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RESUMO

Durante o lancamento de foguetes e veiculos espaciais, grandes e quentes nuvens de
exaustdo sdo geradas préximo ao solo, e sdo compostas por poluentes atmosféricos tais como
alumina, monoxido de carbono e cloreto de hidrogénio. Este processo leva alguns segundos
para ocorrer, e geralmente areas povoadas localizadas proximas ao centro de langcamento
podem ser expostas a grandes niveis de concentracdo de poluentes em uma janela de tempo de
poucos minutos a menos de poucas horas. Devido a especificidade da representacdo do termo
fonte — que neste caso é a nuvem de exaustdo — e uma vez que um receptor pode ser
impactado em menos de uma hora, modelos de qualidade do ar usuais nao foram projetados
para lidar com tal problema Unico. Além disso, a nuvem pode ser transportada a locais mais
distantes, podendo assim impactar receptores em escalas de tempo e espaco maiores. Portanto,
o0s centros de lancamento ao redor do mundo precisam avaliar operacionalmente o impacto de
curto e longo alcance de eventos de lancamento de foguetes no ambiente através da
modelagem meteoroldgica e de qualidade do ar. Para este fim, este trabalho apresenta o
desenvolvimento de um novo modelo computacional denominado MSRED — “Model for
Simulating the Rocket Exhaust Dispersion”, que em portugués significa “modelo para
simula¢do da dispersdo da exaustdo de foguetes”. Ele foi concebido com base numa solugao
tridimensional semi-analitica da equacdo de difusdo-adveccdo, incorporando uma moderna
parametrizacdo tridimensional da turbuléncia atmosférica, tendo sido projetado para simular a
formacdo, ascensdo, expansao, estabilizacdo e dispersdo de nuvens de exaustdo de foguetes,
com o objetivo de avaliar seu impacto de curto alcance, sendo capaz de ler dados
meteoroldgicos diretamente da saida do modelo WRF (Weather Research and Forecasting).
E, para a modelagem de longo alcance e do transporte quimico, 0 MSRED foi construido para
se integrar a0 modelo CMAQ (Community Multiscale Air Quality) através da geracdo do
arquivo de condic@es iniciais pronto para entrada no modelo. Foram realizadas simulacdes e
andlises a fim de avaliar a aplicacdo deste sistema integrado de modelagem para diferentes
casos de lancamento de foguetes e em diferentes condi¢cBes atmosféricas, para a regido do
Centro de Lancamento de Alcantara (CLA, o portal espacial brasileiro). Este sistema hibrido,
moderno e multidisciplinar é a base de uma estrutura de modelagem que pode ser utilizada
operacionalmente em qualquer centro de lancamento do mundo para simulagdes e analises prée

e pos-lancamento dos efeitos ambientais de operagdes de lancamento de foguetes.

Palavras-chave: MSRED, CMAQ, WRF, modelagem da dispersdo de poluentes, nuvem de

exaustdo de foguete, poluicéo do ar.



ABSTRACT

During the launch of rockets and spacecrafts, huge and hot clouds are generated near the
ground level, and are composed by buoyant exhaust products, such as alumina, carbon
monoxide and hydrogen chloride. This process takes a few minutes to occur, and generally
populated areas nearby the launching center may be exposed to high levels of hazardous
pollutant concentrations within few minutes to less than a couple of hours. Due to the
specificity of the representation of the source term — which is the rocket exhaust cloud — and
since a receptor can be impacted in less than one hour, common air quality models were not
designed to deal with such a unique problem. Furthermore, the cloud may be transported to
farther distances and impact receptors in longer time and space scales. Thus, the launching
centers around the globe, like spaceports, need to operationally assess the short and long
range impacts of rocket launch events in the environment through meteorological and air
quality modeling. For this end, this work presents the development of a new model called
Model for Simulating the Rocket Exhaust Dispersion — MSRED. It is based on a semi
analytical three dimensional solution of the advection-diffusion equation, incorporating a
modern three dimensional parameterization of the atmospheric turbulence, designed to
simulate the formation, rise, expansion, stabilization and dispersion of rocket exhaust clouds
for short range assessment, being able to directly read meteorological data from WRF
(Weather Research and Forecasting) model output. And, for the long range and chemical
transport modelling, the MSRED was built to be integrated to the Community Multi-scale Air
Quality (CMAQ) model, by generating a ready-to-use initial conditions file to be input to
CMAQ. Simulations and analysis were carried out in order to evaluate the application of this
integrated modeling system for different rocket launch cases and atmospheric conditions, for
the Alcantara Launching Center (CLA, the Brazilian gate to the space) region. This hybrid,
modern and multidisciplinary system is the basis of a modeling framework that can be
operationally employed at any launching center in the world, for pre- and post-launching
simulations of the environmental effects of rocket operations.

Keywords: MSRED, CMAQ, WRF, pollutant dispersion modeling, rocket exhaust cloud, air

pollution.
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1. INTRODUCAO

Durante um langcamento de foguete, devido ao empuxo produzido pela queima de
combustivel sélido ou liquido, gases (toxicos ou ndo) sdo liberados na atmosfera e que séo
posteriormente dispersos pelos ventos. Nos principais campos de langamento de foguetes e
veiculos espaciais do mundo (tal como o Kennedy Space Center nos Estados Unidos da
América - EUA ou no Centre Spatial Guianense na Guiana Francesa), algoritmos
matematicos sdo executados para analisar, antes de um langamento, a trajetdria potencial
destes gases. As condi¢cbes meteoroldgicas (principalmente os ventos e a turbuléncia
atmosférica associada) sdo as principais forcantes desta dispersdo. Esses campos de
lancamento sdo estruturas especialmente preparadas para o lancamento de veiculos espaciais,
como foguetes e 6nibus espaciais. Ndo obstante a existéncia de quase 200 paises no mundo,
existem apenas um seleto grupo de 11 (onze) paises que detém a tecnologia prépria para
lancamento de foguetes. Neste seleto grupo, quatro paises sdo integrantes do Conselho de
Seguranca da ONU: EUA, Russia, Franca e China. Os outros sete paises sdo o0 Japdo, o Brasil,
a India, a Coreia do Sul, e a Agéncia Espacial Europeia — ESA, que congrega os interesses
dos paises da Alemanha, Austria, Bélgica, Dinamarca, Espanha, Finlandia, Franca, Grécia,
Paises Baixos, Irlanda, Italia, Luxemburgo, Noruega, Portugal, Reino Unido, Suécia e Suica.
A ESA tem ainda acordos de estreita colabora¢do com o Canada, Hungria e Republica Checa.
Ainda, dois outros paises podem ser acrescentados a este seleto grupo: o Ird e a Coréia do
Norte, embora estes tenham um programa espacial com uma conotacdo mais militar do que 0s
citados anteriormente. Como exemplos de centros de lancamento podem-se citar o Centro de
Langamento de Alcantara e o Centro de Lancamento da Barreira do Inferno, ambos no Brasil,
sob a jurisdicdo do Comando da Aeronautica; o Cabo Canaveral, sob a jurisdicdo da NASA
(National Aeronautics and Space Administration; Administracdo Nacional do Espago e da
Aeronautica), que € uma agéncia do governo dos EUA; o Centro de Langamento de Kourou,
na Guiana Francesa, sob a jurisdicdo da Franca; o Cosmddromo de Plesetsk, sob a jurisdicao

da Russia; e 0 Centro de Satish Dhawan, na India (Dellagnezze, 2014).

Tais modelos computacionais sdo uma abstracdo de um processo que envolve uma ou
mais funcOes projetadas para simplificar a descricdo de um determinado processo natural, e
podem ser limitados por fatores como os limites da solu¢do e aproximagdo matematica,
escopo e disponibilidade de dados, e a complexidade inerente ao processo de analise e de
reducdo de dados que pode ser tolerada. Diversos trabalhos, como em Denison et al. (1994),
Brady et al. (1997), Bennett et al. (1997), Bernhardt et al. (2011), Koch et al. (2013), Voigt et
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al. (2013) e Bauer et al. (2013), tratam do impacto que os poluentes de exaustdo de foguetes
causam na estratosfera, sem dar foco ao impacto que causam na regido da camada limite
atmosférica, notadamente no momento do langcamento do foguete e em seguida a este. De
fato, isso se deve ao grande apelo que ha na avaliacdo do impacto que estes poluentes causam
na camada de ozbnio, ja que uma grande quantidade de HCI e alumina é emitida durante a
queima do propelente. Particulas de alumina podem prover uma superficie para conversao
heterogénea de HCI em outros compostos clorados, que por sua vez desempenham importante

papel na deplecéo da camada de ozénio (Pitts e Finlayson-Pitts, 2000).

Especificamente, contudo, este trabalho estd focado na modelagem conceitual,
matematica e computacional da dispersao e do transporte de efluentes derivados de nuvens de
exaustdo de foguetes na atmosfera, na regido da baixa troposfera, a fim de prover uma
descricdo viavel deste fendmeno, que é caracterizado pela difusdo turbulenta na atmosfera.
Algumas abordagens, como sera melhor explicitado na sessdo “Revisdo Bibliogréafica”,
utilizam técnicas de Dindmica dos Fluidos Computacional (CFD, para a sigla em inglés) para
modelagem da formacdo da pluma de exaustdo, contudo esta € uma metodologia que possui
custo computacional muito alto e que impede sua utilizacdo em ambiente operacional. Outras
utilizam uma abordagem baseada em modelos Lagrangeanos para a modelagem dos gases
toxicos, enquanto outras utilizam abordagens Gaussianas. Notadamente, pode-se citar os
modelos REEDM (Bjorklund et al., 1982), RTVSM (Bjorklund, 1990), OBODM (Bjorklund
et al., 1998), SARRIM (Cencetti et al., 2011), PlumeTracker (Wells et al., 2013) e MSDEF
(Moreiraetal., 2011).

Embora cada abordagem possua suas vantagens em representar a fisica envolvida nesse
processo, existe a necessidade de se avangar tecnologicamente na construcdo de uma
ferramenta computacional hibrida, capaz de incorporar 0 estado da arte na modelagem
meteoroldgica e do transporte e dispersao de poluentes de exaustdo de foguetes na atmosfera.
Neste sentido, nos principais centros de langamento do mundo, vém sendo desenvolvidas e
utilizadas abordagens hibridas, que incorporam varias ferramentas para simulacéo e avaliacao
do impacto de lancamento de foguetes na atmosfera. Estas envolvem a modelagem
meteoroldgica, seguida da modelagem da formacdo da nuvem de gases toxicos no momento
do lancamento do foguete e de sua posterior dispersdo e transporte durante e apds sua
estabilizacdo, para avaliacdo de curto alcance numa escala de tempo relativamente pequena
(de minutos a algumas poucas horas), consecutivamente associada com a modelagem do

transporte quimico da nuvem de gases toxicos para avaliacdo de longo alcance e em escalas
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de tempo maiores na baixa troposfera. Tais abordagens hibridas sdo mais completas e
adequadas para determinacdo do impacto dos efluentes toxicos de exaustdo de foguetes, e

serdo apresentadas com mais detalhes na sessdo “Revisdo Bibliografica”.

Buscando dar este passo além, este trabalho apresenta um esfor¢o na construcdo de um
modelo de curto alcance que avance na solucdo tridimensional da equacdo de difusdo-
adveccgdo, na representacdo da nuvem formada durante o lancamento de foguetes através da
consideracdo do tempo de liberacdo dos poluentes de exaustdo utilizando uma solucéo
analitica ndo estacionaria, na preparacao e simulacdo do campo de concentracdo de poluentes
para modelagem de longo alcance, no estudo e simulagdo da meteorologia, da disperséo e
transporte quimico dos poluentes de exaustdo de foguetes na regido do Centro de Lancamento
de Alcéantara, e no acoplamento dessas solucdes visando a criacdo de um sistema hibrido para
a avaliacdo operacional do impacto na atmosfera de lancamentos normais e de casos de

acidentes devido a explosdes de foguetes.

Infelizmente, ndo ha ainda no Brasil um modelo totalmente pronto para este uso visando
atender as demandas de avaliacdo do impacto na qualidade do ar em eventos de lancamento
de foguetes, quer seja no Centro de Lancamento de Alcantara (CLA) ou no Centro de
Langamento da Barreira do Inferno (CLBI). Sendo assim, justifica-se a importancia de se
investigar e desenvolver um sistema integrado de modelagem computacional que permita
fazer estas avaliagBes antes dos lancamentos dos foguetes. E importante mencionar que a area
espacial esta inserida como area estratégica dentro da Estratégia Nacional de Defesa (END),

documento gerado pelo Governo Brasileiro (Agéncia Espacial Brasileira, 2013).

Assim posto, o objetivo geral desse trabalho é criar um novo modelo computacional
denominado MSRED (Model for Simulating the Rocket Exhaust Dispersion) capaz de simular
a dispersdo de curto alcance de nuvens de exaustdo de foguetes, e de se integrar com o
modelo fotoquimico CMAQ (Community Multiscale Air Quality) para simulacdo do
transporte quimico de longo alcance, visando a avaliacdo do impacto na qualidade do ar das
emissbes de foguetes, a ser aplicado em lancamentos de foguetes considerando o Veiculo
Lancador de Satélites (desenvolvido pelo Brasil através do Instituto de Aeronautica e Espago
— IAE) movido a propelente sélido e/ou do CICLONE 4 (em desenvolvimento pela Alcantara
Cyclone Space, uma joint venture entre o Brasil e a Ucrania), movido por propelentes
liguidos. Com isso, este trabalho busca ampliar o conhecimento cientifico na area de

modelagem computacional atmosférica, criando uma nova tecnologia nacional.

Os objetivos especificos deste trabalho sdo:
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I.  Desenvolver a solu¢do tridimensional semi-analitica da equacédo de difusdo-adveccao;
Il.  Projetar e codificar o modelo MSRED;
1. Melhorar a representacdo do termo fonte (nuvem de solo e de arrasto), para melhorar as
estimativas e reduzir os erros no modelo;
IV.  Incorporar novas parametrizacdes de turbuléncia atmosférica;
V. Integrar o MSRED com o CMAQ para modelagem do transporte quimico de longo
alcance, através da geracdo das condicOes iniciais para 0 CMAQ com base na
modelagem de curto alcance previamente realizada pelo MSRED, aplicando o modelo

para a regido do CLA.

Com o intuito de atingir os objetivos supracitados, este trabalho divide-se em seis
capitulos. O Capitulo 1 introduz o assunto referente a modelagem da qualidade do ar da
dispersdo de efluentes de foguetes, com foco no Centro de Lancamento de Alcantara, Brasil.
No Capitulo 2 é feita a revisdo da literatura concernente ao assunto deste trabalho, levantando
0 atual estado da ciéncia nesta area de pesquisa. O Capitulo 3 traz em destaque a modelagem
matematica aplicada no novo modelo. O Capitulo 4 apresenta a metodologia utilizada para
alcancar os objetivos estabelecidos. O Capitulo 5 é destinado a apresentacdo e discussdo dos
resultados produzidos neste trabalho. No Capitulo 6 sdo apresentadas as conclusfes e
recomendacdes para trabalhos futuros. E por fim, o Capitulo 7 destina-se a apresentacdo das
referéncias bibliogréaficas.
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2. REVISAO DA LITERATURA

Nos EUA, extensivas campanhas de medidas meteoroldgicas e de concentracdo de gases
foram realizadas para avaliar o desempenho de modelos que buscam simular a disperséo de
efluentes de foguetes na atmosfera (Stephens e Stewart, 1977). Estimativas para langamentos
normais para todas as situacdes meteoroldgicas também foram feitas (Dumbauld, 1970, 1971;
Dumbauld e Bjorklund, 1971), em particular, analisando os componentes do propelente e a
sua concentracdo. A NASA possui codigos computacionais que sdo designados para calcular
concentragdes de pico, dosagem e deposicdo (resultante da queda por gravidade e por chuva)
a partir de langcamentos normais e abortados para usar em atividades de planejamento de
lancamentos e avaliacdo ambiental, estimativas de pré-lancamentos dos efeitos ambientais e
analise ambiental de pds-langcamentos (Dumbauld et al., 1973; Bjorklund et al., 1982). Muitos
destes modelos sdo baseados nos conceitos de dispersdo Gaussiana. Nesta revisao
bibliogréafica pode-se citar os modelos REEDM (Bjorklund et al., 1982), RTVSM (Bjorklund,
1990), OBODM (Bjorklund et al., 1998), SARRIM (Cencetti et al., 2011), PlumeTracker
(Wells et al., 2013) e MSDEF (Moreira et al., 2011). O modelo computacional utilizado pela
NASA ¢ o modelo REEDM (“Rocket Exhaust Effluent Diffusion Model””). O modelo REEDM
tem sido usado para avaliar o impacto ambiental de operacdo do “Space Shuttle” (6nibus
espacial) e é usado operacionalmente no Cabo Canaveral para simular o comportamento da
pluma e para avaliar a potencial ameaca a salude dos gases tOxicos presentes nas nuvens
liberadas pelos foguetes. Ja 0 modelo SARRIM ¢ utilizado pelo Service Environnement et
Sauvegarde Sol no Centre National d'Etudes Spatiales (CNES), na avaliagdo do impacto
ambiental das emissdes de efluentes de foguetes no portal espacial de Kourou, Guiana

Francesa.

Foguetes, de uma forma geral, sdo as Unicas fontes antropogénicas que diretamente
emitem poluentes na atmosfera superior (acima da troposfera), tais como CO, Al,O; e
compostos clorados, podendo impactar na camada de 0z6nio, na distribuicdo de aerossois na
atmosfera, e na composicgéo da ionosfera (Bernhardt et al. 2011; Voigt et al., 2013). Apesar da
importancia desse assunto, o foco deste trabalho sera na formacéo e dispersao da nuvem de
poluentes de exaustdo na baixa troposfera; ndo sera foco deste projeto a analise do impacto

dessas emissOes na atmosfera superior.

Os conceitos de “ground-cloud” and ““contrail-cloud” sio ilustrados na Figura 1 usando

0 lancamento do Titan IV, no Cabo Canaveral, como exemplo. Para anélise de dispersao
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atmosférica da emissdo de foguetes que podem afetar receptores sobre o solo, tem sido pratica
padrédo nos centros de langamento dos EUA (“Cape Canaveral” ¢ “Vandenberg Air Force
Base”) simular emissdes do langcamento de um veiculo a partir do solo até aproximadamente
3.000 m. Para qualquer aplicacdo de modelagem e simulacdo de langcamentos normais e
abortados na avaliacdo da qualidade do ar, é imprescindivel a correta representacdo da

formagéo das nuvens de exaustdo de foguetes.

Ground Cloud

Figura 1: Ilustragdo das partes “ground-cloud” e “contrail-cloud” da emissdo do foguete Titan IV associado com
langcamento normal (Nyman, 2009).

21 O MODELO REEDM

A ferramenta para andlise da dispersédo toxica nos EUA e, para suporte de lancamentos e
avaliacdo de risco publico, € 0 modelo REEDM (“Rocket Exhaust Effluent Diffusion Model”)
(Bjorklund et al., 1982, 1998; Bjorklund, 1990). Uma hip6tese que o modelo REEDM faz,
sobre a natureza e o comportamento da nuvem liberada pelo foguete, é que ela pode ser
inicialmente definida como uma Unica nuvem que cresce e se move, mas permanece como
uma Unica nuvem durante a formacédo da fase de ascensdo da mesma. Este conceito € ilustrado
na Figura 2, e pode ser notado que o modelo REEDM ¢ planejado para obter concentrac@es na

direcdo do vento preferencial a partir da posi¢do na nuvem estabilizada.
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Stabilized
Cloud

Launch Vehicle Plume Rise
(Narmal or Abort)
Toxic Release

Dispersion
Region of no ground level exposure

Figura 2: Tlustra¢do conceitual da formagdo da nuvem (fonte), “cloud-rise” e dispersdo atmosférica da nuvem
(Nyman, 2009).

O aspecto “multicamada” do modelo REEDM ainda ¢ usado e se relaciona com o
particionamento da nuvem estabilizada em “discos” de material da nuvem representados por
diferentes niveis meteorologicos em varias altitudes. As espessuras tipicas dos niveis sdo de
20 a 50 m de espessura. O modelo relaciona a formacéo inicial da nuvem na forma esférica
para lancamentos normais e na forma cilindrica para lancamentos abortados/testes/explosdes.
Uma vez que a nuvem estd definida e atingiu a condi¢do de estabilidade térmica com a
atmosfera, a nuvem ¢ particionada em “discos”. O posicionamento de cada disco com relagdo
a origem (plataforma de langcamento) é determinado baseado no tempo de ascensdo da nuvem
através de uma sequéncia de camadas meteoroldgicas que sdo definidas usando um perfil
vertical de medidas obtidas através de uma radiossonda. Cada camada meteorolégica pode ter
uma Unica velocidade e dire¢cdo de vento que desloca o disco da nuvem. O conceito de

particdo da nuvem estabilizada é ilustrado na Figura 3.

Ar=+y Az semi-minor axis radius

s =y + Ar  semi-major axis radius

I ) Disk rotated
Stabilization height

Meteorological )
layers Representative

cloud disk

Figura 3: Particionamento da nuvem estabilizada em discos (Nyman, 2009).

A hipotese de transporte em linha reta usada no modelo REEDM durante 0 movimento

da nuvem e fase de dispersdo ignora a possibilidade de campos de vento complexos que
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podem surgir em terrenos montanhosos ou que possam evoluir durante a passagem de uma
brisa do mar ou frente de maior escala. Desta forma, é recomendado que a hipotese de ventos
uniformes seja limitada ao transporte da pluma em distancias inferiores a 25 km. Neste
sentido, o0 modelo REEDM faz previsdo de concentracdo que vai de 5 a 10 km a partir da

plataforma de langcamento, de forma que esta hipotese ndo é um problema.

O modelo REEDM assume que todas as reagGes quimicas de combustdo sdo
completadas antes do processo de ascensdo da nuvem. Uma fracdo de massa é atribuida a
cada constituinte e a massa total da fonte (nuvem) é multiplicada por esta fracdo para
determinar a massa total de cada componente quimico na nuvem. O peso molecular de cada
espécie é usado para converter a concentragio de massa por unidade de volume (mg/m?®) para

parte por milhdo (ppm).

O modelo REEDM faz predigdes de concentracdo instantanea e média no tempo
(intervalo de tempo tipico de 10 min), sendo que em muitas situagdes é feita uma media de 1h
para computar as concentracfes médias. Um tempo médio mais curto € apropriado para
exposicdo a nuvem do foguete, pois a fonte (nuvem) tipicamente passa sobre um receptor com

uma escala de tempo de algumas dezenas de minutos antes que horas.

Vaérios estudos foram realizados para validacdo do modelo REEDM, nos chamados
Model Validation Programs (MVP), como em Abernathy e Foster (2000). Eckman (2000)
apresenta resultados de uma das avaliagbes feitas do modelo REEDM em eventos de
lancamento de foguetes em Cabo Canaveral, EUA. Foi apontado que o modelo REEDM néo
representa muito bem casos com maior turbuléncia atmosférica, ja que ele utiliza um esquema
Unico de turbuléncia para simular a dispersdo na regido do centro de lancamento e seu
entorno. De acordo com Nappo e Essa (2001), apesar do fato deste modelo ter sido utilizado
operacionalmente por um longo tempo (desde a década de 80), ele pode nédo ter sido
plenamente verificado utilizando dados de campo coletados nos centros de lancamento
americanos, demonstrando que uma abordagem com modelo “puff” poderia levar a melhores
resultados, principalmente no que tange aos parametros de dispersdo. Este fato levou o
REEDM a subestimar os resultados possivelmente devido a valores de coeficiente de
dispersdo mais elevados e ao conceito de atmosfera estacionaria com turbuléncia homogénea,
0 que certamente ndo ocorre na regido costeira de Cabo Canaveral. Anderson e McCaleb
(2004) apresentam um estudo em que se conclui que 0 modelo REEDM apresenta deficiéncias
para casos de lancamentos abortados devido a explosbes, comparando os resultados com o

modelo CALPUFF, que obteve melhores respostas neste tipo de situacéo.
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Apesar dessas debilidades, o0 modelo REEDM ainda utilizado na NASA/KSC
operacionalmente. Como exemplo, Bardina e Rajkumar (2003) desenvolveram um sistema
baseado na Web que oferece um ambiente de simulacdo, comunicacdo, controle e comando
inteligente em tempo real de atividades de lancamento e faixa de operacdo de veiculos
lancadores a partir da superficie. Chamado de “Intelligent Launch and Range Operations
Virtual Test Bed” (ILRO-VTB), ele utiliza tecnologias modernas para comunicagao de dados,
servico Web, e de modelagem e avaliacdo de resultados em conjunto com uma interface que
possibilita a interacdo com o usuario. Seu intuito € aprimorar o estado da arte através da
incorporagdo de diferentes ferramentas de simulacdo tradicionalmente autbnomas em um
Unico ambiente integrado. Ele incorpora 0 modelo REEDM em conjunto com o modelo
CALPUFF para simulacdo da dispersao de gases toxicos. Bardina e Thirumalainambi (2004,
2005) apresentam mais detalhes desta aplicacdo com alguns resultados e sugestdes para
trabalhos futuros. Outro exemplo esta no trabalho de Arnold et al. (2005), que utilizou o
modelo REEDM como simulador da dispersdo de gases toxicos para desenvolver um sistema
de informac6es geogréaficas de previsao e visualizacdo de perigo em areas de langcamento da
NASA, denominado “Meteorological And Range Safety Support” (MARSS).

E importante frisar que esse modelo ndo esta disponivel & comunidade cientifica para
utilizacdo e avaliacdo de seu desempenho e acurécia, impossibilitando a sua aplicacdo neste
estudo.

