com o downscaling

para criar as condicGes de contorno para 0 CMAQ.
4.1 MODELO WEATHER RESERARCH AND FORECASTING (WRF)

Para simulacdes numéricas da qualidade do ar com MQA, necessita-se de variaveis
meteorologicas como dados de entrada para 0 modelo. Atualmente, encontrar dados de estacfes
meteoroldgicas e de radissondagem para grandes areas e com qualidade é extremamente
complicado, principalmente se tratando da qualidade dos dados, além disso MQA necessitam
de dados meteoroldgicos em 3D para grandes areas com espacamento de grades e ainda em
formatos especificos. Diante da necessidade desses tipos de dados, existem modelos numericos
que simulem a dinamica da atmosfera e gerem informagdes de meteorologia para entrada nos
MQA (SEEMAN, 2009), como por exemplo, o modelo numérico de mesoescala Weather

Reaserch and Forecasting (WRF).

O WREF foi desenvolvido com a parceria de diversas entidades, entre elas o National Center for
Atmospheric Research (NCAR), National Oceanic and Atmospheric Administration (NOAA),
National Center for Environmental Prediction (NCEP), Forecast Systens Laboratory (FSL), Air
Force Weather Agency (FAWA), Naval Research Laboratory, Oklahoma University, Federal
Aviation Administration (FAA), o Center of Analysis and Prediction of Storms (CAPS) e outros

Orgaos de pesquisa e desenvolvimento.

O modelo pode ser aplicado em simulacBes voltadas para previsdes numéricas do tempo,
pesquisas de parametrizacOes fisicas e assimilacdo de dados, aplicacbes na previsdo da
qualidade do ar, acoplamento com modelos de previsdes oceanicas e de dispersao de poluentes
atmosféricos e simula¢Ges com situagdes idealizadas e situacdes reais, com a possibilidade de
ser empregado com diversas parametrizacdes e escala horizontal desde milhares de quildmetros
a poucos metros (SANTIAGO, 2009; ALBUQUERQUE, 2010; CARVALHO et al., 2013).

A modelagem com WRF consiste na execucdo de diversas etapas (Figura 1), sendo cada uma
responsavel por gerar dados de saida para etapas subsequentes. Cada etapa possui um

componente (executavel) responsavel em tratar os dados, sendo os principais: o pré processador
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WRF Preprocessing System (WPS); inicializacdo do WRF (real); execugdo do WRF(wrf) e 0

pos processamento, que consiste na visualizagdo dos resultados.

A principio, com os dados geograficos e meteoroldgicos, inicia-se a execu¢do do WPS, que
consiste em trés etapas: a execucdo do geogrid, que ird definir o dominio de modelagem e
interpola os dados geograficos (topografia e uso e cobertura do solo) horizontalmente para todas
as grades do dominio; a execu¢do do ungrib que se resume na extracdo dos dados
meteorologicos no formato GRIB 1 ou GRIB 2 necessarios para se iniciar a simulacdo; e a
execucdo do metgrid que interpola horizontalmente os dados meteoroldgicos para 0s dominios
definidos para simulacdo. A interpolacéo vertical dos dados inicia-se com a execuc¢do do WRF
ARW, onde executa-se a etapa real.exe. Ap0s, executa-se 0 modelo wrf.exe propriamente dito.
O pos processamento pode ser feito com emprego de diversas ferramentas gratuitas (IDV,
VAPOR, VERDI, Grads, etc.).

Dados externos WES WRF ARW
A . A
r X A=

o 1 ~ @D
/|

Geogréficos T geogrid

WRF
metgrid D
namelist.wps ~— ‘ .
Andlises, I 5
B ¢ Pés-Process.
Reandlises;
Previsio  t=t=—b ungrib /—/%

o /

Figura 1 - Esquema simplificado da modelagem com 0 WRF
Fonte: Adaptado de Carvalho, Abrunhosa e Lopes 2013.

Mais informacdes sobre 0 modelo como instalacdo, requisitos e metodologia podem ser obtidas

em https://www.wrf-model.org.

Diante das diversas aplicac6es do modelo WRF na literatura, pode-se exemplificar o estudo de
campos de vento, como feito por Carvalho et.al (2012). Esse estudo teve por objetivo avaliar a
sensibilidade do modelo WRF nas simulacgdes da velocidade e dire¢do do vento em um terreno
complexo em Portugal e a capacidade de energia gerada por esses ventos utilizando diversas

opcOes de configuracbes. Carvalho et.al (2012) concluiram que de forma global o modelo
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simulou as velocidades e a direcdo do vento de forma satisfatoria, entretanto houve momentos

que ocorreram subestimac6es dos valores de velocidade.

Cassano e Seefeldt (2010) avaliaram a performance de simula¢des com o WRF no Artico,
aplicando-se um dominio muito grande para a simulacao. Foi destacado no estudo que o WRF
foi desenvolvido para latitudes médias, o que provavelmente seria um problema para
simulagfes no artico. Foi observado que o WRF foi capaz de simular de forma satisfatéria a
atmosfera no Artico, porém houve erros nas simulagdes de algumas circulacdes locais, sendo

indicado pelo autor erros no tratamento do modelo para com as camadas superiores.

O modelo WRF é utilizado em territério nacional em diversos estudos. Santiago (2009) realizou
0 estudo da camada limite planetaria (CLP) na Regido Metropolitana da Grande Vitoria — ES
e, em seu estudo, foi possivel concluir que o modelo obteve resultados satisfatérios para
simulacdo da temperatura a 2 metros do nivel do solo e para a altura da CLP, porém o modelo

n&o obteve bons resultados para direcédo e velocidade do vento.

Salvador (2014) aplicou o0 WRF para identificar a evolugdo da CLP e a influéncia da brisa
maritima para a Regido Metropolitana da Grande Vitoria (RMGV) e para Regido de Dunkerque
(RD) no norte da Franca. Foram testadas diversas parametrizacdes do modelo com o objetivo
de simular as condicGes atmosféricas nessas regides, que possuem caracteristicas bem distintas,
como topografia, clima e latitude e as comparou com dados medidos de estaces meteoroldgicas
e campanhas de LIDAR e SODAR em ambos locais. Foi observado que diante das
parametrizacdes utilizadas, a configuracdo Yonsei University Scheme (YSU) para a camada
limite atmosférica e a classificacdo de solo sugerida pela Noah se adequaram melhor para a

RGV, com 4 dominios aninhados e 55 niveis verticais.

A utilizacdo do WRF para geracdo de dados meteoroldgicos para dados de entrada em MQA é
utilizado em todo mundo. Borge et.al (2008) utilizaram o modelo WRF para gerar 0s campos
meteoroldgicos para aplicagdo em MQA. O estudo foi desenvolvido na Peninsula Ibérica e foi
realizada uma andlise da performance do modelo em comparacdo com dados medidos em
estacOes meteoroldgicas localizadas dentro do menor dominio. As simulagdes foram realizadas
com trés dominios, 30 camadas verticais, com simula¢Ges para o verdo e inverno locais,
variando os parametros para camada limite planetaria, microfisica, modelo de superficie e
radiacdo. Os autores concluiram que para o melhor caso simulado houve uma acurécia razoavel.

O modelo tendeu a superestimar a temperatura para o inverno e subestimar para o verdo. Houve
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uma grande superestimacéo da velocidade do vento, porém o modelo ndo conseguiu identificar
periodos de picos de velocidade do vento, além disso, ndo houve uma boa concordancia com a

direcdo do vento.

Li e Rappengliick (2014) também empregaram o WRF para gerar dados meteoroldgicos para
entrada em MQA. O estudo consistia na simulagéo na estrutura vertical de 0z6nio no sudeste
do Texas, Estados Unidos e o WRF obteve respostas proximas aos valores medidos,

principalmente para valores de temperatura e perfis de velocidade.

Albuquergue (2010) desenvolveu um estudo sobre formacéo e transporte de particulas finas
inorganicas em S&o Paulo. O WREF foi utilizado para gerar dados de entrada para a simulagéo
com 0 MQA CMAQ. A validagéo dos resultados do modelo WRF com os dados medidos de
estacGes meteoroldgicas mostrou que para temperatura e umidade relativa, os resultados foram
muito bons, porém para a velocidade do vento ndo houve uma boa concordancia entre os valores

medidos pelas estagdes e os previstos pelo modelo.
4.2 COMMUNITY MULTI-SCALE AIR QUALITY (CMAQ)

O sistema de modelagem CMAQ vem sendo desenvolvido com uma abordagem que busca
representar a qualidade do ar como uma atmosfera Unica, buscando ser uma ferramenta
poderosa para a modelagem da qualidade do ar. O modelo utiliza equag¢fes governantes que
descrevem melhor a dindmica atmosférica em escalas menores. Adicionalmente, o0 modelo
realiza diversos processos fisicos e quimicos simulando as distribui¢fes e transformacdes de
compostos tracos da atmosfera (BYUN e SCHERE, 2006).

A modelagem com 0 CMAQ necessita basicamente de trés etapas. A primeira é a que descreve
as caracteristicas meteorolégica do dominio de estudo, geralmente feito por modelos de
mesoescala, como 0 MM5/WRF. A segunda etapa consiste na insercdo do inventéario de
emissdes de fontes atmosféricas (antropogénicas e naturais) obtidos do modelo SMOKE e dos
modelos de emissdes biogénicas. A terceira etapa consiste na modelagem do transporte e
reacOes quimicas dos poluentes e € realizada pelo CMAQ Chemical Transport Model (CCTM),
que inclui diversos processos como : advecc¢édo horizontal, advecgdo vertical, difusao horizontal,
difuséo vertical, reacGes quimicas na fase gasosa, taxa de fotolise, reacbes quimicas na fase
aquosa e de nuvens, dindmica de aerossois, distribuicdo de particulado por tamanho e

caracteristica quimicas, efeitos de pluma e deposicéo de gases e aerossois (BYUN e SCHERE,
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2006). A equacdo (1) mostra de forma simplificada os processos incluidos no equacionamento
do CMAQ.

GCi+6(Uci)+a(VCi)+6(WCi)=£(KH a_Clj+£ KHa_Ci +£[ Va_Cij"_RiJrS
ot oX oy 0z OX OX oy oy 0z 0z

a b c d e

f g

),

Onde C e a concentragéo de cada espécie; K, e K, séo os coeficientes da difuséo turbulenta;

u, v e w sdos as componentes do vento;

a) taxa de variacdo da concentracao;

b) adveccéo horizontal;

c) adveccao vertical;

d) difusdo turbulenta horizontal;

e) difusdo turbulenta vertical,

f) producdes e perdas de gases e particulas;
g) emissOes de poluentes.

Aplicado para fins regulatorios, pesquisa e gestdo, 0o CMAQ vem sendo utilizado para simular
a qualidade do ar em todo mundo, como o estudo de Sokhi et al. (2006) utilizaram 0 CMAQ
para estimar os valores de concentracdo de 0z6nio em Londres no periodo de verdo, realizaram
as simulacdes meteorolégicos com 0 MMS5 e as foram feitas com modelo de emissées EMIMO
com do inventario nacional do Reino Unido. Os resultados mostraram que o modelo foi capaz

de simular as variagdes temporais do Oz, porém os picos horarios ndo foram bem representados.

4.2.1 Tratamento das condig¢des de contorno do modelo CMAQ

Para a solucdo de equacdes diferenciais utilizadas em modelos de qualidade do ar fazem-se
necessarias as concentragdes iniciais (IC) e de contorno (BC). As condigdes iniciais que séo
valores de concentracdo das espécies quimicas, sdo extraidas para cada célula do dominio e as
condi¢des de contorno sdo os valores de concentracfes para essas especies quimicas para

apenas uma celula localizada imediatamente em torno do dominio (USEPA, 1999a)

O método empregado no CMAQ para tratar as condi¢cbes de contorno € conhecido como

condi¢do de contorno aberta com aplicag@o de células “fantasma” ou ficticias, ou seja, cria-Se



37

um perimetro com espessura de uma célula em torno do dominio empregado. Essa técnica
admite que nessa célula logo no limite do dominio, porém localizado fora dele, armazene as
informacdes meteoroldgicas, como velocidade do vento e informacgdes de concentracdes das
espécies quimicas, dessa forma ndo havendo a necessidade modificar as equacdes empregadas
nos calculos (VERSTEEG e MALALASEKERA, 1995, USEPA, 1999a, MALISKA, 2012). A

Figura 2 exemplifica como o modelo cria a célula em torno do dominio.

U U,
<
) 0,
X X X
0 1 2 3

Figura 2 — Condigdes de contorno de saida. Célula 0 esta fora do dominio. Fonte: USEPA (1999b)

As condigdes de contorno (concentragdo em massa e informacdes meteoroldgicas) que estdo
armazenadas nas células em torno, entrardo para o dominio de simulacgéo (inflow) em momentos
que ocorrera adveccdo direcionada para o dominio, dessa forma a integracdo no passo de tempo
utiliza as informagBes armazenadas nessas células para continuar os célculos nas células
subsequentes. Em condigdes onde a adveccao direciona para fora da fronteira, ou seja, fora do
dominio computacional (downwind), a solucdo ndo ¢ afetada portanto ndo é preciso descrever
as condi¢cbes de contorno de saida. Entretanto, na pratica isso nem sempre ocorre sendo
necessario a imposicao de condic¢des de contorno de saida (VERSTEEG e MALALASEKERA,
1995, USEPA,1999a).

Comumente empregada em métodos de volumes finitos e também utilizada pelo CMAQ, a
condicdo de contorno de saida € definida positiva fluxo-zero, onde se aplica um gradiente nulo
entre a ultima célula do dominio, onde existe a borda fisica, com a célula ficticia para valores
de concentragéo, dessa forma o valor de concentracdo € extrapolado para a célula ficticia. Para
evitar valores espurios, o equacionamento do CMAQ iguala o gradiente de concentracdo entre

as células, U, (¢, —@,)/ Ax=u, (¢, —¢ )/ Ax, chegando a equagéo (2) para determinagdo da

concentragdo na celula ficticia.
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@y = Max {O' 2] _%(% _(01)} )

1

Onde ¢,, ¢, € ¢, representam as concentragdes fora do dominio computacional, na célula da
borda do dominio e a célula subsequente, respectivamente. u, é a velocidade do vento na borda
externa da céelula de borda do dominio e u, representa o vento na borda interna da célula de

fronteira (USEPA,1999b).

O CMAQ possui pre-processadores para gerar as condicdes iniciais (ICON) e condi¢bes de
borda (BCON) tridimensionais, ou seja, eles criam as concentracfes para espécies individuais,
que incluem mecanismos da fase gasosa, aquosa, aerossois, espécies traco e ndo reativas
(USEPA,1999a)

Os processadores necessitam de dados de entrada de onde eles possam extrair valores de
concentracOes a serem utilizados durante a modelagem. Os métodos existentes s&o 0s mesmos
sugeridos por Seinfeld e Pandis (2006), Samaali et al (2009) e Borge et al. (2010) especificados

na revisao da literatura.
43 MODELO GEOS-CHEM

GEOS-Chem é um modelo global 3-D de composicdo quimica atmosférica e de transporte
impulsionado por observacdes meteorolégicas assimiladas do Goddard Earth Observing
System (GEOS) e da NASA Global Modeling Assimilation Office (GMAO) a cada trés ou seis
horas, dependendo da variavel meteorologica. O modelo é desenvolvido e utilizado por grupos
de pesquisa em todo o mundo como uma ferramenta versatil para aplicacdo a uma ampla gama
de problemas da composicdo da atmosfera em virtude de incorporar resolucbes espaciais
variadas, grande quantidade de compostos quimicos, aerosséis e diversas reacdes quimicas
(LIU et al., 2001; MARTIN et al., 2002; LIU et al., 2009).

O modelo vem sendo aprimorado com a incorporacdo de inventarios fontes atmosféricas
detalhados como emissdes para combustiveis fossil, queima de biomassa, queima de
biocombustivel, emissbes biogénicas e emissdes de aerossol. Alem disso o modelo inclui
rotinas para simulacdo do transporte e fotdlise dos compostos na atmosfera e simulagdo da
microfisica de aerossol (YANTOSCA, 2014). Atualmente o0 GEOS-Chem esta versdo 10-01.
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O modelo GEOS-Chem utilizava em suas simulagdes campos meteoroldgicos provenientes do
GEOS-1, GEOS-STRAT, GEOS-2, GEOS-Terra e GEOS-3, porém atualmente as informacGes
desses projetos ndo sdo mais empregado na versdo atual do GEOS-Chem, sendo possivel a
utilizacdo apenas dos dados do GEOS-4, GEOS-5, GEOS-FP e MERRA, além da utilizacao
dos campos meteoroldgicos arquivados de uma ou mais simulag¢fes dos diferentes modelos
GISS-GCM (BEY et al. 2001; YANTOSCA, 2013).

As simulagdes com 0 GEOS-Chem podem ser realizadas na resolucdo 1° x 1°, 1° x 1,25°, 2° x
2,5° ou 4° x 5°, dependendo dos dados meteoroldgicos, e ainda € possivel realizar simulacfes
nested-grid usando GEOS-5 a uma resolucéo horizontal de 0,5° x 0,666° ou 0,25° x 0,3125°,
porém tais resolucdes ndo estdo disponiveis para a América do Sul (YANTOSCA et al., 2014).

O inventario de emissGes atmosféricas utilizado pelo modelo se baseia nas informacdes de
emissdes antropogénicas do Emissions Database for Global Atmospheric Research (EDGAR),
como o0 ano base de 2000, nas emissdes do Reanalysis of the Troposhperic Chemical
Composition (RETRO) que contempla, principalmente, emissdes de compostos organicos
volateis (COV), nas emissdes biogénicas incorporadas pela metodologia do Model of Emissions
of Gases and Aerosols from Nature (MEGAN) e nas emissdes da queima de biomassa
provenientes dos dados Global Fire Emissions Database (GFED). Para as emissoes de carbono
organico e carbono elementar (BC/OC), o GEOS-Chem utiliza as emissdes descritas por Bond
et al. (2007). Adicionalmente 0 modelo GEOS-Chem incorpora emissées como de navios,

oceanicas e sais marinhos, de aerossois minerais e vulcanicas (YANTOSCA et al., 2014).

Em algumas regides existem inventarios de emissdes especificos que sdo mais atuais e/ou mais
refinados que os inventarios globais. Yantosca et al. (2014) recomenda que se substitua parte

do inventéario global pelos inventéarios regionais.
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5 METODOLOGIA

Este capitulo descreve as metodologias utilizadas no presente estudo e esta dividido em 5 partes
principais. A Secdo 5.1 apresenta uma breve descricdo da regido de estudo, onde séo abordados
as condicBes meteoroldgicas e a qualidade do ar local para 0 ano de 2010. A Sec¢do 5.2 descreve
a configuragdo do modelo meteoroldgico utilizado no experimento numérico. A Secdo 5.3
apresenta uma breve discussao a respeito do inventario de emissdes e sua aplicagdo no modelo
SMOKE. Por fim a secdo 5.4 apresenta as configuracGes utilizadas para as simulacfes da

qualidade do ar com o0 modelo CMAQ.
5.1 AREA DE ESTUDO

A Regido Metropolitana da Grande Vitéria (RMGV) é uma regido urbana industrializada em
processo de expansao, sendo a qualidade do ar afetada pela emissdo de poluentes provenientes
de industrias, veiculos automotores e de empreendimentos que variam de pequeno a grande
porte, além do setor de logistica devido a existéncia de um grande complexo portuario e de

aeroporto na regido. (IEMA, 2014).