2.2 O MODELO OBODM

O “Open Burn/Open Detonation Dispersion Model” ou OBODM (Bjorklund et al.,
1998) é um modelo projetado para a avaliagdo de potenciais impactos na qualidade do ar
provocados por queima a céu aberto ou detonacdo de munigdes obsoletas, propelentes de
foguetes, e perdas industriais nas instalacbes do Departamento de Defesa e do Departamento
de Energia dos EUA. OBODM simula o transporte e dispersdo de poluentes utilizando
algoritmos de ascensdo e dispersdo de nuvens de gases baseados em modelos de dispersao
existentes. Ele € um modelo estritamente de transporte e dispersao, e ndo contém nenhum pre-
processador para calcular as quantidades totais de poluentes liberados por detonagdo ou
gueima. Ao invés, ele é projetado para utilizar fatores de emissdo empiricos ou derivados de
um modelo de combustdo. O modelo calcula concentracGes de pico, média e dosagem de
eventos de explosdo/detonacgéo e queima, considerando dois tipos de fontes: volume e linear.

A grande maioria dos eventos de detonacdo ou queima pode ser modelada utilizando fontes
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volume, enquanto que fontes lineares (que na verdade séo representadas internamente pelo
modelo como uma série de fontes volume) sdo pouco utilizadas e estdo disponiveis para
modelagem de casos especificos, como a liberacdo de poeira a partir de detonacdes realizadas

em operacgdes de mineracdo na superficie.

No OBODM, uma detonagdo é uma fonte instantanea, ou seja, cuja duracdo do evento é
de no maximo 15s, liberando um “puff” ou “nuvem” como resultado do processo. Ja para um
evento de queima, com duracdo maior que 15s, uma fonte continua € utilizada para
representar a fonte, liberando uma “pluma”. O OBODM utiliza um conjunto de equacdes
derivado do modelo REEDM para célculo da ascensdo da nuvem/pluma, da deposicdo
gravitacional e seca e dos coeficientes de dispersdo, acrescentando algumas melhorias a esses
calculos, como a penetracdo total ou parcial da nuvem ou pluma de poluentes na camada
acima do topo da camada limite atmosférica, que foram incorporadas nas versées mais novas
do modelo REEDM (Assael e Kakosimos, 2010). Esse modelo, embora esteja disponivel para
utilizacdo, ndo é um modelo totalmente voltado para a modelagem da dispersdo de gases
toxicos provenientes de nuvens de exaustdo de foguetes, e, portanto, ndo poderia ser utilizado

na regido do CLA para a avaliacdo do impacto de langcamento de foguetes.

2.3 O MODELO SARRIM

Cencetti et al. (2011) apresenta 0 SARRIM (“Stratified Atmosphere Rocket Release
Impact Model”), que é o sistema de modelagem atualmente utilizado pelo CNES na avaliagdo
do impacto na qualidade do ar e no ambiente em eventos de langamentos normais e abortados
de foguetes na troposfera. Ele tem a prerrogativa de ser um sistema computacional capaz de
ser executado de forma rapida, utilizando computadores comuns. Ele pode ser utilizado em
atividades de planejamento de missGes, avaliagdo do impacto ambiental, previsdes pré-
lancamento dos efeitos na atmosfera da operacdo de lancamento, tomada de decisdo para
posicionamento de rede de monitoramento ambiental, analise ambiental pds-lancamento e da

acurécia do modelo.
O algoritmo do SARRIM pode ser resumido em 3 passos:

1. Cémputo da nuvem de poluentes até sua estabilizacdo. O primeiro passo é 0 mais
importante, pois qualquer modelo dessa natureza precisa prever adequadamente a

altura e o tamanho da nuvem de exaustéo apos estabilizacao;
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2. Coémputo das concentracdes de gases (HCI, CO, NOx), de particulas (alumina), de
dosagem e de deposicdo para distancias de curto alcance utilizando um modelo
“puff ““ baseado na condigdo inicial de langamento e na nuvem apos ter atingido sua

estabilizacéo;

3. Coémputo das concentracdes de gases (HCI, CO, NOx), de particulas (alumina), de
dosagem e de deposicédo para distancias de longo alcance utilizando soma de funcao
de Erf.

Ele ainda possui um maodulo visualizador de resultados, capaz de realizar plotagens em

duas e trés dimensodes. Seus resultados apontam que:

- A altura de estabilizacdo da nuvem simulada esta geralmente coerente com a altura

medida;

- Para distancias longas (acima de 20 km): as concentrac@es calculadas, bem como
doses e deposigcdo, estdo com valores corretos em termos da localizacdo,
considerando algumas dificuldades em se conseguir medicOes precisas;

- Para distancias curtas (até 20 km): os valores de concentracdo, dose e deposicao
estdo superestimados. Estudos estdo em andamento a fim de melhorar o

desempenho do modelo para estes casos.

Assim como o REEDM, este modelo ndo esta disponivel para ser utilizado pela

comunidade cientifica.

24 O MODELO PLUMETRACKER

Recentemente, Wells et al. (2013) apresentou um modelo, chamado PlumeTracker, que
busca simular a elevacéo, o transporte, a estabilizag&o e a posterior deposicdo e precipitacéo
de particulas provenientes da nuvem de solo gerada pelo langamento de foguetes. Para este

fim, ele assume a pluma como sendo estatica, sem a influéncia de rea¢fes quimicas.

Para geracdo das condigOes iniciais do modelo, a formacdo da nuvem de solo é
previamente simulada através de técnicas de CFD até alcancgar a altura de 6.000 pés acima do
nivel do mar (cerca de 1.800 m), altura a partir da qual o modelo PlumeTracker de fato inicia
seu processo de simulagdo. Em seguida, a partir da pluma previamente calculada, o0 modelo
simula o transporte e elevacdo da pluma utilizando dados meteorologicos de diregdo e

velocidade do vento variando com a altura, que podem ser oriundos tanto de dados
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observacionais (como radiossondagem) quanto de simulagdes de modelos numéricos de
previsdo (como os modelos WRF ou RAMS). A partir de entdo, o PlumeTracker simula o
transporte da pluma, determinando sua trajetdria e elevacdo até chegar a uma condicéo de
estabilidade a uma determinada altura. A partir desse ponto, a pluma sofre basicamente o
transporte devido a acdo do vento, havendo eventual formagdo de gotas de precipitacdo de

acordo com o teor de saturagéo de umidade dentro da pluma.

Deste modo, o foco do PlumeTracker é basicamente modelar o0 processo de movimento
da pluma a partir de 6.000 pés acima do nivel do mar, de elevacdo e estabilizacdo da nuvem
até a precipitacdo de material particulado, sem se preocupar com a formacdo da nuvem a
partir do lancamento de foguete, a modelagem da concentracdo dos poluentes gasosos e das
reacGes quimicas envolvidas, sendo portanto ndo adequado totalmente para a modelagem da
dispersdo dos gases toxicos de foguetes, o que € o foco deste trabalho. A Figura 4 mostra os

principais processos envolvidos no PlumeTracker.
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Figura 4: Fenémeno da pluma capturado pelo PlumeTracker (Wells et al., 2013).
25 O MODELO MSDEF

Desenvolvido por Moreira et al. (2011) para utilizacdo pelo IAE no Centro de
Lancamento de Alcantara, o0 MSDEF (Modelo Simulador da Dispersdo de Efluentes de
Foguetes) foi projetado para calcular concentra¢des de pico (maximas), com deposi¢éo seca e
umida (resultante de acéo da gravidade e remocéo por precipitacdo devido a chuva), incluindo
reagOes quimicas de primeira ordem, para langamentos normais e abortados/testes/exploséo

para uso em:
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- planejamento de atividades de missoes e avaliagdo ambiental;
- previsdes pré-langcamentos dos efeitos ambientais de operacdes de lancamento;
- andlise ambiental pos-lancamento.

O modelo MSDEF utiliza os mesmos aspectos fisicos usados no modelo REEDM,
porém com diferencgas nas camadas meteoroldgicas, com a condigdo de continuidade de fluxo
e concentracdo (perfis verticais mais reais), diferentes parametrizagdes da turbuléncia
(coeficientes de difusdo e parametros de dispersdo), considerando o atual conhecimento da
fisica da camada limite atmosférica. Cabe ressaltar que os parametros de escala fundamentais,
tais como a altura da camada limite atmosférica, a velocidade convectiva, a velocidade de
atrito, perfis verticais do vento, comprimento de Monin-Obukhov e demais parametros
importantes na determinacdo destas escalas de comprimento e velocidade, podem ser obtidos

a partir de dados de radiossondagem ou de um modelo de mesoescala.

O programa é controlado pelo operador com dados de entrada introduzidos através de
uma interface. Uma vez que o operador tenha escolhido as op¢des de langamento, o programa
automaticamente seleciona um conjunto de dados para uso nos algoritmos desenvolvidos para

calcular os seguintes parametros:

- parametros micrometeoroldgicos (altura da camada limite atmosférica, velocidade
convectiva, velocidade de atrito, comprimento de Monin-Obukhov) e de
turbuléncia (coeficiente de difuséo e pardmetro de dispersdo lateral);

- posi¢do no espago da “ground-cloud” ascendente ¢ tempo de estabilizacao da

nuvem;
- dimens6es da nuvem como uma funcdo da altura;
- distribuicéo dos produtos efluentes dentro da nuvem como uma funcéao da altura;

Apbs o programa executar os calculos de concentracdo, o resultado € visualizado
através de uma interface grafica, com resolucdo em x (direcdo longitudinal e do vento médio
u) e y (direcéo transversal) escolhidos previamente pelo operador. De acordo com a selecao
do intervalo de tempo de concentragdo (10 ou 60 min), o arquivo de saida incluira a
concentra¢do de pico instantdnea e o valor médio para este intervalo, com as respectivas
distancias onde ocorrem estes mé&ximos, incluindo a dire¢do preferencial do vento, sendo
todos os resultados de concentracdo obtidos pelo modelo ao nivel do solo. Como mencionado
anteriormente, o operador tem a possibilidade da visualizagdo grafica, com graficos da
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concentracdo instantanea e média (10 ou 60 min) em funcdo da distancia x e também do
campo de isolinhas. Além disso, no arquivo de saida (relatorio.dat) sdo mostrados todos os
parametros micrometeorologicos, parametros do gas ou particula (deposicdo, remoc¢éo) e do
foguete utilizados na simulacdo. Também, é importante salientar que este codigo permite a

inclusdo de nuvens e a introducdo da topografia da regiéo.

Como o novo modelo é uma evolugdo do MSDEF, a descricdo matemaética e a estratégia
para solucdo da equacéo de difusdo adveccdo utilizada no MSDEF sera apresentada na secéo

a sequir.

2.5.1 Descricdo Matemética do MSDEF
A equacéo de difuséo-advecgdo pode ser escrita na seguinte forma:

6C oC 86C _8C_ au'c ov'c owc

U—+V—+W—=
ot OX oy 0z OX oy 0z

+S 1)

onde C representa a concentragdo média, K, Ky, K; e u, v, w séo as componentes Cartesianas

do coeficiente de difusdo e da velocidade do vento, respectivamente, e S é o termo fonte. Os

termos U'C’, V'C' e WC' representam os fluxos turbulentos de poluentes na direcéo

longitudinal, lateral e vertical, respectivamente.

O modelo matematico mais utilizado preocupa-se em solucionar o problema de
fechamento da equacdo (1) baseando-se na hipdtese de transporte por gradiente que, em
analogia com a difusdo molecular, assume que a turbuléncia € proporcional a magnitude do

gradiente de concentracdo média:

; Vie'=-K,— ; wc'=-K,— (2)
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Neste sentido, considerando-se um sistema Cartesiano de coordenadas em que a
direcdo x coincide com a do vento médio, a equacdo de difusdo-advecgdo transiente pode ser

escrita como (Blackadar, 1997):

§+UQ+V§+W£:£[K §j+£ Kyé +£(K2£j+s (3)
X & a

A integracdo lateral (direcdo y) da equacdo (3) conduz a seguinte equacéo:

@+u£+w£=£ Kxé +£ Kzé +5S (4)
ot X a & X a a
onde,
C = |C(x,y,z,t)dy (5)

Ly

é a concentracdo integrada lateralmente. Esta hipdtese é aceitavel, pois a disperséo lateral

pode ser assumida Gaussiana, a qual resultara na seguinte equacao:

(y21202)

C(X,y,Z,t) :E(X,Z,t)e\/2—7 (6)
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O modelo para simulacdo da dispersdo de foguetes deve levar em conta as seguintes
situacdes: deposicao seca e Umida e reagdes quimicas de primeira ordem. Para isto, a equacao

resultante a ser resolvida é:

€ L, & 2 Z), 2 ) s _xe @
a X X a a

onde V, € a velocidade de queda das particulas devido a gravidade, A representa reaces

quimicas de primeira ordem (decaimento) e A representa o coeficiente de remocao devido a
precipitacdo. Para a solucdo da equacdo (7), é preciso considerar as condicdes iniciais e de
contorno. Assume-se, portanto, que inicialmente a regido de dispersdo ndo esta poluida, ou

seja:

C(x,z,00=0 em t=0 (8)

e no ponto (0, Hs, t) existe uma fonte continua com taxa de emissdo constante Q:

0(0.2:9=2[10-n(t- )bz -H,) em x=0 ©)

onde 5(2 - Hs) é a funcdo delta de Dirac, H, é a altura da fonte, » é a funcéo de Heaviside
e t, éotempo de liberacéo (Bianconi e Tamponi, 1993). Assumem-se condi¢des de contorno

de fluxo nulo de poluentes no topo da camada limite atmosférica:
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=0 em z=h (10)

e uma condic¢do nao nula na superficie:

K, <
a

=V,C em z=0 (11)

onde h é a altura da camada limite atmosférica e V4 (m/s) é a velocidade de deposicao seca.

2.5.2 Solucdo Analitica Utilizando a Transformada de Laplace

A transformada de Laplace é uma técnica bem conhecida para resolver equacoes
diferenciais lineares e uma literatura vasta é encontrada sobre este assunto. Esta metodologia
é aplicada para resolver a equacéo (7) de modo a construir solucdes analiticas para a equacgéo
de difusdo-adveccao e que permitira realizar simulagdes numéricas da dispersdo de poluentes
liberado por foguetes na camada limite atmosférica. Para atingir este objetivo, a equacéo (7) é
transformada em um conjunto de equacdes diferenciais ordinarias pela aplicacdo da
transformada de Laplace. ApoGs resolver estas equagdes com procedimento padrdo, a
concentracdo de poluentes é obtida realizando-se a inversdo da concentracdo transformada
pelo esquema numérico de quadratura Gaussiana. Existe vasta literatura sobre este método de
solucdo (Moreira et al., 1999, 2005a, 2006). Aqui sera mostrado 0 método para uma equacgao

simplificada e, ap0s, a solucdo mais completa, que é a utilizada no modelo.

2.5.3 Equacédo Unidimensional Transiente

A solucéo analitica da equacdo de difusdo unidimensional dependente do tempo, sem

vento (fonte area), pode ser escrita na seguinte forma:
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0°C.

oC
LR i (12)

Na altura (H,,0) assume-se uma fonte continua com taxa de emissdo constante Q

(massa por unidade de area):

C(z,0FQ5(z—H,) em t=0 (13)

Aplicando-se a transformada de Laplace na equacdo (12), na variavel t, obtém-se:

d2

_ S - 1 -
dZ_QCn(Z’S)_K_Cn(Z’S)=_K_Cn(Hs’O) (14)

n n

onde C (z,5)= Lp{C_:n(z,t);t—>s}. A equacdo (14) é uma equacdo linear, de 22 ordem ndo

homogénea (solugéo do tipo y =Y, +Y,, onde Y, € a solugdo da parte homogénea e Yy, da

particular). A solucdo geral da equacéo (14) é:

C.(z,5)=Ae ™ +B.e™ +%(e‘R“‘Z‘“S) —eR"‘Z‘HS’) (15)

a

onde,
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/s
R, =% |]— €& R, =%JK_s
n Kn a

sendo a solucédo da parte homogeénea: C,=Ae ™ +B e
; 1 . A — Q _Rn(Z_Hs) Rn(Z_Hs)
e a solugéo particular (SP): C,= R e —e

A concentracdo € obtida invertendo-se numericamente a concentracdo transformada

C pelo esquema de quadratura Gaussiana, sendo substituida a variavel complexa s pelos

valores dos pontos da quadratura. Desta forma, podemos escrever:

C,(zt) = k ai—‘(fn(z,&j (16)

Portanto, a solucdo € dada pela equacéo:

(17)
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onde H(Z - Hs) é a funcéo de Heaviside e k € o nimero de pontos da quadratura Gaussiana.
Finalmente, aplicando-se as condi¢Ges de contorno e interface nas solugdes, surge um sistema

linear para as constantes de integracdo (coeficientes A, e B, ). Entdo, a concentragéo é obtida

invertendo-se numericamente a concentracio transformada C pelo esquema de quadratura

Gaussiana. Assim, tem-se o seguinte sistema de equacoes:

em z=0 - K, 2Cfl(s,O):O
' oz
em z=z — C,(s,2)=C,(s,2)
0 = 0 =
Kz1 Ecl(& z,)= Kz2 ECZ (s,z,)
em 2=z, - CZ(S’;Z)_: C,(s,2,) . 18)
Kz2 Ecz(s’ z,)= Kz2 §C3(S! Z,)
em z=2, - C_:N—l(s! ZN—:I.) = CN (s, Zn—l)
0 = 0 =
LAY ECN—l(S’ ZN—l) = KzN ECN (S, ZN—1)
em z=z Lok 2¢ (s,2)=0
i 7y oz N A &
Matriz resultante:
My, M, 0 0 0 0 0 TAl_ [0 ]
M, M, M., M., 0 0 0 A, 0
M, M, Ms; M, 0 0 0 A, :
0 0 M M., M s M 0 A | SP, 19)
0 0 My, Ms, Mss Mg 0 e SPy
O O O M n-1,n-3 M n-1,n-2 M n-1,n-1 M n-1,n A,Fl 0
L 0 0 0 Mn,n—l Mn,nJ_ An_ L 0 i

onde SP, é a derivada da solucdo particular na regido de emissdo e SP. é a sua derivada.
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2.5.4 A Solucéo da Equacéo do Modelo MSDEF

A equacdo (17) é mais geral que todas as equacbes solucionadas anteriormente por

esta metodologia. Porém, pode-se aplicar o mesmo método obtendo-se a seguinte solucéo

final:
para t>t,:
_ _ k & m & -G,z G,z
C,(xzt)=>a > a; [Ane +B.e™ +
i=1 t =1 X
ol (20)
_ "t
+QUE ") . _ s (-
para t, >t:
— _ k pi M p] -G,z G,z
C,(x,z,t)=>a s >a|— [Ane +Be™ +
i i1 X (21)
onde:
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e P,=u,x/K, é o nimero de Peclet, que representa a relagdo entre a advecgdo e a difusao.

Isto pode ser interpretado fisicamente como o pardmetro que indica a magnitude das
condicGes atmosféricas em termos da intensidade dos ventos.

E importante salientar que as soluces obtidas sdo validas para x > 0 efou t > 0. Isto se
deve ao fato de que o esquema de inversao por quadratura Gaussiana ndo funciona para x =0
e/ou t = 0. As constantes a;, a; € P;, Pj sd0 0s pesos e as raizes do esquema de quadratura
Gaussiana e sdo tabulados em Stroud e Secrest (1966) e k, m sdo os pontos da quadratura. E
importante mencionar que este procedimento conduz a solucdo para a concentragdo com uma
dependéncia continua em z devido a imposicéo da condicdo de continuidade de concentracdo

e fluxo na interface z,.

Portanto, apds a determinacdo da altura de estabilizacdo e da fonte (varias fontes
devido ao particionamento da nuvem), a concentracao final serd a contribuicdo de todas as

fontes, ou seja,

C(xy,z,t)=>.Ci(x y,zt) ondei=123,..,n. (22)

onde n representa a n-ésima fonte devido ao particionamento da nuvem de poluentes liberados

pelo foguete na altura de estabilizagdo.

2.6 OUTRAS FERRAMENTAS DE MODELAGEM DE NUVENS DE EXAUSTAO
DE FOGUETES

Outras tentativas de modelar casos de lancamentos de foguetes foram construidas, seja
com abordagens hibridas, seja com novas abordagens. Evans (2000) conduziu um trabalho
junto & NASA para avaliacdo da dispersdo da nuvem de poluentes devido a explosdo do
foguete Delta Il, logo ap6s sua decolagem, e validando, para este caso, os modelos de
dispersdo REEDM em conjunto com 0 modelo de transporte HYPACT (HYbrid PArticle and
Concentration Transport), e 0 modelo atmosférico RAMS (Regional Atmospheric Modeling

System) para modelagem meteoroldgica.
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Boyd et al. (2006) apresenta um conjunto de ferramentas que trabalham de forma
integrada visando o suporte na avaliagdo da faixa de seguranca de operagdes de lancamento
de veiculos em casos normais e de acidente, na Air Force’s 45th Weather Squadron (45 WS)
para a Eastern Range (ER) e o Kennedy Space Center (KSC), nos EUA. Para isso, ele utiliza
dados meteoroldgicos de uma rede de monitoramento adequadamente projetada para entrada
nos modelos de gases toxicos, que por sua vez permitem a avaliacdo dos impactos de
lancamentos normais e abortados. Ele também possui um maédulo para previsdo de raios na
regido de lancamento e para previsdo de exposicdo de material radioativo e de suas
consequéncias. No caso da modelagem de gases tdxicos, em particular, ele utiliza o modelo
REEDM, e comenta que um novo modelo tridimensional baseado em “puff” chamado RD3D
(Range Dispersion Three-Dimensional) estava em desenvolvimento pela ACTA, Inc., e
estaria em fase de testes para posteriormente substituir o REEDM ainda em 2006. Contudo,
até o presente momento, ndo ha mencdo na literatura, nem nos 6rgaos da NASA/KSC ou 45
WS, sobre tal substituig&o.

Rajasekhar et al. (2011) apresenta um trabalho realizado no Centro Espacial de Satish
Dawan, na india. Durante 103s, 207 toneladas de propelente s6lido foram queimadas, gerando
uma nuvem de poluentes de exaustdo cuja composicdo se refere majoritariamente a alumina,
HCI e CO. O modelo HYSPLIT (Hybrid Single-Particle Lagrangian Integrated Trajectory)
foi utilizado para simular e prever a dispersdo dos poluentes e suas concentragdes em altitudes
a nivel do solo, 10, 100, 300 e 500 m. Para entrada de dados meteoroldgicos no modelo, foi
configurado e executado 0 modelo PSU/NCAR Mesoscale Model (MMD5), cujo resultado foi
comparado com perfis de temperatura e de umidade relativa obtidos por radiossondagem, a
fim de validar sua aderéncia a regido. Embora o trabalho tenha a prerrogativa de ser um
primeiro passo do Programa Espacial Indiano na modelagem do impacto dos gases de
exaustdo devido a lancamento de foguetes, nenhuma consideracdo foi levantada sobre a
simulacdo da formacdo da nuvem de gases tdxicos, algo essencial para a modelagem deste
tipo de evento. Também, o modelo meteoroldgico MM5, que ¢ um modelo que foi utilizado
largamente em todo mundo até o fim da década de 90 para previsdao meteoroldgica,
atualmente esta descontinuado. Em seu lugar, o modelo Weather Research and Forecasting
(WRF) (Skamarock e Klemp, 2008) — que sera apresentado mais adiante — foi desenvolvido e
hoje representa o estado da arte em modelagem e previsdo meteorologica.

Iriart e Fisch (2016) utilizaram o modelo WRF acoplado ao seu mddulo quimico

(CHEM) para simular a dispersdo dos poluentes emitidos por um Veiculo Lancador de
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Satélites (VLS) lancado a partir do CLA, realizando simulacGes para diferentes condicGes
meteoroldgicas no CLA para o ano de 2008, todas para o poluente CO, considerando que toda
a emissao do foguete ocorre a nivel de superficie, em um dominio com 1 km de resolugéo
com 20 pontos de grade em cada direcdo. Schuch e Fisch (2017) desenvolveram um trabalho
derivado de Iriart e Fisch (2016), utilizando o modelo WRF-CHEM, porém implementando
um mecanismo de distribuicdo das emissdes devido ao langamento do foguete ao longo das
camadas verticais, e avaliando o impacto para outros poluentes que ndo somente o CO, no
caso 0 HCI, alumina e CO,, porém sem considerar o impacto de longo alcance do transporte
quimico do HCI, visto ser esse 0 mais quimicamente reativo e 0 mais perigoso entre esses

poluentes.

Koch et al. (2013) apresenta um estudo financiado pela Agéncia Espacial Europeia
(ESA) para criacdo e aplicacdo de um sistema de simulacdo multidisciplinar em diferentes
escalas espaciais e temporais, que envolve desde célculos de combustdo em motores de
foguetes a simulagdes da pluma de poluentes em escalas regionais e globais. Sua estratégia
inicia na modelagem via CFD das condices termodinamicas e dos produtos quimicos na
saida da tubeira de cada tipo de foguete (Athena Il, Vega, Soyuz e Ariane5). Com essas
informacdes, 0 modelo inicia o célculo da formacdo da pluma inicial, que logo é liberada da
tubeira do foguete até 0 momento em que as interacBes quimicas e mecéanicas se reduzem
consideravelmente, utilizando uma abordagem com CFD para modelagem da turbuléncia e
das reacOes quimicas, com malhas que variam de 700 a 1500 m na direcdo de saida dos
efluentes, e 40 a 300 m de raio na direcdo transversa ao fluxo, para diferentes altitudes, como
a 18,7, 30 e 42 km para o foguete Vega e a 30 km para 0 Soyuz. Em seguida, é calculada a
formagdo da pluma intermediéria atraveés da modelagem da difusdo de curto alcance com
reacGes quimicas, numa escala de tempo de 1h, baseado no trabalho de Denison et al. (1994),
focado na modelagem da difuséo e reacBes quimicas da pluma de exaustdo na estratosfera.
Por altimo, ele utiliza o0 modelo SILAM (System for Integrated Modeling of Atmospheric
Composition) para modelagem do transporte quimico da pluma intermediaria para verificar
seu impacto na estratosfera. Neste trabalho o foco foi dado ao impacto das emissbes de
foguetes na estratosfera, de modo que, em nenhum caso, foi realizado um estudo para
formacdo da pluma/nuvem de poluentes de exaustdo a nivel do solo, no momento do

langamento, para estudo do impacto dos efluentes de exaustéo na baixa troposfera.

Bauer et al. (2013) apresenta um esforgco no desenvolvimento de um modelo para

descrever a propagacao da pluma de exaustdo de foguete ap0s a saida da tubeira. Esse modelo
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possui 0 objetivo de permitir uma rdpida andlise da estrutura da pluma e das espécies de
exaustdo dentro da pluma. As caracteristicas da pluma dependem altamente das condicGes
ambientais, que variam com a altitude. Célculos via CFD tem sido executados para a
modelagem da formacgdo da pluma, como o trabalho anteriormente explicitado realizou, e
estes resultados sdo utilizados neste trabalho para verificar a acuracia do modelo sendo
desenvolvido. Como os esforgos de Koch et al. (2013) se baseiam na modelagem via CFD da
formacéo da pluma inicial e intermediaria, que é um processo computacional caro do ponto de
vista de tempo de processamento, esse esforgco visa permitir uma rapida analise e verificagcdo
do impacto da pluma de exaustdo de foguetes na estratosfera, em diferentes altitudes.
Semelhantemente, esse modelo ndo tem por objetivo lidar com o impacto da nuvem de

poluentes de exaustdo de foguetes na camada limite atmosférica.

Essas abordagens hibridas, que envolvem a combinacdo de modelagem meteorol6gica
com modelos de dispersdo e transporte quimico, sdo mais completas e adequadas para
determinacdo do impacto dos efluentes tdxicos de exaustdo de foguetes em escalas espaciais
que variam de alguns poucos quilémetros (curto alcance, menor que 20 km) até dezenas de
quildmetros (longo alcance, maior que 20 km), e escalas temporais que variam de minutos até
horas. Contudo, as abordagens que foram levantadas carecem da utilizacdo de ferramentas
que representem o estado da arte.

Neste trabalho, portanto, sera utilizado o modelo WRF para geracdo das informacfes
meteoroldgicas para entrada no novo modelo MSRED que sera desenvolvido para modelagem
de curto alcance da dispersdo dos gases toxicos de lancamentos de foguetes, e 0 modelo
CMAQ para modelagem do transporte quimico para avaliagdo de longo alcance. Esse
processo seré detalhado no Capitulo 4.

2.7 A REGIAO DO CENTRO DE LANCAMENTO DE ALCANTARA

O Centro de Lancamento de Alcantara (CLA) estad situado na cidade Alcéntara, no
litoral do estado do Maranh&o, Brasil, conforme Figura 5 apresenta, tendo como coordenadas
geograficas 2°24° S; 44°24° W, a 32 km da capital, S&o Luis, e com altitude entre 40 m e 50
m. L&, sdo realizados os langamentos de cargas Uteis (satélites e/ou experimentos cientificos)

brasileiros, por meio do VLS e/ou foguetes de sondagem, tal como o VSB-30.
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Figura 5: Localizacdo do Centro de Lancamento de Foguetes em Alcantara - MA.

O CLA possui uma localizagdo privilegiada para a construcdo de um centro de
lancamentos de foguetes devido a proximidade com a linha do Equador (latitude de 2°S),
faixa na qual o gasto de energia é bastante reduzido para colocacdo de satélites em orbita
geoestacionaria, possibilitando grande economia de combustivel (Silva e Fisch, 2014). O
CLA apresenta caracteristicas tipicas, pois possui uma regido de rugosidade abrupta:
superficie lisa proxima a superficie rugosa. Além disso, nesta descontinuidade, ocorre uma
relativa variacéo topografica (falésias do mar), com desnivel em torno de 50m. Proxima a esta
regido de transi¢do abrupta (litoral), encontra-se a rampa de lancamento de foguetes, a qual
sofre fortemente a influéncia destes dois fatores. Esta rampa situa-se cerca de 50m da costa,
em uma altitude de 42 m. Neste caso, os foguetes colocados na rampa sofrem a influéncia de
forte turbuléncia, devido a influéncia do perfil de vento. O vento, inicialmente em equilibrio
com sua superficie oceénica, interage com a vegetagdo arbustiva (altura média das arvores de
3 m), modificando-se. Aumentando a complexidade desta situacdo, ocorre o deslocamento

vertical da superficie, devido as falésias.

De acordo com Fisch (1999), o clima dessa regido é complexo, devido a proximidade
com a linha equatorial, sofrendo direta influéncia da mesma. Climatologicamente, devido a
acdo em grande escala da Zona de Convergéncia Intertropical (ZCIT), a regido possui duas
estacOes bem distintas: uma estacdo chuvosa e imida de Janeiro a Junho, com maiores indices
pluviométricos em Marco e Abril (precipitacdo mensal em torno de 300 mm); e uma estacao
seca de Julho a Dezembro, com indices pluviométricos bem baixos (precipitacdo nula ou

muito baixa, menor que 30 mm/més). Os ventos também se comportam de maneira bem



46

distinta, de acordo com a estacdo vigente. Na estacdo seca, 0s ventos chegam a 8 m/s a 70 m
de altura, e na estacdo chuvosa, 6 m/s. A fim de se entender o perfil vertical dos ventos na
regido do CLA, uma radiossonda foi langada, utilizando o sistema Vaisala Oy (sonda
RSV92G), que é o estado da arte em termos de medicGes de ar superior. A direcdo e
velocidade dos ventos até a altura de 5.000 m foram medidas e sdo apresentadas na Figura 6,
para um determinado dia do ano (02/04/2010), mostrando claramente o perfil vertical dos
ventos na estacdo chuvosa: hd um aumento linear da velocidade do vento da superficie até o
valor maximo, de aproximadamente 16 m/s a 3.000 m, sendo predominantemente NE/E até os
500 m, e acima disso girando para o sul (100-110°), mostrando claramente o padrédo sin6tico

devido a acdo da ZCIT, levando a formagdo de um longo agrupamento de nuvens sobre o
oceano e continente (Figura 7).
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Figura 6: O perfil do vento no CLA em 02/04/2010 (Nascimento et al., 2014). O primeiro quadro (acima) se
refere a velocidade do vento, e 0 segundo (abaixo) se refere a diregdo do vento.

Figura 7: O padrdo sinético para a América do Sul no dia 02/04/2010 (Nascimento et al., 2014).
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A regido do CLA ¢é circundada por algumas cidades na maior parte de pequeno porte,
porém com um grande centro urbano localizado em sua proximidade. Nas dire¢des norte,
nordeste e leste, 0 CLA é rodeado pelo Oceano Atlantico. Ja& a sudeste/sul do CLA esta
localizada, a cerca de 30 km, a regido metropolitana da cidade de Séo Luis, capital do estado
do Maranh&o. Esta regido possui cerca de 1.300.000 (um milh&o e trezentos mil) habitantes,
sendo mais de 1.000.000 (um milhdo) somente na cidade de Séo Luis (IBGE, 2010). Na
direcdo sul do CLA, a pouco mais de 11 km, esta localizada a cidade de Alcantara, com pouco
mais de 21.000 (vinte e um mil) habitantes. A sudoeste estdo as cidades de Lagoa do Mato,
com quase 11.000 (onze mil) habitantes a 40 km de distancia do CLA, Bequimé&o, com pouco
mais de 20.000 (vinte mil) habitantes a 48 km, Peri Mirim, com cerca de 13.000 (treze mil)
habitantes a 60 km, Palmeirandia, com quase 19.000 (dezenove mil) habitantes a 68 km, e Sdo
Bento, com cerca de 40.000 (quarenta mil) habitantes, distante 65 km do CLA. A noroeste se
encontram as cidades de Guimaraes, com cerca de 12.000 (doze mil) habitantes e distante 33
km, Central do Maranhdo com quase 8.000 (oito mil) habitantes a 53 km, e Mirinzal com
cerca de 14.000 (quatorze mil) habitantes e a cerca de 52 km. E a noroeste/norte, se encontra a

cidade de Cedral, com pouco mais de 10.000 (dez mil) habitantes a distancia de 39 km.

2.8 A CAMADA LIMITE ATMOSFERICA

A troposfera é a porcdo da atmosfera em que se encontra a vida terrestre. Ela se
estende da superficie terrestre até cerca de 12 km de altura (15 a 17 km nos trdpicos),
podendo ser divida em duas partes: a parte mais inferior, que possui contato com a superficie
terrestre, denominada camada limite atmosférica ou camada limite planetéaria (CLP), e a parte
mais superior, conhecida como atmosfera livre (AL), que se inicia no topo da CLP,

estendendo-se até o topo da troposfera.

A AL ¢é governada por processos que ocorrem em grande escala, tais como 0s
gradientes de pressao horizontal, frentes frias, perturbac6es atmosféricas etc. Nesta porcdo da
troposfera, o efeito Coriolis (que ocorre devido ao movimento de rotagdo da Terra) deve ser
considerado, devido a escala de tempo e espaco dos fendbmenos que nela ocorrem. Por outro
lado, a CLP é influenciada principalmente por processos locais tais como a topografia, a
variacdo da rugosidade do solo, do tipo de vegetagdo e cobertura do solo, dentre outros. E na
CLP que as pessoas vivem, e, por conseguinte, € de crucial importancia entender como se
comportam 0s poluentes no que tange aos processos de transporte, difusdo, advecgéo,

deposicao e interacdo quimica. Enquanto que na AL o fluxo é predominantemente laminar, na
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CLP é de natureza turbulenta, cuja intensidade determinard a condi¢do de estabilidade
atmosférica. A Figura 8 apresenta a localizacdo da CLP e da AL em relacéo a troposfera.
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Figura 8: Estrutura da troposfera, evidenciando a localizagio da camada limite planetéria e da atmosfera livre
(adaptado de Stull, 1988).

A CLP, do ponto de vista meteoroldgico, desempenha um papel fundamental na
determinacdo do clima local de uma regido, conectando a superficie terrestre com a atmosfera
livre. De acordo Stull (1988), ela é influenciada diretamente pelos processos que ocorrem na
superficie terrestre, tais como a friccdo gerada pelo arraste e cisalhamento do vento e o ciclo
diério de aquecimento e resfriamento, respondendo a esses processos em uma escala de tempo
que varia desde poucos minutos a varias horas (como no ciclo diario). As caracteristicas e a
evolucdo temporal da CLP sdo governadas pela turbuléncia atmosférica, que é de natureza
cadtica e em grande parte é gerada por forcas que interagem com a superficie, gerando fluxos
turbulentos que transportam matéria e energia através de turbilhdes, que podem ocorrer desde

uma escala milimétrica até uma escala de centenas de metros.

A Figura 9 mostra uma estrutura tipica da CLP que se desenvolve ao longo de um dia.
Segundo Stull (1988), as quatro componentes que mais se destacam nessa estrutura sdo a
camada de superficie (CS), a camada de mistura ou convectiva (CC, predominante durante o
dia), a camada residual (CR) e a camada estavel (CE, predominante durante a noite). A Figura
10 mostra a variacdo dos perfis de temperatura potencial ao longo de um ciclo diério,

correspondentes as horas do dia marcadas na Figura 9.
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Figura 9: O ciclo diério de evolugéo da CLP (adaptado de Stull, 1988). As marcag¢des S1 a S6 correspondem a
diferentes perfis de temperatura potencial (vide Figura 10).
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Quando amanhece, a superficie terrestre é aquecida pela radiacdo solar e sua
temperatura cresce, atingindo seu maximo por volta das 12 as 14 horas. A camada de ar acima
do solo se aquece também, pois recebe um fluxo de calor da superficie, resultando num
gradiente vertical negativo de temperatura que resulta na destruicdo da camada estavel
noturna. Esta nova camada que vai se formando tem um nivel alto de intensidade turbulenta,
devido aos efeitos expressivos de cisalhamento e de empuxo térmico que ocorrem préximo ao
solo, resultando dai sua natureza instavel. Sua espessura aumenta durante todo o periodo
matutino, conforme ocorre 0 aumento da temperatura do solo. Na medida em que a tarde
avanca, a temperatura do solo comecga a diminuir, diminuindo também a altura desta camada
turbulenta. Em tardes de vento, particularmente com nuvens espessas, a CLP é completamente

turbulenta e sua altura é determinada pela velocidade do vento e a rugosidade da superficie.
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Figura 10: Perfis de temperatura potencial na CLP ao longo de um dia (a posic¢ao das situacfes S1 a S6 estdo

definidas na Figura 9). AL é atmosfera livre, CC é camada de mistura ou convectiva, CR é camada residual e CE
¢ camada estavel noturna (Bogon, 1998).

A influéncia do resfriamento do solo, que ocorre durante a noite por emissao de
radiacdo infravermelha, causa a diminuigdo da espessura da camada de mistura. Assim, a
espessura da camada turbulenta é muito menor que durante o dia. Com o solo mais frio, ha um
fluxo de calor da atmosfera para este, originando um gradiente vertical positivo de
temperatura, ou seja, uma camada de ar estavelmente estratificada proxima do solo. Esta
camada, que €é denominada de camada estavel, cresce durante toda a noite. Como
consequéncia do resfriamento, as circulagdes convectivas (ou termas) cessam de se formar,
provocando o referido decaimento da turbuléncia e a formacgdo de uma camada residual acima
da camada estavel, cuja estrutura assemelha-se a da camada convectiva, porém em um estado

de colapso, com diminuicgdo da turbuléncia convectiva até a sua completa inatividade.

Durante todo o ciclo, uma camada mais fina se forma bem proximo a superficie, na
parte mais baixa da CLP, cuja altura pode variar de 10 a 200m, conhecida como camada de
superficie. Nesta camada, a interacdo entre a atmosfera e a superficie terrestre é fortemente
sentida, predominando a turbuléncia mecanica, pois os fluxos verticais turbulentos, de calor e
de cinética séo negligenciados, variando menos que 10% em magnitude, sendo considerados

constantes.
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2.9 DESCRICAO DO TRANSPORTE DE POLUENTES NA ATMOSFERA

A dispersdo de poluentes na atmosfera €, em geral, descrita principalmente por duas
abordagens matematicas distintas: a Euleriana e a Lagrangeana. Na abordagem Euleriana,
adotam-se um intervalo de tempo, uma secdo ou um volume de controle no espaco e
consideram-se todas as particulas que passem por esse local, de modo que as propriedades do
escoamento seja funcdo do espago (pontos de observacdo) e do tempo, com base em um
sistema de referéncia fixado em relacdo a um dominio espacial fixo. J& na Lagrangeana, 0
sistema se move junto com o movimento atmosférico, de modo que o movimento de cada
particula é descrito e sua trajetoria total € mapeada em funcdo do tempo. Cada uma dessas
abordagens apresenta vantagens e desvantagens, que serdo melhor descritas nas secdes a

sequir.

2.9.1 Abordagem Euleriana

De acordo com Moreira e Vilhena (2010b), modelos Eulerianos sdo os mais adequados
para a solucdo de problemas de maior complexidade, tais como o da dispersdo de poluentes
em regides de terreno complexo ou a difusdo e adveccdo de poluentes nao inertes. Eles se
baseiam na solucdo da equacdo de conservacdo de massa de espécies quimicas de poluentes,
para uma grade fixa no espago-tempo, expressa em termos da concentracdo C(X,y,z,t)
(Zannetti, 1990):

% =-u,VC+DV’C+S (23)

onde:
Uy: 0 vetor tridimensional do vento;
DV2C: o termo de difusdo molecular, com D sendo o coeficiente de difusdo molecular;

S: € o termo que se refere ao acréscimo ou a remoc¢éo do poluente, devido geralmente aos

processos de emissao (acréscimo), deposi¢éo e reacdes quimicas (remogéo);

V: é o0 operador de gradiente;
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A fim de resolver a equacéo (23), é necessario conhecer o campo de vento uy, 0 que ndo
é possivel uma vez que é extremamente variavel no espaco e no tempo, desde a escala de

centimetros a de quildmetros. Consequentemente, o vento € dividido em duas partes:
iy: 0 vento médio;
u'y: as flutuacGes turbulentas do vento médio

Deste modo, a velocidade do vento é expressa como a soma das duas partes, média e

turbulenta:
Uy = iy + Uy (24)

As mesmas consideracdes também sdo feitas a variavel C. Os novos u, e C sdo

introduzidos na equacéo (23), gerando:

%;@v&v?; C'+DV?C+5 (25)

Esta equacdo inclui novas variaveis cujos valores sdo desconhecidos, levando a um
problema sem solucdo, pois o sistema de equa¢fes ndo possui solugdo uma vez que ha mais
variaveis do que equacdes a resolver. A solucdo para este problema consiste na utilizacdo de
um namero finito de equagdes, relativo a determinado nimero de variaveis, parametrizando as

variaveis restantes em termos de quantidades conhecidas.

Para este fim, o método mais amplamente usado é a parametrizacdo de momentos de
segunda ordem, assumindo uma analogia hipotética entre a difusdo molecular e as
transferéncias turbulentas. Tal abordagem ¢ conhecida como a “Teoria K”, ou teoria do fluxo-
gradiente, uma vez que ela assume que o fluxo de um dado campo é proporcional ao gradiente
de uma variavel média apropriada. Este é o fechamento de primeira ordem do conjunto de
equacOes em questdo, uma vez que ele conserve as equagOes relativas aos primeiros

momentos e parametriza os segundos momentos (Moreira e Vilhena, 2010b):

u',C'=—KVC (26)

\
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onde K é o coeficiente de difusividade turbulenta.

A simplicidade da Teoria K da difusdo turbulenta tem levado a sua ampla utilizacéo
como a base matematica de muitos modelos voltados a simulacdo do impacto de poluentes na
atmosfera. Contudo, ela possui suas préprias limitagdes. Em contraste com a difusdo
molecular, a difusdo turbulenta é dependente da escala, o que significa que a taxa da difuséo
de uma nuvem de material geralmente depende das suas dimensbes e da intensidade da
turbuléncia. Na medida em que a nuvem cresce, maiores turbilhdes sdo incorporados no
processo de expansdo, de forma tal que progressivamente uma fracdo maior de energia
cinética turbulenta se torna disponivel para a expansdo da nuvem. Entretanto, turbilhdes muito
maiores que a propria nuvem sdo relativamente pouco importantes para sua expansdo. Assim,
a teoria do gradiente funciona melhor quando a dimensdo do material dispersado é muito
maior que o tamanho dos turbilndes que envolvem o processo de difusdo, ou seja, para
emissdes a nivel do solo e para uma escala temporal maior. Em outras palavras, o coeficiente
de difusdo ndo deve ser somente funcdo da estabilidade atmosférica e da altura de emisséo,
mas também do tempo ou distancia da fonte. Todavia tal dependéncia do tempo torna dificil o
tratamento da equacdo de difusdo em um sistema de coordenadas fixo, onde multiplas fontes
tem que ser tratadas simultaneamente. De outro modo, é necessario limitar a aplicacdo da
teoria do gradiente a escala de tempos maiores. Outras limitacGes também sdo apontadas,
como as que se referem a natureza da difusdo turbulenta, pois esta ndo € uma propriedade de
fluidos, mas sim de fluxos, o0 que pode variar significativamente de um fluxo para outro, e de
uma regido para outra no mesmo fluxo. As relagdes acima descritas sdo essencialmente
baseadas somente numa analogia qualitativa entre a difusdo molecular e a turbulenta. Para que
o fechamento de primeira ordem seja realistico, o0 campo de concentracdo média precisa ter

uma escala temporal muito maior que o do transporte turbulento.

Apesar de todos esses limites conhecidos, a Teoria K é amplamente utilizada em
diversas condigdes atmosféricas, pois ela descreve o transporte difusivo em uma estrutura
Euleriana. Ela é capaz de produzir resultados tdo condizentes com dados experimentais
guanto qualquer outro modelo de maior complexidade matematica, porém com menor custo
computacional. A confiabilidade da Teoria K € grandemente dependente da forma como a
difusividade turbulenta é determinada na base da estrutura turbulenta da CLP, e na habilidade
do modelo em reproduzir os dados experimentais de difusdo. Neste sentido, uma grande

variedade de formulagdes existe, sendo que a maioria se baseia na teoria da similaridade.
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Considerando o tensor K (3 x 3) da difuséo turbulenta, o qual pode ser inferido a partir
de experimentos, e assumindo que ele é diagonal, que a difusdo molecular é desprezivel, e que
C representa a concentracdo de um poluente ndo reativo, a equacéo (25) pode ser reescrita da

seguinte forma:

% — _UVC+VKVC+S @7)

Caso haja valores de entrada para uy, K e S, em conjunto com condi¢Ges iniciais e de
fronteira para C, a equacdo (27) pode ser integrada analiticamente, obtendo-se solucgdes
exatas, ou numericamente, obtendo-se solucdes aproximadas. Em geral, solucdes analiticas,
tais como a famosa solucdo da pluma Gaussiana, possuem um baixo custo computacional (se
comparadas com as respectivas solugdes numeéricas), porém, como nao ha uma solugdo geral
para as equacdes que descrevem o transporte e a difusdo de poluentes na atmosfera, elas
geralmente se baseiam em simplificacdes que podem néo representar de maneira realistica as
concentragfes de poluentes na atmosfera. Por outro lado, solu¢gBes numéricas possuem
consideravel custo computacional, o que muitas vezes inviabiliza a sua utilizacdo, contudo
oferecem a possibilidade de se usar qualquer funcdo de C(x,y,z,t) e de K(x,y,z,t) para a solugédo
do problema em questdo, permitindo uma abordagem mais realistica do comportamento dos

poluentes na atmosfera.

As simulagGes numéricas sdo baseadas na equacdo de Navier-Stokes, que contém todos
os detalhes da turbuléncia no fluxo. Se a equacéo € resolvida numericamente para toda a faixa
de escalas, uma simulacdo numérica direta (direct numerical simulation, DNS) ¢ feita.
Entretanto, é necessario um grande poder computacional para a realizacdo de DNS, o0 que em
geral ndo se tem a disposicdo. Assim, uma alternativa a essa abordagem € a utilizacdo da
técnica de simulacdo de grandes turbilhGes, ou large-eddy simulation (LES), que busca
simular somente as escalas de movimento numa certa faixa de escalas entre os menores
turbilhdes (responsaveis pela dissipacdo de calor e quantidade de movimento) e 0s maiores
(responsaveis pelo transporte). Essa técnica basicamente envolve resolver as maiores escalas
explicitamente, parametrizando as menores escalas (escalas de subgrade), especialmente
porque ha pouco ou nenhum dado sobre as flutuacdes médias. Esta técnica tem sido utilizada

com sucesso nas Ultimas décadas no estudo dos processos turbulentos. Atualmente, a
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utilizacdo de LES tem se tornado a melhor fonte de dados para a modelagem dos fendmenos
turbulentos que ocorrem na camada limite atmosférica (Moreira e Vilhena, 2010b).

2.9.2 Abordagem Lagrangeana

A abordagem Lagrangeana difere da Euleriana por adotar um sistema de referéncia que
segue 0 movimento atmosférico, decompondo a nuvem de poluente em elementos discretos,
tais como segmentos, particulas computacionais ou puffs (Moreira e Vilhena, 2010b).
Modelos Lagrangeanos, portanto, se baseiam nesta ideia, de que esses segmentos se movem
na atmosfera atraves de trajetorias determinadas pelo campo de vento, pelo empuxo térmico e
pelos efeitos da turbuléncia atmosférica. O calculo dessas trajetorias envolve solucionar uma
equacdo diferencial ordinéria, o que se torna computacionalmente mais facil de resolver. A
distribuicdo final destes segmentos fornece uma estimativa estocastica do campo de
concentracdo, que pode ser feita usando uma abordagem em que cada segmento € um ponto
especifico e, assim, a distribuicdo final destes numerosos pontos é usada para estimar 0 campo
de concentracdo (modelos de trajetoria), ou ainda usando uma abordagem em que se assume
uma dispersdo Gaussiana dentro de cada segmento e o campo de concentracdo final é dado

pela superposicdo dessas distribuicdes Gaussianas (modelos de puff).

A vantagem da abordagem Lagrangeana sobre a Euleriana é que nenhuma grade é
utilizada, evitando erros causados pela discretizacdo espacial, permitindo que os resultados
sejam interpolados a qualquer grade. Efeitos de deposicdo e decaimento fisico-quimico
podem ser tratados como um termo de decaimento dependente do tempo dentro de cada
segmento. Entretanto, o tratamento de reacGes quimicas somente pode ser considerado caso
haja uma grade disponivel, requerendo que o tratamento de poluentes reativos ocorra
mediante uma interpolacdo sobre uma grade a cada passo de tempo, 0 que por sua vez

introduz erros de truncamento ao modelo.

Quando comparados com modelos Eulerianos, os Lagrangeanos sdo mais eficientes
proximos as fontes emissoras, onde uma grade computacional deveria ser muito fina para ser
capaz de manipular grandes gradientes. Por outro lado, simula¢des de maior alcance requerem
progressivamente mais segmentos, que causam um aumento rapido do custo computacional a
medida em que o tamanho do dominio aumenta. Por isso, tem-se utilizado abordagens que
mesclam as vantagens de ambas, através da utilizacdo de modelos Lagrangeanos para
avaliacdo proxima a fonte, e de modelos Eulerianos para distancias maiores e para poluentes

reativos (Lagzi et al., 2013).
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A equacdo da trajetoria de um segmento pode ser escrita como uma equacao diferencial

ordinaria:
dr
— =V +V 28
" A (28)
onde:
r : a posicdo da particula;

V : vetor velocidade do segmento, incluindo a advecgéo, o empuxo térmico e a deposicao;
. - vetor de flutuagéo turbulenta;

O termo de flutuacdo turbulenta pode ser estimado como um passeio aleatério em um
fluido viscoso, o qual é descrito pela equacao de Langevin (Moreira e Vilhena, 2010b; Lagzi
etal., 2013):

v, = a(F,v,t) + [22wdw (29)

onde:

a : termo deterministico, que representa a forca de friccdo exercida pelo fluxo sobre a

particula;
o, representa a flutuag&o da velocidade turbulenta vertical;

dW : é o processo incremental de Wiener que € Gaussiano com média zero e variancia dt

(flutuacdo vertical aleatdria).