Segundo o censo demogréafico de 2010, publicado pelo Instituto Brasileiro de Geografia e
Estatistica (IBGE, 2010), a RMGV possui uma populacdo de aproximadamente 1.687.704
habitantes que representa 48% da populacgdo total do estado do Espirito Santo, sendo que 98%
dessa populagdo vivem em regido urbana. A regido abrange uma area de 2.335,7 km?, com
densidade demogréafica de 1139 habitantes por km2. Sendo que entorno de 11,8 % da populacéo
do ES residem na cidade de Vila Velha, 11,64 % no municipio de Serra, 9,92 % em Cariacica,
9,33 % em Vitoria e aproximadamente 5,33 % moram nas cidades de Guarapari, Funddo e
Viana (SANTIAGO, 2015).

Segundo a classificacdo climéatica de Képpen-Geiger citado por IEMA (2014), a qual considera
tanto a sazonalidade quanto os valores médios anuais e mensais de temperatura do ar e
precipitacdo, o estado do Espirito Santo esta situado em uma regido tropical, possuindo clima
quente e chuvoso sem a presenca de estacdo fria definida. Na porcao litordnea da RMGV o
clima varia de topical quente onde ha predominancia de chuvas durante o verdo com seca no
inverno (Aw) a clima tropical quente sem periodo de seca (clima de encostas) (Am). Ja em sua
regido serrana o clima é considerado Mesotérmico (Cfa e Cfb), o qual também apresenta
caracteristicas de chuvas no verdo e sem estacao seca, porém sua temperatura varia de 18°C no
inverno e 22°c no verédo (IEMA, 2014)
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O relevo da RMGV é composto de cadeias montanhosas nas porcdes Noroeste e Oeste,
planicies e planaltos na regido norte planicies na regido sul, sendo que todas as por¢des sdo
intercaladas por macigos rochosos de pequeno e médio porte. As altitudes maximas encontradas

na regido ficam em torno de 965 metros, localizadas nas cadeias montanhosas (IEMA, 2014).

5.1.1 Descricdo Resumida das Condicdes Meteoroldgicas Observadas em 2010

A Figura 3 apresenta a evolucdo mensal de chuva acumulada na estagdo de Carapina. Em 2010,
a precipitacdo pluviométrica registrada na estacdo de Carapina foi de 1384,2 mm,
aproximadamente 132 mm acima da normal climatolégica (1252,3 mm). Observa-se que, de
maneira geral, a precipitacdo acumulada anual foi bem distribuida ao longo dos meses. Em
fevereiro a ocorréncia de chuvas foi cerca de 40% abaixo da normal climatolégica mensal,
apresentando um total pluviométrico de apenas 33,8 mm. Marc¢o encerrou o periodo chuvoso
(2009/2010) com um total pluviométrico de 397,2 mm, volume que corresponde 3,7 vezes 0
valor total do esperado mensal. Durante o periodo de transigdo entre outono-inverno, observou-
se que o periodo estiagem na regido ocorreu um pouco tardio, iniciando apenas em agosto e
finalizando em outubro. Esses meses com baixa umidade relativa do ar e pouca chuva, podem
promover piora significativa nos niveis de poluicdo atmosférica, além de agravar doencas

respiratorias e inflamacdes nos olhos.
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Figura 3 - Precipitagdo acumulada mensal na estagdo Carapina. Fonte: IEMA (2014).

A Figura 4 apresenta a variacdo da velocidade média do vento ao longo do ano para a estacao
do Aeroporto. A velocidade média anual foi de 3,9 m/s, valor muito superior a média das outras
estacoes da RAMQAR, isso ocorre devido a posicdo da estagdo Aeroporto que nao estd

influenciada por barreiras fisicas e rugosidade urbana. A Figura 4 apresenta a rosa dos ventos
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apenas para o0 més de agosto de 2010, elaborada com dados do Aeroporto de Vitoria. Verifica-
se que 0 més de agosto registrou maiores frequéncias de ventos provenientes das direcdes N-
NE, com as maiores velocidades nesta direcdo, porém também apresentou ventos oriundos da

direcdo sudoeste com uma maior frequéncia de valores de velocidade menores que 6 m.s-1.
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Figura 4 - Dados de vento medidos pela EMS do Aeroporto: a) Evolugdo mensal da velocidade média,
méaxima e minima para 0 ano de 2010; b) Rosa dos Ventos do més de agosto de 2010. Fonte: IEMA,
2014.

5.1.2 Niveis de Concentracbes Atmosféricas na RMGV em 2010

Os poluentes atmosféricos que possuem padrédo de qualidade do ar legislado pelo Conselho
Nacional de Meio Ambiente (Resolucdo CONAMA n° 03/90) sdo: particulas inalaveis (MP1o),
particulas totais em suspensdo (PTS), fumaca, diéxido de enxofre (SO2), didxido de nitrogénio
(NO2), 0zbnio (O3) e mondxido de carbono (CO).

Em dezembro de 2013, foi expandida, por meio de Decreto Estadual, a lista de poluentes que
possuem padrdo de qualidade do ar em relacdo aqueles legislados na esfera federal e os
respectivos valores limites de concentracdo foram revisados. Estrategicamente, a legislacéo
estadual apresentou trés metas intermediarias (MI1, MI2 e MI3) e um padréo final (PF) para
cada poluente de interesse, sendo a meta intermediaria MI1, o valor referencial legal a partir de

dezembro de 2013 e o valor de PF idéntico as diretrizes da Organizacdo Mundial de Saude
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(OMS) para os poluentes de interesse analisados por essa Organizacdo. Os poluentes com
padrdes legislados no estado do Espirito Santo sdo: particulas inalaveis (MP1o), particulas totais
em suspenséo (PTS), didxido de enxofre (SO.), dioxido de nitrogénio (NO2), ozonio (O3) e
monoxido de carbono (CO), além de particulas respiraveis (MP25) e particulas sedimentadas
(PS) (IEMA, 2014).

Segundo o Relatério Anual de Qualidade do Ar, 2010 foi um ano sem ultrapassagens para todos
os poluentes legislados pela resolugdo CONAMA 03/90. Porém, alguns poluentes
ultrapassaram algumas metas intermediarias do novo Decreto Estadual. Dentre esses poluentes
foram escolhidos dois poluentes que sdo muito importantes para saude humana, e que sofrem
influéncia direta de transporte de poluentes precursores oriundos de outras regides, sao eles o
MP1o e Os. Apesar de ainda ndo haver reclamagdes por parte da populacdo com relacdo aos
niveis de ozénio, apenas com relacdo aos niveis de material particulado depositado, o relatorio
de 2010 aponta que ac¢Bes precisam ser tomadas por parte dos 6rgdos competentes para que as
novas metas do Decreto Estadual sejam cumpridas em um futuro préximo. Buscando contribuir
com as melhorias para o cumprimento das novas metas, este trabalhou optou por avaliar 0s
niveis de concentracdo de MP1o e Os, devido a sua importancia em termos de transporte e

transformacdes quimicas na atmosfera.

De acordo o relatério anual de qualidade do ar, 0 ano de 2010 apresentou valores méaximos das
médias de 24 h (curta exposi¢do) de concentracdo de MP1o mais elevados na estacdo Cariacica
(144,7 ng/m®), sequida das estacdes Laranjeiras (108,9 pg/m®) e VV-Centro (100,5 pg/md) e
mais baixos em Jardim Camburi (48,6 ug/m®) (Figura 5). A estacdo Ibes ndo apresentou valores
representativos das maximas médias calculadas. E importante notar que a diretriz da OMS para
curta exposicdo a MP1o € 50 pug/m®. Na Figura 6, verifica-se que os valores de média anual
(longa exposicdo) também foram mais elevados na estacdo Cariacica (44,3 ug/m®) seguida da
estacdo Laranjeiras (33,0 pg/m?®) e mais baixos em Jardim Camburi (22,1 pug/m®). Nas estacoes
Ibes e VV—Centro, esses valores ndo foram representativos devido ao baixo nimero de dados
vélidos para o calculo das médias anuais. E importante notar que a diretriz da OMS para longa

exposicio a MP1o € de 20 pg/m?® com o qual se verificam menor efeito a satide (IEMA, 2014).
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Figura 5 - Concentragdo maxima média de 24h de MP10 nas estacdes da RAMQAr (ano base 2010).
PQAr indica o padrdo nacional de qualidade do ar. MI1-ES, MI2-ES e MI3-ES sdo as metas
intermediarias. OMS representa a diretriz da Organiza¢do Mundial de Salude para o referido poluente,
gue equivale ao padréo final preconizado na legislagéo estadual (PF-ES). Valores destacados com * sdo
considerados ndo representativos. Fonte: IEMA (2014).
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Figura 6 - Concentracdo média anual de MP10 nas estagdes da RAMQATr (ano base 2010). PQAr indica
0 padrdo nacional de qualidade do ar. MI1-ES, MI2-ES e MI3-ES sdo as metas intermediérias. OMS
representa a diretriz da Organizacdo Mundial de Salde para o referido poluente, que equivale ao padrao
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final preconizado na legislacdo estadual (PF-ES). Valores destacados com * sdo considerados nao-
representativos. Fonte: IEMA (2014).
Com relacédo ao poluente ozoénio, o relatério de qualidade do ar do ano de 2010 aponta que 0s

maiores valores maximos da média de 8h (curta exposicao) de concentracdo de Os, dentre todas
as estacGes, ocorreram nas estacBes Ibes e Laranjeiras (respectivamente, 116,3 e 103,5 pug/m?),
seguidas por Cariacica (91,0 pg/mq) (Figura 7). A diretriz da OMS para curta exposigdo (8h) a
O3 € 100 pg/m3. Assim, os valores de concentragdo média 8h de Os, ultrapassaram a diretriz da
OMS nas estaces Ibes e Laranjeiras. Porém, em 2010, ndo ocorreram ultrapassagens do padrao
nacional (média horaria, 160 pg/m?®) e Estadual (média 8h, 140 pug/m?®) de qualidade do ar para
0 poluente Oz (IEMA, 2014).
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Figura 7 - Concentracdo média 8h maxima de O3 nas estacdes da RAMQAr (ano base 2010). PQAr
indica o padrdo nacional de qualidade do ar. MI1-ES, MI2-ES e MI3-ES séo as metas intermediérias.
OMS representa a diretriz da Organizagdo Mundial de Salde para o referido poluente, que equivale ao
padrdo final preconizado na legislacdo estadual (PF-ES). Valores destacados com * sdo considerados
ndo-representativos. Fonte: IEMA (2014).

5.2 MODELAGEM DAS CONDICOES METEOROLOGICAS (WRF)

As simulacdes das condi¢es meteoroldgicas foram feitas com o modelo Weather Research
Forecasting Model (WRF) verséo 3.6.1 para 0 més de agosto de 2010. Esse més foi selecionado

em virtude de alguns fatores, como: publicacdo do inventario de emissdes de poluentes
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atmosfeéricas pelo IEMA no ano 2011 onde os calculos das emissdes tiveram como base o ano
de 2010; os maiores valores de concentragdo de poluentes monitorados nas estacdes da
RAMQAr foram observados no més de agosto de 2010, e por ser o0 més com menor indice

pluviométrico e menor umidade relativa do ar na regiéo.

O més agosto esta compreendido no periodo de inverno (periodo seco), que sofre influéncia de
condicBGes meteoroldgicas que vao desde micro a mesoescala, mudanga do regime de chuvas
para regido, intrusdo ou ndo de frentes frias e periodos de alta de baixa pressédo (IEMA, 2014),
com isso 0 més em questdo torna-se interessante em ser estudado, tanto com relacdo as
condicBes meteoroldgicas, que sdo normalmente bastante distintas neste més, quanto para

qualidade do ar, devido aos valores de concentragao de poluentes.

As simulagdes meteorologicas foram realizadas utilizando quatro dominios aninhados sendo o
maior dominio (D01) com resolucdo espacial de 27km com 35 x 35 células, formando um
dominio de 945 x 945 km que compreende todo o estado do Espirito Santo, grande parte do Rio
de Janeiro, parte de Minas Gerais e Bahia, possibilitando a captura das condic¢des sindticas e
padrdes circulacdo sobre a area de interesse. O dominio D02 possui resolucdo de 9km com
54x54 células totalizando 486 x 486 km, cobrindo todo estado do Espirito Santo, parte do Rio
de Janeiro e Minas Gerais. O dominio D03 tem 3km de resolucdo com 81x81 células com 243
X 243 km incluindo em sua area as partes centrais e sul do estado e o dominio D04 é o mais
refinado com 1km de resolucéo espacial e 120 x 120 km compreendendo toda a RMGV e
cidades vizinhas a ela. Os quatro dominios estdo centrados nas coordenadas -20,25°S; -
40,28°W. Todos os testes de parametrizaces foram feitos utilizando a técnica two-way nesting
em todos os dominios. A estrutura vertical foi representada por 21 camadas verticais
correspondendo aos niveis sigma de 1.000, 0.9975, 0.995, 0.992, 0.988, 0.982, 0.976, 0.970,
0.950, 0.930, 0.870, 0.800, 0.740, 0.630, 0.540, 0.450, 0.360, 0.270, 0.180, 0.090, 0.000. A
Tabela 1 e Figura 8 resume as configuracdes espaciais e localizacdo dos dominios no mapa do

Brasil, respectivamente.
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Tabela 1 — Pardmetros espaciais utilizados nas simulagdes com 0 WRF v. 3.6.1
Parametros Espaciais

Dominio D01 D02 D03 D04
Resolucdes das grades 27 km 9 km 3km 1km
NUmero de colunas 35 54 81 120
Numero de Linhas 35 54 81 120
Namero de camadas verticais 21
Centro da grade -20,25°S; -40,28°W

& @  Centro dos dominios
[ ] D01 WRF - 945 x 945 km
&[] D02 WRF - 486 x 486 km
[ poswRF - 243 x 243 km
& [__] D04 WRF - 120 x 120 km

- Limite Territorial
[72]

o

i Dominio para modelagem

Sistema de Coordenadas Geografica
Sist. Geodésico de Referéncia: Datum WGS584
0 150 300 km - Fonte: IDAF
| | | Do Flaboracéo: Rizzieri Pedruzzi
Data: Janeiro de 2016
Lab. de Cart. Geografica e Geotecnologias-UFES|
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Figura 8 — Configuracéo dos dominios empregado nas simulagoes.

Foram utilizados os dados de topografia e uso e ocupacao do solo disponibilizadas pelo United
States Geological Survey (USGS) com resolugao de 10°, 5°, 2’ e 30” para os dominios D04,
D03, D02 e D01, respectivamente. As condigdes iniciais e de contorno empregadas nas
simulacdes s@o advindas do National Center for Environmental Prediction (NCEP) Global
Forecast System (GFS) com resolucdo horizontal de 0,5 x 0,5° e resolucdo temporal de seis
horas, sendo utilizadas apenas as anélises. Os dados utilizados para dar essas condi¢des s&o
disponiveis gratuitamente no site http://rda.ucar.edu/datasets/ds335.0/index.html#sfol-wl-
/data/ds335.0?g=910.
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Foi aplicado 48 horas de spin-up nas simula¢Ges com o objetivo de minimizar o impacto das
condicGes iniciais no periodo de interesse, que no caso foi 0 més completo de agosto de 2010,

portanto, as simulacgdes iniciaram as 00h do dia 30 de julho de 2010.

5.2.1 Parametrizac6es utilizadas na analise de sensibilidade.

Um dos desafios nas simulagdes das condiges meteoroldgicas para RMGV sao as variaveis
velocidade e direcdo do vento como foi descrito por Loriato (2015) e Santiago (2015), pois as
condicdes topogréaficas e posicdo geogréafica, a proximidade com o mar e principalmente as
circulacbes de microescala tornam essa area complexa para se modelar. Este problema também

foi detectado em alguns estudos como Borge et. al. (2008), Reboredo et. at. (2014)

Com objetivo de melhor representar as condi¢cbes meteorolégicas da RMGV através da
modelagem numérica, foram feitas um total de 18 simula¢bes variando as parametrizacfes
fisicas do modelo WRF, as quais sdo: microfisica, radiacdo, camada superficial, uso e ocupacéo
da terra, camada limite planetaria e cumulus. As opcGes foram retiradas de alguns trabalhos na
literatura, sendo eles: Reboredo et al. (2014), que fez estudo similar para Colombia com o
objetivo de encontrar a melhor parametrizacdo para representar a regido de Bogota; Santiago
(2009) que em seu estudo realizou simulacdes com WRF para RMGV; Carvalho, Abrunhosa e
Lopes (2013) que desenvolveram um projeto de pesquisa coordenado pelo Grupo de Trabalho
do Programa de Modelagem Numérica de Tempo (PMNT) do Instituto de Controle do Espaco
Aérea (ICEA) que sugere parametrizacBes pra a regido sudeste do Brasil; e parametrizagdes das
instrucdes normativas para estudos de dispersdo de poluentes de empreendimentos localizados
no estado do Rio de Janeiro (Rio de Janeiro, 2012; Rio de Janeiro, 2013a, Rio de Janeiro, 2013b,
Rio de Janeiro, 2015). Os demais testes foram feitos com bases nas parametrizagdes sugeridas

por esses artigos e documentos com variacdes nas op¢des do modelo.

A simulacdo T-01 foi retirada de Salvador (2014) os testes T-02, T-03, T-06, T-15, T-16 e T-
17 foram baseados nessa configuracdo mudando as op¢des de camada superficial, superficie
terrestre e microfisica. As opcOes utilizadas no T-04 foram extraidas de Santiago (2009), o T-
05 foi extraida da melhor configuracdo encontrada por Reboredo et al. (2014) e essa
configuragdo serviu para base dos testes T-08, T-09, T-10, T-11, T-12 e T-13. As
parametrizacgOes sugeridas por Carvalho, Abrunhosa e Lopes (2013) foram implementadas na
simulacgdo T-07. O teste T-14 foi baseado nas configuracdes sugeridas pelas instrucdes técnicas
do INEA-RJ. A Tabela 2 resume as parametrizagdes empregas nos testes com o modelo WRF,

sendo aplicadas as mesmas condic@es iniciais e de contorno e 0s mesmo dominios aninhados.
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Tabela 2 — Resumo das parametriza¢fes empregadas nas simulagdes com WRF 3.6.1 para RMGV.
Radiacdo de

Radiacdo de
onda curta

Superficie

1
terrestre Cumulus

Teste Microfisica Camada superficial

onda longa

T-01

T-02

T-03

T-04

T-05

T-06

T-07

T-08

T-09

T-102

T-11

T-12

T-13

T-14

T-15

T-16

T-17

T-18

WSM6

WSM6

WSM6
Lin
(Pardue)

Morrison 2-
mom

Eta
(Ferrier)

WSM3

Morrison 2-
mom

Morrison 2-
mom

WSM3

Morrison 2-
mom

Morrison 2-
mom

WSM6

WSM3

WSM6

WSM6

WSM6

WSM6

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

RRTM

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

RRTMG

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Dudhia

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Monin-Obukhov
(Janjic Eta)

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Monin-Obukhov
(Janjic Eta)

MM5 Monin-
Obukhov

Monin-Obukhov
(Janjic Eta)

MM5
Monin_Obukhov

Monin-Obukhov
(Janjic Eta)

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Pleim-Xiu

Revised MM5 Monin-
Obukhov

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Thermal
diffusion

Thermal
diffusion

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

RUC land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

Noah land-
surface model

YSU

MY

YSU

YSU

BoulLac

YSU

YSU

YSU

BouLac

BoulLac

BouLac

YSU

BoulLac

YSU

MY

ACM2

ACM2

YSU

Grell-3

Grell-3

Grell-3

Kain-Fritsch

Betts-Miller-
Janjic

Kain-Fritsch

Kain-Fritsch

Betts-Miller-
Janjic

Grell-3

Betts-Miller-
Janjic

Betts-Miller-
Janjic

Grell-3

Grell-3

Betts-Miller-
Janjic

Grell-3

Grell-3

Kain-Fritsch

Kain-Fritsch

1 A parametrizagdo para cumulus so é aplicada para dominios com resolugéo maior de 5 km.
2 Parametrizagdo escolhida para simulagio da qualidade do ar.
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5.2.2 Auvaliacdo de desempenho da modelagem meteoroldgica.

A avaliacdo de desempenho de modelos numéricos, como WRF, se d& pela comparacdo dos
dados simulados com dados observados e essa comparacao é feita por indicadores estatisticos
que buscam mensurar se o modelo conseguiu representar satisfatoriamente os dados

observados.

Existem metodologias para se avaliar os resultados, como a utilizada por Hanna e Paine (1988),
Chang e Hanna (2005), Gilliam, Hogrefe e Rao (2006) e Emery et al. (2001). Geralmente as
metodologias empregam métricas que comparam 0s resultados simulados com observados.
Emery et al. (2001) sugeriu métricas especificas para temperatura, velocidade e direcdo do
vento e umidade especifica do ar, sugerindo ainda valores de referéncia os conhecidos

benchmarks para auxiliar na avaliacdo dos resultados.

Foram utilizados os indices estatisticos e bechmarks sugeridos por Emery et al. (2001) para
validacdo dos testes de parametrizacBes, no entanto, serd exposto apenas os resultados da
parametrizacdo escolhida para ser utilizada nas simula¢fes da qualidade do ar, a qual foi a
escolhida por apresentar os melhores resultados. A Tabela 3 resume 0s parametros estatisticos

utilizados para avaliacdo do desempenho de cada teste.

Tabela 3 — Valores de benchmark proposto por Emery et al (2001).

Pardmetro meteoroldgico [unidade] Estatistica Benchmark

MB <t 0,5
Temperatura [K] (2m) MAGE < 2,0
I0A > 0,8
MB + 0,5

. 1 ,
Velocidade do vento [m.s™] (10m) RMSE < 20
MB <t 10,0

Direca (1 ’
irecdo do vento [°] (10m) MAGE < 30,0
MB < 1,0
Umidade especifica [g.kg™] (2m) MAGE < 2,0
IOA > 0,6

Cada indicador estatistico mostra a relacdo entre dados observados e simulados, assim

aplicaram-se os seguintes indices estatisticos:

¢ Viésmédio (Mean Bias - MB): esse método avalia 0 comportamento dos valores simulados
com observados, onde valores positivos significam que os dados simulados estéo
superestimados e valores negativos indicam que os dados simulados estéo subestimados,

quando comparados com os dados observados. Para esse método aplica-se a Equagéo (3),
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n

(q)sim ~ Dobs ) (3)

i=1

MB =

S

e Erro Médio Absoluto (Mean Absolute Gross Error - MAGE): esse método € usado para
calcular indicar a incerteza ou o erro médio associado entre os valores simulados e

observados. Para essa técnica se aplica a Equacéo (4)
1 n
MAGE = HZkosim - (Dobs| (4)
i=1
e Raiz do Erro Médio Quadratico (Root Mean Square Error - RMSE): representa a raiz

quadrada do erro médio quadratico, que é a media quadratica das diferencas entre os pares

dos dados simulados com observados. Calculado pela Equagéo (5)

RMSE = \/%Zn:((psim ~ Dobs )2 (5)

i=1

e Indice de concordancia (Index of Agreement — IOA): serve como uma medida
normalizada do grau de erro de previsdo do modelo e varia entre 0 e 1. Um valor de 1
indica uma combinacéo perfeita e 0 indica que ndo ha concordancia entre os resultados

simulados com observados. Calculado pela Equacéo (6),

n

Z((Dsim ~ Pops )2

IOA=1— = (6)

n

Z(|¢sim - aobs | + |¢obs - (Bobs |)2

i=1

Sendo ¢, 0s valores das variaveis observadas em estacdes de monitoramento da qualidade do
ar e estacGes meteoroldgica e ¢, 0s valores das variaveis simuladas e n € o nimero de

observacdes.

Os indicadores estatisticos e os valores de benchmark foram utilizados em diversos estudos
como USEPA (2005), Borge et al. (2008), Zhang et al. (2014), Reboredo et al. (2015), entre
outros, porém a propria USEPA no documento “Modeling Guidance for Demonstrating
Attainment of Air Quality Goals for Ozone, PM2.5, and Regional Haze”, (USEPA; 2014) cita
que esses valores de estatisticos ndo devem ser os Unicos indicativos de sucesso da simulagéo

e sim como indicio que andlises adicionais devem ser feitas.
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Associado aos indicadores estatisticos, foi feita a comparagdo da rosas dos ventos de cada
simulacdo com a rosa dos ventos gerada pelos dados da estagéo e ainda foram feitas as analises

das séries temporais, tudo com intuito de se encontrar a melhor parametrizacao para os periodos.

Para a validacdo, foram utilizados os dados da Rede Automatica de Monitoramento da
Qualidade do ar (RAMQAr), que € composta por oito estacdes espalhadas pela RMGV, as
comparacOes foram feitas com as varidveis meteorolégicas disponiveis em cada estacdo. Além
das estacbes da RAMQA, foi feita a validacdo com o dados da Estacdo Meteorologica de
Superficie (EMS - SBVT) do Aeroporto Eurico Salles de Aguiar, localizado na cidade de
Vitoéria-ES. A Figura 9 mostra a localizacdo das estacbes da RAMQAR destacada em verde. e
da estacdo SBVT.
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Figura 9 — Localizagdo das estacoes da RAMQAr e aeroporto na RMGV.

5.2.3 MCIP- Meteorology Chemistry Interface Processor

Apbs a validagdo dos resultados obtidos com 0 modelo WRF, 0s mesmos deverdo passar por
um pré-processador antes de serem introduzidos no modelo de qualidade do ar CMAQ. Este
processador € o responsavel pela intercomunicagdo entre o modelo meteoroldgico e 0 CMAQ.
O MCIP é capaz de realizar a mudanca dos formatos de dados, converter unidades de medida,
pode realizar o diagnostico de parametros ndo fornecidos pelos modelos meteoroldgicos, realiza

a extracédo dos dados do dominio meteoroldgico para 0 dominio do modelo fotoquimico. Desta
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forma ele é capaz de reconstruir toda a grade tanto horizontal quanto vertical fazendo
interpolagfes quando necessarias ou até mesmo calculando os pardmetros meteoroldgicos

necessarios para a realizacao das simulacdes com do modelo CMAQ.

Outra funcdo importante do MCIP é a adaptacdo dos dados de uso e ocupacdo do solo para
outro pré-processador do CMAQ. Um exemplo é o uso da ocupacao do solo para a geracao de
aerossois biogénicos e marinhos os quais séo ligados diretamente ao uso e ocupac¢ao bem como

a linha de costa oceanica.
5.3 INVENTARIO DE EMISSOES ATMOSFERICAS DA RMGV (SMOKE)

As emissdes para as simulagbes foram extraidas do Inventario de Emissdes Atmosféricas da
Regido Metropolitana da Grande Vitoria, elaborado através de um acordo de cooperacéo técnica
entre a SEAMA, com intermédio do Instituto Estadual de Meio Ambiente e Recursos Hidricos
(IEMA) e a empresa privada EcoSoft Consultorias e Softwares Ambientais (IEMA, 2011).
Como a RMGV possui diversos tipos de fontes, o inventéario foi separado nas seguintes

categorias:

e emissOes industriais: onde foi feito o levantamento das industrias da RMGV
classificadas como fontes pontuais e fontes difusas, totalizando 88 industrias
inventariadas, variando de pequeno porte (pequenas caldeiras ou fornos) a grande porte
com centenas de fontes emissoras.

e emissdes veiculares: as emissdes veiculares sdo provenientes do processo de combustdo
dos motores, vazamento e evaporacdo dos compostos organicos volateis, frenagem e
desgaste dos pneus, e também por ressuspensdo das particulas provocadas pela
circulagdo dos veiculos nas vias. As emissdes veiculares foram divididas em vias
priméarias, que sdo as de maior fluxo de veiculos e foram abordadas como fontes
emissoras lineares (fontes linha) e as vias de menor fluxo foram classificadas como vias
secundarias e suas emissdes foram quantificadas como fontes area coincidindo com as
manchas urbanas dos municipios da RMGV. Ainda houve a separacéo das emissdes de
veiculos leves e pesados, combustivel utilizado e variagdo das emissdes em fungdo dos
horéarios de maior circulacdo dos veiculos de acordo com o perfil de trafego de veiculos
da 32 ponte.

e emissdes de atividades especificas: buscando a maior representatividade das emissdes

da RMGV, foi feito o inventario de diversas atividades como emissdes de residenciais
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e comerciais, aterros sanitarios, estocagem, transporte e comercializacdo de
combustiveis, portos e aeroportos e emissGes biogénicas. Cada atividade teve sua

estimativa de emissdo feita em acordo com caracteristicas pertinentes de cada processo.

A Figura 10 mostra a localizacao das fontes pontuais e de vias de trafego na RMGV e a Tabela

4 resume as emissdes em kg.h para cada categoria de emissdes e poluentes.

3 e
VILAVELHA _:

00 viaves
O Coacen
O vene

Figura 10 — Localizacédo das fontes na RMGV (a) pontuais e difusas, (b) vias de trafego primarias e (c)
vias de trafego secundario. Fonte: IEMA(2011).
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Tabela 4 — Taxas de emissdes médias de poluentes para RMGV em kg.h. Fonte: IEMA(2011).

- Taxa de emissao [kg/h]
Atividade

PTS PMyo PM, 5 SO, NOXx Cco cov
I Industrial - Alimenticia 4.8 3.7 3.1 3.1 19 9 0.7
s .8 Industrial - Produtos Minerais 78.5 435 15.5 9.4 22.8 40.7 2.7
é § Industrial - Quimica 9.9 9.3 3.7 20.2 6.8 66.1 269.6
LIEJ E Industrial - Minero-SiderGrgica 954.4 538.2 2715 | 2,536.00 | 2,369.80 | 15,841.30 256.1

Total de Emissdes Industriais 1,047.50 . . 2,568.70 2,418.40  15,957.00
¢ 8 |Veiculares - Escapamento e Evaporativa 107 107 107 46.2 1,663.00 | 15,965.80 | 1,960.70
‘2 < |Veiculares - Desgaste de Pneus 41.9 419 419 - - - -
g -2 |Veiculares - Ressuspensdo de Particulas 2,742.70 | 1,904.20 944.2 - - - -
Sl Total de Emissdes Veiculares 2,891.60 2,053.10 . 1,663.00 15,965.80 1,960.70

Logistica (Portos e Aeroportos) 98.6 97.3 96.8 740.3 853.9 146.5 75.8

g § Estoque e Distribuicdo de Combustiveis - - - - - - 293.2

’ﬁ g Emissdes Residenciais e Comerciais 2 1.1 1.1 2 32 20.9 752.5

u§.| ;.’_ Aterros Sanitérios 0.5 0.5 0.5 - 0.7 46.1 43.2
w

Outras Emissdes 3 2.6 2.1 1.2 9 11.2 0.8

Total de EmissOes Especificas 101.5 100.5 743.5 895.6 224.7

Total de EmissGes - RMGV [ 4,043.10 [ 2,749.30 | 1,487.50 [ 3,358.40 | 4,976.90 | 32,147.60 | 3,655.20

O inventario de emiss@es foi inserido no processador Sparse Matrix Operator Kernel Emissions
(SMOKE), o qual dentre outras funcdes, converte os dados de emissdo para os formatos
exigidos pelo modelo. Assim foram criados arquivos de alocacdo espacial, que esta ligado
diretamente a localizacdo das fontes em cada célula do dominio 61x79km. No caso das fontes
pontuais, elas sdo inseridas nas células que compreendem a sua coordenada geografica, sendo
inserida em apenas uma célula. As fontes veiculares e area, que geralmente estdo sobre diversas
celulas, sofreram uma fracionamento da emisséo total, sendo parte da emissdo dividida para
cada célula que a fonte esté inserida. Essa divisdo é feita por ponderacdo pela area da fonte que

esta inserida em cada célula.

A alocagdo temporal foi extraida do proprio inventério oficial (IEMA, 2011), sendo extraido as
variacfes mensais, semanais e diurnas para as fontes veiculares e variacdo diaria para consumo

de GLP e GN em residéncias e estabelecimentos comerciais.

A especiacdo quimica dos poluentes foi feita com base no SPECIATE v. 4.2, que é um banco
de dados com perfis de emissdes para material particulado fino (MP2;5) e Compostos organicos
volateis (COVs) que varia de acordo com o tipo de fonte, dessa forma buscou-se adaptar as
caracteristicas as fontes e perfis para as emissdes da RMGV. Adicionalmente, a especiacéo
guimica foi feita desde o principio para ser possivel aplicar posteriormente 0 mecanismo
quimico Carbon Bond 05 (CBO05) junto com AERO 06 no modelo de qualidade do ar CMAQ.

Em virtude de como o inventario de emissdes veiculares foi feito e empregado no SMOKE,

houve a necessidade de se criar um novo perfil de emissdes veiculares para MP2 5 que representa
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veiculos leves e pesados e proporcionalizando para emissfes de exaustdo/freios e pneus/pista,
dessa forma foi utilizado as porcentagens (Tabela 5) para o rateio das emissdes veiculares nas

espécies utilizadas pelo CMAQ.

Tabela 5 — Perfil de emissbes para emissfes veiculares.

Perfil Poluente Espécie Porcentagem
NQO01 MP25 POC 39,05%
NQO01 MP25 PEC 18,19%
NQO01 MP25 PNH4 0,90%
NQO01 MP25 PNO3 0,14%
NQO01 MP2 5 PSO4 1,64%
NQO01 MP25 PNCOM 10,83%
NQO01 MP25 PH20 0,23%
NQO01 MP25 PNA 0,11%
NQO01 MP25 PMG 1,58%
NQO01 MP25 PAL 0,91%
NQO01 MP25 PSI 3,94%
NQO01 MP25 PCL 0,20%
NQO01 MP25 PK 0,26%
NQO01 MP25 PCA 1,00%
NQO01 MP25 PTI 0,11%
NQO01 MP25 PMN 0,03%
NQO01 MP25 PFE 2,40%
NQO01 MP25 PMOTHR 18,49%
NQO01 MP25 PMOTHR 22,49%

De todos os poluente inventariados, apenas o PTS ndo foi inserido no modelo SMOKE, isso em

virtude do modelo de qualidade do ar CMAQ, por padrdo, ndo simular tal poluente.

Mais informaces e caracteristicas sobre o inventario da RMGV estéo disponiveis em IEMA
(2011).

5.4 SIMULACAO DA QUALIDADE DO AR COM CMAQ

As simulagdes foram realizadas com o modelo CMAQ v. 5.0.2 para a RMGV aplicando um
dominio com resolugéo horizontal de 1 x 1 km2, centrado nas coordenadas -20,25°S; -40,28°W
(Aeroporto Eurico Salles de Aguiar — Vitéria ES) com 61 km por 79 km. O dominio utilizado
no CMAQ, as caracteristicas do terreno e condi¢fes meteoroldgicas para o periodo foram
extraidos do dominio D04 (120 x 120 km?) da simulagdo com o modelo WRF e processados
pelo processador meteorologico MCIP para ser retirado as informacdes necessarias para as
simulagcdes com CMAQ. A Figura 11 mostra a posi¢do dos dominios utilizados nas simulagdes
com WRF e CMAQ e a RMGV no mapa do Espirito Santo.
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As camadas verticais sdo 0s mesmos 21 de niveis sigma utilizadas nas simulacdes
meteoroldgicas: 1.000, 0.9975, 0.995, 0.992, 0.988, 0.982, 0.976, 0.970, 0.950, 0.930, 0.870,
0.800, 0.740, 0.630, 0.540, 0.450, 0.360, 0.270, 0.180, 0.090, 0.000, cobrindo toda a troposfera.
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Figura 11 — Localizacdo da RMGV (destacada em verde), estacoes da RAMQAr e dominios empregados

nas simulagbes do WRF e CMAQ.

As configurac@es utilizadas nas simulagGes com o0 CMAQ estdo sumarizadas na Tabela 6.
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Tabela 6 — Opc¢Oes usadas nas simulacbes com CMAQ

Processo

Esquema numeérico para
adveccéo

Opcéo
CTM- Yamartino
Adveccdo com Conservagdo de Massa

Esquema numérico para
difusdo vertical

Asymetric Convective Model Version 2 (ACM2)

Médulo quimico

Euler Backward Interative (EBI)
Esquema Euler adaptado para 0 mecanismo quimico Carbon Bond V

Maédulo aerossol

Aero 06

Aerossol modal com extensdo para emissdes de sal marinho e propriedades
termodindmicas

Maédulo de nuvens

Cloud_ACM

Baseado no processador de nuvens do RADM, o qual utiliza o0 modelo convectivo
assimétrico para calcular a mistura convectiva

Mecanismo quimico

Cbh05_ae6_aq

CB-05 mecanismo fase gasosa, Aero-06 considerando espécies de sal marinho,
quimica na fase aquosa/nuvem

Andlise de processos
(PROCAN)

Opcéao do CMAQ que permite identificar o impacto de cada processo na equacao
difusdo-advecc¢éo

5.4.1 Meétodos utilizados nas condicdes de contorno

Dentre as formas de se inserir as condi¢es de contorno nas simulagdes com o CMAQ, pode-

se citar: perfis de concentragdo fixos invaridveis com o tempo; concentracdo predita por

simulacdes com dominio maiores ao dominio de interesse; e valores de concentracao simulados

por modelos globais de transporte e rea¢fes quimicas como GEOS-Chem (Henderson et al.,
2014) e MOZART (Emmons et al, 2006).

Para se avaliar a influéncia das condi¢fes de contorno nas simulagdes com CMAQ sobre a

RMGV, foi feito quatro testes com condic6es distintas:

e Método 1 (M1) — perfis fixos invariaveis com o tempo com valores nulos de

concentracdo (zero);

e Método 2 (M2) — perfis fixos invariaveis com o tempo com valores de concentracéo

provenientes dos valores médios medidos nas estacdes de monitoramento de qualidade

do ar;

e Método 3 (M3) — valores de concentragdo preditos por um dominio maior que o de

interesse;

e Método 4 (M4) — valores de concentracdo simuladores pelo modelo global GEOS-

Chem.
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Para se implementar o método M1 foi feito um arquivo de texto conforme exigido pelo modelo
e descrito por USEPA (1999a) com valores de concentragdo nulos (zero) para os seis dos niveis

sigma.