T, : é aescala de tempo de integragdo Lagrangeana;

Na equagdo (29), o primeiro componente é um termo de memoria que representa
autocorrelacdo, enquanto que o segundo componente descreve um passeio aleatorio. A escala
de tempo Lagrangeana T_ é o parametro chave e é em geral explicitamente dado ou

computado a partir de flutuagdes de velocidade. Quando ha valores grandes de T, a
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autocorrelacdo se torna pequena, e a difusdo turbulenta pode ser estimada como um passeio
aleatorio ndo correlacionado, que somente é razoavel para casos de simulagdes de distancias
maiores. No entanto, em alguns modelos, para fins de simplificacdo, somente o processo de
passeio aleatério é implementado. Flutuacdes de velocidade sd@o computadas a partir de
coeficientes de difusdo, ou definidas através de parametriza¢Ges utilizando a teoria de Monin-
Obukhov (Lagzi et al., 2013).

2.10 ASCENSAO DA PLUMA

Uma variavel importante que precisa ser considerada na dispersdo de poluentes é a
altura efetiva em que a emissdo ocorre, em relacdo ao solo. E, em se tratando de fontes em
que o poluente é lancado com determinada quantidade de movimento e energia cinética, como
no caso de chaminés e de nuvens de exaustdo de foguetes, é de fundamental importancia a
correta modelagem do problema. Portanto, a ascensdo da pluma se refere a altura efetiva em
que os fendmenos de adveccdo e difusdo (dentre outros) passam a fazer efeito sobre o
poluente emitido.

A ascensao da pluma de poluentes pode acontecer devido a dois fatores principais: a
quantidade de movimento (ou simplesmente momentum) da emissdo, a qual é o produto da
massa do material emitido pela sua velocidade de saida a partir da fonte, e a diferenca entre as
densidades do material sendo liberado e do ar ambiente, fazendo com que o material,
geralmente mais quente que o ar ambiente e, portanto, menos denso, sofra a ascenséo devido
ao empuxo térmico. Em geral, se a temperatura de saida do material for maior que 10 a 15°C
em relacdo ao ar ambiente, entdo a ascensdo da pluma atribuida as forcas de empuxo térmico
serdo maiores que as atribuidas as forcas de momentum. No caso de emissdes devido a
processos de queima (como incéndios ou explos@es), as forcas de empuxo térmico sdo muito
mais significativas do que as de momentum. Em geral, as for¢as de momentum somente tém
efeito durante os primeiros 30 a 40s ap0s a emissdo, enquanto que 0 empuxo térmico
permanece em ac¢do até que uma quantidade suficiente do ar ambiente se misture ao material
liberado, fazendo com que este se estabilize. Dependendo da turbuléncia, o efeito do empuxo

térmico dura cerca de 3 a 4 minutos.

A fim de se calcular a altura efetiva da emissdo de um determinado material devido ao
fendmeno de ascensdao da nuvem ou pluma de poluentes, é preciso examinar se o fenémeno €
predominantemente dominado pelas forcas de momentum ou de empuxo térmico, e, em

seguida, calcular a distdncia maxima da ascensdo da pluma (medida a jusante da fonte) e a
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ascensdo da pluma antes e depois desse ponto. No caso especial de chaminés, um fenémeno
adicional que deve ser considerado para o calculo da ascensdo da pluma, é o associado a baixa
pressdo que existe no topo da chaminé. Um vortice vertical surge proximo ao topo da chaminé
e, como um resultado disso, a altura efetiva da chaminé se torna menor que a atual. Portanto,
uma correcdo da altura da chaminé deve ser realizada, através da subtracdo empirica de uma
porcdo da altura da chamine, utilizando a velocidade de saida do material, a velocidade do
vento na altura da chaminé, o didmetro interno do topo da chaminé, a temperatura de saida do

material, e a temperatura do ar ambiente (Assael e Kakosimos, 2010).

As formulagbes mais utilizadas na literatura para o calculo da ascensdo da pluma séo
aquelas apresentadas por Briggs (1969; 1975). A Figura 11 apresenta esquematicamente a
altura efetiva da pluma ap6s o término do processo de ascensao, e a distancia final que a
pluma viajou a partir da fonte até a sua estabilizacdo. O calculo é baseado em valores
empiricos e levam em consideracdo a condicdo de estabilidade atmosférica e os termos

referentes as forgas de momentum e empuxo térmico.

|*I— Xy —»

Figura 11: Esquema ilustrando o processo de ascensdo da pluma, onde h, e x¢ S80, respectivamente, a altura
efetiva e a distancia percorrida pela pluma ap6s a sua estabilizacdo (Assael e Kakosimos, 2010).

Neste trabalho, a representacdo correta e adequada do termo fonte, que é a nuvem de
exaustdo, esta diretamente ligada a modelagem matematica do processo de ascensdo da
nuvem até sua estabilizacdo. Esse processo sera descrito e detalhado na Se¢éo 4.3.

2.11 DESCRICAO DO WRF

O modelo Weather Research and Forecasting (WRF) (Skamarock e Klemp, 2008), foi
desenvolvido por um consorcio de instituicdes americanas formado pelo National Center for
Atmospheric Research (NCAR), o National Oceanic and Atmospheric Administration

(representado pelo National Centers for Environmental Prediction (NCEP) e o Forecast
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Systems Laboratory (FSL)), a Air Force Weather Agency (AFWA), o Naval Research
Laboratory, a University of Oklahoma, e a Federal Aviation Administration (FAA). Ele é um
modelo Euleriano atmosférico tridimensional aplicavel tanto para pesquisa meteoroldgica
quanto para previsdo numérica do tempo. Ele oferece diversas opcbes para simulacdo de
processos fisicos atmosféricos e pode ser executado em uma variedade de plataformas
computacionais. O modelo WRF é apropriado para um amplo conjunto de aplicagdes em
escalas que variam desde algumas dezenas de metros até globais, destacando-se: a modelagem
para investigacdo meteoroldgica, previsdo do tempo através de solu¢cdo numérica em tempo
real, simulacOes idealizadas de eventos atmosféricos, estudos e desenvolvimento de processos
de assimilagéo de dados, acoplamento com outros sistemas de modelagem, como os modelos
de qualidade do ar, dentre outros. Em se tratando deste ultimo, varios sistemas de modelagem
da qualidade do ar se utilizam de dados meteoroldgicos e de terreno gerados por simulacdes
feitas utilizando-se o modelo WRF. Dentre estes, destacam-se os modelos AERMOD,
CALPUFF e CMAQ, sendo que o proprio WRF possui um modulo responsavel pela
modelagem da qualidade do ar, denominado WRF-Chem, que simula 0s processos quimicos,
de dispersdo, de transporte e de mistura de gases e particulas que ocorrem na atmosfera
simultaneamente com a modelagem meteoroldgica. O WRF representa o estado da arte na
ciéncia atmosférica, e é amplamente utilizado em todo o mundo, tanto para fins académicos
quanto para fins operacionais, e vem sendo continuamente melhorado pela comunidade
cientifica envolvida. O WRF também possui para casos reais, em suas versdes mais recentes,
um modulo capaz de realizar simulacdes LES, adequado para simulacdes de altissima

resolucéo espacial.

2.12 DESCRICAO DO CMAQ

O modelo CMAQ (Community Multiscale Air Quality) (Byun e Schere, 2006),
desenvolvido pela agéncia ambiental dos EUA, a US EPA, através de sua divisdo
Atmospheric Science Modeling Division e mantido pela UNC (University at North Carolina),
é um sistema de modelagem tridimensional Euleriano que simultaneamente modela multiplos
poluentes atmosféricos, incluindo o ozo6nio troposférico, material particulado, e uma
variedade de gases toxicos, auxiliando na avaliacdo da qualidade do ar tanto por agéncias
reguladoras quanto por empresas poluidoras, a fim de se determinar os melhores cenarios de
gerenciamento da qualidade do ar para as comunidades impactadas, como também para 0s

governos. O sistema inclui componentes responsaveis pelas emissfes, meteorologia e
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processos quimicos, de transporte e de deposic¢ao dos poluentes. Como representa o estado da
arte em modelagem da qualidade do ar, vem sendo amplamente difundido e utilizado ao redor
do mundo, possuindo uma comunidade cientifica ativa que o mantém atualizado e que
desenvolve constantes evolucdes visando reduzir as incertezas nas simulacdes. Ele também
possui um modulo que se acopla ao modelo meteorolégico WRF a fim de permitir as
interagcBes entre os poluentes atmosféricos e as variaveis meteorologicas. Este € o modelo
oficialmente utilizado pela US EPA, que executa diariamente a simulacdo das concentracdes
de ozénio troposférico e outros poluentes em todo o EUA para a avaliacdo da qualidade do ar
no pais, sendo recomendado pela US EPA para estudos de multi-escala da qualidade do ar. E,
especialmente no caso do modelo CMAQ, 0 mesmo possui, em sua versdo mais atual (neste
momento, a versdo 5.1), um modulo que trata especialmente das reacfes quimicas dos
compostos gasosos e de aerossois formados a partir de emissdes de compostos clorados
(como o HCI), que comp&em uma boa parte dos efluentes de foguetes, o que € um aspecto que
torna o CMAQ ainda mais interessante, se comparado com outros modelos como o
CALPUFF ou o0 WRF-Chem. Assim, uma das principais inovacdes que se busca € aplicar o

modelo CMAQ ao caso de emissdo de efluentes devido a lancamento de foguetes.
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3. MODELAGEM MATEMATICA

Para a modelagem matematica do MSRED, sera retirada a hipoOtese de dispersao
Gaussiana em y da equacdo de difusdo-adveccdo resolvida para o modelo MSDEF, e sera
desenvolvida a solucdo tridimensional para a mesma, utilizando como base o trabalho de
Costa et al. (2006), e publicado em Nascimento et al. (2015a) conforme ser& descrito com
maiores detalhes a seguir. Essa solucao, implementada no modelo MSRED, é uma importante

e inovadora melhoria em relacdo ao modelo MSDEF.

A equacdo de difusdo-adveccdo da poluicdo do ar na atmosfera é essencialmente uma
declaracdo de conservacdo do material suspenso. Os fluxos turbulentos de concentracdo sao
assumidos como sendo proporcionais ao gradiente médio de concentracdo, o que é conhecido
como a teoria de Fick. Essa suposi¢cdo, combinada com a equacdo de continuidade, leva a

equacéo de difusdo-adveccao (Blackadar, 1997):

@+u@+v§+(w—vg)§:i(Kxﬁj+ﬁ Kyﬁ +£(KZ@)—/1C—AC (30)
ot ox oy oz OX ox) oy oy ) 01 0z

Para0<z<h,0<y<Lyex>0, onde c denota a concentragdo média, h é a altura da
camada limite atmosferica, L, é bem distante da fonte, Ky, Ky, K; e u, v, w s&o os componentes
Cartesianos da difus&o turbulenta e do vento, respectivamente, v4 € a deposicéo gravitacional,

A é o coeficiente de decaimento fisico-quimico e 4 é o coeficiente de remocéo por chuva.

O eixo x do sistema de coordenadas Cartesiano é alinhado na direcdo do vento, o eixo y
é orientado na direcdo horizontal perpendicular a direcdo do vento, e 0 eixo z na direcdo
vertical para cima. A fim de resolver a equacdo (30) é assumido que a componente lateral do
vento médio é zero (v = 0). Também, é necessario definir as condi¢des iniciais e de fronteira:

assume-se que no inicio da liberacdo do poluente a regido da disperséo ndo esta poluida:

c(x,y,2,00=0 em t=0 (31)

e uma fonte de emissdo com taxa constante Q é assumida:
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L 1y®-n(tt)]5(y - y,)5z-H,) em x=0 (32)

c0,y,z,t)= 0(2)

onde ¢ é a funcdo delta de Dirac, Hs € a altura da fonte, # é a funcdo de Heaviside e t, é a

duracgéo da liberacdo (Bianconi e Tamponi, 1993).

Os poluentes estdo também sujeitos as condicdes de fronteira:

Kzﬁzo em z=h (33a)
oz
e
Kzﬁ=vdc em z=0 (33b)
oz

onde V4 é a velocidade de deposicdo seca. Na direcdo y, tém-se as seguintes condigdes:

@:0 em y=0,L, (34)

oy

Assume-se também que Ky, K, K;, e a velocidade do vento u dependem somente da
variavel z, com w e vy constantes. Neste momento, toma-se como base a técnica descrita por
Moreira et al. (2005a; 2006) denominada “Advection-Diffusion Multilayer Model” (ADMM),
gue é uma solucdo semi-analitica baseada na discretizacdo da camada limite atmosférica em
subcamadas onde a equacdo de difusdo-adveccgdo é resolvida pela técnica da transformada de
Laplace. Assim, é feita uma aproximagéo passo a passo, que € entdo aplicada ao problema
(30) através da discretizacdo da altura h em subcamadas de forma que, dentro de cada uma,
valores médios de Ky, Ky, K; e u séo calculados. Assim, esse procedimento transforma o
dominio do problema (30) em um sistema multicamadas na dire¢do z. A Figura 12 apresenta

uma ilustracdo esquematizada desse procedimento. Essa abordagem é bastante genérica no
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sentido de que pode ser aplicada quando esses parametros sdo uma fungdo continua arbitraria

da variavel z

.............................................................. &
= h
——
T T T
=
———
=
T T T
T I
T T T .
T I
T T T
=
—
T T T
-
T T —
e h=
T I
I I
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iy
I I h_2
T T T =
I I
I I
e
iy h—_l

\ i
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L I >

Figura 12: Esquema da CLP dividida em um sistema de multicamadas.

Neste ponto, pode-se reescrever a equacdo (30) como um conjunto de problemas

difusivos-advectivos com parametros constantes, para uma determinada subcamada:

2 2 2
&, +U, o, +(W—vg)aCn =K} 0 CZ" +Kj 0 CZ" +K) 0 CZ" —Ac, —Ac, (35)
ot OX oz OX oy oz

para n = 1:N, onde N denota o nimero de subcamadas e c, representa a concentracdo na
enésima subcamada. Também, é necessario definir duas condicBes de fronteira extras,
referentes as interacfes que ocorrem nas interfaces das subcamadas (além das condicdes ja

definidas paraz=0ez = h):

C,=C,., n=1,2,.(N-1) (35a)

i1 n=1,2,.(N-1) (35b)
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Tais condicBes precisam ser consideradas a fim de ser possivel determinar
inequivocamente as 2N constantes arbitrarias que aparecem na solugdo do conjunto de

problemas da equacéo (35).

Agora ja é possivel, a partir desse ponto, aplicar o método GITT (Generalized Integral
Transform Technique, Cotta, 1993) na direcdo y. Este € um método hibrido que tem sido
utilizado na solucdo de uma ampla e diversa classe de problemas principalmente na area de
transferéncia de calor e dindmica dos fluidos. A aplicacdo formal do método GITT comeca
com a escolha do problema dos autovalores associados (também conhecido na literatura como

0 problema auxiliar) e suas respectivas condigdes de fronteira:

w; )+ Aw;(y) =0 em 0<y<L, (362)

wi(y)=0 em y =0,Ly (36b)

A solucéo é y; = cos(4iy), onde Z; representa as raizes positivas da expressdo sen(4iLy) =
0. Entdo, 4o = 0 e 4 = in / L,. Deve-se observar que as funcdes ;i (y) e 4i, conhecidas
respectivamente como 0s autovetores e 0s autovalores associados com o problema de Sturm-

Liouville, satisfazem a seguinte condigdo de ortonormalidade:

1

12172
N m N n

37)

M(z)wn(z)dvz{o’mi”}

1, m=n

onde Ny, é dado por:

N, = w2 (2)dv (38)

Seguindo o formalismo de GITT, o primeiro passo é expandir a variavel c(x,y,z,t) na

seguinte forma:
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C.(X Y, 2,t) = iéni (X%, 2,y ()

1/2
i=0 N i

(39)

Substituindo a equacdo (39) na equacdo (35), obtém-se, assumindo-se

K'=K,;K'=K;K! =K,:

iacm(x Z,t) V/(Y) iacm(x Z,t) ‘//.(Y)+( Wy )iacm(x Z) w(y)

12 1/2 12
= N; = oz N;

s O 20 yi(y) ch.(x LA (40)

2 12 1/2
s OX N;

=, 0° C.i(x,2,1) W.(y)
=~ o7’

(/1+A)Zcm(x 2l

1/2

+K!

onde ' e " séo usados para indicar as derivadas de primeira e segunda ordem, respectivamente.
s . 218) ) )
O proximo passo e aplicar o operador I—mdy na equacdo (40) e usar a equacéo

(36a) para observar que 1,//, = —ﬂizl//i . Além disso, usando a propriedade da ortonormalidade, a

equacao (40) pode ser reescrita da seguinte forma:

G, (X, 2,1) ac,i(x,2,t) oc,i (X, z,1)
+U, +(W-V,)———=
ot OX oz (41)
0°C,; (%, 2,1) 0°C (X, 2,1) p
K +K —(A+A+K )T, (% 2,1)

X ox? : 0z°

Para a condi¢édo da fonte (32) tem-se:
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2 Vi, “O[n)-n(tt,)]5(z- H)o(y-v,)w |
Zu . (0.2, t)j ZN ;/2 dy = I Nl/z Ldy (42)
T )
Assim, desenvolvendo as integrais, obtém-se:
t)-n(t-t)|0(z—H,)w.

1/2
unNi

No método GITT tradicional o problema transformado é resolvido numericamente.
Neste trabalho, entretanto, o problema € resolvido utilizando a técnica da transformada de
Laplace, baseado na solucéo de Nascimento et al. (2015a). Portanto, ao aplicar a transformada

de Laplace na equacao (41), chega-se a seguinte equacao:

dzéni (sa Z! p) _ (W_Vg) déni (Sizl p) _ (p+ﬂ’+A+Sun - szz + Ky/llz)éni(s7z7 p) _

dz? K, dz K, (44)
(sz — un)éni (O! Z, p)
K

z

.....

€(s,z2,00=0 em t=0 (45)

com a condigéo da fonte:

9(1 ept)‘”l'\fﬁ’;)(s(z—Hs) em x=0 (46)

n i

m(o Z, p)_
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e as condic¢0es de fronteira:

kK LE2P) 5 om z=h (472)
dz
e
KZW=Vd6‘(S,Z,p) em z=0 (47b)
Z

resultando em

dzéni(&z’ p) Adéni(s’zi p)

—BC,;(s,z, p) =—DQo(z — H, 48
- - 1(5.2,p) =-DQS(z—H,) (48)
onde:
A=Y . g (p+A+A+su,—K s*+K %) e D:(l—efpt') (u, —K,8) wi(y,)
K, K, P ukK, N

A equacdo (48) tem a bem conhecida solucgéo:

1-e ™
6m (S, Z, p) — Gle(R1+R2)Z +G26(R1_R2)Z +u§(e(&—R2)(z—Hs) _e(R1+R2)(z—HS)) (49)
P 3

onde:

12 2
rR=2,r-B" ;F23=&[A2+4B]”2 e ﬁ:(l— KXSJ
2 2 v (Yo) B u

n

Em seguida, a concentracdo € obtida pela aplicacdo da inversdo numérica da

concentragdo transformada C; pelo esquema da quadratura Gaussiana:
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j=1 t k=1
N |
1_e t (50)
Q(e(a—szz—Hs) eI ) H(H,)
(p;/) R
onde:
1wy,
R = K,
}/z
PiaiasPe pk u,f+K, 4
1)t
R, ==
2 K

z

1/2
vz w—v_ Y
R, = NK, ( gj + (p‘+/1+A+ kun/}+Kylj2]
‘//i(yo)ﬁ Kz t

sendo M; o0 nimero de pontos da quadratura Gaussiana aplicada a variavel t, M, o nimero de
pontos da quadratura Gaussiana aplicada a variavel x, H(z — Hs) a funcdo de Heaviside e

u.x , : «
P, = K" 0 nimero de Peclet, que essencialmente representa a razdo entre o transporte

e
X

advectivo e o difusivo (Moreira et al., 2005c). As constantes a;, ax, pj € P« S40 0S pesos e as
raizes do esquema da quadratura Gaussiana e sao tabulados no livro de Stroud e Secrest

(1966), enquanto que j e k sdo os pontos de quadratura.

Finalmente, usando a forma da inversa, obtém-se:
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0 M, i M,
c, (X, y,z,t) = W‘(y){ Pig ﬂak [Gle(Rl*R2’2+Gze(R1’R2)Z+

o ]
[1—e t ] (51)
Q (R=R,)(Z=H,)  ~(Ri+R,)(z=H,)
~ Z T (et s) @t s H(Z_HS)
(p;/t) R3( )

|

Esta equacdo é entdo truncada para um ndmero suficientemente grande de termos do
somatorio da serie a fim de obter a solucdo final do problema (35). Consequentemente,
através dessa solucdo obtém-se a solugdo da equacéo de difusdo-adveccao tridimensional para

uma camada limite atmosférica ndo homogénea.

E importante salientar que esta solugdo é semi-analitica, no sentido de que nenhuma
aproximacdo é feita ao longo do processo de derivacdo, exceto pela aproximacdo passo-a-
passo do coeficiente de difusdo e velocidade do vento longitudinal, a inversdo de Laplace

numérica da concentracdo transformada e o truncamento da série da solucdo GITT.

Portanto, apds determinar o tempo de estabilizacdo e a fonte (que sdo as multiplas
camadas formadas pelo particionamento da nuvem, conforme sera mais bem detalhado a
seqguir), a concentracdo final do poluente em um determinado nivel sera a contribuicdo de

todas as fontes:

Cx,y,z,t)=> c(xy,zt), onde i=123,..n. (52)

onde n representa a enésima fonte devido ao particionamento da nuvem de exaustdo de

poluentes liberados pelo foguete no tempo de estabilizacéo.

Para se determinar as constantes G; e G, para cada camada, séo aplicadas as 2N-2
condigdes de continuidade de interface, conforme descrito no método ADMM (Moreira et al.,
2005a). Deste modo:

Emz=0; K, %Cl(s,o, p)=0

Cl(sl Z, p) = Cz(s! Z, p)

& 0
Emz=1z. Kzlgcl(S, Z, p) = KZZECZ(S,ZP p)
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Cz (S’ Z,, p) = Cs(S, Z,, p)
7 0
Emz=2: K., ECZ(S’ Z,,p) =K, 503(5’ Z,,P) (53)

Cs(s! Z3, p) = C4 (57 Z3, p)

& 0
EmZ:Z3, KZ3EC3(S,Z3’ p): KZ4EC4(S’ 231 p)

Ciny (s, Z(N-1) p) =Cy (s, Z(N-1)» p)
Emz= Z(N-1) &

0
Kz(N,l) EC(N—l) (s, Z(N-1)» p) = KzN ECN (s, Z(N-1)» p)

Emz= z, KZNch(s,h, p)=0

Com as expressdes obtidas na equacdo (53) chega-se a um sistema linear de dimenséo
(d = 2N) dado por MX = b:

M., M,, 0 0 0 0 0 A 0
M, M,, M, M., 0 0 0 A, 0
Ms, M, Mg, M, 0 0 0 A E
0 0 M,; M,, M . M 6 0 A, | | SPy
0 0 Mg, M, Mss Mgs 0 Pl SPy | (54)
0 0 Misns Mogno Mg Mo AL 0
i 0 0 0 0 M. M.,.LA] L0

onde n’ indica a regido de emissdo, Sp,- € a solucdo particular e Sp’,- € a derivada da solugéo

particular, ambas aplicadas na regido de emissao, ou seja:

Spn, = % [eRn(Z_Hs) _ e_Rn(Z_Hs)]
) (54a)
R

Sp ’n, = &[eRn(Z*HS) +e*Rn(Z*H5):| (54b)

2R,



onde:

Com a matriz M definida como:

Paran=1,2,3,...,N

— Rinzn
M 2n,2n-1 — €

— ’Rinzn
Iv|2n,2n =€

Ri(n+1)Zn
2n,2n+1 — —€

M
_ A RinZa
M 2n,2n+2 — e

— K R eRin Zy

2n+1,2n-1 — "“Mzn'tin

M

—K,,R, e "

2n+1,2n = zn’ tin

M

Ri(n+1)Zn

M 2n+L,2n+l _Kz(n+l) Ri(r1+1)e

— 7Ri(n+1)zn
M 2n+1,2n+2 — Kz(n+1) Ri(n+1)e

E por fim:

Rinzn
Md,d—l = Rine

_ Rinz,
Md’d = —@"n“n
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(54c¢)

(54d)

(54e)
(541)
(549)
(54h)
(54i)
(54i)
(54K)

(541)

(54m)

(54n)
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(540)

(54p)

(540)

(54r)
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4. METODOLOGIA

A fim de prover ao modelo MSRED com as informacdes necessarias a sua execucao,
algumas variaveis meteorologicas precisam ser fornecidas ao modelo, tais como perfis
verticais de temperatura, direcdo e velocidade do vento, desde o nivel do solo e em diferentes
niveis na atmosfera, altura da camada limite, comprimento de Monin-Obukhov, velocidade de
friccdo, velocidade de escala convectiva, dentre outras. Em geral, elas sdo obtidas através de
observacdes feitas nas regides de interesse, como, por exemplo, as campanhas realizadas na
regido do CLA. Entretanto, tal processo envolve custos financeiros relativamente elevados,
pois envolve a disponibilizagdo de maquinarios e de recursos humanos altamente
especializados para sua realizacdo. Destarte, um esforco foi empreendido neste projeto a fim
fornecer tais informacBes meteoroldgicas necessarias a0 MSRED através da aplicacdo de um

modelo meteoroldgico a este caso. Para este fim, foi escolhido o modelo WRF.

E, com o objetivo de estudar e simular o processo de transporte quimico de efluentes de
foguetes na atmosfera para avaliacdo de longo alcance do impacto ambiental em escalas
regionais, foi realizado um esforco no intuito de avaliar os modelos de qualidade do ar
existentes que poderiam ser aplicados neste contexto. Assim, foi escolhido o0 modelo CMAQ,
uma vez que, conforme ja apresentado, representa o estado da arte na modelagem
tridimensional regional do transporte quimico de poluentes, é utilizado operacionalmente pela
agéncia ambiental norte americana (US EPA), e por ser capaz de lidar com compostos
clorados, especialmente o HCI, visto este ser um dos principais poluentes emitidos durante o
langamento de foguetes.