O método M2 usou a mesma abordagem do M1, que foi a criacdo de um arquivo texto com
valores de concentragdo, porém foram inseridos valores médios de concentragdo observados
nas estacGes de monitoramento da qualidade ar presentes na RMGV. Na face norte do dominio,
porém fora da area modelada, existe uma empresa de Celulose, a Fibria-Aracruz, a qual possui
trés estacGes de monitoramento da qualidade do ar que medem MP1g, SOz e PTS e NO>, dessa
forma os valores medidos por essas estagdes foram empregados na condi¢ao de contorno norte.
Na face sul e também fora do dominio modelado, existe uma planta da mineradora Samarco, a
qual possui 6 esta¢Bes que monitoram os poluentes MP1o, MP25, SO2, NOx, NO2, NO, CO, O3
e hidrocarbonetos. Os valores medidos nessas estagdes foram empregados nas condicdes de
contorno sul. Para compor as concentracdes das fronteiras leste e oeste foram utilizadas as
estacOes da RAMQAr, que séo compostas por oito estacdes de monitoramento da qualidade do
ar espalhadas pela RMGV e elas monitoram MP1, SOz, NOx, NO2, NO, CO, O3 e
hidrocarbonetos e os valores medidos nessas estacfes foram inseridos como condigdes de
contorno leste e oeste. A Figura 12 mostra a localizacdo das esta¢cdes de monitoramento da
Fibria, tridngulos em verde, estacbes da Samarco, hexagonos em azul e as estacbes da
RAMOQAr, circulos coloridos dentro do dominio.
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Figura 12 — Localizacdo estacbes de monitoramento da RAMQAr, Fibria-Aracruz e Samarco

Mineracao.

Algumas estacGes de monitoramento ndo monitoram todos os poluentes ou por motivos

técnicos possuiam dados faltantes na série temporal.

Para implementar os valores de

concentracdo nas condicdes de contorno foi feito a média de cada poluente de todas as estacdes.

As estacOes da Fibria foram feitas as médias dos valores disponiveis de 2007 a 2015, para

Samarco foram feitas as médias de 2012 a 2015 e para RAMQAr utilizou-se a médias dos

valores do ano de 2010.
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Como as estacdes da RAMQAr ndo monitoram MP2 s foi utilizado os valores médios medidos
de MP,5 por Nascimento (2015), que em seu estudo fez medi¢des de MP2s nas estacdes da
RAMOQAr em dias alternados nos periodos de inverno do ano de 2013 e verdo que compreendeu
parte de 2013 e 2014 na RMGV.

As estacOes da Fibria-Aracruz também ndo monitoram MP2s e partindo do principio que o
MP. 5 esta contido no MP1o (SEINFIELD e PANDIS, 2006), foi aplicado a razdo de 39,379%
de MP2s/MP1o para se encontrar o valor de MP2s para as estagOes. Esta razdo foi retirada da
relacdo do valor médio de MP2s medido por Nascimento (2015) pelo valor médio de MP1g

medido pelas estacdes da RAMQAr.

O arquivo com os valores de concentracdo nas bordas permite inserir espécies quimicas
presentes no material particulado, desde gque ela esteja presente no banco de dados do CMAQ.
Com isso foi feita a separacdo do MP2 5 de acordo o trabalho Quantificagdo e Caracterizacgéo
do material particulado fino (MP25) na RMGV elaborado por Maioli (2005). Os valores para
especiacdo quimica foram retirados das médias dos dados medidos em cada ponto de

monitoramento de poeira sedimentada.

Para o particulado de carbono elementar e orgéanico foi feita a separacdo por moda de
acumulacdo e moda de Aitken de acordo com os resultado obtidos nos experimentos de campo
feito por Albuquerque (2010), onde feita a amostragem de material particulado na RMSP com
o impactador em cascata com 10 estagios Nano-MOUDI e foi encontrado uma porcéo de 80%
de carbono organico nos menores estagios, se encaixando na moda e acumulacdo, diametros
entre 0,1 a 2 um aproximadamente, o restante foi enquadrado na moda de Aitken. A parcela de
poluente que ndo tem especiagdo quimica entrou como MP2 5 outros, (AOTHRJ). Essa foi feita
para as estacoes da RAMQAr, Fibria e Samarco. A Tabela 7 mostra os valores empregados no

rateio de cada espécie quimica de material particulado.

Tabela 7 — Porcentagens aplicadas no rateio de MP.s de acordo com cada elemento quimico encontrado
nas amostragens.

Outras
particulas

Carbono

Oraani Sédio Magnésio Aluminio Enxofre Cloro Potassio Calcio Titanio Manganés Ferro
rganico

Maioli

(2005) 2537% 821%  2.70% 320% 2.09% 099% 1.27% 2.80% 0.10% 0.73%  2.48% 50.06%
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Para os hidrocarbonetos ndo metano foi feito um separacdo por elementos de acordo com
Albuquerque (2010), onde os valores derivam de dados medidos ou modelagens. A Tabela 8

mostra os valores empregados no rateio dos hidrocarbonetos ndo metano.

Tabela 8 — Porcentagem emprega na segregacao de hidrocarboneto ndo metano.

Compostos de Compostos de
Poluente Eteno Etanol ligacao de. ligagao de. Formaldeido
carbono olefina carbono olefina
terminal interna
Espécie no CMAQ ETH ETOH OLE IOLE FORM
Porcentagem 25.00% 50.00% 8.33% 8.33% 8.33%

As estacbes da RAMQAr monitoram 6xidos de nitrogénio (NO2, NO e NOx) como esses
compostos estdo relacionados (SEINFIELD e PANDIS, 2006) foi possivel encontrar a
quantidade de cada composto pela razdo de cada um em relagdo ao NOx, com isso encontrou-
se os valores de 48,370%, 51,549% e 0,081% para NO2, NO e &cido nitroso (HONO)
respectivamente para os dados medidos. Essa relacdo foi aplicada para os valores de NO>

medidos nas estacdes da Fibria-Aracruz para se encontrar os valores estimados de NO e HONO.

Como as estacGes da Samarco e Fibria-Aracruz ndo possuiam dados de monitoramento para
mondxido de carbono (CO), Ozbnio (O3) e Hidrocarboneto ndo metano (HCNM) foi empregado

os valores medidos nas estacfes da RAMQArr.

O método 3 (M3) consistiu em empregar a técnica de aninhamento de grades utilizando uma
propria saida do modelo CMAQ. Este método consiste em fazer uma simulagdo com um
dominio maior do que o dominio de interesse utilizando o mesmo periodo de tempo e assim
extrair desse dominio maior os valores das condi¢Bes de contorno, sendo essas variaveis com o
tempo. A Figura 12 mostra o dominio maior de 118 x 118 km (em azul) utilizado nas simulacdes
para gerar condi¢Oes de contorno para o dominio menor de 61 x 79km. O periodo, as condi¢des
meteoroldgicas e o inventério de emissdo de fontes foram os mesmas usados nas simulacGes
anteriores e as condi¢6es de contorno foram retiradas do modelo global GEOS-Chem, ou seja,
para simular a grade maior foram utilizadas as concentracbes horérias geradas pelo modelo
global como condigdes de contorno e esta grade de 118 x118, serviu como condi¢éo de contorno
para a grade de 61x79, salientando que as duas grades possuem resolucdo de 1 km.

O método 4 (M4) consiste em extrair as condi¢des de contorno para 0 dominio 61x79 km de
simulacgdes do modelo global GEOS-Chem. Nas simulages foi utilizado GEOS-Chem v. 9-02

configurado para simular com a opgéo de diagnostico avancado ativa, possibilitando salvar
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valores de concentra¢Bes horérias instantdneas. O mecanismo quimico foi full-chemistry mais
aerossois organicos secundarios, as condi¢cdes meteoroldgicas sdo advindas dos dados
observados pelo GEOS-5 e a resolucéo espacial utilizada foi de 2° latitude por 2,5° longitude e
47 niveis verticais. As opcdes de transporte e emissdes sdo das configuracdes default da versédo
9-02. Foi aplicado um ano de spin-up, que foi descartado com objetivo de excluir a influéncia
das condicdes iniciais nas predi¢cbes do modelo. Apenas esta etapa do trabalho foi realizada fora
do Nucleo de Qualidade do Ar (NQUALIAR) da Universidade Federal do Espirito Santo, sendo
portanto, estas simulacfes globais executadas no Department of Environmental Engineering

Sciences na Universidade do Florida.

O trabalho de Henderson et al (2014) teve por objetivo criar uma base de dados de simulacdes
globais do ano de 2001 até 2010, concebidas e validadas para serem empregadas para criacao
de condicBes de contorno laterais. O banco de dados foi feito para as bodas do dominio CONUS,
que compreende todo os Estados Unidos da América, além disso parte do trabalho foi
desenvolver e implementar uma ferramenta capaz de interpretar os resultados da simulacdes
com GEOS-Chem e inseri-las como entrada em modelos de qualidade do ar (downscale), como
CMAQ.

O downscale foi feito para agosto de 2010 utilizando a ferramenta desenvolvida por Henderson
et al (2014), que criou rotinas que leem a saida do GEOS-Chem, interpolam os valores de
concentracdo na horizontal de acordo com as dimensdes do dominio do CMAQ e interpola
verticalmente de acordo com os niveis de pressao. Essas informacdes sdo retiradas dos arquivos
produzidos pelo MCIP METBDY3D (OTTE e PLEIM, 2010), porém para esse estudo a
interpolagéo vertical foi feita utilizando os valores de temperatura e pressdo do US standard
atmosphere, que sdo modelos que definem valores para pressdo atmosférica, temperatura e
densidade em qualquer altitude (USA, 1976)

A interpolagéo horizontal utilizou-se as especificagdes do GRIDDESC, que € um arquivo de
texto gerado pelo pré-processador meteorologico MCIP que contém as informacg6es da grade
(resolucdo, nimero de pontos, projecéo etc). O script ainda realiza 0 mapeamento das espécies
guimicas do GEOS-Chem para as espécies quimicas que serdo simuladas pelo CMAQ, neste
caso foi utilizado os mecanicos Carbon Bond 05 (CBO05) com aerossol 6 (AEROG6)
(cbO05tucl_ae6_aq).
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A Figura 13 mostra exemplo das condigdes de contorno extraidas das simulagdes do GEOS-
Chem nas bordas do dominio 61x79 km sobre a RMGV para os poluentes CO , SO., MP10,
MP, 5, NOx e Oz. Nota-se que as concentragdes que estdo entrando séo praticamente as mesmas
em todas as bordas, Norte, Sul, Leste e Oeste, isso ocorre pela resolugdo espacial utilizada nas
simula¢fes com GEOS-Chem, onde cada célula possui 2 x 2,5 graus de resolugdo, ou seja,
aproximadamente 222 x 278 km, com isso o dominio empregado nas simula¢cdes do CMAQ
fica inserido na célula do GEOS-Chem, ndo captando toda a variacéo horizonta das simulacdes
com o modelo global. Entretanto nota-se variacdo vertical dos poluentes entre os niveis de

pressao, que é importante e provavelmente impacta as concentragdes ao nivel do solo.
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Figura 13 — Exemplo de condic@es de contorno extraidas do GEOS-Chem.
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5.4.2 Avaliacéo de desempenho da modelagem da qualidade do ar

Para a avaliacdo de desempenho da modelagem da qualidade do ar foi utilizado os mesmo

indicies estatisticos utilizados para avaliagcdo do WRF, acrescentando os seguintes indicadores:

Viés Médio Normalizado (Normalized Mean Bias - NMB): é utilizado para determinar a
grau de superestimacao e subestimacéo dos valores simulados em relacéo aos observados,
porém o viés é normalizado pela média dos valores observados. Pode variar de -100% a +

. Para esse indicador se aplica a Equacéo (7),

n

Z ( Dsim — Pops )

NMB=4% __ x100 (7)

Z (Bobs
i=1

Erro Médio Normalizado (Normalized Mean Erro - NME): estatistica utilizada para
determinar o nivel de incerteza e/ou o erro médio normalizado pela média dos valores
observados. O resultados para esses indicar varia de 0% a + oo. Para esse indicador se

aplica-se a Equacéo (8),

Z |¢sim - ¢0b5|

NME =2 ——x100

i q)obs
©®)

Vies Fracionado Médio (Mean Fractional Bias — MFB): esse indicador busca mostrar se o
modelo esta superestimando ou subestimando os valores quando comparados com dados
medidos e é uma normalizacdo do MB pela média entre os valores simulados e observados.
Essa normalizag&o busca minimizar a influéncia de valores excessivamente altos ou baixo
ou quando as concentracdo medida tende a zero. A faixa de variacdo de MFB é de —200%

a +200%. Chega-se nos valores de MFB pela Equacéo (9).

13 (q)sim _wobs)
MFB = =) 2rsim Tobs ]
n ; (¢sim + ¢obs)

2 9)
Erro Fracionado Médio (Mean Fractional Error — MFE): busca mostrar a incerteza e/ou
erro médio entre os dados simulados e observados. A normalizacdo do Erro é feita pela

média das concentracbes observadas e simuladas, com objetivo evitar valores
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excessivamente elevados de erro normalizado quando as concentragdes medidas tendem a

zero. A faixa de variacdo de MFE é de 0 a 200%. Utiliza-se a Equag&o (10) para

|¢sim - ¢obs|
((Dsim + ¢obs )
2 (10)

1 n
MFE_HZ:I:

Coeficiente de correlacédo (r): mostra a relagdo de linearidade dos dados simulados com os
dados observados. Valores proximos a +1 significa que os dados possuem alta correlacéo
positiva, valores proximos a -1 significa que os dados possuem alta correlacdo negativa e
valores préximos de zero significa que os dados ndo possuem correlacdo. Tal parametro é

calculado pela Equagdo (11),

covariancia entre ¢, € ¢,
(desvio padréo de ¢, )(desvio padréo de ¢, )

r=
(11)

Adicionalmente aos valores de benchmark de MFB e MFE recomendados por Boylan e Russel

(2006), foi indicado pelo mesmo autor, mas também est&o contidos no The Atmospheric Model

Evaluation Tool da US-EPA,a aplicacdo do grafico chamado de bugle plot que associa os

valores alcancados com essas estatisticas descritas acima, com os valores de concentracdo

média e os classifica em zonas. Cada valor alcan¢ado pode ser encaixado na Zona 1 (Objetivo),

que representa um bom desempenho da simulacdo, a Zona 2 (Critério), que representa um

desempenho razoavel que indica a necessidade de uma revisao dos dados de entrada e métodos

aplicados para simulacdo e p6r fim a Zona 3, que indica um desempenho insatisfatorio para

aquele caso e exige analise mais detalhada dos dados de entrada em busca de se identificar

possiveis inconsisténcias. Um exemplo de bugle plot é visto na Figura 14
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Figura 14 — Exemplo do grafico bugle plot com as zonas indicativas de desempenho de simulacéo.
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6 RESULTADOS E DISCUSSOES

Diante da quantidade de testes feitos para determinacdo da parametrizacdo que melhor
representa as condi¢cdes meteoroldgicas da RMGV, a ser utilizada no WRF, sera exposto apenas
os resultados do caso escolhido para ser empregado nas simulac6es da qualidade do ar, com
isso a Tabela 9 resume as parametrizacOes escolhidas para as simulagdes. Lembrando que a
tabela completa (Tabela 2), com todos os testes realizados com o0 modelo WRF, encontra-se na

secdo 5.2.1.

Tabela 9 — Parametrizacdes utilizadas nas simula¢@es de meteorologia com WRF e que foram empregas
nas simulagbes de qualidade do ar.

Radiacdo de Radiacao de Camada Superficie

Teste Microfisica CLP Cumulust?

ondalonga  onda curta superficial terrestre

. Betts-
. Revised MM5 Noah land- .
T-10  WSM3 RRTM Dudhia Monin-Obukhov  surface model Boulac IT]A;LIJ?E

1 A parametrizagdo para cumulus sé é aplicada para dominios com resolugio maior de 5 km.

6.1 RESULTADOS E DISCUSSOES PARA CONDICOES METEOROLOGICAS.

Os resultados das simulagcdes meteoroldgicas foram comparadas com as estacGes de superficie
existentes na RMGV, infelizmente nem todas as estacdes da RAMQAr monitoram 0s
parametros meteoroldgicos, portanto foi feita comparacdo apenas com as estacGes Carapina,
Enseada do Sug, Vila Velha — Ibes, Cariacica e a estacdo meteoroldgica de superficie (EMS)
do Aeroporto de Vitoria (SBVT 83649, Lat 20,25°S; Lon 40,28°W) que além de apresentar
99,9% dos dados de direcdo e velocidade do vento validos em 2010, é a Gnica que possui sua
localizacdo de acordo com os padrbes e normas da Organizacdo Meteoroldgica Mundial
(OMM). Isso implica que essa estagcdo pode ser considerada isenta de qualquer alteracdo na
direcdo e velocidade do vento devido a presenca de barreiras ou edificagdes nas suas
vizinhancas (IEMA, 2014).

A Tabela 10 resume os resultados dos indicadores estatisticos para a estacdo do Aeroporto para
as variaveis temperatura, velocidade e direcdo do vento e pressao. Observa-se pelos resultados
que apenas dois indicadores ndo foram alcancados, RMSE para velocidade do vento (2,05) e
MB para direcdo do vento (-10,17), porém os valores alcangados estdo bem proximos aos

benchmarks sugeridos por Emery et. al. (2001).
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A varidvel pressao ndo possui valor de benchmarks, porém por ser uma varidvel importante
para dispersdo de poluentes e ter dados disponiveis na estacdo, foi feito os célculos dos
indicadores estatisticos. Os valores indicam baixos valores de viés e baixo erro médio entre 0s
valores simulados e observados, levando a entender que o modelo conseguiu simular bem essa

variavel para aquele ponto especifico.

Além dos indicadores, € exposto os valores de correlacdo entre a variaveis. Observa-se que para
temperatura e pressao existe alta correlacdo positiva entre os dados simulados e observados,
para velocidade do vento existe uma correlacdo razoavel (0,55) e para direcdo do vento

encontrou-se uma correlagdo bem fraca (0,24).

Tabela 10 — Avaliacdo de desempenho da simulagdo com WRF para estagdo do Aeroporto.

Avaliacéo de desempenho da modelagem

Variavel Estatistica Benchmark Agosto
MB (K) <+0,50 -0.28
MAGE (K) <2,00 138
Temperatura '
IOA >0,80 0,93
R - 0,93
MB (m,s?) <+0,50 0,13
Velocidade do vento RMSE (m,s?) <2,00 2,05
R - 0,55
MB (°) <+10,00 -10,17
Diregdo do vento MAGE (°) <30,00 29,06
R - 0,24
MB (hPa) - -0,79
Pressao MAGE (hPa) - 0,95
R - 0,96

Para avaliar a evolucdo horéria das variaveis meteorologicas simuladas, foram utilizados
gréaficos de séries temporais (Figura 15). Pela série temporal € observado gue a velocidade do
vento simulada pelo WRF teve problemas em capturar os extremos, principalmente na segunda
quinzena do més, porém € visto que na segunda quinzena os dados, aparentemente,
apresentaram uma correlagdo um pouco melhor que a primeira. Um importante ponto a ser
levantado é que geralmente a velocidade do vento simulada por modelos, inclusive o0 modelo
WREF, sdo superestimadas. As parametrizagdes utilizadas no teste 10, fizeram com que houvesse
essa reducdo na velocidade do vento. A direcdo do vento mostrou que até o dia 20 de agosto
houve mais variagOes da direcdo do vento de hora em hora, principalmente inversdes da direcao,

apos o dia 20 a direcdo tendeu a se manter entre -40° (320) e 50°, ou seja, ventos vindo Noroeste
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e Nordeste. A temperatura e pressdo apresentaram valores proximos entre simulado e

observado, com geralmente picos menos acentuados nos dados simulados para ambas variéveis.

A Figura 16 mostra a rosa dos ventos e histograma de frequéncia dos ventos para os dados
observados e simulados. Através das rosas dos ventos observa-se que os dados simulados
apresentaram ventos predominantes de norte, com aproximadamente 16% da frequéncia dos
ventos nesta direcao, em contrapartida os dados medidos no aeroporto teve frequéncia maxima
na direcdo norte de 9%, com velocidades muito maiores do que as velocidades simuladas pelo
modelo. Verifica-se também que o modelo subestimou a frequéncia de ventos na direcdo Sul-

Sudoeste, como observados na EMS do Aeroporto.

Pelo histograma de frequéncia observa-se que os dados observados apresentaram mais eventos
com ventos acima de 9 m.s (6,6%), estes vindo principalmente do primeiro quadrante (N-E) e
das direcdes Sul e Sul-Sudoeste, porém € visto que a classe de ventos entre 4,5 e 6,0 m.s-1 dos
dados simulados possuem mais eventos que o0s dados observados, cerca de 11%. J& ventos mais
fracos, entre 0,5 e 1,5 m.s-1 foram menos presentes nos dados simulados (4,8%) contra 11,3%

nos dados observados.
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Figura 16 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estacéo de Aeroporto e resultados do WRF

A Tabela 11 resume os resultados estatisticos para estacdo de Carapina, que possui dados de
velocidade e direcdo do vento, temperatura, umidade e pressdo. Os resultados indicam que trés
indicadores ndo foram alcancados, 0 MB para temperatura e MB e RMSE para velocidade do
vento. A temperatura ndo ficou muito acima do valor aceitavel para MB, ficando 0,1 acima do
benchmark, ja para velocidade do vento houve uma discrepancia maior, chegando a ser 5 vezes
maior que o valor desejavel, como é o caso do MB que atingiu valores de 2,76. Estes resultados
jaeram esperados devido a localizacdo desta estacdo, a mesma se encontra dentro de uma planta
industrial, a qual possui um cinturdo verde fazendo o papel de uma barreira de ventos, alterando
todas as medidas nesta estacdo. Vale salientar que os dados de entrada do modelo WRF
referentes ao uso do solo ndo possuem uma boa representacao sobre essa area que € industrial
e a0 mesmo tempo tem uma extensa area verde, podendo com isso influenciar negativamente

nestes resultados, piorando a acuracia do modelo.

Os demais indicadores estatisticos estdo dentro dos limites dos benchmarks. Para a variavel

pressdo, observa-se uma superestimacao desse variavel pelo modelo WRF, como é sugerido
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pelo MB de 8,15. A umidade especifica para esta estacdo estd dentro dos limites dos
benchmarks e ainda com uma boa correlagéo entre os dados modelados e simulados.

Tabela 11 — Avaliacdo de desempenho da simulacdo com WRF para estacao do Carapina.

Avaliacdo de desempenho da modelagem

Variavel Estatistica Benchmark
MB (K) <+0,50 0,60
Temperatura MAGE (K) <2,00 1,72
IOA >0,80 0,89
r - 0,91
MB (m.s?) <+0,50 2,76
Velocidade do vento RMSE (m.s) <2,00 341
r - 0,46
MB (°) <+10,00 -3,16
Direcéo do vento MAGE (°) <30,00 21,39
r - 0,28
MB (hPa) - 8,15
Pressdo MAGE (hPa) - 8,15
r - 0,98
MB (g.kg?) <+1.00 0.87
. e MAGE (g.kg?) <2.00 1.09
Umidade especifica IOA > 0.60 0.81
r - 0.80

A Figura 17 mostra as séries temporais das variaveis meteoroldgicas. Percebe-se nas variagdes
horérias, principalmente para velocidade e temperatura, que o modelo WRF teve problemas
para simular tais condicGes, geralmente superestimando os valores em ambos 0s casos. Para
direcdo do vento, encontraram-se as mesmas condi¢des que a estacdo do aeroporto, com
inversdes da direcdo até o dia 20 de agosto e depois ventos mais constantes vindos de norte.
Para umidade especifica, 0 modelo representou os dados observados, porém observa-se que

alguns valores minimos e maximos de umidade néo foram identificados nas simulagoes.

Como mencionado anteriormente, esta estacao de Carapina esta localizada dentro de uma planta
industrial, sofrendo interferéncia de varias barreiras fisicas. Isso significa que sdo pequenas
peculiaridades que estdo abaixo da resolugdo de 1 km utilizada no WRF, que influenciam o
desempenho do modelo, assim como a representacéo do uso e ocupacao do solo que € utilizado
como entrada no modelo, que possui diversas falhas sobre esta area. Esses resultados apontam

para a necessidade de melhor representar o uso e ocupacéo do solo na RMGV.
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Figura 17 — Série temporal da comparacdo das variaveis meteorolégicas para estagdao de Carapina com
os resultados do WRF.

A Figura 18 apresenta as rosas dos ventos e histograma de frequéncia para dos dados
observados e simulados sobre a estacdo de Carapina. Nota-se que os dados simulados tenderam
a aumentar o nimero de eventos de ventos predominantes de Norte, chegando a atingir 22%
para os dados simulados, 16% para o observado, além disso se observa uma maior
predominancia com ventos de Nordeste e uma menor frequéncia de ventos Norte-Nordeste.
Ainda pela rosa dos ventos, € visto que os ventos vindo de Sul estdo com menos episddios nos
dados simulados, principalmente ventos de Sul-Sudoeste e Sul, quando comparados com dados

observados.

Quando se trata da velocidade do vento, o modelo teve a tendéncia a superestimar os valores
de velocidade. Pelo histograma percebe-se que nos dados medidos, cerca de 93,5% de
ocorréncias dos ventos estdo abaixo de 3,0 m.s-1, ja para os simulados, apenas 15,5% dos

eventos estdo nessa faixa, sendo o restante, 84,5 % com ventos acima de 3,0 m.s-1.
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Rosa do ventos — Carapina Rosa do ventos - WRF
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Figura 18 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estacéo de Carapina e resultados do WRF.

Os resultados dos indicadores estatisticos para velocidade e direcdo do vento para estacdo da
Enseada do Sué estdo exposto na Tabela 12. Verifica-se que para esta estagdo, todos os
indicadores ndo alcancaram os limites sugeridos por Emery et al (2001), principalmente para
velocidade do vento, que obteve um MB de 2,89, cerca de 5 vezes maior que limite superior do
benchmark, indicando que os dados modelados estdo superestimando os valores de velocidade.
O valor de RMSE, também estd acima do esperado, cerca de 1,7 vezes. Os indicadores de
direcdo estdo acima dos benchmarks, porém nota-se que a discrepancia ndo é tdo acentuada. A
correlacdo das duas variaveis indica moderada para baixa correlagdo entre os dados simulados

e observados.

Tabela 12 — Avaliacdo de desempenho da simulacdo com WRF para estacdo do Enseada do Sua.
Avaliacdo de desempenho da modelagem

Variavel Estatistica Benchmark Agosto
MB (m.s?) <+0,50 2,89
Velocidade do vento RMSE (m.s) <2,00 3,53
r - 0,47

MB (°) <+10,00 -10,91

Direcéo do vento MAGE (°) <30,00 31,87

r - 0,38
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A série temporal para velocidade e direcdo do vento é vista na Figura 19. Nota-se que a
velocidade do vento simulada pelo WRF esta grande parte do tempo superestimada adicionada
a baixa concordancia das variacdes horarias entre simulado e observado. Ja para direcdo do
vento observa-se o comportamento similar entre as estacfes, onde até o dia 20 de agosto

percebe-se inversdes na direcdo e apds essa data a tendéncia dos ventos virem do Norte.

Velocidade do vento Direcdo do vento

3

Enseada do Sua WRF 1 S 3 ’ ’ Enseada do Sua WRF

ento a 10 m [ms]

640 do i

[

Velocidade do vento a 10 m [m/s]
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Figura 19 — Série temporal da comparacgéo das variaveis meteorolégicas para estacao de Enseada do Sua
com os resultados do WRF.

A Figura 20 apresenta as rosas dos ventos e histograma de frequéncia para dados observados e
simulados na estacdo Enseada do Sué. Nota-se na rosa dos ventos dos dados simulados uma
discrepancia com a rosa dos ventos dos dados observados, principalmente para ventos vindos
de Norte, que ndo existem nos dados e observados e a falta de ventos vindos de Sudoeste.
Porém, analisando por quadrantes, existe cerca de 34% dos dados observados no quadrante N-
E contra cerca de 42% eventos simulados pelo WRF e se observar o quadrante S-O, os valores
do total de episddios para essa faixa de direcdo sdo proximos, cerca de 29% para dados

observados e 28% para dados simulados.

Em termos da velocidade do vento, nota-se uma superestimacdo dos valores, principalmente
para ventos maiores que 3,0 m.s, como € visto tanto na rosa dos ventos quanto no histograma
de frequéncia. Cerca de 76,1 % dos dados observados estdo abaixo de 3,00 m.s*! enquanto os

dados simulados possuem apenas 16,1% nessa faixa de velocidade.
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Rosa do ventos — Enseada do Sua Rosa do ventos - WRF
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Figura 20 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estagdo de Enseada do Sua e resultados do
WRF

A estacdo de Vila Velha - Ibes monitora apenas velocidade e direcdo do vento e a avaliagdo de
desempenho da modelagem com WRF para esta estacdo esta exposta na Tabela 13. Nota-se que
os indicadores estatisticos para velocidade do vento ndo foram alcangados, principalmente o
MB, que sugere uma superestimacdo da velocidade do vento dos dados simulados, ja 0 RMSE
esta acima do valor de benchmark, mas a diferenca € muito pequena, apenas 0,05 superior ao
limite. Os resultados para dire¢do do vento estdo dentro dos limites de benchmark, sugerindo
que a simulacdo da direcdo do vento teve uma boa representatividade pelo WRF. Os resultados

indicam que a correlacdo é moderada para baixa, para velocidade e dire¢do respectivamente.

Tabela 13 — Avaliacdo de desempenho da simulagdo com WRF para estacdo do Vila Velha - Ibes.
Avaliacdo de desempenho da modelagem

Variavel Estatistica Benchmark Agosto
MB (m.s-1) <+0,50 1,49
Velocidade do vento RMSE (m.s-1) <2,00 2,05
r - 0,50
MB (°) <+10,00 3,19
Direcgdo do vento MAGE (°) <30,00 26,84

r - 0,32
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A Figura 21 mostra a série temporal para velocidade e dire¢do do vento. Observa-se que como
indicado pelos indicadores estatisticos, a velocidade do vento estd sendo superestimada e nota-
se que a correlacdo entre as velocidades esta baixa. Para direcdo do vento, da mesma forma que
aconteceu nas outras estacGes, os primeiros 20 dias do més apresentou muitas inversdes da

direcdo do vento e apds esse dia, 0 vento tende a vir de norte da estacéo.

Velocidade do vento Direcéo do vento

Ibes - Vila Velha WRF 1 p a Ibes - Vila Velha WRF

3
vento a 10 m [mvs]

do

ech0

Velocidade do vento a 10 m [m/s]

Figura 21 — Série temporal da comparagdo das varidveis meteorolégicas para estagdo de Vila Velha -
Ibes com os resultados do WRF.

Pela Figura 22 é possivel ver a rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estacdo de Vila
Velha — Ibes. Verifica-se uma disparidade entre as rosas dos ventos, principalmente para o
numero de episdédios de ventos vindos de Norte, Sudoeste e Sul-Sudoeste, pois essas direcdes
estdo mais presentes nos dados observados e estdo menos acentuadas nos resultados do WRF,
principalmente para ventos do terceiro quadrante (S-O). Porém, a porcentagem de ventos vindos
de N-E em ambas as rosas dos ventos estdo bem préximos, cerca de 40%, mas para o quadrante
de S-O isso nédo acontece, mostrando que o WRF n&o identificou esses ventos vindos de S-O

na estacdo de Vila Velha-1bes.

Como indicado pelos indicadores estatisticos, existem uma superestimacdo da velocidade do
vento, como mostra o histograma de frequéncia, 96,7 % dos ventos observados estdo abaixo
dos 4,5 m.s! e nos dados modelados essa porcentagem é de 60,9%. Nota-se também que nos
dados observados, as direcdes predominantes (N e SO) estdo com no maximo ventos de 4,5

m.s™* e nos simulados encontra-se ventos de até 11,5 m.s™.
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Figura 22 — Rosa dos ventos e histograma de frequéncia para estagdo de Vila Velha - Ibes e resultados
do WRF

A estacdo de Cariacica monitora apenas as variaveis temperatura, velocidade do vento e
umidade. Para avalia¢do de desempenho foi aplicado os indicadores estatisticos e o0s resultados

estdo expostos na Tabela 14.

Os resultados mostram que trés parametros, um para temperatura (MB) e dois para velocidade
do vento (MB e RMSE) estdo fora dos limites que indicam bom desempenho da modelagem
atmosférica. Para temperatura o valor de MB esta apenas 0,02 acima do limite, uma diferenca
muito sutil, ja para os valores de MB da velocidade essa diferenca aumenta e por ter um valor
positivo, conclui-se que os valores de velocidade simulados pelo WRF estdo maiores que 0S
observados. Para o indicador RMSE, o resultado extrapolou o limite de 2,00 (RMSE=2,33),
mas ficando préximo ao limite. Os demais indicadores estdo dentro dos limites, valores que
sugerem boa concordancia entre simulado e observado, principalmente para umidade

especifica.

A correlacdo para temperatura, como as demais estacdes alcancou o valor de 0,92, sugerindo

alta correlagcdo com simulado e observado, para umidade especifica o valor foi de 0,74 uma
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correlagdo alta/boa entre os dados. O pior resultado foi para velocidade do vento, 0,40,

atingindo uma correlacdo moderada.

Tabela 14 — Avaliacdo de desempenho da simulacdo com WRF para estacdo do Cariacica.

Avaliacdo de desempenho da modelagem

Variavel Estatistica Benchmark Agosto
MB (K) <+0,50 0.52
Temperatura MAGE (K) <2,00 1,50
I0A >0,80 0,92
r - 0,92
MB (m.s-1) <+0,50 1,78
Velocidade do vento RMSE (m,s-1) <2,00 2,33
r - 0,40
MB (g.kg?) <+1,00 0.38
. e MAGE (g.kg?) <2,00 1.00
Umidade especifica IOA > 0,60 0.84
r - 0.74

Pela Figura 23 é possivel ver as séries temporais das variaveis meteoroldgicas. Pela série nota-
se que a velocidade esta superestimada, principalmente apds o dia 20 de agosto, observa-se
também que alguns picos e vales ndo foram bem representados pelo modelo. Para temperatura
a concordancia foi muito boa, porém os picos e vales dos valores observados ndo foram

captados pela simulacdo, da mesma forma para umidade especifica.

Por ndo ter dados medidos de direcdo do vento, ndo foi possivel gerar os graficos de rosa dos

ventos nem histograma de frequéncia.
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Figura 23 — Série temporal da comparacao das variaveis meteoroldgicas para estacdo de Cariacica com
os resultados do WRF.

A simulagdo de meteorologia com alta resolucdo espacial para aplicacdo em modelos de

qualidade do ar como CMAQ ¢ um desafio, principalmente para variaveis relacionadas com o
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vento, em especial a diregdo do vento. Estudos como o de Borge et al. (2008), Arasa, Soler e
Olid (2012), Zhang et al. (2014), Reboredo, Arasa e Codina (2015) mostraram que atingir tais

métricas sugerida por Emery et al. (2001) é uma tarefa dificil.

Os resultados dos indicadores estatisticos alcangados por esses estudos (teste T-10) estdo dentro
dos benchmarks sugeridos por Emery et al. (2001) considerando a estacdo do aeroporto, e em
casos que os indicadores estdo fora os limites, a discrepancia existente com o limiar do

indicador ndo € muito significativa.

A Tabela 15 mostra os resultados dos indicadores estatisticos de trabalhos similares a esse e
mostra ainda o melhor e o pior resultado encontrado para cada indicador no teste T-10 para
RMGV. Comparando os resultados obtidos com estudos como Borge et al. (2008) que fez para
Peninsula Ibérica, Arasa, Soler e Olid (2012) que estudou o norte da Espanha e Reboredo, Arasa
e Codina (2015) que fez para Bogota na Colémbia, disponiveis na Tabela 15, os resultados para
RMGV estdo em alguns casos melhores que dos encontrados nos demais trabalhos. Vale
ressaltar que os valores expostos para Borge et al. (2008) e Reboredo, Arasa e Codina (2015)
sdo os indicadores dos casos considerados como os melhores pelos autores e no caso de Arasa,
Soler e Olid (2012) foi selecionado os melhores resultados de cada indicador dentre os testes

realizados.

Tabela 15 — Comparacdo dos indicadores estatisticos.
Borgeetal Reboredoet Arasacetal

Variavel Estatistica Benchmark

(2008) al (2015) (2012)
Melhor -0,28
MB <+0,50 0,16 0,02 -0,77 T
Temperatura ~ MAGE <2,00 217 1,73 1,61 Liley A
Pior 1,72
Melhor 0,93
I0A > 0,80 0,90 0,89 095 TR
Melhor 0,13
Velocidade MB =£0,50 -0,07 0.41 0,53 Pior 2,79
do vento RMSE <2,00 2.40 227 1,60 ey 208
Pior 3,53
Melhor -3,16
Direao do MB <+10,00 22,62 -7,06 1,03 R
vento MAGE <30,00 60,67 5724 50,63 el 2150
Pior 31,87
Melhor -0,98
MB <+10,00 -0,29 0.26 0.40 ETa—T
Umidade MAGE <20,00 1,63 9.30 1,58 S T O
Pior 7,31
Melhor 0,86
I0A > 0,60 0,63 0,82 072 T
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6.2 RESULTADOS E DISCUSSOES PARA SIMULACOES DA QUALIDADE DO AR,

Nesta secéo serdo apresentadas as avaliagcbes de desempenho do modelo CMAQ utilizando
dados de concentracdes de poluentes monitorados nas estaces de qualidade do ar localizadas
na RMGV.

6.2.1 Andlise das concentracdes de MP1o

Para avaliar a precisdo dos resultados obtidos, foram efetuadas comparag6es entre os dados
medidos pelas estacdes de monitoramento e os resultados de modelagem, com base nas métricas
recomendadas pela US-EPA (EPA, 2014). As avaliacOes estatisticas e cenarios foram feitos
para cada estacdo para o més de agosto de 2010, més este que registrou 0s menores indices
pluviométricos (periodo seco) do ano de 2010.

A Figura 24 expde os resultados da variacdo do ciclo diario de MP1o para 0 més de agosto, ou
seja, foi feita média dos 31 dias para cada hora. Observa-se que para as estacdes de Laranjeiras,
Carapina e Jardim Camburi ndo foram bem representadas pelo modelo, este superestimou as
concentragdes, principalmente nos horério de trafego intenso onde o modelo considera que
100% das emissdes veiculares estdo sendo emitidas, para todos os métodos de condigdes de
contorno empregados. As demais estacfes apresentaram resultados superestimados, porém
menos acentuados nos horarios de transito intenso e em alguns casos foram subestimados, como
em Vila Velha Centro durante o periodo da tarde com os métodos M1, M3 e M4 e Cariacica
durante todo o ciclo diario para todos os métodos de condi¢des de contorno. Vale ressaltar que
todo o inventario da RMGV usou a mesma funcdo temporal para emissao veicular, tendo como
base a contagem de veiculos realizada na Ponte Deputado Darcy Castello de Mendonca (3?
Ponte). Isto tem um impacto direto nos resultados, visto que nem todas as estagcdes possuem o0
mesmo perfil didrio de trafego de veiculos. Observa-se que os melhores resultados foram
obtidos nas estacBes que ficam préximas a ponte ou no centro de Vitdria que possui intenso

trafego durante o periodo diurno, sendo este bem representado no inventario.