O modelo MSRED foi concebido com base no modelo MSDEF, porém com as

seguintes melhorias:

¢ Solucdo tridimensional semi-analitica da equacao de difusdo-adveccdo, o que permite a
utilizacdo de coeficientes de difusividade tridimensionais, visando a representacdo mais
realistica da turbuléncia atmosférica, com base na Teoria K;

¢ Integracdo com o modelo meteorologico WREF, utilizando as informacgdes derivadas do
modelo, tais como variaveis meteoroldgicas, definicGes de grade, georreferenciamento
de pontos receptores e perfis verticais;

¢ Integracdo com o modelo fotoquimico CMAQ para a modelagem do transporte quimico
de longo alcance, através da geracdo das condigdes iniciais a partir da modelagem de

curto alcance realizada pelo MSRED;
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e Melhoria na representacdo do termo fonte, ou seja, da huvem de exaustdo de foguetes,
através da incorporacgédo de novas formulagdes que consideram cada tipo de langcamento
e condicdo de estabilidade atmosfeérica;

¢ Incorporacdo de novas parametrizaces da turbuléncia atmosférica, a fim de computar
os coeficientes tridimensionais de difusividade turbulenta K,, Ky e K;;

e Utilizacdo da componente vertical do vento na solugéo da equacao de difusdo-advecgéo,
a fim de melhor representar o termo advectivo da equagéo na direcao z;

e Computo da velocidade de deposicdo seca dependente da altura z, ao invés de somente
para o nivel de superficie, utilizando as informac6es disponibilizadas pelo modelo WRF
para cada camada meteoroldgica, considerando cada condicdo de estabilidade
atmosférica;

e Projeto e codificacdo do modelo visando a utilizacdo de modernas bibliotecas para
manipulacdo de arquivos em formato amigavel capaz de ser utilizado para analise,
georreferenciamento e pds-processamento, € a melhoria do desempenho através do
desenvolvimento de cdédigo computacional que permita a utilizacdo do modelo em

computacéo de alto desempenho;

A seguir é apresentada, para cada objetivo especifico, a metodologia que foi aplicada
para o desenvolvimento deste trabalho, descrevendo em detalhes cada melhoria feita no

MSRED em relagdo ao seu antecessor, 0 MSDEF.

41 DESENVOLVER A SOLUCAO TRIDIMENSIONAL SEMI-ANALITICA DA
EQUACAO DE DIFUSAO-ADVECCAO

O trabalho de Nascimento et al. (2015a) foi desenvolvido visando atender esse

objetivo, e nesta tese esta apresentado com maiores detalhes no Capitulo 3.

4.2 PROJETAR E CODIFICAR O MODELO MSRED

O MSRED foi projetado para ser um modelo capaz de se integrar com as principais
ferramentas na area de modelagem computacional da qualidade do ar. Assim, os desafios ndo

foram poucos:

a. integracdo com o modelo WRF a fim de ler sua saida para utilizacdo como entrada de

dados meteorolégica;
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b. integracdo com o modelo CMAQ para geracdo das condi¢Oes iniciais para a
modelagem do transporte quimico para avaliacdo de longo alcance;

c. geracdo de saida contendo o campo de concentracdo para um determinado tempo com
informacdes para georreferenciamento da grade de receptores, em formato que permita
0 pos-processamento de maneira agil e fécil,

d. configuracdo das opgOes de modelagem que permita ao operador selecionar que
cenario de lancamento de foguete deseja simular;

e. execucdo da modelagem de maneira amigavel por parte do operador num tempo de
modelagem que permita a adequada avaliagéo de curto alcance; e

f. a utilizacdo de modernos recursos cientificos e computacionais que garantam o

desenvolvimento de toda essa gama de funcionalidades.

A seguir, serdo detalhados os principais aspectos do projeto e desenvolvimento do

modelo MSRED, com foco na solucdo dos desafios ora apresentados.

4.2.1 Projeto do Sistema de Modelagem

O sistema foi projetado para se integrar com os modelos WRF e CMAQ. Para este fim,
cada aspecto de seu projeto foi desenvolvido de forma a garantir o perfeito acoplamento entre
os diferentes modelos, através de uma cadeia de execucdo bem definida, utilizando um projeto
de sistema baseado em trés camadas: a camada de apresentacéo, a camada de persisténcia e a
camada de negécio. A estrutura bésica da cadeia de execucdo do modelo MSRED é

apresentada na Figura 13.

A camada de apresentacdo de um sistema se refere a interface que este oferece ao
usuario para sua configuracdo e execucdo, podendo ela ser grafica (GUI — Graphical User
Interface) ou ndo, como, por exemplo, a interface de linha de comando (LCI — Line Command
Interface). Considerando que este € modelo computacional construido para ser executado em
ambiente Linux através de interface de linha comando, a interface basica disponivel ao
usudrio para sua configuracéo e execucao € um conjunto de arquivos que deverao ser editados

pelo usuario a fim de executar o modelo.
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MODELAGEM METEOROLOGICA

- Parametros meteorolégicos
(diregdo e velocidade do WRF
vento, altura da camada OPQ()ES DE EXECUCAO DO
limite, temperatura e presséo N
do ar etc.) P P USUAR I O
- Informagdes sobre a grade
de modelagem (posicéo, MCIP
tamanho, resolucéo);
- Niveis verticais

v

MODELAGEM DA DISPERSAO E DO IMPACTO DE CURTO ALCANCE
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Concentragdo
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MODELAGEM DO TRANSPORTE QUIMICO E DO IMPACTO DE LONGO
ALCANCE COM O CMA

------ BCON
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(emissdes antropogénicas)
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v
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3D

Figura 13: Fluxograma ilustrando a cadeia de execucdo do sistema de modelagem.

A camada de persisténcia de dados visa facilitar o desenvolvimento e execucdo de um
programa de computador através do encapsulamento dos mecanismos necessarios a
formatacdo, leitura e gravacdo dos dados de um determinado sistema. Esses mecanismos sdo
de vital importancia ao correto funcionamento de qualquer sistema, visto que, se ndo forem
corretamente projetados e desenvolvidos no que diz respeito aos requisitos de desempenho,
confiabilidade, escalabilidade e transparéncia, poderdo impactar severamente no resultado

final do sistema. Em sistemas computacionais tradicionais, esses dados sdo gerenciados por
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um sistema de persisténcia a parte, chamado de “sistema de gerenciamento de banco de
dados”, ou SGBD, que além de implementar todos 0s processos para a gravacao, leitura e
formatacdo dos dados, também implementa outros mecanismos de adicionais, como de busca,
auditoria e controle de acesso. No entanto, em sistemas que exigem computacdo de alto
desempenho, a utilizacdo de SGBDs pode impor algumas restrigdes, principalmente ao
desempenho e a possibilidade de se transportar os arquivos de dados gerados para outras
plataformas de modelagem ou de pds-processamento. Neste sentido, devem-se buscar

mecanismos de persisténcia mais aderentes a realidade do sistema a ser desenvolvido.

A camada de negocio, por sua vez, tem como intuito encapsular todas as rotinas,
procedimentos, funcdes e métodos que implementam a inteligéncia computacional do sistema
em questdo. Ou seja, € nesta camada que se encontram codificadas as regras de negocio, o
coracdo do sistema. Ela interage com a camada de apresentacdo a fim de obter as informacoes
de configuracdo, execucdo e apresentacdo dos resultados, bem como com a camada de
persisténcia, a fim de ler os dados a serem processados e gravar os resultados de seu
processamento. Nela sdo realizadas as operacdes de célculos, transformacbes, passos
iterativos, comunicacBes entre processos, validacdes e controle de fluxo de dados e de

processos.

4.2.2 Camada de Persisténcia de Dados

Boa parte dos desafios se refere a escolha do mecanismo de persisténcia de dados a ser
utilizado no modelo. Sabendo que os modelos WRF e CMAQ se utilizam do formato netCDF
(Unidata, 2015) para formatacdo de suas respectivas saidas, e sendo este 0 mais largamente
utilizado pela comunidade cientifica, foi o escolhido para ser utilizado pelo MSRED como a
camada de persisténcia de dados.

Apesar de todas as vantagens que o formato netCDF oferece, ele se limita a fornecer
meios para a persisténcia de dados cientificos. Cada programa ou modelo computacional que
o0 utiliza define como seré a estrutura e o padrdo de dados internos de seus arquivos, em
termos das dimensdes, varidveis, atributos globais e atributos de variaveis. Assim, embora o
WRF e o CMAQ utilizem o netCDF, cada modelo utiliza uma maneira diferente de
representar seus dados utilizando o mecanismo de persisténcia disponibilizado pelo netCDF.
O CMAQ possui um moédulo chamado MCIP (Meteorology-Chemistry Interface Processor,
Otte e Pleim, 2010), responsavel por realizar o prée-processamento meteorolégico dos dados

de saida do WRF para o formato de dados usado por todo o conjunto de aplicativos do
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CMAQ. Este formato, construido sobre a plataforma de persisténcia do netCDF, é definido
pela interface de programacdo denominada Models-3/EDSS Input/Output Applications
Programming Interface (1/0O API). Esta biblioteca fornece um conjunto de funcionalidades
que facilitam o trabalho de desenvolvimento, tais como a estruturacdo dos dados, funcdes de
geoprocessamento, leitura e gravacdo de dados, aléem de fornecer um formato aceito por uma
grande variedade de aplicagdes de anélise e pds-processamento de dados de modelagem, tais
como o Visualization Environment for Rich Data Interpretation (VERDI), Integrated Data
Viewer (IDV), Atmospheric Model Evaluation Tool (AMET), R, Matlab, Octave e SciPython.
Deste modo, como o modelo MSRED precisard gerar arquivos prontos para serem usados
pelo CMAQ para entrada de condi¢Bes iniciais, como j& existe um pré-processador
meteoroldgico que disponibiliza os dados de saida do WRF no formato I/O API, e como ha
uma grande variedade de aplicacdes que permitem a analise e pos-processamento de arquivos
neste formato, esta biblioteca foi, portanto, escolhida para ser utilizada no projeto e
desenvolvimento do novo modelo. Portanto, 0 modelo MSRED foi desenvolvido utilizando a
linguagem FORTRAN, uma poderosa linguagem de programacdo largamente utilizada em
aplicacdes cientificas, permitindo a integracdo do MSRED com os modelos WRF e CMAQ
através da utilizacdo das bibliotecas netCDF e 1/0 API.

4.2.3 A Camada de Apresentacao

O MSRED possui um arquivo de configuracdes de entrada que permite ao operador
selecionar que cenario sera simulado pelo modelo. As configuracbes pertinentes a esse

arquivo sdo listadas na Tabela 1.

Tabela 1: Relagdo das configuragcdes do MSRED, na ordem em que séo apresentadas no arquivo de entrada.

Item Configuracdo Exemplo de Valor
1 Tipo de langamento. Normal: 1; Abortado/explosdo: 2 1
2 Taxa de emissdo total do foguete (kg/s) 520
3 Quantidade de calor liberado pelo foguete (cal/g) 1600
4 Ativar deposicao seca. Ativado: 1; Desativado: 0 1
5 Coeficiente de decaimento radioativo (meia-vida, em horas), para o 24
composto HCI
6 Latitude, em graus, do local de lancamento -2.3172
7 Longitude, em graus, do local de lancamento -44.368
8 Intervalo, em minutos, para o calculo e saida da concentragdo calculada | 10
no tempo
9 Hora do lancamento (GMT), sendo O (zero) a primeira hora de 26
modelagem, conforme advindo do WRF/MCIP
10 Duracédo da simulagdo, em horas, contado a partir da hora do lancamento | 1
11 Hora (GMT) para saida da média da concentracdo horaria, para geragdo | 27
das condicoes iniciais para modelagem do transporte quimico no
CMAQ. Esta hora deve estar contida entre a hora do langcamento e a
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duragdo da simulagdo
12 Tempo, em segundos, para queima do combustivel (total ou parcial, veja | 300
opc¢ao abaixo), em caso de langamento abortado ou de exploséo
13 Percentual de combustivel queimado durante o tempo de queima do 100
combustivel, em caso de lancamento abortado ou de exploséo

Além de configurar o cenario de modelagem, o operador precisa informar ao modelo
quais sdo os arquivos de entrada e saida. Isso € feito mediante a configuracdo de variaveis de
ambiente, cada uma correspondendo a um determinado arquivo de entrada/saida do modelo.
A Tabela 2 apresenta a relacdo das variaveis de ambiente e de seu respectivo arquivo de

entrada ou saida.

Tabela 2: Listagem dos arquivos de entrada e saida, juntamente com suas respectivas variaveis de ambiente.

Variavel de - .
Ambiente Descrigdo do Arquivo Exemplo de Valor
METCRO2D Arquivo de entrada meteoroldgica proveniente do MCIP, METCRO2D_d03

contendo as varidveis meteorologicas modeladas pelo
WRF nas dimensdes tempo, linha e coluna, para o centro
de massa (CROSS) de cada ponto de grade.
METCRO3D Arquivo de entrada meteorolégica proveniente do MCIP, METCRO3D_d03
contendo as variaveis meteoroldgicas modeladas pelo
WRF nas dimensfes tempo, camada, linha e coluna, para o
centro de massa (CROSS) de cada ponto de grade.
METDOT3D Arquivo de entrada meteoroldgica proveniente do MCIP, METDOT3D_d03
contendo as variaveis meteoroldgicas modeladas pelo
WREF nas dimens@es tempo, camada, linha e coluna, para
as faces U e V (DOT) de cada ponto de grade.

MSREDINPFILE Arquivo de entrada do MSRED, contendo as msredinp.dat
configuragdes para sele¢do do cendrio a ser modelado

MSREDCONC Arquivo de saida do MSRED, contendo as concentragdes msredconc.ncf
dos poluentes calculadas no tempo

MSREDICON Arquivo de saida do MSRED, contendo as concentragdes msredicon.ncf

de média horéria dos poluentes, para a hora configurada
para geragdo das condigdes iniciais para 0 CMAQ

GRIDNAME Nome da grade, conforme configurado no arquivo Alcantara
GRIDDESC do MCIP

4.2.4 A Camada de Negocio

O MSRED foi projetado em mddulos, de forma que cada regra de negdcio possa ser
modificada ou eventualmente corrigida sem a necessidade de se modificar o fluxo principal e
a cadeia de execucdo do modelo. Cada regra de negocio foi codificada em unidades de
programacéo independentes (arquivos de extensdo f90), e as variaveis ou constantes de uso
global foram incorporadas em unidades especiais chamadas de module (arquivos de extensédo
mod). Ele foi construido para simular a dispersdo da nuvem de exaustdo de efluentes de
foguetes para langamentos normais e para langamento abortados (explosdo). Para o caso de
langcamento normal, é assumida a hipotese de que todos os motores do foguete e o sistema de

lancamento estejam operando normalmente. J& no caso de falha no langamento (explosao), é
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assumida a hipétese de ruptura dos motores, espalhando propelente sélido sobre a area na
vizinhanca da plataforma de langamento. O propelente sélido espalhado continua a queimar
em um longo periodo de tempo a taxa constante, ao contrario do que acontece no caso de
lancamento normal, em que o tempo de queima do propelente é muito pequeno, cerca de 15s
(Moreira et al., 2010a). A taxa de emisséo, calor efetivo e tempo de queima usados nas
simulagOes do VLS séo apresentados na Tabela 3.

Tabela 3: Relacéo da taxa de emissao e calor efetivo do propelente para cada tipo de langamento para o VLS.

Informacao Lancamento Normal Lancamento Abortado
Taxa de emissdo Q (g/s) 5,2 x 10° 1,36 x 10°
Calor efetivo H (cal/g) contido no combustivel 1,6 x 10° 10°

A taxa de emissdo para langamento normal foi obtida fazendo a média da taxa de
emissdo dos 4 motores do VLS por um periodo aproximado do “lift-off” até o veiculo estar a
uma altura de 3.000 m acima da superficie. Para o caso de lancamento abortado, em que
ocorre a queima lenta (explosdo), a taxa é uma média sobre o tempo total de queima dos

propelentes espalhados (Moreira et al., 2010a).

A Tabela 4 apresenta os constituintes da nuvem de exaustdo, juntamente com 0s
percentuais das fraces do peso total dos produtos liberados na queima do propelente, que séo
utilizados para se determinar a taxa de emissdo de cada poluente em cada particdo da nuvem,
multiplicando pela taxa de liberagdo escolhida pelo operador. O MSRED é capaz de processar
simultaneamente os poluentes que derivam da queima do propelente. Os constituintes que
causam impacto sobre a qualidade do ar e que, portanto, sdo considerados no modelo, sdo:
diéxido de carbono (CO,), monoxido de carbono (CO), cloreto de hidrogénio (HCI) e alumina

(Al,O3), sendo os trés primeiros gases e o0 Ultimo material particulado.

Tabela 4: Composicao basica dos constituintes presentes na combustdo do propelente no 1°, 2° e 3° estagio do
VLS (Moreira et al., 2010a).

Constituinte % m/m | Peso Molecular

Dioxido de carbono (CO,) 4.4 44

Monéxido de carbono (CO) 27,6 28

Acido cloridrico (HCI) 21,6 36,5

Oxido de aluminio (Al,Oj3 solido) | 28,2 102

Vapor d"agua (H,0) 7,0 18

Nitrogénio (N,) 8,4 28

Hidrogénio (H,) 2,8 2

A seguir sera apresentado com detalhes cada aspecto da camada de negocio do MSRED.
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4.2.4.1 A Estrutura do Cddigo

A Tabela 5 apresenta o pseudocddigo do modelo, destacando sua cadeia de execucao

com as principais funcdes que sdo executadas durante a modelagem. Cada linha do

pseudocodigo sumariza o que € executado no modelo, na ordem em que foi implementado.

Tabela 5: Pseudocddigo do modelo MSRED.

14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26

27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45

Programa MSRED
Inicializacéo:
Inicializa as varidveis internas;
Inicializa o mecanismo de processamento paralelo (MPI);
Lé as definicdes de entrada do usuario;
Inicializa os arquivos e as varidveis de dados meteoroldgicos;
Valida os dados de entrada;
Abre os arquivos de saida para escrita;
Calcula a divisdo de esforco computacional para cada processo;
Execucdo:
para cada hora de modelagem faca:
Lé os dados meteorolégicos;
se primeira hora entéo:

Determina a estabilidade atmosférica;

Calcula o termo fonte (altura, dimensédo, tamanho, formato, taxa de emisséo, tempo
de estabilizagdo e particionamento da nuvem de exaustdo apés sua
estabilizagéo);

Calcula os coeficientes de turbuléncia atmosférica (Ky, K, e K;);

fim se
para cada subintervalo de tempo faca:
para cada poluente faca:
Calcula o coeficiente de decaimento fisico-quimico;
Calcula a velocidade de deposicéo seca;
Calcula o coeficiente de remocdo por chuva;
para cada parti¢cdo da nuvem faca:
Determina a taxa de emissdo Q desta particéo;
para cada posicdo x da grade faga:
para cada posicdo y da grade faga:
para cada posi¢do z da grade faca:
Calcula a concentracdo para o tempo atual no ponto (X, y, z) para
esta fonte (particdo da nuvem);
fim para
fim para
fim para
fim para
Coleta as concentragdes calculadas por todos os processos;
para cada posicdo x da grade faga:
para cada posicédo y da grade faga:
para cada posi¢do z da grade faca:
para cada parti¢cdo da nuvem faca:
Calcula a concentracéo total no ponto (X, Y, 2);
fim para
Transforma a grade de modelagem para a grade final;
Converte a concentracdo final para a unidade de saida;
fim para
fim para
Interpola as concentracdes que foram zeradas devido ao processo de rotacéo;
Grava as concentragdes calculadas no tempo no respectivo arquivo de saida;
se tempo atual igual a hora para geracdo das condig¢des iniciais entdo:
Grava as concentragdes médias da Ultima hora no arquivo de saida de
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condi¢Bes iniciais para entrada no modelo CMAQ;

46 fim se
47 fim para
48 fim para
49 fim para
50 fim para

Finalizacéo:
51 Libera os recursos alocados e finaliza 0 mecanismo de processamento paralelo (MPI);
52 | Fim Programa MSRED

As linhas 2-8 séo responsaveis pela inicializacdo do modelo. Notadamente, é nesta etapa
em que as opcdes de execucdo do usuario sdo lidas, os arquivos de entrada sdo inicializados,
as validacgdes das entradas séo realizadas, 0s arquivos de saida sdo abertos para escrita, e Sao
feitos os célculos de divisdo de esforco computacional entre 0s processos com base nas

opcdes de execucdo e no tamanho da grade de modelagem definidos pelo usuario.

Em seguida (linha 9), a fase da execucdo da modelagem propriamente dita é iniciada
com o laco iterativo para cada hora de modelagem definida nas opcdes de entrada do modelo.
Para cada hora, todas as variaveis meteoroldgicas necessarias sao lidas (linha 10), e, no caso
de ser a primeira hora de modelagem (linhas 11-14), é determinada a estabilidade atmosférica
(ver Secdo 4.2.4.3.1), e sdo calculadas todas as informacdes que o modelo precisa para
representar o termo fonte, que é a nuvem de exaustdo devido a langcamento normal ou
abortado, tais como a ascensdo, dimensdo, tamanho, formato, deslocamento horizontal e
vertical, taxa de emissdo, tempo de estabilizacdo e particionamento da nuvem de exaustéo.
Em seguida, os coeficientes tridimensionais de turbuléncia K, Ky e K; séo calculados (ver
Secdo 4.4). Neste momento, € iniciado um novo lago iterativo para cada intervalo de tempo de
modelagem definido na entrada pelo usuario para o célculo e saida da concentracdo (ver item
8 da Tabela 1). Entdo, para cada poluente liberado na nuvem de exaustdo (linhas 18-20), sdo
calculados o coeficiente de pseudorreacdo quimica de primeira ordem (ver Secdo 4.2.4.3.2), a
velocidade de deposigéo seca (ver Secdo 4.2.4.3.3) e o coeficiente de remocdo por chuva (ver
Secdo 4.2.4.3.4). Entdo, segue-se 0 laco iterativo responsavel por calcular, para cada particéo
da nuvem, a concentracdo do poluente em questdo devido a esta parti¢cdo para cada ponto da
grade (linhas 21-30). A fracdo da taxa de emissdo Q correspondente a parti¢do € calculada e,
para cada ponto de grade (x,y,z), € aplicada a rotina de calculo da concentracdo para um
determinado tempo usando a solucdo semi-analitica tridimensional da equacdo de difuséo-
adveccao (ver Capitulo 3). Depois (linhas 31-41), o modelo coleta todas as concentracfes
calculadas pelos processos de acordo com a estratégia de paralelismo computacional

implementada (ver Secdo 4.2.4.3.5), e calcula a concentracgdo final para cada ponto da grade
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através da soma das concentrac@es devido a contribuicdo de todas as fontes, isto €, de todas as
particbes da nuvem de exaustdo. Uma vez que neste momento a grade estd orientada na
direcdo x sem levar em consideracdo a direcdo do vento, é feita uma transformacdo de
coordenadas a fim de girar a grade na direcdo correta. Também, a unidade de volume da
concentracdo final é calculada de acordo com o poluente. As linhas finais desta etapa (42-50)
se responsabilizam por ajustar as concentracfes que porventura foram zeradas devido ao
processo de transformacgdo de grade, e por gravar os resultados nos arquivos de saida
respectivos, isto é, no arquivo de concentracdo no intervalo de tempo deste passo, e, ao final
da hora (se esta for a hora para célculo das condic@es iniciais), no arquivo de concentragdo

média horaria.

Por fim, nas linhas 51 e 52, sdo realizadas as operacdes para finalizacdo dos recursos
alocados durante a execucdo do modelo. Maiores detalhes sobre cada etapa serdo fornecidos

nas sec¢oes subsequentes.

4.2.4.2 A Entrada de Dados Meteorol6gicos

Para 0 MSRED realizar o cébmputo das concentracdes dos poluentes, € necessario
fornecer a ele os dados meteoroldgicos requeridos pelo sistema. Como ja anteriormente
explanado, o0 MSRED utilizada os dados provenientes da saida do modelo WRF, pds-
processada pelo MCIP, para entrada de dados meteoroldgica. A Tabela 6 apresenta a relacdo
de todos os parametros meteoroldgicos que sdo necessarios a execu¢do da modelagem com o
MSRED, com suas respectivas unidades e caracterizando seu tipo. Variaveis do tipo “2D” sdo
aquelas gue se referem a superficie em uma determinada posicao (x,y) na grade de modelagem
(coluna, linha). Ja as variaveis do tipo “3D” se relacionam a posi¢do (X,y,z) na grade de

modelagem, com o termo z se referindo a um determinado nivel na diregdo vertical.

Tabela 6: Relagéo dos pardmetros meteoroldgicos requeridos pelo modelo MSRED.

Parametro Meteorolégico Unidade | Tipo
Velocidade de friccdo u* m/s 2D
Velocidade de escala convectiva w* m/s 2D
Altura da camada limite atmosférica m 2D
Comprimento de Monin-Obukhov m 2D
Comprimento de rugosidade do solo m 2D
Direcédo do vento ° 3D
Velocidade do vento m/s 3D
Componente vertical do vento m/s 3D
Precipitacdo pluviométrica cm 2D
Pressdo atmosférica Pa 3D
Taxa de mistura de vapor d’agua Kag/kg 3D
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4.2.4.3 O Nucleo do Modelo

4.2.4.3.1 Célculo da Estabilidade Atmosférica

Determinar a estabilidade atmosférica é essencial para a realizacdo da modelagem. Dela
depende o célculo do termo fonte e dos coeficientes de turbuléncia atmosférica. Para
determina-la, é utilizado como base o comprimento de Monin-Obukhov (L), conforme
detalhado na Tabela 7 (Hanna et al., 1996).

Tabela 7: Relacgéo entre o comprimento de Monin-Obukhov e a estabilidade atmosférica.