Os resultados apontam que os horarios sem um intenso trafego de veiculos, e com a presenca
da radiacdo solar aquecendo a superficie do solo, favorecendo os movimentos verticais, 0
modelo tendeu a subestimar os valores de concentracdo, principalmente para os métodos M1,
M3 e M4. Logo, verifica-se que existem diversos fatores que podem ter afetado esses

resultados, eles podem ter sido subestimados devido a problemas na variagdo temporal
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empregada nas simulagdes e/ou valores de emissdes veiculares e/ou movimentos convectivos

acentuados favorecendo a disperséo dos poluentes modelados.

Os resultados simulados com os diferentes metodos de condi¢bes de contorno resultaram em
um perfil similar na variagcdo de concentracdo ao longo do dia, sendo observado apenas um
pequeno aumento nas concentragfes simuladas entre os diferentes métodos aplicados. Na
maioria dos casos, os métodos M1, M3 e M4 influenciaram menos a concentracdo do MP1o do
gue o método M2, que foi responsavel pelos maiores valores simulados. Porém, observando os

resultados de cada método, a diferenca foi em média 12 pg,m entre os maximos observados.
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RAMQAr — Jardim Camburi
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RAMQAr — Vila Velha Centro
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Figura 24 - Variacdo média diaria de MP10 para o més de agosto de 2010 (continuacao).

A Figura 25 apresenta os graficos de MFB e MFE para MP19, para agosto de 2010, incluindo a
comparacdo com os limites propostos por Boylan e Russel (2006), esses autores propuseram

valores de referéncia que buscam auxiliar na analise dos resultados das simulagdes. Na Tabela
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16 sdo apresentados os resultados dos indicadores estatisticos para cada estacdo da RAMQAr

com relacdo as concentracdes de MP1o considerando os quatro cenarios simulados.

Avaliando o grafico do MFB, verifica-se que os métodos M1 (perfil nulo), M3 (aninhamento
de grade) e M4 (GEOS-Chem) obtiveram cinco estacGes que atingiram a Zona 1 (alvo) e duas
estacOes na Zona 2 (critério) e somente uma estagdo (Cariacica) na Zona 3. Vale ressaltar que
a estacdo de Cariacica esta localizada em uma regido de intenso trafego de veiculos pesados,
que transportam cargas para a CEASA, e paralelo a isso, existiu em 2010 uma grande obra de
construcdo civil favorecendo o aumento dos niveis de concentracdo de material particulado, As
fontes de construcdo civil ndo foram computadas no inventério de 2010, o qual foi utilizado no

presente trabalho.

O método M2 (perfil fixo das concentracdes médias) possui trés estacdo na Zona 1, quatro
estacdes na Zona 2 e uma estacdo na Zona 3 (Jardim Camburi), portando, através dos valores
apresentados no gréafico buggle plot do MFB, verifica-se a necessidade de melhorar,
principalmente, os resultados obtidos sobre as estagdes Cariacica e Jardim Camburi. Utilizando
o0 indicativo MFB, pode-se concluir que o modelo CMAQ alcancou melhor desempenho
utilizando como condicdo de fronteira os cenarios utilizando o perfil nulo, aninhamento de
grade e 0 GEOS-Chem.

Os resultados do MFE indicam que o método M3 e M4 apresentaram sete estacdes na Zona 2 e
uma na Zona 3 (Cariacica), 0 método M1 tem quatro estacdes na Zona 2 e outras duas bem
préximas a zona de critério, porém estdo na Zona 3 e outras duas inseriras na Zona 3. O metodo

M2 tem uma estacdo na Zona 1, seis na Zona 2 € uma na Zona 3.
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Os resultados estatisticos mostraram que os quatro métodos tenderam a superestimar os valores
de concentracdo (MB e NMB) para as estagcdes de Laranjeiras, Carapina, Jardim Camburi e
Enseada do Sud, chegando a alcancar o valor de 145% no indicador NMB para Jardim Camburi
com a condicédo de contorno M2 (perfil fixo de concentracdes) e 121% também para o método
2 porém para estacdo de Carapina. As estacfes de Carapina e Laranjeiras obtiveram vieses um
pouco inferiores aos de Jardim Camburi, mas sempre o método M2 alcangando os maiores
valores para NMB e MB, seguindo pelos métodos M4 e M3 e por fim M1. Os resultados do
viés medio para a estacdo Enseada do Sua foram os menores dentre essas quatro estacoes,
chegando a atingir para o indicador NMB 47% para 0 M2 e 17% para 0 M4, os métodos M1
(perfil nulo) e M3 atingiram 4% e 16%, respectivamente.

Além da tendéncia de superestimar os valores, foram encontrados os maiores erros (ME, NME
e RMSE) para as estacGes de Laranjeiras, Carapina e Jardim Camburi, com valores de NME
variando de 103% a 160%, sempre com 0 método M2 sendo responsavel pelos maiores valores
dos erros (ME, NME e RMSE), seguidos pelos métodosM3, M4 (GeosChem) e M1, Para a
estacao da Enseada do Sud, os valores dos erros foram um pouco melhores quando comparados
com Laranjeiras, Carapina e Jardim Camburi, grupo das estacdes em que 0s modelos
superestimaram as concentragdes médias com todos os métodos diferentes de condicGes de

contorno,

Nas estacOes de Vitoria Centro, Vila Velha Centro foram observados que os métodos M1, M3
e M4 tenderam a subestimar o valor de concentracdo média e 0 método M2 a superestimar tais
valores, porém subestimacdes e superestimacdes pouco acentuadas, ja os resultados para e Vila
Velha Ibes mostraram que todos métodos subestimaram os valores concentracdo, chegando a
um valor de -15,4 de MB e -48% de NMB para 0 método M1.

Para os valores de erro, os resultados para Vitdria Centro, Vila Velha Centro e Vila Velha Ibes
foram bem similares, com valores de ME variando de 14,5 a 21,6, NME variando de 54% a
67% e RMSE de 19,5 a29,7.

As estagOes Vitoria Centro, Vila Velha Centro e Vila Velha Ibes obtiveram os melhores
resultados para o viés médio (MB e NMB) e erro médio (ME, NME e RMSE) dentre as oito
estacOes da RAMQAr analisadas. Porém vale ressaltar que o0 métodos M2 foi, na média das trés
estacOes, 0 que obteve os melhores resultados estatisticos. Esses resultados sugerem que o

método M2 transporta mais massa para o0 dominio modelado e como essas trés estacoes estdo
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relativamente proximas, pode-se dizer que parte do dominio modelado estd com problemas nas
emissdes e/ou variagdo temporal das fontes emissoras, principalmente para Vila Velha Ibes,
pois tomando como base 0 método M1, que ndo insere massa pelas bordas do dominio, 0s
valores foram subestimados (MB de -15,4 e NMB de -48%).

A estacédo de Cariacica foi subestimada os concentragdo em todos os testes, muito em virtude
da localizagéo da estacdo, instalada dentro de um complexo de distribuicdo de alimentos com
alto fluxo de veiculos leves, médios e pesados, atingindo assim os menores valores de vies,
principalmente para 0 método M1 (MB de -34,3 e NMB de -76%). O método M2 atingiu 0s
melhores valores de MB e NMB, porém esses valores sdo piores quando comparadas as
estacOes de Vitdria Centro, Vila Velha Centro e Vila Velha Ibes e ligeiramente melhores que
Laranjeiras, Carapina e Jardim Camburi. A correlacdo de todas as simulacdes obteve valores
baixos, sugerindo que nédo existe correlacdo entre dados simuladores e observados, atingindo

no maximo o valor de 0,36.



Laranjeiras

Tabela 16 - Resultados estatisticos para as estacfes da RMGV para MP1 para 0 més de agosto de 2010.

Avaliacao de desempenho Meédia

MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r CMAQ
Perfil nulo - M1 11,7 37% 328 103% 57,9 76,7 1,7 0,21 43,82
Perfil média das estacbes - M2 22,9 72% 343 108% 617 64,4 30,6 0,23 5517
CMAQ 118x118 km - M3 14,7 46% 32,7 103% 58,4 70,5 51 0,22 46,85
GEOS-Chem - M4 151  47% 32,7 103% 584 69,8 6,9 0,22 47,23

89

Média
estacéo

32,13

Média

estacdo

: Avaliacdo de desempenho Média

Carapina ME NME RMSE MFE CMAQ

Perfil nulo - M1 17,3 73% 29,6 125% 57,5 71,1 6,0 0,35 41,46

Perfil média das estagbes - M2 28,7 121% 33,6 142% 62,3 67,3 50,9 0,36 5313
CMAQ 118x118 km - M3 20,3 86% 29,7 125% 58,2 64,3 22,2 0,35 4453
GEOS-Chem - M4 206 87% 298 126% 58,2 64,2 241 0,35 44,90

24,22

Jardim Camburi Avaliacdo de desempenho Média Médi~a
MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r CMAQ estacdo
Perfil nulo - M1 192  90% 284 134% 51,3 76,8 32,0 0,28 40,79
Perfil média das estacbes - M2 30,9 145% 34,1 160% 56,8 80,8 704 030 5254 2143
CMAQ 118x118 km - M3 224 106% 294 138% 52,3 75,1 45,5 0,29 44,05 !
GEOS-Chem - M4 228 107% 296 139% 524 75,1 470 0,28 4443
Enseada do Sua wb Meédia Med|~a
MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r CMAQ estacdo
Perfil nulo - M1 1,2 4% 240 79% 35,9 72,6 -7,0 0,02 31,73
Perfil média das estagbes - M2 14,1  47% 264 87% 38,6 66,3 354 0,07 44,77 30.59
CMAQ 118x118 km - M3 47 16% 23,7 78% 36,0 66,2 7,7 0,03 35,26 '
GEOS-Chem - M4 51 17% 238 79% 36,1 66,1 9,3 0,03 35,66
Avaliacdo de desempenho Média
NMB ME NME RMSE MFE MFB estacdo
Perfil nulo - M1 -85 -32% 159 59% 21,0 70,6 -435 0,22 18,30
Perfil média das estagbes - M2~ 3,7 14% 14,7 55% 20,0 49,8 14,7 0,28 30,56 26.94
CMAQ 118x118 km - M3 -5,4 -20% 146  54% 19,6 57,7 -23,8 0,25 21,46 '
GEOS-Chem - M4 -4,9 -18% 145 54% 19,5 56,4 -20,2 0,24 21,97
. Avaliacdo de desempenho Média
Vilavelna Centro NMB ME NME RMSE MFE MFB estagao
Perfil nulo - M1 -62 -25% 16,2 66% 22,7 73,7 -36,7 0,17 30,99
Perfil média das estagbes - M2 6,4 26% 155 63% 22,6 54,7 26,0 0,22 18,46 2464
CMAQ 118x118 km - M3 -2,7 -11% 148  60% 21,7 59,5 -14,1 0,19 22,29 !
GEOS-Chem - M4 24 -10% 148 60% 21,8 59,0 -11,8 0,18 21,92
. Avaliacdo de desempenho Média Média
VilaVeinalbes MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r CMAQ estagio
Perfil nulo - M1 -154  -48% 216 67% 29,7 86,3 -590 0,23 16,90
Perfil média das estagbes - M2 -3,0 9% 178 55% 25,2 57,1 1,9 0,29 29,36 3232
CMAQ 118x118 km - M3 -120 -37% 198 61% 27,8 71,7 -37,5 0,25 20,24 !
GEOS-Chem - M4 -116 -36% 19,7 61% 27,7 70,4 -349 0,24 20,63

Média

CMAQ estagdo

Cariacica Avaliacdo de desempenho Meédia

MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r
Perfil nulo - M1 343  -76% 348 T77% 445 1154 -1129 0,33 11,49
Perfil média das estagbes - M2 -235 -52% 264 58% 36,8 68,4 -558 0,31 22,80
CMAQ 118x118 km - M3 316 -70% 323  72% 42,3 99,2 -95,7 0,35 14,30
GEOS-Chem - M4 -310 -69% 318 70% 41,9 95,0 912 0,34 14,90

47,65
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A Tabela 17 e Figura 26 resumem os resultados através da média das estacdes, ou seja, do
agregado das estagcdes da RAMQATr para MP1o para agosto de 2010. Observa-se que 0 método
M1 teve uma pequena tendéncia a subestimar os valores de concentracdes, (MB =-1,6 e NMB
-5%), os demais métodos obtiveram, em média, a tendéncia de superestimar os valores de
concentracdo, o0 método M3 e M4 apresentaram os menores valores de MB e NMB. Quando se
trata do erro dos resultados simulados, os quatros métodos obtiveram resultados bem simulares

com pequenas diferencas, sendo os métodos M3 e M4 atingindo os melhores valores.

Os valores de MFB mostram que os quatro métodos atingiram a Zona 1 (alvo), o que sugere,
de uma forma geral, um bom desempenho da modelagem para MP1o. Para 0 MFE, os métodos
M2, M3 e M4 atingiram a Zona 2 (critério), indicando uma simulacdo com resultados
moderados, mas ainda assim aceitaveis, ja 0 método M1 atingiu a Zona 3, o que indica que
utilizar um perfil fixo e nulo de concentragdes nas bordas do dominio modelado pode
comprometer o resultado final do estudo, ndo sendo esta indicada uma boa opcao.

Verifica-se que esta metodologia com as estacGes agregadas facilita a visualizacdo dos

resultados e dar uma pequena melhora nos resultados.

Tabela 17 - Resultados estatisticos do agregado das estaces para MP1o para 0 més de agosto de 2010,
Avaliacdo de desempenho

Total

MB NMB ME NME RMSE MFE MFB
Perfil nulo - M1 -1,618 -5,49% 25,7 87,06% 42,53 83,16 -25,83 0,10

Perfil média das estagdes - M2 10,428 35,36% 25,8 87,37% 43,95 66,33 24,53 0,12
CMAQ 118x118 km - M3 1,588 5,39% 249 84,49% 42,34 73,28 -8,56 0,11
GEOS-Chem - M4 2,015 6,83% 249 84,38% 42,32 72,25 -6,09 0,11
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Figura 26 - Resultados de MFE e MFB dos agregados da estaces de monitoramento da RAMQAr para
MP para 0 més de agosto 2010.
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A Figura 27 apresenta 0 mapa da regido, para cada cenario, considerando a concentracdo média
de MP1o para o més de agosto de 2010.

O cenério M2 apresentou os maiores valores de concentragdo média para agosto. Comparando
com o0s outros métodos observa-se concentracbes mais elevadas sobre as estacOes e
principalmente sobre os limites do dominio, com valores variando de 5 e 17 pg,m. Ja os
métodos M1, M3 e M4 observou-se valores mais amenos, quando comparados com método

M1, principalmente nas bordas, que apresentam valores variando de 0,5 a 7 pg,m=.

Esse aumento de concentracdo proximo as bordas é resultado da influéncia direta das condicbes
contorno e além de impactar as bordas, também influenciam o centro do dominio, sendo
percebida nas esta¢fes de monitoramento da RAMQAr, que estdo localizadas entre 20 e 30 km
de distancia das bordas do dominio, Este fato ocorre devido ao dominio escolhido ser pequeno,
0 que enfatiza a importancia de representar melhor as condicGes de fronteira para o caso de

pequenos dominios.

Pela escala de cores das simulacdes, € visto através da média do periodo que os maiores valores
de concentracdo estdo mais concentrados nas cidades da Serra e Vitoria, principalmente nas
estacOes de Laranjeiras, Carapina e Jardim Camburi, como foi mostrado pelos resultados
estatisticos e variacao do ciclo diario. A area industrial que possui um grande complexo minero-
siderargico com diversas fontes difusas e pontuais localizada na Ponta de Tubardo, apresentou

0s maiores valores de concentracdo de MP1o em todos 0s testes.
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Perfil nulo (zero) — M1 Perfil média das esta¢cdes — M2
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Figura 27 — Média de MP1, para agosto de 2010 simulada pelo modelo CMAQ para cada método de
condi¢éo de contorno.

6.2.2 Analise dos processos envolvendo MP1o

A equacdo da difusdo e advecgdo séo empregadas no CMAQ de uma forma que cada termo tem
sua influéncia na concentracéo final, assim alguns processos sdo mais significativos que outros
para determinacdo da concentracdo, A Figura 28 mostra a média das estacdes da RAMQAr do

ciclo diario dos processos utilizados pelo CMAQ.
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Observa-se, que as emissdes tem um papel fundamental na determinagédo da concentracao final,

chegando a adicionar valores de 726 pug,m nas células.

O perfil de variacdo das emissdes encontrado € muito similar ao perfil de variacdo das emissoes
veiculares, o que leva a entender que as emissdes veiculares estdo provocando um impacto
muito grande na regido, o que é reflexo do inventério de emissdes utilizado. Porém os valores
de concentragdo em cada estacdo mostram que, parte da regido os valores de MP1o estdo
superestimados e em outros lugares estdo subestimados, o que reforca a necessidade de revisdo
das emissdes, principalmente na variacdo temporal. A difusdo turbulenta foi um dos processos
responsaveis por retirar a concentracdo no volume de controle em que as estacdes da RAMQAr
estdo localizadas, principalmente entre 6h e 18h, mostrando o efeito do aquecimento da
superficie nos movimentos convectivos. A advecc¢do, de forma geral provocou uma reducéo das
concentragdes, mas de uma forma menos expressiva quando comparada com a difusdo

turbulenta, chegando a reduzir no maximo 170 pg,m

A deposicdo sempre impactou a concentragdo retirando massa das células, principalmente nos
casos M2, M3 e M4, que sdo 0os métodos inserem massa no dominio de simulacdo, no caso
pelas bordas. Os processos da Dindmica de aerossol, Rea¢des quimicas e Reagdes quimicas

fase aquosa ndo influenciaram significantemente os valores de concentragdo, como € visto pelos

gréficos.
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Figura 28 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ para determinar a
concentragdo final de MP1o, Valores referentes a média das estagdes da RAMQAr.
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Figura 28 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ para determinar a

concentrag

do final de MP10, Valores referentes a média das estacdes da RAMQAr. (Continuagéo)
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6.2.3 Andlise das concentracdes de Os

Assim como MP1y, foi feita a analise dos resultados das simulacées do CMAQ para 0 més de
agosto de 2010 (periodo seco) avaliando o poluente ozdnio (O3) para as estaces Laranjeiras,

Enseada do Sud, Vila Velha Ibes e Cariacica.