Estabilidade atmosférica Comprimento de Monin-Obukhov (m)
Instavel -100<L<0
Neutra |L|>100
Estavel 0<L<100

4.2.4.3.2 Calculo do Coeficiente de Decaimento Fisico-Quimico

O coeficiente de decaimento fisico-quimico representa a perda no local de origem
associada a processos tais como reagdes quimicas ou decaimento radioativo. E importante
ressaltar que, enquanto o alcance da varia¢do da concentracdo de um quimico for pequeno, a
ndo linearidade das reacdes é geralmente ndo reconhecida, e mesmo que seja, a reacao pode
em certas circunstancias ser aproximada por uma pseudorreacdo de primeira ordem. Embora
haja reacbes com as quais estaremos lidando nesse trabalho que ndo sejam efetivamente de
primeira ordem, é razoavel, para fins de modelagem de curto alcance, assumir uma reducao da

ordem da lei de reacéo, idealmente para uma pseudorreacdo quimica de primeira ordem.

Deste modo, o coeficiente é calculado utilizando a estratégia de semidesintegracdo ou
meia-vida do composto, que é o tempo necessario para desintegrar a metade da massa do

mesmo. A equacdo a seguir apresenta seu calculo:

A=—= (55)

onde 1 é o coeficiente de decaimento fisico-quimico, e t;, € 0 tempo de meia-vida do
composto quimico, que deve ser informado pelo usuario no momento da execucéo (ver Tabela
1). Este coeficiente é somente aplicado ao poluente HCI, uma vez que os demais gases, CO e

CO,, possuem tempo de meia-vida muito grandes (cerca de 1-2 meses e VArios anos,
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respectivamente), e portanto sdo desconsiderados no calculo do coeficiente de remogéo por
decaimento fisico-quimico dada a curta escala de tempo a que o modelo se destina resolver. O
tempo de meia-vida do HCI é variavel de acordo com as condi¢cdes meteoroldgicas do local
onde é liberado (Atkinson, 1995), podendo variar de varias horas a alguns dias (Hobbs, 2000).

Valores tipicos aplicados ao CLA estdo em torno de 1 dia (Moreira et al., 2010a).

4.2.4.3.3 Calculo da Velocidade de Deposicédo Seca

A deposicdo seca é o fluxo vertical descendente de uma determinada espécie, seja ela
gas ou particula, e é representada em termos de um parametro empirico denominado
velocidade de deposicgéo, V4. Assim, 0 problema de simular o processo de deposicdo seca se
torna o problema de simular e estimar a velocidade de deposicéo seca.

O computo de Vq4 para gases é baseado em trés modelos de resisténcia (Wesely e Hicks,
1977). O processo de deposicdo seca pode ser visto como trés passos distintos. O primeiro
passo € controlado pela difusdo turbulenta na camada superficial e é geralmente referenciado
como o componente aerodindmico de transferéncia. O segundo passo envolve a difusdo do
material através da subcamada laminar adjacente a superficie até o ultimo substrato absortivo.
Este passo € chamado de componente de superficie do transporte. A solubilidade ou
absortividade do material na superficie determina o quanto do material que se difunde através
da subcamada laminar é realmente removido, e o passo final é chamado de componente de
transferéncia. As resisténcias de cada camada séo, portanto, a resisténcia aerodindmica r,, a

resisténcia da camada quasi-laminar ry, e a resisténcia de superficie rc, respectivamente.

A relacdo das trés resisténcias com a velocidade de deposicdo seca para gases é dada
por (Zannetti, 1990):

(56)

A resisténcia aerodinamica para a deposi¢éo seca de gases (r,) é dada por:

= nGz,/2) -] 6

*
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onde zs € uma altura de referéncia (m), z, € o comprimento de rugosidade do solo (m), x é a

constante de Von Karman (~0,4), u. a velocidade de friccdo. O parametro de corre¢do de

estabilidade w. é necessario a fim de se considerar os efeitos de mudancas induzidas pelo
empuxo térmico nos fluxos de gradientes. Deste modo, neste trabalho, outra melhoria feita foi
considerar a estabilidade atmosférica para o célculo deste pardmetro conforme segue
(Zannetti, 1990):

caso neutro:  y:.=0

caso instavel: = 2In[0,5(1+ V1-162/ L)J (58)

. z
caso estavel: = —5I

A resisténcia da camada de superficie pode ser determinada como dependente do

ndmero de Schmidt:

[ =5 (59)

onde S, =5’ sendo v a viscosidade cinemética do ar (m?s™) e D é a difusividade molecular

do poluente (m?s™).

As particulas sdo afetadas pela velocidade gravitacional vg:

Vo =(r, +1,+06v, ) +v, (60)

onde I, é dado por:

r,=(s;2% +10%% ) 'yt (61)
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onde S, é o nimero de Stokes dado por:

S, =-¢ (62)

Das trés resisténcias que participam da formulacdo da velocidade de deposicédo, a
resisténcia de superficie r. € a mais dificil de ser descrita matematicamente, devido ao grande
nimero e a complexidade dos mecanismos fisico-quimicos envolvidos. A identificacdo e
compreensdo desses mecanismos de remocgdo de poluentes atmosféricos a superficie é
certamente uma das areas mais desafiadoras na representacdo do fenémeno de deposicao seca.
Geralmente, r. é estimado tendo como base aspectos tedricos baseados na solubilidade e no
equilibrio quimico do poluente e na simulacdo de processos especificos que ocorrem na
interacdo com a superficie (solo, vegetacdo, agua), além de coleta de dados em experimentos
que visam medir os fluxos de deposicdo seca para a area de interesse (Seinfeld e Pandis,
2006). Devido a esses fatores, neste trabalho, é assumida a hipdtese de que os poluentes

atmosféricos sao removidos eficientemente pela superficie, assumindo r; = 0.

Neste trabalho, Vy é calculada para cada nivel vertical em que a camada limite
atmosférica é discretizada, e ndo somente para o nivel de superficie, caracterizando assim
mais uma melhoria desenvolvida neste trabalho. Considerando a utilizacdo de V4 na solucao
da equacéo de difusdo-adveccao apresentada neste trabalho, Moreira et al. (2010c) apresentam
um estudo detalhado em que se aplica o efeito da velocidade de deposicdo sobre a solucéo da
equacdo de difusdo-adveccgdo utilizando a técnica ADMM, o que apresenta bons resultados
guando comparados ao experimento de difusdo de Hanford, em que se utilizou dois
tracadores: um gas (SF6) e um material particulado (ZnS). Uma vez que este trabalho se
baseia na técnica ADMM, esta validacdo se aplica também a solugdo implementada neste
trabalho.

4.2.4.3.4 Calculo do Coeficiente de Remocéo por Chuva

O material depositado sobre o solo como resultado da lavagem pela chuva tem o

seguinte coeficiente de remocdo:
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A=52x10"R*" (s7 (63)

onde R é taxa de precipitacdo pluviométrica (mm/h). Este coeficiente é aplicado aos poluentes
HCI e alumina, uma vez que 0os mesmos sdo mais afetados pela precipitacdo pluviométrica
(Bjorklund et al., 1982).

4.2.4.3.5 A Estratégia Computacional para Processamento em Paralelo

O cddigo (linha 26 da Tabela 5) que calcula a concentragdo no tempo t para um
determinado receptor em (X,y,z), para o poluente p e para a particdo n da nuvem, implementa
computacionalmente a solucdo semi-analitica tridimensional da equacdo de difusdo-adveccéo

apresentada no Capitulo 3, cujo pseudocodigo é apresentado na Tabela 8.

Este codigo possui consideravel custo computacional, em face das diversdes operacdes
e calculos com ponto flutuante que séo feitos e dos lacos iterativos aninhados que resolvem o
somatorio dos termos, a inversdo da transformada de Laplace pelo método de quadratura
Gaussiana e a aplicagdo do método ADMM. Ao avaliar o codigo, verifica-se que sua
complexidade computacional € de Oc(ikmzOg), onde O. é a fungdo de complexidade
computacional do codigo apresentado na Tabela 8, i é a quantidade de termos do somatorio, k
e m sdo a quantidade de pontos da quadratura Gaussiana para inversdo dos termos t e X,
respectivamente, z € a quantidade de niveis verticais e Oy € a funcdo de complexidade
computacional da aplicacéo da eliminacdo de Gauss, que é Oq (zz!). Assim, reescrevendo O a
fim de incorporar Oy, obtém-se O(ikmz*z!).

Tabela 8: Pseudocddigo do célculo da concentragdo C(t,p,n,x,y,z).

FUNCAO - calculo da concentracdo C(t,p,n,x,y,z)
Inicializa as variaveis internas;
para cada termo i do somatorio em y faca:
Calcula os termos w;, 4,, N; e derivados;
para cada ponto de quadratura Gaussiana k para inversdo do termo t faca:
para cada ponto de quadratura Gaussiana m para inversdo do termo x faca:
para cada nivel vertical z; faga:
Calcula os termos 3, Ry e Ry;
se nivel vertical z; for igual a nuvem n entéo:
Calcula os termos Rs, Spp= € Sp 'n»;
fim se
fim para
para cada nivel vertical z; faga:
Calcula os termos da matriz M;
fim para

OCoO~NOoO O~ WN P

e ol
AWNRFE O

[EY
a1
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16 Aplica a eliminacdo de Gauss sobre a matriz M;

17 Calcula os termos G, G, e a concentracdo parcial devido aos pontos de quadratura k
em;

18 fim para

19 fim para

20 Calcula a concentracéo parcial neste passo iterativo do somatério;

21 fim para

22 Calcula concentracéo final;

23 | Fim FUNCAO

Quando se considera a complexidade computacional total do modelo avaliando as
Tabelas 5 e 8 em conjunto, verifica-se que ela é da ordem de Ogai(tpnxyzO;), onde Oiotar € @
fungéo de complexidade computacional total do modelo conforme apresentado na Tabela 5, t
é a quantidade de intervalos de tempo, p é a quantidade de poluentes, n é a quantidade de
particbes da nuvem, x e y sdo a quantidade de colunas e linhas da grade de modelagem,

respectivamente. Ao se incorporar Ogem Oxgta), ObtéM-se Otota|(tpnxyz3ikmz!).

Portanto, considerando a andlise da complexidade computacional ora apresentada, o
MSRED foi concebido para permitir a utilizacdo de computagéo de alto desempenho durante
sua execucdo, além da tradicional abordagem serial. A estratégia para divisdo do esforco
computacional escolhida foi a de divisdo do conjunto de dados de acordo com o numero de
processadores disponiveis. O modelo verifica a quantidade q de processadores
disponibilizados para a execugdo, e divide o dominio na direcéo longitudinal — eixo x da grade
computacional — em q partes iguais, gerando subdominios com dimensdes (x/q, y, z). Apds
esse balanceamento de esforco, cada processo executa o trecho do cddigo compreendido entre
as linhas 23 a 30 (Tabela 5), somente para o subdominio a que foi designado. Na linha 31
(Tabela 5) cada processo envia o resultado de seus célculos ao processo raiz, que se
responsabiliza por coleta-los e organiza-los em uma Unica matriz na memoria, que sera
posteriormente utilizada para calcular a concentracdo final através do somatorio de todas as
concentragfes calculadas (linhas 32-41). Esta estratégia garante a consisténcia entre as
diversas variaveis que sao calculadas ao longo da execucéo e a escalabilidade do modelo, uma
vez que garante que a quantidade de tempo de processamento € inversamente proporcional a
quantidade de processadores disponibilizados para sua execucdo, evitando condicGes de

corrida e gargalos na comunicagéo entre processos e na execucao dos diversos calculos.

Para o desenvolvimento desta estratégia, foi escolhida a abordagem de paralelismo por
memoria distribuida utilizando o paradigma MPI (Message Passing Interface), que é
largamente utilizado em computacdo de alto desempenho, inclusive pelos modelos WRF e

CMAQ. A biblioteca escolhida que implementa este paradigma foi a OpenMPI (Gabriel et al.,
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2004), que é uma biblioteca de cédigo aberto moderna e amplamente utilizada, que permite a
compilacdo e execucdo de codigo para execucdo em paralelo, oferecendo diversos recursos de
gerenciamento e execucao, dentre eles a capacidade de diferenciar n6s de processadores a fim
de permitir a mesclagem das abordagens de memdria compartilhada e distribuida numa
mesma execugdo, utilizando um componente interno chamado Modular Component
Architecture (MCA). Assim, um né seria um computador que contém um ou mais
processadores. Quando 0s processos trocam mensagens entre si, a biblioteca seleciona qual o
melhor recurso capaz de transmitir a mensagem entre os processos. Se, por exemplo, um ou
mais processos estdo alocados em um mesmo n6 — mas em diferentes processadores — 0
recurso escolhido é o barramento interno do nd, onde a memdria é compartilhada pelos
processos. Se, por outro lado, esses processos se encontram em nos diferentes, a biblioteca
seleciona a placa de rede e a mensagem € trocada através dos dispositivos de rede entre esses
nds, pois a memdria esta distribuida entre eles. Deste modo, a biblioteca € capaz de utilizar os
recursos da memoria compartilhada (primeiro caso) em conjunto com o0s recursos da memdria

distribuida (segundo caso), alcan¢ando o melhor das duas abordagens.

4.2.4.4 As Saidas do Modelo

O modelo fornece, apds sua execucao, trés saidas:

e um arquivo no formato 1/0O API contendo o campo de concentracdo gerado para todos
0s pontos da grade receptora tridimensional, para cada intervalo de tempo especificado
pelo operador e para os poluentes CO,, CO, HCl e Al,O3;

e um arquivo no formato I/O API contendo o campo de concentracdo média da hora
definida pelo operador para geracdo das condic¢des iniciais para entrada no CMAQ,
gerado para todos 0s pontos da grade receptora tridimensional e para os poluentes CO,
HCl e Al,O3;

e um relatério de execucdo escrito na saida padrdo no formato texto para conferéncia dos
dados lidos e gerados internamente no modelo, tais como a célula da grade de
modelagem em que se encontra o centro de langamento, a estabilidade atmosférica, tipo
de lancamento, altura, raio, volume, tempo de estabilizacdo e distancia percorrida do
centro de langamento até a estabilizacdo da nuvem de exaustdo, divisdo do dominio para
0 processamento em paralelo, dire¢do e velocidade do vento, comprimento de Monin-
Obukhov, velocidade de friccdo, velocidade de escala convectiva e altura da camada

limite no local de langamento, altura dos niveis verticais, distribuicdo das parti¢fes da
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nuvem ao longo dos niveis verticais, tempo de processamento em segundos para cada

particdo de nuvem, dentre outras informagdes.

43 MELHORAR A REPRESENTACAO DA NUVEM DE EXAUSTAO DE
FOGUETE

A representacdo do termo fonte é um dos principais desafios na modelagem do impacto
ambiental que efluentes de exaustdo de foguetes causam na atmosfera, notadamente na regiao
da camada limite atmosférica. Conforme Simmons (2000), plumas de exaustdo de foguetes
exibem uma estrutura caracteristica. A pluma, logo que sai da tubeira do foguete, € composta
por um fluido cujo ndcleo é aproximadamente sem viscosidade, cercado por um manto
viscoso. No manto viscoso circundante o ar se mistura com 0s gases de escape e as reacoes
pGs-combustdo ocorrem. O nucleo ndo viscoso é separado da regido viscosa por uma onda de
choque. A pressao do fluxo externo direciona esta onda de choque no sentido do eixo, onde €
finalmente refletido. Este processo se repete e assim forma-se uma estrutura periddica. Mais a
jusante, na pluma que se distancia da tubeira e entranha o ar ambiente, essa estrutura se
esmaece devido a efeitos dissipativos. Estudos anteriores focaram na composicdo quimica da
nuvem de solo e, mais importante ainda, na disposicado de toneladas de HCI produzidas nos
primeiros 10 s apds o lancamento, aproximadamente (Pellet et al., 1983). Foi concluido que a
nuvem de solo ascende devido ao empuxo térmico, estabiliza de acordo com as condigdes
atmosféricas, € transportada pelo vento e, por Ultimo, sofre decaimento devido ao
entranhamento de ar seco e difusdo natural. Esta € uma simplificacdo de um processo

complexo que ainda inspira estudo, sendo um campo aberto a pesquisa.

Para formacdo da nuvem (tempo de estabilizacdo, formato, altura de estabilizacdo,
divisdo da nuvem etc.), foi seguida a abordagem apresentada no modelo MSDEF, porém com
0 acréscimo de importantes melhorias, visando uma melhor representacéo do termo fonte, que

serdo descritas a seguir.

43.1 A Ascensdo da Nuvem de Exaustao

A determinacdo da altura de estabilizacdo da nuvem de exaustdo para lancamentos
normais e da pluma gerada para falhas de langamento é um importante fator no célculo da
concentracdo, pois, em geral, a concentragdo méxima calculada na superficie da Terra é

inversamente proporcional ao cubo da altura de estabilizacdo (Bjorklund et al., 1982). No
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caso de lancamentos normais de veiculos com combustivel solido, o tempo de lancamento e 0
tempo de residéncia na primeira centena de metros sdo relativamente curtos. A nuvem de
exaustdo €, portanto, comprimida pelo gas aquecido emitido em um periodo da ordem de dez
a quinze segundos. Experiéncias nos dados coletados pela NASA mostram que a ascensao da
nuvem de exaustdo nestas circunstancias é calculada de forma mais adequada usando um
modelo de ascensdo de nuvem — também chamado de cloud rise — instantaneo. Porém, para o
caso de langcamento abortado ou com explosdo a melhor opcdo é o modelo continuo de

ascensdo da pluma — conhecido como plume rise.

A nuvem de exaustdo, uma vez estabilizada, pode ultrapassar a altura da camada limite
atmosférica. Neste caso, para o computo da concentracdo, sdo consideradas duas regies
distintas: a primeira, delimitada na parte inferior pela superficie terrestre, e na parte superior
pela camada limite atmosférica; e a segunda, se estendendo da camada limite atmosférica até
uma altura limite de 3.000 m. Os poluentes sdo assumidos ndo penetrarem na regido acima da
segunda (acima de 3.000 m) e abaixo da primeira (abaixo da superficie terrestre). Assume-se
gue os gases advindos da segunda regido ndo penetram em sua base (ou topo da camada limite

atmosférica), contudo, para particulas, é assumido que sempre ocorre penetracao.

4.3.1.1 Ascensdo da Nuvem Instantanea (cloud rise)

O tempo para a nuvem de exaustdo produzida pelo langamento normal alcancar a altura

Zx na atmosfera é (Bjorklund et al., 1982):

4
s z
t, = s arccos| 1| ~20v/2% (64)
4F,
onde t; é menor que o tempo de estabilizacdo t :
t=757"° (65)

sendo s o parametro de estabilidade dado por:
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g Ad

0 Az (66)

onde:
AG _ _ : .
" : gradiente vertical de temperatura virtual potencial (K/m);

o ~—0,0098 K /m: taxa de lapso adiabatico seco;

Yx:Vy: 7, coeficientes de entranhamento longitudinal, transversal e vertical, respectivamente.

Neste trabalho, o gradiente vertical de temperatura virtual potencial serd obtido por um
calculo mais preciso que utiliza as variaveis meteoroldgicas disponibilizadas pelo modelo

meteorolégico WRF (Jacobson, 2005). Para isso, primeiramente se calcula a temperatura
virtual Ty:

T, :T[1+ 0,622q—VJ (67)
1+q,

onde gy é a razao de mistura de vapor d’agua.

Em seguida, é calculada a temperatura virtual potencial 9:

o~T,+ 3 (68)

sendo:
g = 9,8 m/s?: aceleragédo da gravidade;

Cp = 1,004832 J/gK: calor especifico do ar a pressdo constante;

O termo de empuxo térmico para nuvem instantanea F; (m*/s?) é dado por:
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Ampc T

onde:

H : calor efetivo contido no combustivel (J/g)

Q: taxa de emissao (g/s)

T : temperatura do ar ambiente (K)

o : densidade do ar (g/m°)

O tempo { para o foguete alcancar a altura de estabilizacio z; é dado por:

t =az’ (70)

onde a e b sdo constantes que assumem os valores 0,181 e 0,6196, respectivamente
(Bjorklund et al., 1982).

Por fim, a altura de estabilizacdo z; para uma atmosfera estavel é dada por:

%
: { °F ] @
VxVyYaS

As constantes yy, yy € y; assumem o valor de 0,64 em todas as dire¢des (Bjorklund et al.,
1982).

Outras melhorias feitas neste trabalho se referem ao calculo do gradiente vertical de
temperatura virtual potencial e da altura de estabilizacéo z;. De acordo com as formulas acima

descritas, as grandezas z;, ts e a altura de cada nivel z estdo inter-relacionadas. Logo, a altura
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final de estabilizagdo z; precisa ser encontrada iterativamente. O processo iterativo comeca
assumindo que z; se encontra no primeiro nivel vertical acima da superficie (z; < zj < 2,).
Assim, tem-se (Bjorklund et al., 1982):

A0 _6,-6

72
Az 7,-1, (72)

Com isso, z; € calculada e, se z; exceder a altura z, 0 processo avanga para 0 proximo
nivel k estimando o gradiente vertical de temperatura virtual potencial utilizando uma
aproximacdo por quadrados minimos para os k-ésimos niveis, como segue (Bjorklund et al.,
1982):

(73)

Tendo em vista que z; < 3000 m, o modelo encontra um valor de z; dentro do intervalo
Z1 < zi < zx. Neste ponto € assumido que o gradiente vertical de temperatura virtual potencial

na camada zy € linear e a interpola linearmente, a fim de determinar z;.

No caso de atmosfera convectiva ou neutra, z; € calculada de forma um pouco diferente.
(Bjorklund et al., 1998):

2F.x ° g
SES "
VxVyv U

onde:
u: a velocidade do vento na altura de estabilizacao;

Xm: @ distancia méxima para a elevagéo da pluma na dire¢do do vento, dado por:



96

12F 2% F, <3000
X, = (75)

50F,"4u’?; F, >300u’

4.3.1.2 Ascensdo da Pluma Continua (plume rise)

No caso de lancamento abortado ou explosdo, o tempo para uma pluma continua

alcancar a altura z, é dado por:

3F,

c

suy,7,Z;
t, =s°®arccos {1— [MH (76)

onde tx € menor que t*. O termo F. (m*/s?), que é o termo de empuxo térmico da pluma

continua, é dado por:

- _ gHO

77
T e (77)
Assim, a altura de estabilizacdo da pluma continua z. é dada por:
%
6F
7, =| —55 (78)
Uyy7yS

As constantes yy e y, assumem o valor de 0,5, cada (Bjorklund et al., 1982). Os demais

métodos para célculo iterativo de z; também séo aplicados a z.
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4.3.2 Dimenstes da Nuvem (Termo Fonte)

Os raios longitudinal ry, transversal r, e vertical r, da nuvem no tempo de estabilizagéo

t* sdo dados pelas relagdes:

rx = 7xzi,c
r-y = 7/yzi,c (79)
rz = 7zzi,c

Para 0 caso de lancamento normal, é assumida a hipdtese de a nuvem ter o formato
esférico. Considerando os valores de yy, 7y € y, constantes e iguais a 0,64, tem-se que ry= ry=

r.. Assim, o raio de cada particdo da nuvem:

r = (rx2 —|Az, - zi|2)y2 (80)

onde Az, é a altura da enésima particdo da nuvem.

Para o caso de lancamento abortado, € assumida a hipotese de a nuvem ter o formato
cilindrico. Logo, o raio de cada particdo da nuvem é o proprio raio da nuvem cilindrica, dado

por:

r.=y (81)

onde y = 0,5 (Bjorklund et al., 1982).

4.3.3 Distribuicao de Material

Para o caso de langamento normal, em que a nuvem é assumida como tendo formato
esférico, a esfera é dividida em vérias subcamadas ou particdes onde cada uma delas é

aproximada por um cilindro com altura Az e volume dado por:
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V, =, Az (82)

Desta forma, a taxa de emissdo em cada particdo da nuvem é dada por:

<

Q =0Q (83)

<

onde Q € a taxa de liberacdo ou emissdo do foguete, e V. € 0 volume total da esfera, que é

dado por:

. ; (84)

Para um lancamento abortado ou explosdo, o formato que a nuvem assume € o de um

cilindro. Deste modo, o volume em cada particéo é:

V. = ’Az (85)

C C

e a taxa de emisséo:

Q=50 (86)

onde V. € o volume total do cilindro dado por:

V, =ar’h (87)
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onde hy = 2r¢, que é a altura do cilindro que representa a nuvem para o caso de langcamento

abortado ou exploséo.

4.3.4  Distribuicdo Espacial da Nuvem

A posicdo espacial da nuvem na direcdo do vento em uma determinada camada k no
tempo de estabilizacéo t', com relacdo & origem da plataforma de lancamento, é dada pela
seguinte relacdo (Moreira et al., 2010a):

X, =X+ut’ (88)

onde x € a posicao longitudinal do local de langamento e uy é a velocidade do vento na k-
ésima camada. Essa posicdo xx € utilizada para determinar o deslocamento na direcdo
longitudinal do escoamento até a estabilizacdo da nuvem, sendo a partir desse ponto que

ocorre o calculo do transporte e dispersdo da nuvem.

44 INCORPORAR NOVAS PARAMETRIZACOES DE TURBULENCIA
ATMOSFERICA

A principio, a difusdo de uma nuvem pode ser simulada matematicamente. O problema
de simular a dispersdo de um poluente liberado na atmosfera se torna primariamente a
determinacdo do coeficiente de difusdo apropriado. Geralmente, este problema tem sido
tratado através da definicdo de classes de condi¢des meteoroldgicas, tais como “estavel”,
“neutra” e “instavel”, e do estabelecimento de medidas empiricas do coeficiente de difusdao
turbulenta para cada condicdo. Contudo, caso haja medi¢bes meteoroldgicas adequadas, essas

medidas empiricas podem ser relacionadas a caracteristicas mais detalhadas da atmosfera.