A variagdo do ciclo diario para 0 més de agosto esta exposta na Figura 29. Pelos resultados
nota-se que nas quatro estagdes houve um padréo bem similar de variagéo de 0zonio para todos
os testes com diferentes condicGes de contorno. O teste M1, com valores nulos de concentragédo
pelas bordas do dominio, limitou a formacao de ozonio entre as 7h e 17h, periodo em que ha
incidéncia de radiagéo solar e consequentemente, radiacdo para formacdo do ozénio. O teste
M2 superestimou os valores de concentragdo, isso muito em virtude dos valores de
concentracdo que tal metodologia insere no dominio de modelagem hora a hora. O método M3
e M4 alcancaram valores de médias muito proximos as medias das estacdes, isso para todas as
quatro estaces da RAMQAr,

Vale ressaltar que as condicdes de contorno, ao contrario do MP1o, influenciaram muito nas
concentragdes finais de Os. Tomando como base o método M1, que ndo adiciona poluentes
pelas bordas e deixa o impacto na qualidade do ar inteiramente por conta do inventario de
emissdes, nota-se que ndo ocorre formacéo de 0z6nio e quando ocorrem os valores s&o muito
baixos. Pode-se dizer que a associacdo de um dominio modelado pequeno (61x79km) com
condi¢des meteoroldgicas instaveis, como inversdes na direcdo e variacdo da velocidade no
vento, 0s poluentes emitidos pelas fontes da RMGV podem estar saindo rapidamente do
dominio da modelagem, assim limitando que os precursores de 0zénio atuem em sua formacéo
dentro da RMGV, ou até mesmo o inventario de fontes de da RMGV necessite de ser revisado,
principalmente pelas emisses de compostos organicos volateis e 6xidos de nitrogénio, além
disso nesse estudo ndo foi incluido as emissdes biogénicas, o que pode ter auxiliado a ndo
formagéo do Os. Jimenez et al (2007) encontrou em seu estudo que a influéncia das condicoes
de contorno sdo altas para determinado local quando o tempo de chegada das bordas é curto e
0 tempo de vida do poluente é longo, como no caso do ozbnio troposférico, que segundo
Chameides e Walker (1973) relata que o O3 troposférico possui tempo de vida de cerda de 1 dia
e Collins et al (1997) em seu estudo com modelo Lagrangeano em simulac6es de escala global
identificou tempo de vida de alguns dias para 0zonio e em ambos casos, tempo suficiente para
0 poluente e seus precursores sairem do dominio de modelagem, o que provavelmente acontece
na RMGV.
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Outra anélise que pode ser feita em com base nos resultados do teste M3(aninhamento) e M4,
(GEOS-Chem). Observa-se que empregando essas metodologias os resultados ficaram muito
bons, em termos de média, o que permite concluir que as bordas influenciaram muito nas
concentragcdes, muito por conta da proximidade das mesmas com a area de interesse deste
estudo. Adicionalmente, existe a influéncia das grandes empresas préximas a RMGV, que
ficaram fora do inventéario, como Fibria ao norte e Samarco ao Sul, além das metrépoles que
estdo inseridas no Sudeste brasileiro, como Rio de Janeiro, Sdo Paulo e Belo Horizonte, que
possuem emissdes consideraveis, onde seus poluentes podem ser transportados para a RMGV,
além também das queimadas que ocorrem no Brasil Central. Ressalta-se que ambos métodos
utlizaram condi¢des de contorno do GEOS-Chem em alguma etapa da simulagéo, no caso do
M3 foi aplicado no dominio maior para depois ser feito o aninhamento e no M4 foi aplicado

direto no dominio de interesse.

O objetivo do teste M2 foi incorporar as emissdes ao redor da RMGV com intuito de captar as
emissdes vindas de grandes empresas aos redores do dominio, para incorporar as influéncias de
fontes distantes do local de estudo, porém tal metodologia acabou superestimando os valores

de concentragéo nas estaces da RMGV.

As emissBes veiculares, que influenciaram muito os valores de concentracfes de MPio nas
estacdes da RAMQAr, ndo tiveram grande impacto nas concentrac@es/formacéo de oz6nio, mas

sim as condi¢fes de contorno.
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RAMQAr — Enseada do Sué
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Pela Tabela 18 e Figura 30 resumem os resultados dos indicadores estatisticos para as quatros
estacfes da RAMQAr. As estacOes Laranjeiras, Enseada do Sua e Vila Velha Ibes tiveram
resultados simulares, com o método M1 sempre subestimando os valores de concentracdo, o
método M3 e M4 subestimando os valores de concentracdo para Laranjeiras, Enseada do Sua e
Vila Velha Ibes e superestimando um pouco em Cariacica e 0s métodos M2 superestimando

muito durante o dia e subestimando durante a noite.
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Os indicadores de tendéncia (MB e NMB) tiveram os piores resultados para 0 método M1,
chegando a atingir o valor de -48,2 para MB na estacdo de Vila Velha Ibes, ja 0 NMB para esse
método foi 99% para as trés estacdes. Os método M2 superestimou os valores de concentracfes
e 0 maior valor de MB foi de 41,3 para a estacdo de Cariacica e 0 menor foi de 19,9 para
Laranjeiras, para 0 NMB o por resultado foi para Cariacica (115%). Os indicadores de erro e
incerteza da simulacdo (ME, NME e RMSE) foram melhores para 0 método M3 e M4 atingindo
no maximo valores de 15,6 para ME, seguido pelo método M1, M2. O método M2 tendeu a
aumentar muito a concentragao, por esse motivo que os resultados para o erro estdo piores que
os resultados no M1, porém ressalta-se que os valores simulados por esse método estdo muito
baixos e muito fora da realidade.

A estacdo de Cariacica teve um comportamento um pouco diferente das demais estacdes, 0
método M1 subestimou todas as horas, mas isso também ocorreu com as outras estacdes, porém
0 método M3 e M4 acabaram por superestimar um pouco 0s resultados para essa estacao
durante todas as horas, 0 que ndo aconteceu com as outras estagdes, ja 0 método M2 teve o
mesmo comportamento, grande superestimacdo durante o dia e subestimacao durante a noite.
O M3 e M4 obtiveram os melhores valores de viés (MB e NMB) e de erro/incerteza das
simulacbes (ME, NME, RMSE), seguido por M1 e M2, porém a anélise sobre o0 método M1

continua igual a das outras trés estacdes.

Pelos indicadores MFB e MFE que possuem limiares para serem comparados, se confirmam o
problema em usar a metodologia M1 para 0 0zénio, os piores resultados para ambos indicadores
sdo para este método, como é visto na Figura 30, onde os valores para este método estdo nos
extremos da Zona 3, ou seja, uma modelagem muito pobre. Os métodos M3 e M4, que
obtiveram melhores resultados em termos da média, atingiram apenas uma estacdo (Enseada do
Sud) na Zona 1 (alvo) dos gréaficos, zona que indica bom desempenho e trés estacfes na zona 2
(critério), porém essas trés estacOes atingiram valores nos limites entre as zonas. Para o
indicador MFB, a metodologia M2 alcancou trés estacGes na Zona 2 (critério) e uma na zona 1,
a estacdo de Cariacica. Para o indicar MFE, os métodos M1 e M2 ficaram na zona 3, que indica
a necessidade de analise extra para esses casos e 0s métodos M3 e M4 que ficaram na zona 1 e

zona 2 para as estacOes analisadas.

Observa-se que os valores de MFB para os testes M2 atingiu as zonas que indicam resultados

satisfatorios, porém os resultados para os demais indicadores e comparando a media mensal
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gerada pelas simula¢fes com a média das estagdes, nota-se que esse método ndo atingiu valores

tdo bons e/ou condizentes com a realidade.

Os melhores valores de correlacao foram encontrados quando se aplica 0 método M4, chegando
a atingir o valor de 0,70 na estacéo de Vila Velha Ibes, sequid pelo valores do método M3. Os

piores valores foram identificados nos resultados do método M1, seguido pelo M2,

Tabela 18 - Resultados estatisticos para as esta¢gdes da RMGV para Os para 0 més de agosto de 2010.
Avaliacéo de desempenho Média Média

Laranjeiras

MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r CMAQ estacdo
Perfil nulo - M1 40,1 -99% 40,1 99% 44,1 1959 -1959 0,36 0,41

Perfil média das estacbes - M2 19,9  49% 50,0 124% 67,9 1131 -449 056 61,25
CMAQ 118x118 km - M3 92  -23% 156 38% 21,1 58,7 -39,7 050 31,52
GEOS-Chem - M4 -89  -22% 155 38% 20,9 58,6 -396 051 31,78

Avaliacdo de desempenho Média Meédia

Enseada do Sua

NMB ME NME RMSE MFE MFB CMAQ estacao
Perfil nulo - M1 41,2 -99% 41,2 99% 43,6 1942 -1942 0,10 0,58
Perfil média das estagdes - M2 21,0 50% 558 133% 723 1145 -336 023 62,97

CMAQ 118x118 km - M3 68 -16% 147 35% 185 49,6 29,7 047 3504 G
GEOS-Chem - M4 68 -16% 148 35% 185 499 299 048 35,09
vila Velha Ibes Avaliacdo de desempenho Média Médi~a
MB NMB ME NME RMSE MFE MFB r CMAQ estacao
Perfil nulo - M1 48,2  -99% 482 99% 52,3 1958 -1958 0,24 0,53
Perfil média das estages - M2 22,9  47% 580 119% 764 1118 -399 053 71,72 P

CMAQ 118x118 km - M3 99  -20% 150 31% 18,7 46,8 -324 0,69 38,87
GEOS-Chem - M4 98 200 149 31% 18,7 473 -330 0,70 38,99

Avaliacdo de desempenho Média Média

Cariacica

NMB ME NME RMSE MFE CMAQ estagéo

Perfil nulo - M1 -353  -99% 353 99% 39,5 1952 -1952 0,33 051

Perfil média das estacoes - M2 41,3 115% 58,6 164% 84,6 95,7 6,2 0,57 77,24
CMAQ 118x118 km - M3 11,6 32% 156 44% 19,2 45,7 32,4 0,57 4745
GEOS-Chem - M4 11,1 31% 153 43% 18,8 44,9 316 058 47,03
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Os resultados das comparacdes entre agregado dos dados das estagdes e cada cenario simulado
estdo na Tabela 19 e Figura 31. Observa-se que 0 método M3 e M4 obtiveram os melhores
valores de viés, com MB de -3,5 e um NMB de -8, onde o ideal para ambos indicadores € zero,
para os indicadores de erro/incerteza os melhores resultados também foram para esses metodos,
ME de 15,3 para 0 M3 e 15,2 para M4, NME de 37% e 36%, respectivamente e RMSE de 19,5
e 19,4. O M2 superestimou os valores de concentracdo de uma forma geral e para os indicadores
de erros se encontra os piores valores nesses testes. O método M1 subestimou as concentraces
(MB = -41,2 e NMB = -99%), os valores de erros/incerteza para 0 M1 ficaram um pouco

melhores que 0s M2, porém destaca-se o problema com esse método para a formacao do ozénio.

Para o indicador MFB, os métodos M2, M3 e M4 atingiram a zona 1 (alvo) do critério sugerido
por Boylan e Russel (2006), o0 método M1 atingiu o valor de -194,4, ficando no extremo da
zona 3, sugerindo uma modelagem muito ruim. Para o indicador MFE, o método M1 novamente
atinge valores ruins, ficando no extremo da zona 3, 0 método M2 também esta na zona 3, porém
com resultados um poucos melhores que o0 M1, o destaque fica para os métodos M3 e M4, que
atingiram a zona 1 (alvo), indicando que a simulagao obteve bons valores simulados. O melhor
valor de correlagéo foi identifica no teste M4, com o valor de 0,5, 0 que sugere uma correlagédo

moderada, os demais testes atingiram 0,48, 0,46 e 0,26 para M3, M2 e M1 respectivamente.

Tabela 19 - Resultados estatisticos do agregado das esta¢fes para O3 para 0 més de agosto de 2010.
Avaliacdo de desempenho

Total
MB NMB ME NME RMSE MFE MFB
Perfil nulo - M1 -41,2 -99% 41,2 99% 45,1 195,7 -194,9 0,26
Perfil média das estacdes - M2 26,6 64% 55,9 134% 75,9 109,2 -27,6 0,46
CMAQ 118x118 km - M3 -3,5 -8% 15,3 37% 19,5 50,6 -17,0 0,48
GEOS-Chem - M4 -3,5 -8% 15,2 36% 19,4 50,6 -17,3 0,50




101

150 1
| 160

100

-+ 50 - 120

MFB para O,
.
MFE para O

Lo L,

o o o
o ©o o
T T T
IS @
o o
1 1

-200 T T T T T T 0 T T T

T T T T T T
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 0 10 20 30 40 50 60 70 80 a0 100
Concentragéo média - O, Concentragdo média - O,
4 Perfil nulo (zero) - M1 = Perfil média estagdes - M2 4 Perfil nulo (zero) - M1 = Perfil média estagbes - M2
CMAQ 118x118km - M3 @ GEOS-Chem - M4 CMAQ 118x118km -M3 & GEOS-Chem - M4

Figura 31 - Resultados de MFE e MFB dos agregados da estacGes de monitoramento da RAMQAr para
Os para 0 més de agosto 2010,

A Figura 32 apresenta 0 mapa da regido, considerando a média das concentracGes de 0zonio
para 0 més de agosto de 2010, para as simulag¢des variando as condi¢Ges de contorno. Para o
O3, foi observada uma grande influéncia na sua formacdo proxima as bordas do dominio
modelado. O método M1 ndo permitiu a formacdo do poluente, tanto que as concentragdes

médias do cenario alcangaram valores muito pequenos.

Nota-se nos métodos M2 possui valores mais altos de concentracdo, principalmente no lado
Oeste da RMGV, muito provavelmente ocasionado pela as condi¢gdes meteoroldgicas associado
com a entrada de poluentes pelas bordas dos dominios. No cenario M2 é visto uma estratificacdo
bem definida vindo das bordas até o centro do dominio, provavelmente ocorrido pela

caracteristica da entrada das condi¢des de contorno, que séo invariveis com o tempo e espago.

O método M3 e M4 foram um pouco diferente dos demais, pois apresentaram valores meio que
constantes nas bordas para concentracdo média mensal sem uma estratificacdo bem definida.

Comparando o método M2 as concentracfes simuladas em M3 e M4 foram menores.

Pelos cenarios € possivel observar que as concentracdes de O3z dentro das cidades da RMGV,
em locais onde ha maior concentracdo de vias, comércios, area industrial e residéncia, nota-se
concentragdes menores, indicando uma menor formacdo de Oz nesses locais, provocado
principalmente pelas reacGes quimicas que envolvem a formagdo e consumo, ou seja, onde

existe uma grande presenca de NOX, verifica-se uma reducdo nas concentragdes de 0zonio.
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Figura 32 - Média de O3 para agosto de 2010 predita pelo modelo CMAQ para cada método de condicdo

de contorno.

6.2.4 Analise dos processos envolvendo O3

Foi extraida as informacdes dos processos que influenciaram as concentragdes de 0z6nio, que

foram calculadas através da equacdo difusdo-adveccdo utilizada pelo CMAQ para determinacao

da concentracao nas quatro estacbes da RAMQAr que monitoram Os, tais resultados estdo na

Figura 33.

O método M1 teve todos os processos com valores quase nulos, o que comprova que as bordas

influenciam muito para a formagé&o de ozoénio, porém um ponto importante é a falta de emissdes
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biogénicas nos testes, que provavelmente influenciaram a ndo formagéo de ozonio para esse
caso por nao haver emissdes de principalmente COV dessas fontes naturais, além disso Galvao
(2014) em seu estudo identificou que a relagdo COV/NOx para RMGV é COV limitante, isso
foi identificado com dados de monitoramento, ou seja, condicdes reais para RMGV, assim a
falta de emissGes biogénicas e falta de condic¢des de contorno provocaram as ndo formacdo de
0zOnio para o teste M1.

O método M2 teve a difusdo turbulenta sendo a principal responsavel pelo aumento das
concentracdes nas estacbes da RAMQAr ocasionado principalmente do transporte vertical do
proprio 0zonio e seus precursores de camadas mais elevadas além disso, a caracteristica do
método, que emprega valores fixos de concentracdo pelas bordas do dominio, e consequente
mais massa pode ter influenciado esse fluxo vertical para camadas inferiores. As reacoes
quimicas, adveccao e deposicao tiveram o papel de reduzir as concentracGes nas estacdes, o que
também é explicado pela condi¢Bes de borda, pois por existir mais massa de poluentes entrando
nas bordas, principalmente os gases que estdo envolvidos nas reagdes com 0zonio, geraram um
consumo maior deste poluente pelas reaces. A adveccdo e deposicdo foram mais intensas
durante o periodo entre 7h e 17h, adicionando e removendo massa, respectivamente. As reacdes
quimicas tenderam obtiveram um impacto negativo as concentracdes, porém entre 9h e 13h as
reacdes quimicas tenderam a consumir menos 0zonio e partir das 14h voltou a consumir esse
poluente até atingir o pico maximo de consumo entre 17h e 18h, atingindo quase -250 pg,m

na média. As reacdes de fase aquosa obtiveram uma influéncia nula nas concentracgdes,

Para os métodos M3 e M4 foi observado que a difusao turbulenta também teve o papel principal
no aumento das concentracdes, porém de uma forma menos acentuada que o método M1,
variando de com aumento de cerca de 50 a 125 pg,m= ao longo do dia. As reacdes quimicas
tiveram picos para destruicdo de 0z6nio no inicio e fim da tarde, com valores um pouco menores
no periodo da noite e entre 9h e 15h, ocorrido principalmente pelas emissdes de NOXx
provenientes dos veiculos que € mais acentuada no inicio da manha e no final da tarde, causando

assim um consumo maior de O3 nesses horarios.

A adveccdo para os métodos M3 e M4 teve o papel de aumentar a concentracao, principalmente
a noite, durante o dia ela participou reduzindo a concentracdo nas estacfes, ocorrido
principalmente do ozonio produzido durante a noite nas proximidades da estagdo, portanto a
adveccdo esta transportando esse poluente de outros locais para as estagdes, como é visto pelos

cenarios de concentracdo, nas areas proximas as estacfes possuem menores concentragdes de
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O3 provocadas pela presenca de NO que consome 0 0zOnio e assim a advecgdo aumenta a
concentracdo durante a noite por transportar o 0zénio nas bordas para o centro urbano. A
deposicdo atuou reduzindo a concentracdo dos poluentes principalmente durante o dia, pois
com o aumento da turbuléncia e consequentemente 0s movimentos verticais, 0s poluentes
conseguiram atingir o dossel vegetativo/superficie o que proporcionou a deposicdo deste
poluente. As reagdes quimicas da fase aquosa ficaram praticamente nulas durante todo dia.
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Figura 33 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ para determinar a
concentracdo final de Os, Valores referentes a média das estagdes da RAMQAr.
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Figura 33 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ para determinar a

concentracgdo final de O3. Valores referentes a média das estagdes da RAMQAr. (Continuacao)

Pelo cenario de concentracdo foi observado estratificacdo de Leste-Oeste no cenario M2 e 0 no
cenario do M3 e M4 ndo possivel identificar tal estratificagdo. Com objetivo de identificar o
principal motivo dessa diferenca foram extraidas as informacdes dos processos utilizados no
CMAQ a um ponto com uma distancia de 5km das bordas (Leste, Oeste, Norte e Sul) de cada
cenario. Para cada ponto da borda foi feita a média de cada processo de todo o0 més de agosto,
A Tabela 20 mostra as coordenadas de cada ponto e a Figura 34 mostra 0s pontos no mapa da
RMGV.



Tabela 20 — Coordenadas dos pontos para analise das condi¢Bes de contorno.
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Ponto UTM X UTM Y Célula X Célulay
Oeste 339803,1 7747062,4 5 27
Leste 390982,9 7747463,4 56 27
Norte 365545,3 7794161,5 31 74
Sul 366079,8 7725314,6 31 5
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Figura 34 — Localizagdo dos pontos para analise das condigdes de contorno, As cruzes em amarelo
representam 0s pontos onde foram extraidas as informagdes dos processos fisicos e quimicos e 0s

circulos em vermelho sé&o as esta¢cGes da RAMQAr.