Na resolucdo de problemas de difusdo atmosférica, a escolha de uma parametrizacao
de turbuléncia representa um aspecto fundamental para a modelagem da dispersdo de
poluentes. A acuracia de cada modelo depende fortemente da maneira com que 0s parametros
turbulentos sdo calculados e estd relacionada a atual compreensdo da camada limite

atmosférica (Mangia et al., 2002).
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Uma vez que a solucdo proposta da equacdo de difusdo-adveccao é tridimensional, é
necessario supri-la com os coeficientes de difusdo horizontal Ky, lateral Ky e vertical K,. Eles

podem ser formulados conforme Degrazia et al. (2000) nas seguintes condi¢des atmosféricas:

a) Convectiva ou Instavel:

(0,01hj%(0,652j%
K. =014 %(2727()_% 2w, > L %h (89)
VA
&)
(o,omJ%(o,%zj%
2 -2 —-L h
K, =014,/ (2mw) % 2w, v (90)
&)
h 1/2 ; 7 4/3
K, = 0,16W*h(0,01_—|_j [1— exp (— 45) —0,0003exp KSEH (91)
b) Estavel:
- 1%
T ERY: E UL
L(l—zj
K, = - iz
=- = ©2)




b
T ERY: E R -
L@—Z
h
K, = 7
f
016/1+32,82 <Xy 312
U.. zZ\"
{3)
h
7 2
K, :0,11u*L(1——j
h
c) Neutra:
%
uf128 14— 32
L[l—zj
h
K, = 7
0,045 1+116,67 <24 T2
" ,
L(1—Zj
h
%
TIERS: E PR L.
L(l—z
. h
- %
f 37z

016/ 1+32,82-°% + _
U. z\"
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(93)

(94)

(95)

(96)
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7 0,85
0,4(1— j u.z
K = h (97)

onde wx é a velocidade convectiva, x é a constante de von Karman, h ¢é a altura da camada
limite atmosférica, L é o comprimento de Monin-Obukhov, z é a altura para calculo do
parametro de turbuléncia, u~ € a velocidade de friccdo e f. € o pardmetro de Coriolis. Deste
modo, outra importante melhoria desenvolvida no modelo MSRED, em comparagdo com o
seu antecessor (0 modelo MSDEF), é a incorporacdo dessas novas parametrizacbes de
turbuléncia atmosférica, necessarias a solucdo tridimensional semi-analitica da equacdo de

difusdo-adveccdo apresentada neste trabalho.

45 INTEGRAR O MSRED COM O CMAQ PARA O TRANSPORTE QUIMICO DE
LONGO ALCANCE

O MSRED, como modelo de curto alcance, é responsavel por simular a formacgéo e
dispersdo da nuvem de poluentes derivados dos produtos de exaustdo de foguetes em escalas
de tempo e de espaco da ordem de minutos e de centenas de metros a poucos quilémetros,
respectivamente. Essa caracteristica esta ligada a hipotese de transporte em linha reta usada
no modelo durante 0 movimento da nuvem e apos na fase de dispersdo, em que se ignora a
possibilidade de campos de vento complexos que possam surgir devido a terrenos com relevo
mais acidentado ou que possam evoluir durante a atuacdo de algum fenémeno meteoroldgico
de maior escala, como a passagem de uma brisa do mar ou frente fria. Sendo assim, o modelo
assume a hipétese de atmosfera estacionaria, o que ndo é um problema para simulacGes de

curto alcance em distancias de aproximadamente 20 km.

Uma vez que langamentos de foguetes liberam grandes quantidades de poluentes em
um curto intervalo de tempo, e considerando que a nuvem de exaustdo, uma vez estabilizada,
pode alcancar uma altura na ordem de algumas centenas de metros, é possivel que haja
impacto na qualidade do ar sobre pontos receptores a distancias maiores que 20 km. Para
escalas de tempo e espaco maiores, a hipotese de atmosfera estaciondria ja ndo pode ser
considerada, sendo necessaria assim a utilizacdo de técnicas de modelagem mais robustas e

adequadas a esta escala de tempo e espaco.
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Assim posto, o0 modelo CMAQ se encarrega pela modelagem do transporte quimico.
Portanto, a fim de fornecer ao modelo CMAQ o campo de concentracédo inicial de poluentes,
0 MSRED ¢ inicialmente executado para gera-lo, produzindo o arquivo de condicdes iniciais
para modelagem no CMAQ), substituindo o aplicativo ICON, que é o responsavel pela geracéo
do arquivo de condigdes iniciais do modelo. Os detalhes do projeto e da implementacdo dessa

solucéo estdo descritos na Segdo 4.2.
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5. RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste capitulo serdo apresentados os resultados do trabalho desenvolvido, visando o

alcance dos objetivos tracados.

5.1 PRIMEIROS ESFORCOS — MODELAGEM COM WRF, SMOKE e CMAQ

Nascimento et al. (2014) apresentam o primeiro esforco ja realizado para representacao
de nuvens de exaustdo devido a langamento de foguetes utilizando o sistema de modelagem
CMAQ, sem a utilizacdo de nenhum outro modelo para fornecer as entradas para 0 CMAQ.
Os trabalhos apresentados em conferéncias internacionais por Nascimento et al. (2013a,

2013Db) serviram de base para o desenvolvimento desta tese.

5.2 MODELAGEM COM WRF-LES

Esta secdo tem como fim apresentar os trabalhos que foram realizados com o intuito de
avaliar o pré-processamento de meteorologia a partir da aplicacdo do modelo WRF com a
opcdo LES ativada para casos reais, para a entrada no modelo MSDEF para a avaliagcdo da

dispersdo de nuvens de exaustdo de foguetes.

Nascimento et al. (2015a, 2015b, 2015c¢) desenvolveram um trabalho focado em aplicar
0 WRF-LES para geracdo dos dados meteoroldgicos de entrada ao modelo MSDEF. Para isso,
foi realizado todo um trabalho para preparacdo de dados de relevo de altissima resolugéo
(cerca de 100m ou 3°’ de grau, adquiridos a partir do sitio do USGS — United States
Geological Survey) para entrada no WRF a fim de executa-lo em modo LES para casos reais,
utilizando o resultado da modelagem meteoroldgica como entrada no modelo MSDEF. Este €
o primeiro esforco realizado com foco em simulagdes da turbuléncia atmosférica integrando o

modelo WRF para geracéo de dados meteoroldgicos de entrada para o modelo MSDEF.

O estudo de caso se refere a uma simulagédo de 4 dias, de 18 a 22 de Marco de 2013,
utilizando o modelo WRF versdo 3.5 para geracdo de dados meteorologicos, com dados de
GFS como entrada. Os dominios foram configurados com 5 dominios, com resolucédo
horizontal de 8,1 km, 2,7 km, 900 m, 300 m e 100 m para os dominios de 1 a 5,
respectivamente, com 70 niveis verticais. A Figura 14 apresenta a localizacéo e distribuicdo
dos dominios, sendo que o dominio 5, 0 mais fino, € tdo pequeno em relacdo aos demais que

sua localizacdo esta sinalizada apenas pelo nimero 5. A Figura 15 mostra dois cenarios de



105

campos de ventos de superficie extraido dessa modelagem para os dominios 3 e 5, com sua

localizacdo no mapa, evidenciando o quao pequeno é o dominio 5 em relacdo aos demais.

Figura 14: Localizacéo e distribuicdo dos dominios configurados na modelagem com WRF-LES. Cada dominio
é representado por um retangulo, sendo o dominio 1 o mais externo, o dominio o imediatamente interno, e assim
por diante.

Cooglc"é‘é"rth

Figura 15: Cenérios de campos de ventos de superficie para os dominios 3 e 5, sendo 0 menor referente ao
dominio 5.

Um dos principais desafios que foram encontrados para a execucdo do modelo WRF em
modo LES para casos reais foi a aquisi¢do e configuracdo de um novo e completo conjunto de
dados de relevo para a regido do CLA com altissima resolugdo, visto que, atualmente, a
melhor resolucdo de relevo disponivel no WRF ¢ de 1 km (30’ de grau), a qual nao ¢

adequada para simulacbes de grandes turbilhdes. Destarte, a partir do sitio do 6rgédo
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americano de geofisica, 0 USGS, foram baixados dados de relevo em formato GeoTIFF na
resolucdo de 3’ de grau, aproximadamente 92,5 m, para a regido de Alcantara. Entdo, esses
dados foram processados, se tornando um novo conjunto de dados de relevo no formato de
entrada do pré-processador de terreno do WRF, o programa geogrid, permitindo assim a

modelagem no WRF com relevo de altissima resolucéo.

A Figura 16 apresenta dois cenarios de campos de ventos na superficie simulados pelo
modelo WRF, referentes aos dias 19 de Marco de 2013 as 16:00h GMT e 20 de Marco de
2013 s 11:00h GMT, para o dominio 5. E possivel notar que o vento esta predominantemente
na diregdo NE, fluindo para o interior do continente, numa regido pouco habitada. Assim, um
possivel lancamento de foguete neste momento ndo impactaria em regides mais densamente
povoadas, como a capital do estado do Maranhdo, Sdo Luis. Algumas horas depois o cenario
muda: a direcdo do vento comeca a mudar, e, no dia seguinte as 11:00h GMT, 19 horas ap0s,
0 campo de vento muda, fluindo predominantemente da direcdo sul/sudeste, mostrando que
em poucas horas a dire¢cdo do vento pode mudar consideravelmente. Esse comportamento,
entretanto, é andmalo quando se considera o padrdao de vento da regido. Gisler et al. (2011)
estudou para 0 més de marco o comportamento do vento, mostrando, através da andlise da
rosa dos ventos, que h4 maior predominancia nas dire¢des NE (com 33%), seguido de NNE
(18%) e ENE (13%).
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Figura 16: Campos de vento simulados para 19 de Marco de 2013 as 16:00h (a esquerda), e 20 de Marco de
2013 as 11:00h (a direita), para o dominio 5 (Nascimento et al., 2015a).

Os parametros diregdo e velocidade do vento, obtidos da saida do WRF-LES, s&o
apresentados na Figura 17. Esses valores correspondem & altura de 10m. E possivel notar que,
na medida em que o vento flui do oceano ao continente, sua velocidade decresce de 4 a 6 m/s
para 2 a 4 m/s. 1sso se deve a subita mudanga na rugosidade da superficie que ocorre na linha

costeira: enquanto que ela € menor proxima a superficie do oceano, ela aumenta abruptamente
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quando encontra o continente devido as falésias, levando a diminuicéo da velocidade do vento
préximo a superficie continental. A dire¢do do vento prevalece nas direcdes leste e nordeste,
sendo um comportamento comum na linha costeira do estado do Maranh&o, Brasil (Fisch,
1999), o que é devido a presenca dos ventos alisios durante a estacdo chuvosa que se estende

de Janeiro a Julho, sendo mais representativos durante os meses de Marco e Abril.

ms

10

Figura 17: Cenério de direcdo e velocidade do vento para a regido do CLA, para os dias 20 e 21 de marco de
2013, respectivamente, gerado pelo WRF-LES (Nascimento et al., 2015b).

Figura 18 apresenta o cenario do parametro temperatura a 2m. Como se pode notar, a
temperatura tem maior variacdo na intersecdo entre oceano e continente, sendo maior na
superficie continental do que na oce&nica. Apesar de essa variagdo ocorrer, sua amplitude ndo
é tdo grande, o que também é uma caracteristica dessa regido para o periodo do més de Marco
(Fisch, 1999).

£

Figura 18: Cendrio de temperatura do ar a 2m na regido do CLA para os dias 20 e 21 de margo de 2013,
respectivamente, gerado pelo WRF-LES (Nascimento et al., 2015b)..
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Anélises foram também realizadas a fim de comparar os resultados da modelagem
meteoroldgica utilizando 0 WRF-LES com dados coletados de radiossondagem na regido do
CLA utilizando o equipamento Apparatus. A Figura 19 mostra essa comparacdo para 0O
parametro velocidade do vento para os quatro dias da simulacdo. Em geral, nota-se que o
modelo mostrou 0 mesmo comportamento dos dados coletados pela radiossonda, contudo
com certa variacdo no comportamento dos dados de radiossondagem com respeito aos dias 18
e 19, o que possivelmente deve ser devido a grande sensibilidade do equipamento e as rajadas
de ventos que podem ocorrer em alturas mais altas na atmosfera. Para os dias 20 e 21, ndo
houve variacbes maiores no comportamento, mostrando maior concordancia entre os dados

modelados e os dados observacionais, aspecto este que pode ser percebido de um modo geral.
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Figura 19: Comportamento do pardmetro velocidade do vento em diferentes alturas, comparando os resultados
do modelo WRF-LES com os dados de radiossondagem coletados no CLA (Nascimento et al., 2015b).

O parametro diregdo do vento, cujo comportamento e comparacdo com dados
observacionais sdo mostrados na Figura 20, apresentou maior incidéncia nas direcdes Leste e
Nordeste. Os valores encontrados na saida do modelo se mostraram bem proximos aos que
foram medidos através da radiossondagem para os quatro dias considerados, sendo ainda mais

notavel sua equivaléncia para os dias 19 e 20. A Figura 21, por sua vez, mostra a comparagdo
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entre o resultado da modelagem com WRF-LES e os dados de radiossondagem para 0
parametro temperatura do ar em funcdo da altura.

& = WRF

[EEr

T T

= - EF

18032013
4000
Ja
E
o a0
& H
E
pleal 4
6 1‘-
] &0 130 1m0 243
Direction [*]
20/03/2013
S000
pleeil
£ 2000
¥
Hieil
0 ?
[+ [ 5= 130 8 FE =]

Direction [mys)

Upoersr

E=] e

Height (]

400

:

a
[

19/03/2013

* ~'WRF
Upprrar

&y 13 LE} M40 3OO BED
Darection |*)

21/03/2013

+ —WRF
LUeperaw

&

/

B 13 1l MO MO0 B
Dringction [ny's)

Figura 20: Comparacdo do comportamento de dados de modelagem WRF-LES com dados de radiossondagem
para o parametro direcdo do vento (Nascimento et al., 2015b).
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Figura 21: Comparacéo do comportamento de dados de modelagem WRF-LES com dados de radiossondagem
para o parametro temperatura do ar (Nascimento et al., 2015b).
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Observa-se que o modelo apresentou resultados cujo comportamento € bem préximo ao
dos dados coletados pela radiossonda, porém com alguma dificuldade quando préximo a
superficie. Isso pode ser devido ao fato de que o modelo pode ndo estar considerando
adequadamente o efeito das falésias sobre os parametros micrometeorolégicos, visto que o

CLA fica bem préximo a linha costeira, contudo sobre o platd formado pelas falésias.

A fim de avaliar estatisticamente os dados simulados pelo WRF-LES, foi aplicada a
metodologia desenvolvida por Emery et al. (2001), que se baseia na utilizacdo de valores de
referéncia para a avaliacdo da qualidade de dados modelados. De acordo com US EPA
(2007), valores de referéncia (benchmark, em inglés) ndo devem ser utilizados para
determinar se uma simulacdo foi bem sucedida ou ndo, mas sim para avaliar como os dados
estdo se comportando e se analises adicionais na simulacdo ou na parametrizacdo sao
requeridos. A Tabela 9 mostra os resultados das analises estatisticas e suas compara¢fes com
os valores de referéncia para os parametros temperatura do ar, velocidade e direcdo do vento
para cada dia do caso simulado.

Tabela 9: Avaliagdo estatistica com base em valores de referéncia para os parametros meteoroldgicos
temperatura do ar, direcdo e velocidade do vento, produzidos pelo modelo WRF-LES (Nascimento et al., 2015b).

Variavel Estatistica | Referéncia | 18/03/2013 | 19/03/2013 | 20/03/2013 | 21/03/2013
MB (K) <+ 0,50 -3,29 -2,48 2,11 -2,54
Temperatura | MAGE <2,00 3,29 3,56 3,65 3,11
doar (K)
I0A . > 0,80 1,00 1,00 3,65 3,11
Velocidade g/ll\lis(g.s ) <+0,50 -1,39 -1,23 0,62 0,68
do Vento <2,00 2,74 2,86 2,34 2,41
(m.s-1)
Direcdiodo | MB (°) <+ 10,00 2,98 1,89 -24,44 6,57
Vento MAGE (°) | <30,00 23,59 31,87 44,04 4711

De acordo com os indices estatisticos apresentados e seus respectivos valores de
referéncia, é possivel notar que, dentre todos os pardmetros, a dire¢do do vento obteve melhor
aderéncia aos limites propostos por Emery et al. (2001), considerando que no dia 19 houve
uma pequena extrapolacdo do indice MAGE, e no dia 20, do indice MB. Em se tratando dos
demais parametros, estes ndo se apresentaram dentro dos limites dos valores de referéncia
propostos. Também neste caso, como as falésias desempenham importante papel sobre os
parametros micrometeoroldgicos na regido do CLA, possivelmente sua influéncia ndo foi
devidamente percebida pelo modelo WRF, impactando nos indicadores apresentados. Apesar
disso, considerando todas as analises feitas, 0 modelo WRF com a abordagem LES aplicado a
casos reais mostrou ser ferramenta capaz de gerar o campo tridimensional meteorologico

necessario ao sistema de modelagem hibrido de avaliacdo operacional do impacto da nuvem
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de exaustdo de foguetes para lancamentos normais e abortados na regido do CLA (mas nédo
limitado a ela), nas atividades de planejamento de atividades de missdes e avaliagcdo
ambiental, previsOes pré-lancamentos dos efeitos ambientais de operacdes de langcamento e

analise ambiental p6s-langcamento.
53 MODELAGEM COM O MSRED

Nesta secdo serdo apresentados os resultados da modelagem da dispersdo e do
transporte quimico de nuvens de exaustdo de poluentes devido ao langcamento de foguetes em
situagbes normais e abortadas, para diferentes condicdes de estabilidade atmosférica,
utilizando o MSRED para a avaliacdo de curto alcance, e 0 CMAQ para a avaliagdo de longo
alcance, evidenciando o atendimento aos objetivos deste trabalho. Inicialmente, sera
apresentada a analise de convergéncia numérica da solucdo semi-analitica tridimensional da
equacdo de difusdo-adveccdo, conforme a metodologia explicitada nesta tese. Em seguida,
sera feita uma analise da aplicacdo da metodologia desenvolvida no MSRED para o calculo
dos coeficientes de turbuléncia em funcdo da altura, para diferentes condi¢des de estabilidade
atmosférica. Depois, serdo apresentados os resultados das modelagens realizadas com o
MSRED e seu acoplamento com os modelos WRF-LES e CMAQ para a geracdo de
informacdes de meteoroldgicas como entrada e para a modelagem do transporte quimico da
nuvem de exaustdo de foguetes, respectivamente. Por fim, serdo apresentados 0s aspectos
referentes a implementacdo das técnicas de processamento paralelo discutidas anteriormente,

visando a avaliacdo de seu desempenho nas modelagens realizadas com 0 MSRED.

Para a execucdo e avaliacdo dos resultados das modelagens com MSRED acoplado com
0o CMAQ, foi utilizado o mesmo cenario de modelagem e as mesmas configuracdes de
dominio descritas na Secdo 5.2. Foram selecionados trés cenarios meteorologicos dentro do
periodo modelado pelo WRF-LES que representassem as diferentes condicdes de estabilidade
atmosférica, avaliando, para cada uma delas, o impacto de um langamento hipotético de um
foguete com as mesmas caracteristicas do VLS (ver Tabela 3) em situacdo normal e abortada.
Uma vez que ndo existem ainda disponiveis dados observacionais de concentragdes de
poluentes coletados no CLA em eventos de lancamentos de foguetes, serdo feitas andlises e
avaliacOes qualitativas da aplicacdo do modelo MSRED e de seu acoplamento com o modelo
CMAQ com base na literatura disponivel. Apesar disso, 0 método ADMM, utilizado na
modelagem matematica do MSRED, foi testado em diversos experimentos disponiveis na

literatura, tais como Kinkaid (Moreira et al., 2004), Copenhagen (Moreira et al., 2005a;
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2005c), Prairie Grass (Moreira et al., 2005d; 2006; 2014) e Hanford (Moreira et al., 2010c), o
que gera confiabilidade a esta anélise qualitativa.

Assim, a Tabela 10, cujos dados foram obtidos do relatério de execucdo do MSRED,
apresenta as informacdes meteoroldgicas extraidas da modelagem com o WRF-LES, que
caracterizaram cada cenario e sua respectiva condi¢cdo de estabilidade atmosférica, onde o
horério est& expresso no horario de Greenwich, u~ representa a velocidade de fricgdo (m/s), L
¢ o comprimento de Monin-Obukhov (m), w« é a escala de velocidade convectiva vertical
(m/s), h é a altura da camada limite atmosférica (m), e uy10 € Ug1p SA0, respectivamente, a
velocidade (m/s) e a dire¢do (°) do vento médio na camada de superficie (~10m), todos
referentes a célula de grade (43,43) do dominio 3 (de resolucdo de 900m) onde se encontra o
CLA. A configuracdo de dominios é a mesma apresentada anteriormente na Secdo 5.2, tendo
sido escolhido o dominio 3 para a execucao das modelagens por ter o tamanho e a resolucéo
suficientes para se avaliar o impacto do transporte quimico de longo alcance da nuvem de

exaustdo nas vilas e cidades do entorno da regido do CLA.

Tabela 10: Informagdes meteorolégicas de cada cenério de modelagem.

Condicéo Data e hora Data e hora u- (m/s) L (m) W h (m) Uy10 Ugso (©)
Atmosférica (GMT) local (GMT-3) (m/s) (m/s)

Estavel 18/03/2013 18/03/2013 0,4 100,0 0,0 874,8 3,5 74,0
09:00h 06:00h

Instavel 18/03/2013 18/03/2013 0,6 -30,3 2,5 773,55 2,9 62,8
16:00h 13:00h

Neutra 18/03/2013 18/03/2013 0,6 180,0 0,0 733,0 4,0 63,6
22:00h 19:00h

5.3.1 Andlise da Convergéncia Numérica

Considerando os métodos numéricos, todas as derivadas na equacdo de difusdo-
adveccdo sdo aproximadas por um esquema de diferenca finita, além da discretizacdo do
dominio em um conjunto de pontos discretos dispostos em grade, impondo um grande numero
de calculos a cada passo de tempo a fim de realizar a integracdo temporal para todo o periodo
considerado. Essa caracteristica ndo aparece no método semi-analitico, posto que o carater de
sua solugdo permite o seu computo em qualquer tempo, garantindo assim um menor custo
computacional e uma menor influéncia do erro de arredondamento na acuracia dos resultados,
qguando comparados com a abordagem numeérica, que de fato realiza maior quantidade de
operacdes matematicas. E em contraste com as solucdes analiticas, a solugdo semi-analitica
tridimensional aqui apresentada ndo € limitada ao formato dos perfis do vento vertical e dos

coeficientes de turbuléncia K, sendo possivel utilizar perfis realisticos de ambos.



113

Os resultados obtidos pelo esquema de quadratura Gaussiana de ordem N sdo exatos
quando a funcdo transformada é um polinémio de grau 2N-1. Outrossim, uma fungdo continua
pode ser aproximada por um polinémio, com a propriedade de que uma melhor aproximacao é
alcancada com o aumento do grau do polinémio. Assim sendo, com 0 aumento da quantidade
de pontos da quadratura Gaussiana que aparecem na solucédo, é esperado que os resultados
numericos convirjam para o resultado exato. Portanto, a fim de validar a solugdo proposta, e
visto que ela utiliza um método numeérico para inversdo da Transformada de Laplace, €
necessario verificar se ela converge com o aumento dos pontos da quadratura Gaussiana.
Tendo como base o trabalho de Moreira et al. (2006), para este fim foram utilizados os dados
do experimento 1 de Copenhagen descritos em Gryning et al. (1987) para entrada no modelo,
e foram executados testes numeéricos a fim de verificar a convergéncia da solucdo. Na Tabela
11, uye € a velocidade do vento médio (m/s), u~ representa a velocidade de friccdo (m/s), L é o
comprimento de Monin-Obukhov (m), w+ é a escala de velocidade convectiva vertical (m/s) e
h € a altura (m) da camada limite atmosférica.

Tabela 11: Parametros micrometeorolégicos do experimento de Copenhagen (Gryning, 1987).

Experimento Uyel (M/S) U« (M/s) L (m) W (M/S) h (m)
1 3.4 0,37 -46 1,8 1980
2 10,6 0,74 -384 1,8 1920
3 5,0 0,39 -108 1,3 1120
4 4,6 0,39 -173 0,7 390
5 6,7 0,46 -577 0,7 820
6 13,2 1,07 -569 2,0 1300
7 7,6 0,65 -136 2,2 1850
8 9,4 0,7 =72 2,2 810
9 10,5 0,77 -382 1,9 2090

Como a solucdo envolve duas inversdes pelo esquema de quadratura Gaussiana nas
dimensGes x e t, mais o truncamento dos termos do somatério devido a aplicacdo da técnica
GITT na variavel y, foi necessario avaliar primeiramente a convergéncia da solucdo
estaciondria para C(x,z), considerando somente a inversdo pelo esquema de quadratura
Gaussiana na variavel x com a aplicacdo da técnica ADMM. A anélise da convergéncia para a
solucdo estacionaria é apresentada nas Figuras 22 e 23, para Az = 10m e Az = 50m,

respectivamente.

As Figuras 24 e 25 apresentam, para Az = 10m e Az = 50m, respectivamente, a analise
gréfica da convergéncia da solugdo dependente do tempo para C(t,x,z), considerando as

inversdes pelo esquema de quadratura Gaussiana nas dimensdes t e x com a aplicacdo da
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técnica ADMM. Nesta analise, foram fixados o tempo em t = 600s e 0 nimero de pontos da

quadratura Gaussiana na variavel x em M, = 2, variando o0 nimero de pontos M; na variavel t.