Para 0 método M1, como era esperado, as concentragdes das bordas apresentam impacto nulo

a poucos quilébmetros e todos os processos como adveccdo, difusdo, deposicdo, reacbes

quimicas e reagdes quimicas de fase aquosa estdo com valores praticamente zerados, como &

visto pela Figura 35. Essa ndo formagdo, como citado anteriormente esti relacionada a
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atmosfera COV limitante para producdo de ozonio, como descrito por Galvéo (2014), associado
a falta de emissGes biogénicas que intensificaram esse efeito por ndo ter emissdes de COV de
fontes naturais além da falta de compostos provenientes das bordas, fatores que juntos

prejudicaram a formacéo de 0z6nio nesse teste M1.
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Figura 35 — Andlise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ proximo as bordas da

simulagdo com o método Perfil nulo (zero) — M1.
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Para o método M2, onde foi observada uma estratificacdo, com concentra¢fes menores do lado
Leste da RMGYV sobre o mar e maiores concentragfes do lado Oeste, observa-se pela Figura 36
0s principais processos que influenciaram na concentracdo. Do lado Leste ocorreram
predominancia dos processos de adveccdo e reagGes quimica, com as reacdes quimicas
aumentando as concentragdes e a adveccdo diminuindo, tendo um balango positivo, porém com
concentragdes menores. Isso pode te ocorrido em virtude da presenca de maior amssa de
poluentes vindo pela borda Leste associado com o vento predominante vindo de Leste, assim
as reacOes quimicas foram as responsaveis em produzir ozénio, ja como as velocidades do vento
sdo mais elevadas no mar, fez com que o0 vento transportasse esse poluente mais rapidamente

da borda Leste para o centro do dominio.

Para o lado Oeste nota-se que 0s processos dominantes foram as reagdes quimicas e difusao
turbulenta, as quais aumentaram os valores de concentracdo de forma expressiva, as reagoes
quimicas sdo maiores durante a manha no aumento da concentracao, provavelmente ocorrendo
pelo aumento das concentracdes de NOx durante a noite, assim quando se inicia presenca de
radi¢do ocorre uma dissociacdo do NO2 provocando um aumento das concentragdes de O3, 0
que vai se perdendo durante o resto dia e assim a difusdo turbulenta volta a ser mais
predominante no aumento da concentragao, provocado pelos movimentos verticais, muito por
conta das bordas que trazem mais poluentes com ela. A deposi¢do como principal responsavel
pela retirada deste poluente, muito por conta de presenca de vegetacao a Oeste do dominio. Ha

uma pequena participacdo da adveccao para retirada de massa nessa localidade.

As bordas Norte e Sul obtiveram comportamentos semelhantes, com o mesmo nimero de
processos adicionando e retirando massa naquele ponto, Esses resultados confirmam que o
principal motivo da ocorréncia de maiores concentragdes no lado Oeste da RMGV, esteve
realmente associado as condi¢des meteoroldgicas, transportando concentracdes das bordas para

dentro do dominio.
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Figura 36 — Analise dos processos utilizados no equacionamento do CMAQ proximo as bordas da

simulagdo com

0 método Perfil média das estacdes — M2.



111

Para o teste M3 (), que também houve a diferencga de concentracéo entre Leste-Oeste notam-se
que a borda Oeste teve a influéncia para aumento da concentracdo principalmente das reagoes
quimicas e difusdo turbulenta e para retirada destaca-se a deposi¢édo, As bordas Leste, Norte e
Sul nota-se influéncias menos acentuadas no ponto analisado, geralmente com um processo
adicionando concentracdo e outro retirando concentragdo, assim comprovando o motivo das

concentracgdes altas no lado Oeste do teste M3.

A Figura 37 e Figura 38 mostram os resultados para a influéncia de cada borda no ponto
selecionado para o cenario de concentracdo da simulacdo para os métodos M3 e M4
respectivamente, que foram muito similares. Pelos resultados percebe-se que a célula préxima
as bordas Leste e Sul tiveram pouca influéncia dos processos, 0 que sugere baixas
concentracgdes, simuladas pelos métodos, que estdo entrando por essas bordas. As bordas Oeste
e Norte possuem influéncia principalmente da deposicdo e difusdo turbulenta retirando
concentragéo e outro adicionando concentracao, respectivamente, sendo a deposi¢do maior em
virtude da presenca de vegetacdo nos locais analisados e a turbuléncia provocando o aumento
das concentragdes principalmente pelos movimentos verticais, carreando poluentes de camadas

mais elevadas para o nivel do solo.

Analisando o impacto de cada borda de uma forma geral associado com os valores de médias e
cenario de dispersdo, nota-se que as bordas foram essenciais para formacdo de ozonio,
principalmente as areas mais habitadas e nas estacdes da RAMQAr e ao mesmo tempo nao foi
visto impacto significativo como areas com concentracdes muito altas, como observado no
método M2. Outro ponto que foi observado foi a falta da estratificacdo no cenario M3 e M4, o
sugere em termos da média, uma distribuicdo mais homogénea das concentra¢des no dominio
de modelagem, além disso, os valores encontrados com M3 e M4 foram mais condizentes com

a realidade que os demais testes.
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7 CONCLUSOES E RECOMENDACOES

O objetivo deste estudo foi avaliar o desempenho do modelo fotoquimico CMAQ utilizando
diferentes condicbes de contorno sobre a RMGYV. Para alcancar este objetivo foram feitos
quatro cenarios com diferentes metodos utilizando condic¢des de contorno distintas, e para cada
método foram extraidas as concentragdes simuladas dos poluentes MP1g e O3, as quais foram
comparadas com dados medidos nas estagdes da RAMQAr, utilizando alguns parametros
estatisticos recomendados e a técnica de processamento de analises com o objetivo de

identificar o mecanismo responsavel pelo resultado encontrado.

Para atingir o objetivo geral, que é avaliar o desempenho do CMAQ com diferente condi¢des
de contorno, utilizou-se as simulagdes com WRF, assim para 0 més de agosto foi identificado
qgue as melhores parametrizaces foram as do teste T-10, como mostrado anteriormente e

validados com dados de esta¢fes de monitoramento.

Foram simulados quatro cenarios com diferentes condi¢Ges de contorno, os testes M1, M2 M3
e M4 e analisando os resultados dos cenérios para o poluente MP1o foi observado que a
condicdes de contorno ndo causaram grande diferencas nos valores simulados pelo CMAQ,
muito em virtude das caracteristicas da RMGV, que possui diversas fontes de emissdes de
material particulado, em especial as vias de trafego e complexos industriais, que contribuem

muito para emissdes deste poluente e consequentemente nas concentragdes finais.

Para cada método utilizado, percebe-se que o método utilizando concentracGes nulas como
condicdo de fronteira (M1), apresentou os menores valores de concentracdo simulados,
seguidos pelos cenérios utilizando o aninhamento de grade do proprio CMAQ (M3), modelo
global GEOS-Chem (M4) e cenario utilizando o perfil médio das estacdes (M2) e porém estes
cenarios para as estacdes de Laranjeiras, Carapina, Jardim Camburi e Enseada do Sua tenderam
a superestimar as concentracdes, para as estacdes de Vitdria Centro, Vila Velha Centro e Vila
Velha Ibes houve uma superestimacdo menos acentuada, principalmente de 4h as 7h e a Unica
estacdo com valores subestimados foi a estagéo de Cariacica, ocorrido principalmente pelo local
onde esta instalada, que é dentro de uma grande distribuidora de alimentos com intenso fluxo

veicular dentro de suas dependéncias.

Diante das metodologias aplicadas e sua influéncia nos resultados, principalmente pelos

indicadores estatisticos, os métodos M2, M3 e M4 atingiram os melhores resultados, com o
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destaque para 0 M3 que possui as condi¢des de contorno vindas de um dominio maior
(118x118) que este usou condicbes de contorno do GEOS-Chem para depois ser usado como
condigdes de contorno para o dominio 61x79km e também destaca-se os resultados do M4 que
usou condicGes de borda diretamente do modelo global GEOS-Chem, que de um modo geral,
obteve os melhores resultados para os indicadores estatisticos, tanto para anélise individual de
cada estacdo quanto para 0 agregado das estacGes. Entretanto o método M2, que demanda
menos esfor¢co computacional foi capaz de atingir valores razoaveis de indicadores estatisticos
e sua aplicacdo para determinagdo de MP1o ndo esta totalmente equivocada, porém deve-se ser
cauteloso em se aplicar esse método, pois os valores constantes nas bordas ndo sao condizentes
com a realidade, portanto € necessario ter valores muito bem descritos e com variagdes verticais

nas concentra(;f)es.

O ozonio, diferentemente do MP1o, sofreu muita influéncia das condigdes de contorno, que foi
desde a ndo formacdo deste poluente até picos de concentracdo fora da realidade. Foram
empregados 0s mesmos quatro cenarios e os resultados mostraram que o método M1 — perfil
nulo de concentracdo foi o pior dentre os quatro, pois ndo permitiu a formacdo de ozénio na
RMGV, simulando concentracBes bem proximas de zero. O método M2 superestimou 0s
valores de concentracdo, principalmente durante o dia, em virtude da producéo/destruicdo de
O3 pelas reagdes quimicas e ainda houve um aumento das concentra¢@es provocado pela difuséo
vertical que trouxe massa de camadas mais elevadas para niveis mais baixos, além disso houve
influéncia associado a valores de 0zonio e seus precursores vindos pelas bordas. Os métodos
M3 e M4 destacaram-se dos demais metodos, pois as concentraces simuladas foram muito
condizentes com a realidade, mantendo os valores simulados muitos proximos aos medidos nas
estacOes da RAMQA.

Adicionalmente aos valores das médias simuladas, os indicadores estatisticos mostraram que
0s métodos M3 e M4 foram os melhores, atingindo os melhores limites dos indicadores (MFB
e MFE) para cada estacao individualmente e para o agregado das estacdes, sendo assim 0 esses
dois métodos sendo os mais recomendados para aplicacdo nas simulagdes de 0z6nio com
CMAQ para a RMGV. Vale ressaltar que ambos meétodos utilizaram as condic¢des de contorno

do modelo global GEOS-Chem em alguma etapa do teste.

Avaliando de forma conjunta o impacto das condi¢6es de contorno para MP1o e Os, conclui-se
que a melhor metodologia para fornecer as condigdes de contorno para simulacfes da qualidade
do ar para RMGV com o dominio 61 x 79 km é o método M3 e M4.
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Diante os resultados de analise de processos chegou-se a conclusdo que para MP1o as emissdes

e difusdo atmosférica foram os principais processos responsaveis pelo aumento e reducdo da

concentragdo para esse poluente, respectivamente. Para Oz houve impacto, principalmente das

reacOes quimicas reduzindo a concentracdo de ozonio e difusdo atmosférica aumentando os

valores de concentracdo. Os processos como deposi¢do atuou reduzindo a concentragcdo em

ambos poluentes mas de uma forma menos expressiva, existem também a presenca da advecgao

atuando em alguns casos aumentando as concentracdes e em outros reduzindo, mas também de

forma menos expressiva. Os demais processos nao tiveram grandes influéncias.

7.1 RECOMENDAGCOES

Para trabalhos futuros recomenda-se:

realizar simulagcGes com um dominio maior, se possivel compreendendo as emissdes
das empresas Fibria ao norte e Samarco ao sul da RMGV;

revisar as emissdes de poluentes, principalmente as emissdes veiculares;

melhorar a variacdo temporal das emissdes, principalmente das emissdes veiculares, e
adicionar mais perfis de variagdo temporal para as vias com intuito de melhorar a
concordancias dos picos de emissdes;

melhorar os perfis de emissdes dos poluentes, buscando aplicar perfis locais de
emissoes;

realizar simulagdes com CMAQ aplicando a técnica “nesting” (aninhamento) mas com
um dominio bem maior que 0 118x118 km, como por exemplo o dominio 01 do WRF
(945 x 945 km) e assim utilizar as condi¢des de contorno do GEOS-Chem para esse
dominio maior nas simulagcdes com CMAQ e ap0s assim gerar as condi¢des de contorno
para o dominio de alta resolugdo (DO1).
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APENDICE A: Emissoes de poluente da RMGV
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Figura 39 — Emissdes médias para agosto de 2010 de CO (esquerda) e NOXx (direita).
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Emissdes de MP1o [g/s]
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Figura 40 — Emissdes médias para agosto de 2010 de MP1o (esquerda) e MP,5 (direita).
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APENDICE B: Série temporal das concentracfes de MPio e O3
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APENDICE C: PERFIL DE CONCENTRACAO MEDIO USADO NO METODO M2

Tabela 21 — Concentragdes para boda NORTE. Tabela 22 — Concentracdes para boda LESTE.

AOTHRJ 3,983 3,580 2,261 1576 0,277 0,151 AOTHRJ 5,899 5,302 3,349 2335 0,410 0,223
ANAJ 0,653 0587 0371 0,258 0,045 0,025 ANAJ 0,967 0,869 0,549 0,383 0,067 0,037
AMGJ 0,215 0,193 0,122 0,085 0,015 0,008 AMGJ 0,318 0,286 0,181 0,126 0,022 0,012
AALJ 0,255 0229 0145 0101 0,018 0,010 AALJ 0,378 0,339 0,214 0,149 0,026 0,014
AS0O4) 0,166 0,149 0,094 0,066 0,012 0,006 ASO4J 0,246 0,221 0,140 0,097 0,017 0,009
ACLJ 0,079 0,071 0,045 0031 0,005 0,003 ACLJ 0,116 0,105 0,066 0,046 0,008 0,004
AKJ 0,101 0,091 0,057 0,040 0,007 0,004 AKJ 0,150 0,135 0,085 0,059 0,010 0,006
ACAJ 0,223 0,200 0,126 0,088 0,015 0,008 ACAJ 0,330 0,296 0,187 0,130 0,023 0,012
AT 0,008 0,007 0,006 0,003 0,001 0,000 ATH 0,012 0,011 0,007 0,005 0,001 0,000
AMNJ 0,058 0,052 0,033 0,023 0,004 0,002 AMNJ 0,086 0,078 0,049 0,034 0,006 0,003
AFE] 0,197 0,1v7r 0,112 0,078 0,014 0,007 AFEJ 0,292 0,263 0,166 0,116 0,020 0,011
APOCI 1,615 1451 0917 0639 0112 0,061 APOCI 2,392 2,150 1,358 0946 0,166 0,090
APOCJ 0,404 0,363 0,229 0,160 0,028 0,015 APOCJ 0,598 0,537 0,339 0,237 0,042 0,023
ACORS 12,249 11,008 6,954 4,847 0,851 0,463 ACORS 18,142 16,303 10,299 7,179 1,261 0,686
SO2 0,005 0,003 0,002 0,002 0,000 0,000 S0O2 0,006 0,004 0,002 0,002 0,000 0,000
NO 0,005 0,006 0,002 0,000 0,000 0,000 NO 0,022 0,022 0,011 0,000 0,000 0,000
NO2 0,003 0,003 0,000 0,000 0,000 0,000 NO2 0,014 0,014 0,007 0,000 0,000 0,000
HONO 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 HONO 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
CO 0,505 0505 0505 0442 0410 0,315 CO 0,505 0,505 0,505 0,442 0,410 0,315
03 0,018 0,018 0,020 0,026 0,031 0,036 03 0,018 0,018 0,020 0,026 0,031 0,036
ETH 0,069 0,041 0,027 0,014 0,014 0,000 ETH 0,069 0,041 0,027 0,014 0,014 0,000
ETOH 0,137 0,082 0,055 0,027 0,027 0,000 ETOH 0,137 0,082 0,055 0,027 0,027 0,000
OLE 0,023 0,023 0,011 0,000 0,000 0,000 OLE 0,023 0,023 0,011 0,000 0,000 0,000
IOLE 0,023 0,023 0,000 0,000 0,000 0,000 IOLE 0,023 0,023 0,000 0,000 0,000 0,000

FORM 0,023 0,023 0,023 0,018 0,009 0,005 FORM 0,023 0,023 0,023 0,018 0,009 0,005




Tabela 23 — Concentragdes para boda SUL.

Tabela 24 — Concentragdes para boda OESTE.
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AOTHRJ 3,707 3331 2,104 1467 0,258 0,140
ANAJ 0,608 0,546 0,345 0,241 0,042 0,023
AMGJ 0,200 0,180 0,113 0,079 0,014 0,008
AALJ 0,237 0,213 0,135 0,094 0,016 0,009
ASO4] 0,154 0,139 0,088 0061 0,011 0,006
ACLJ 0,073 0,066 0,042 0,029 0,005 0,003
AKJ 0,094 0,085 0,053 0,037 0,007 0,004
ACAJ 0,207 0,186 0,118 0,082 0,014 0,008
AT 0,008 0,007 0,004 0,003 0,001 0,000
AMNJ 0,054 0,049 0,031 0021 0,004 0,002
AFE] 0,184 0,165 0,104 0,073 0,013 0,007
APOCI 1,503 131 0853 0,595 0,104 0,057
APOCJ 0,376 0,338 0,213 0,149 0,026 0,014
ACORS 16,579 14900 9412 6,561 1,152 0,627
SO2 0,005 0,003 0,002 0,002 0,000 0,000
NO 0,009 0,000 0,005 0,000 0,000 0,000
NO2 0,005 0,006 0,002 0,000 0,000 0,000
HONO 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
CO 0,364 0,364 0,364 0,319 0,296 0,228
03 0,020 0,020 0,023 0,029 0,034 0,040
ETH 0,069 0,041 0,027 0,014 0,014 0,000
ETOH 0,137 0,082 0,055 0,027 0,027 0,000
OLE 0,023 0,023 0,011 0,000 0,000 0,000
IOLE 0,023 0,023 0,000 0,000 0,000 0,000
FORM 0,023 0,023 0,023 0,018 0,009 0,005

AOTHRJ 5,899 5,302 3349 2335 0,410 0,223
ANAJ 0,967 0,869 0,549 0,383 0,067 0,037
AMG] 0,318 0,286 0,181 0,126 0,022 0,012
AALJ 0,378 0,339 0,214 0,149 0,026 0,014
ASO4] 0,246 0,221 0,140 0,097 0,017 0,009
ACLJ 0,116 0,105 0,066 0,046 0,008 0,004
AKJ 0,150 0,135 0,085 0,059 0,010 0,006
ACAJ 0,330 0,296 0,187 0,130 0,023 0,012
ATH 0,012 0,011 0,007 0,006 0,001 0,000
AMNJ 0,086 0,078 0,049 0,034 0,006 0,003
AFEJ 0,292 0,263 0,166 0,116 0,020 0,011
APOCI 2,392 2,150 1,358 0946 0,166 0,090
APOCJ 0,598 0,537 0,339 0,237 0,042 0,023
ACORS 18,142 16,303 10,299 7,179 1,261 0,686
S0O2 0,006 0,004 0,002 0,002 0,000 0,000
NO 0,022 0,022 0,011 0,000 0,000 0,000
NO2 0,014 0,014 0,007 0,000 0,000 0,000
HONO 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
CO 0,505 0,505 0,505 0442 0410 0,315
03 0,018 0,018 0,020 0,026 0,031 0,036
ETH 0,069 0,041 0,027 0,014 0,014 0,000
ETOH 0,137 0,082 0,065 0,027 0,027 0,000
OLE 0,023 0,023 0,011 0,000 0,000 0,000
IOLE 0,023 0,023 0,000 0,000 0,000 0,000
FORM 0,023 0,023 0,023 0,018 0,009 0,005