3,50E-04
3,00E-04 \
— IS E—" = * —%
o 2,50E-04 ™~
_% — = O & ——900m
N
‘_é’ —=a— 1800m
£ 2,00E-04
2 \o\"/ —— 2700m
(=}
% 1,50E-04 —*— 3600m
§ —*— 5400m
c
3 1,00E-04 + = = - —e— 8100m
1 /
—+—10800m
5,00E-05
0,00E+00 r . . r
2 4 6 8 10
NuUmero de pontos de quadratura

Figura 22: Convergéncia da solucdo estacionaria da equagéo de difusdo-adveccdo para a concentracao
normalizada C(x,z)/Q referente a superficie em funcdo do nimero de pontos de quadratura M, para diferentes
distancias com Az = 10m.
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Figura 23: Convergéncia da solucgdo bidimensional estaciondria da equacéo de difusdo-advecgdo para a
concentragdo normalizada C(x,z)/Q referente & superficie em fun¢do do nimero de pontos de quadratura M, para
diferentes distancias com Az = 50m.
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Figura 24: Convergéncia da solucéo dependente do tempo da equacdo de difusdo-adveccédo para a concentragao
normalizada C(t,x,z)/Q referente a superficie, em fungdo do nimero de pontos de quadratura M; para diferentes

distancias com M, =2, Az = 10m e t = 600s.
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Figura 25: Convergéncia da solucdo bidimensional dependente do tempo da equacdo de difusdo-adveccao para a
concentragdo normalizada C(t,x,2)/Q referente a superficie em funcéo do nimero de pontos de quadratura M,

para diferentes distancias com M, =2, Az = 50m e t = 600s.

A Figura 26, por sua vez, apresenta a analise gréafica da convergéncia da solucédo

tridimensional dependente do tempo para C(t,x,y,z), considerando as inversdes pelo esquema

de quadratura Gaussiana nas dimensdes t e x com a aplicagdo da técnica ADMM, em conjunto

com o truncamento dos termos do somatorio devido a aplicacdo da técnica GITT na variavel
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y, variando o nimero de autovalores e fixando Az = 50m, t = 600s, x = 900m, y = 900m, M; =
2e M, =2,

6E-10

5E-10

4E-10

3E-10

2E-10

Concentracdo normalizada
.
]
]
.
.
]

1E-10

74 148 222 296 370 444
NUmero de autovalores

Figura 26: Convergéncia da solucéo tridimensional dependente do tempo da equacéo de difusdo-adveccao para
a concentracdo normalizada C(t,x,y,z)/Q referente & superficie em funcdo do nimero de autovalores comk =2, m
=2,Az=50met=600s.

Em comparacdo com o comportamento dos gréaficos de convergéncia apresentados
anteriormente, este converge quando se vai aumentando a quantidade de autovalores.
Portanto, considerando os graficos de convergéncia das solugdes transientes unidimensional,

bidimensional e tridimensional, verifica-se que a solu¢do converge.

5.3.2 Analise dos Coeficientes de Turbuléncia Atmosférica

As Figuras 27, 28 e 29 apresentam os graficos do perfil vertical dos coeficientes de
turbuléncia Ky, Ky e K, para atmosfera instavel, estavel e neutra, respectivamente. Nesta
analise, a altura z foi normalizada pela altura da camada limite atmosférica (representada nos
graficos pelo termo z/h), tendo esta sido obtida da saida do modelo WRF. Cada caso de
estabilidade atmosférica corresponde aos que estdo apresentados na Tabela 10, que contém os

parametros meteoroldgicos de cada cenario.
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Figura 27: Perfil vertical dos coeficientes de turbuléncia Ky, K, e K, para atmosfera instavel.
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Figura 28: Perfil vertical dos coeficientes de turbuléncia Ky, K, e K, para atmosfera estavel.
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Figura 29: Perfil vertical dos coeficientes de turbuléncia K, K, e K, para atmosfera neutra.
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Pode-se verificar que, para a atmosfera instdvel, os coeficientes de turbuléncia
longitudinal (Ky) e lateral (Ky) variam pouco, com pequenas flutuagdes, na medida em que a
altura aumenta, enquanto que o coeficiente de turbuléncia vertical K, comeca com um valor
baixo quando proximo a superficie, aumentando consideravelmente até alcancar a altura de
cerca de dois tercos da camada limite atmosférica, passando a partir dai a decrescer até
alcancar um valor em torno de zero préximo a camada limite. Isso se deve ao fato de que,
préximo as fronteiras do eixo vertical, ou seja, proximo a superficie terrestre e a camada
limite, h& maior tensdo entre o ar e as fronteiras, o que leva a uma diminuicéo da turbuléncia,
enquanto que nas regides onde ndo h& tal tensdo, a turbuléncia se torna maior. Assim,
observa-se que esse comportamento e a grandeza dos valores de Ky, Ky e K, descrevem a

grande turbuléncia inerente a atmosfera instavel.

No caso de atmosfera estavel, a turbuléncia atmosférica descrita pelos perfis verticais de
Ky, Ky e K; apresenta um comportamento bem diferente se comparado com o cenario de
atmosfera instavel: K, e K, comegcam com valores maiores proximos a superficie, e
rapidamente decrescem a valores proximos de zero na medida em que a altura aumenta,
enquanto que K, apresenta a mesma tendéncia com o aumento da altura, porém com um
decréscimo menos abrupto. E uma vez que hd menor turbuléncia atmosférica, os perfis
verticais dos coeficientes Ky, K, e K, apresentam valores numa ordem de grandeza bem
inferior do que os apresentados para atmosfera instavel, verificando-se também, neste caso,

que este comportamento é condizente com a condicdo estavel da atmosfera.

Por ultimo, os graficos referentes ao perfil dos coeficientes K, K, e K, para atmosfera
neutra mostram um comportamento hibrido: para Ky e Ky, os graficos se assemelham ao
comportamento apresentado no caso de atmosfera estavel, enquanto que para K; o grafico tem
um comportamento semelhante ao apresentado no caso instavel, porém com valores
consideravelmente menores em ordem de grandeza. Isso pode ser explicado pelo fato de que a
atmosfera neutra ocorre, em geral, na transicao entre as condi¢des instavel e estavel, quando o

.....

atmosférica.

Constata-se, assim, que a incorporacdo da parametrizacdo da turbuléncia atmosférica
proposta neste trabalho para a determinagéo dos coeficientes Ky, Ky e K, apresentou resultados
bem satisfatorios, condizentes com o esperado para cada condi¢cdo de estabilidade

atmosférica.
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5.3.3 Analise dos Resultados da Modelagem

Na Tabela 12 sdo apresentadas as caracteristicas de cada camada vertical utilizada na
modelagem com 0 MSRED e CMAQ, conforme foram configuradas e modeladas pelo WRF-
LES, até a altura de 3.000 m. As informac6es desta tabela foram retiradas diretamente do
relatério de execucdo do MSRED, onde z¢ € a altura do centro da camada (m), z; é a altura

do topo da camada (m), e Az é 0 tamanho da camada (m).

Tabela 12: Relacdo das camadas verticais e suas caracteristicas, derivadas da simulacdo com WRF-LES e
utilizadas na modelagem com 0 MSRED e 0 CMAQ.

Camada z,(m) zgx(m) Az (m)

1 8,5 17,1 17,1

2 29,9 42,8 25,7

3 64,2 85,8 43,1

4 107,3 128,9 43,2

5 150,5 1722 43,4

6 193,9 215,7 43,5

7 237,5 259,3 43,7

8 281,2 303,1 43,8

9 3251 347 43,9
10 369,1 391,1 44,1
11 413,3 435,4 44,2
12 457,7 479,8 44,3
13 502,2 524,4 44,4
14 546,9 569,2 44,5
15 591,8 614,1 447
16 636,9 659,3 44,8
17 682,1 704,5 449
18 721,5 750 45,0
19 7731 795,7 451
20 818,9 841,5 45,2
21 864,9 887,5 453
22 9111 933,8 45,4
23 957,4 980,2 45,5
24 1004  1026,8 45,6
25 1050,8 1073,6 45,7
26 1097,7 1120,6 45,8
27 11449 11679 45,9
28 1192,3 121573 46,0
29 12399 1263 46,1
30 1287,7 13108 46,1
31 13358 13589 46,2
32 1384 14072 46,3
33 14325 14557 46,4

w
IS

1481,2  1504,4 46,5
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35 1530,1 15534 46,5
36 1579,3 1602,6 46,6
37 1628,6 1652 46,6
38 1678,2 17016 46,7
39 17281 17515 46,8
40 17781 18016 46,8
41 18284 18519 46,9
42 1879  1902,5 46,9
43 19298 19533 47,0
44  1980,8 2004,3 47,0
45 20321 2055,6 47,1
46 20836 2107,2 47,1
47 21354 2159 47,1
48 21874 2211 47,2
49  2239,7 22633 47,2
50 2292,3 23159 47,2
51 23451 2368,8 47,3
52  2398,2 24219 47,3
53 24516 247573 47,3
54  2505,3 2528,9 47,4
55 2559,2 25829 47,4
56 26134 26371 47,4
57 2667,9 2691,6 47,4
58  2722,7 27464 47,5
59 2777,8 28015 47,5
60 2833,2 2856,9 47,5
61 2888,9 2912,6 47,5
62 29449 2968,6 47,5
63 30012 30249 47,6

A Tabela 13 apresenta as informacdes referentes a altura de estabilizacdo (z;), raio de
estabilizacdo (r,), tempo de estabilizacdo (t'), e distancia percorrida até a estabilizacdo da
nuvem de exaustdo de poluentes (x), para cada condicdo atmosférica e tipo de lancamento. E
possivel notar, para o caso de lancamento normal, a diferenca que ha na altura de
estabilizacdo da nuvem de exaustdo entre as condi¢cdes estavel e neutra/instavel. Esta
diferenca se deve a melhoria feita na modelagem matematica da formacdo da nuvem de
exaustdo proposta neste trabalho, evidenciando a importancia de se utilizar uma formulacéo
que considere as diferentes condigdes de estabilidade atmosférica, uma vez que em condicdes
estaveis, a ascensdo da nuvem tende a ser notoriamente reduzida, levando a alturas menores

do que em casos convectivos ou neutros (Seinfeld e Pandis, 2006).
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Tabela 13: Relacéo das informagdes referentes a formacao da nuvem de exaustéo de poluentes, para cada
condigdo atmosférica e tipo de langcamento.
Condicéo Tipo de

Atmosférica Lancamento z (m) fn (M) v xd(m)
Estavel Normal 349,4 223,1 168,7 583,0
Estavel Abortado 909,3 417,7 180,6 624,1
Instavel Normal 867,8 552,8 146,1 430,5
Instavel Abortado 695,0 311,1 111,5 328,7
Neutro Normal 811,5 517,0 167,2 663,1
Neutro Abortado 858,5 392,6 1775 704,1

As Tabelas 14 e 15 apresentam, para cada tipo de langamento e condicao de estabilidade
atmosférica, a altura de cada particdo da nuvem de exaustdo e o percentual do volume de cada
particio em relacdo ao volume total da nuvem, conforme apresentado no relatério de
execucdo do MSRED, onde hnen, hnea, hnin, Pnia, hann € hana S80, respectivamente, a altura (m)
de cada particdo da nuvem em condicdo atmosférica estavel para lancamento normal e
abortado, em condic¢do instavel para langamento normal e abortado, e em condicéo neutra para
lancamento normal e abortado, Vien, Viea, Voin, Viia, Vinn € Vina 0 percentual do volume de
cada particdo em relacdo ao volume total da nuvem de exaustdo em condi¢do instavel para
lancamento normal e abortado, em condicdo instavel para lancamento normal e abortado, e

em condigéo neutra para langamento normal e abortado.

Tabela 14: Informacdes sobre a altura(m) de cada parti¢do e o volume percentual de cada uma em relacdo ao
volume total da nuvem de exaustdo, para o caso de langamento normal e para cada condicdo de estabilidade
atmosférica, para todas as camadas que a nuvem intercepta.

Camada hpeny (M) Vien (%) han (M) Van (%0)  hann (M) Vi (%0)

1 0 0 0 0 0 0
2 0 0 0 0 0 0
3 0 0 0 0 0 0
4 127,6 0,010 0 0 0 0
5 170,8 5,238 0 0 0 0
6 2142 9,259 0 0 0 0
7 257,7 12,203 0 0 0 0
8 301,4 14,044 0 0 298,8 0,021
9 345,2 14,765 331,0 0,248 342,6 1,132
10 349,4 14,812 375,0 1,226 386,5 2,074
11 393,5 14,275 419,0 2,044 430,6 2,931
12 437,7 12,564 463,2 2,791 4748 3,702
13 482,0 9,662 507,5 3,467 519,1 4,383
14 526,4 5,551 551,9 4,070 563,5 4,975
15 570,9 0,017 596,5 4,599 608,0 5,475
16 0 641,1 5,053 652,7 5,882
17 0 0 685,9 5,430 697,5 6,194
18 0 0 730,8 5,728 742,3 6,409
19 0 0 775,8 5,948 787,3 6,527
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20 0 0 820,9 6,088 811,5 6,556

22 0 0 9131 6,118 902,0 6,384

24 0 0 1004,0 5,811 9929 5,800

26 0 0 1095,3 5,160 1084,1 4,794

28 0 0 1187,0 4,158 11758 3,357

30 0 0 1279,0 2,797 1267,8 1,479

32 0 0 1371,4 1,070 0 0

Tabela 15: Informagdes sobre a altura (m) de cada parti¢do e o volume percentual de cada uma em relagdo ao
volume total da nuvem de exaustéo, para o caso de langamento abortado e para cada condi¢do de estabilidade
atmosférica, para todas as camadas que a nuvem intercepta.

Camada hpea (M) Viga (%) hpa (M) Via (%) hana (M) Vina (%)

8 293,4 2,008 284,1 12,198 286,0 3,768

10 381,2 9,138 371,9 12,270 373,8 9,723

12 469,4 9,189 445 4 12,338 462,0 9,778

14 524,8 9,237 534,1 12,403 540,0 9,829

16 614,0 9,284 629,2 9,879

18 703,7 9,330 0 0 7133 1,939
1 8 15 0 0 0 0
20 0 0 0 0 0 0
22 9 o 0o 0o 0o o0
22 0 0 0 0 0 0
2 9o o 0o 0o 0o 0
24 0 0 0 0 0 0

26 0 0 0 0 0 0
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27 0 0 0 0 0 0
28 0 0 0 0 0 0
29 0 0 0 0 0 0
30 0 0 0 0 0 0
31 0 0 0 0 0 0

A Figura 30 apresenta uma analise gréfica da distribuicéo vertical do volume percentual
de cada particdo em relacdo ao volume total da nuvem de exaustdo, para cada condicdo
atmosférica e para o caso de langamento normal. Analisando a Tabela 14 em conjunto com a
Figura 30, é possivel notar que a nuvem possui formato esférico, sendo de menor tamanho no
caso estavel do que nos casos instavel e neutro. Cada cenario possui a mesma quantidade de
massa liberada pelo foguete, porém a nuvem formada possui um maior ou menor volume de

acordo com a condicdo de estabilidade atmosférica.
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0 5 10 15 0 5 10 15 0 5 10 15
Volume (caso estavel) (%) Volume (caso instavel) (%) Volume (caso neutro) (%)

Figura 30: Volume percentual de cada particdo em relacdo ao volume total da nuvem de exaustdo, para o caso
de langamento normal, e para as condicdes atmosféricas estavel, instavel e neutra, respectivamente.

A Figura 31, por sua vez, apresenta a mesma analise grafica da distribuicdo vertical do
volume percentual de cada particdo em relagdo ao volume total da nuvem de exaustéo, para
cada condicdo atmosférica e para o caso de lancamento abortado. Neste caso a nuvem tem um
formato cilindrico, o que pode ser constatado pela analise dos graficos. Em ambas as anélises
graficas dos casos apresentados (lancamento normal e abortado), verifica-se que o
comportamento da distribuicdo vertical das particdes & consistente com a modelagem

matematica da formacéo da nuvem de exaustdo apresentada neste trabalho.
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Figura 31: Volume percentual de cada particdo em relacéo ao volume total da huvem de exaustdo, para o caso
de lancamento abortado, e para as condigdes atmosféricas estavel, instavel e neutra, respectivamente

E importante ressaltar que o somatdrio do volume percentual das particdes nio sera
exatamente igual a 100% devido ao processo de discretizacdo da nuvem de exaustdo, em que
cada particdo da nuvem é transformada em um disco cilindrico (ver Secdo 4.3). Para ilustrar
isso, a Figura 32 apresenta as porcdes das particGes da nuvem que se sobressaem ao volume

da esfera devido ao processo de particionamento.

Figura 32: llustracdo do processo de discretizacdo da nuvem de exaustdo, em que cada particdo € tratada como
um disco cilindrico, sinalizando a porcéo do volume da particdo que se sobressai ao volume da porcéo
equivalente da esfera.

As figuras a seguir mostram os cenarios da modelagem com MSRED e CMAQ para o
poluente HCI. Elas foram geradas automaticamente por um processo computacional que sera
incorporado ao framework a ser desenvolvido para a execucdo e avaliacdo operacional do
sistema de modelagem apresentado neste trabalho. Foi escolhido analisar o impacto do
poluente HCI devido ao seu alto grau de periculosidade e impacto na qualidade do ar
ambiente, uma vez que o HCI é um gas incolor com um odor irritante e pungente, perceptivel
a partir de concentragdes em torno de 0,8 ppm (Lide, 2003), sendo corrosivo aos olhos, pele e
membranas mucosas. A exposi¢do aguda em um curto intervalo de tempo pode causar tosse,

rouquiddo, inflamacdo e ulceracdo do trato respiratorio, dor no peito, e edema pulmonar em
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humanos (US EPA, 1993; 1999). A Tabela 16 (Baxter et al., 2000) apresenta os limites de
exposicao ao gas cloridrico (HCI), em ppm, e seu impacto sobre a salide humana.

Tabela 16: Efeitos na saide humana causados pela exposicdo ao gas HCI (Baxter et al., 2003).

Limites de Efeitos causados na saide humana
Exposicdo (ppm)
5< Tosse
35 Irritacdo na garganta ocorre ap6s somente um curto espago de tempo
35< Dificuldade severa em respirar e queimaduras ou inflamagdes na pele
10-50 Nivel maximo que pode ser mantido por varias horas
100< Inchago dos pulmdes e espasmos ha garganta
50-1.000 Tempo méaximo de exposicgdo: 1 hora
1.000-2.000 Muito perigoso mesmo para exposi¢do por um curto espago de tempo

A Figura 33 apresenta o cenario de concentracdo do poluente HCI a nivel de superficie
com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o caso de langcamento normal e
condicdo atmosférica instavel. Pode-se perceber que os niveis de concentracdo, mesmo
préximos ao CLA, sdo relativamente baixos, porém podendo causar desconforto no trato
respiratério e pulmonar de algum individuo que se exponha ao poluente. Também, as
concentragdes sdo um pouco maiores em t = 40min ap6s o lancamento, mostrando a
importancia de se avaliar o impacto da nuvem de exaustdo de foguetes numa escala temporal

de minutos.
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Figura 33: Cenério de concentragdo do poluente HCI com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o
caso de langamento normal e condigdo instavel.
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A Figura 34 apresenta, por sua vez, o cendrio de concentracdo média de HCI da

primeira hora apds o lancamento, para cada nivel vertical até o topo da camada limite

atmosférica (que se encontra na camada 19, para este caso). Este é o cenario que corresponde

ao arquivo de condicGes iniciais gerado pelo MSRED para entrada no modelo CMAQ. Nas

primeiras camadas a concentracdo assume valores relativamente baixos, mas que aumentam

nas camadas correspondentes as particbes da nuvem de exaustdo, alcancando seu valor

maximo nas partices com maior volume (e consequentemente com maior emissao).
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Figura 34: Cenério de concentracdo média da primeira hora modelado pelo MSRED do poluente HCI para cada
nivel vertical, para o caso de lancamento normal e condigdo instavel.
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O cenério apresentado anteriormente foi utilizado como as condicGes iniciais de
entrada no modelo CMAQ, para a modelagem de longo alcance do impacto da nuvem de
exaustdo. Assim, apés a execucdo do MSRED, o modelo CMAQ foi executado, gerando um
cenario de concentracdo média de HCI ao nivel da superficie com intervalo de 20 minutos que

é apresentado a seguir na Figura 35.

E possivel notar que a nuvem de exaustdo, apds 1 hora e 20 minutos (as 17:20h GMT),
tera viajado cerca de 15 km do centro de langcamento, o que é condizente com a velocidade do
vento a superficie na hora do langamento, que de acordo com a Tabela 10 é de 2,9 m/s para
este caso. Neste momento, as concentracdes de HCI sdo menores do que no inicio da segunda
hora, 0 que é esperado, pois com o passar do tempo o poluente sofre processos fisicos e
quimicos que tendem a diminuir a concentracdo. Porém, elas comecam a aumentar a partir do
cenario de 17:40h GMT e permanecem mais elevadas até o pendltimo quadro, duas horas
depois. Isso se deve ao carater tridimensional da solu¢do implementada no MSRED e de seu
acoplamento com o CMAQ, pois 0 MSRED calcula o campo de concentragéo tridimensional
para entrada no modelo fotoquimico baseado nas emissdes das particdes da nuvem
distribuidas nas diversas camadas verticais, que por sua vez sdo também modeladas
tridimensionalmente pelo modelo CMAQ. Entdo, devido a turbuléncia atmosférica e aos
processos de deposicdo, difusdo e adveccdo, a massa do poluente presente nas camadas
superiores ira, eventualmente, ser transportada a camada de superficie, aumentando os valores

de concentragdo do poluente nesta camada.
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Figura 35: Cenario de concentragdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
langamento normal, condicéo instavel, usando as condic@es iniciais geradas pelo MSRED.
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A andlise deste cenario mostra, também, a importancia da utilizacdo da abordagem
hibrida para avaliacéo integrada do impacto no ar ambiente da grande nuvem de exaustdo de
poluentes devido ao lancamento de foguetes, tanto para a devida modelagem da formacdo da
nuvem e da curta escala de tempo e espaco em que o fendmeno ocorre, quanto para a
modelagem do transporte quimico de longo alcance a fim de avaliar o impacto em receptores

localizados a distancias maiores.

Foram avaliados também mais dois cenarios alternativos de modelagem com o
MSRED e CMAQ, para este mesmo caso: um considerando como condicdo inicial para o
CMAQ o campo de concentracdo instantanea gerado pelo MSRED ao final da hora, ou seja, 0
cenario de 60 minutos sem a média horéria, e a saida do CMAQ com média de 20 minutos
(Figura 36), e o outro considerando o campo de concentracdo media da primeira hora
modelado pelo MSRED como condicdo inicial para entrada no CMAQ, e sua saida com
média horéria (Figura 37). Esses dois cenarios mostram como o0 MSRED, em conjunto com o
CMAQ, podem ser utilizados na avalia¢cdo do impacto de nuvens de foguetes, permitindo a

utilizacdo de diferentes configuracdes de cenarios.
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Figura 36: Cenario de concentragdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
lancamento normal, condigdo instavel, usando como condicéo inicial o cenério de concentragdo do final da hora
(cenério de concentragdo instantdnea de 60min) modelado pelo MSRED.
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Figura 37: Cenario de concentragdo média de 1h do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
langamento normal, condicéo instavel, usando as condicdes iniciais geradas pelo MSRED.

A Figura 38 mostra o cenario de concentracdo do poluente HCI a nivel de superficie
com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o caso de lancamento normal e
condigdo atmosférica estavel. Ao contrério do cenario convectivo, 0s niveis de concentragdo
sdo bem maiores neste caso, chegando a concentracfes superiores a 150 ppm de HCI nos
primeiros 20 minutos apo6s o langcamento, que séo valores elevados se comparados com o dano
que podem causar a satude humana, mesmo por um periodo curto de exposi¢do. Exposigdes a
niveis acima de 50 ppm de HCI séo considerados perigosos a ponto de causar danos diretos a
salde ou a vida (CDC, 2014).
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Figura 38: Cenario de concentragdo do poluente HCI com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o
caso de langamento normal e condigdo estavel.



135

MSRED - HCL on 2013-03-18 10:00 GMT at 9m (layer 1) ppmV
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Figura 38: Continuacéo.

Pode-se notar que um langamento nesta condi¢do atmosférica poderia causar um
impacto mais severo na qualidade do ar, devido aos altos indices de concentraces de HCI
simulados. Embora nenhuma regido com maior densidade populacional esteja sob a influéncia
da nuvem de exaustdo neste cenario de avaliacdo do impacto de curto alcance, fica evidente a
importancia de se analisar com antecedéncia o impacto que o langcamento de um foguete pode
causar nos arredores do local de lancamento, principalmente em condi¢des atmosféricas

desfavoraveis a dispersdo, como é o caso aqui simulado.

A Figura 39 mostra o cenario de concentracdo média de HCI da primeira hora apos o
langamento, para cada nivel vertical até a camada em que h& concentra¢cBes simuladas,
correspondendo ao cenario de condicdes iniciais gerado pelo MSRED para a modelagem do
transporte quimico com o CMAQ para este caso. Conforme fora apresentado na Tabela 14, o
topo da nuvem se encontra no nivel 15, estando totalmente abaixo da camada limite
atmosférica, que neste caso se encontra na camada 21. Tal como no caso anterior, nas
camadas mais préximas a superficie as concentracdes sdo relativamente bem inferiores do que
nas camadas onde ha emissbes devido as particbes da nuvem; nestas camadas, as
concentragfes sdo0 muito maiores do que no caso convectivo, 0 que se deve tanto a maior
concentra¢do de massa em um menor volume, quanto a menor difuséo que ha devido a menor
turbuléncia.
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nivel vertical, para o caso de langamento normal e condigdo estavel.
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Figura 39: Cenario de concentragdo média da primeira hora modelado pelo MSRED do poluente HCI para cada
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Figura 39: Continuagéo.
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Figura 39: Continuagéo.
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A Figura 40 a seguir apresenta o cenario de concentracdo media de 20 minutos de HCI
modelado pelo CMAQ utilizando as condigdes iniciais geradas pelo MSRED que foram
apresentadas anteriormente. Do mesmo modo que no caso convectivo, as concentracdes
aumentam com o passar do tempo, contudo as concentracdes ao nivel da superficie sdo bem
maiores que no caso anterior. Isto se deve aos fatos de que a nuvem de exaustdo estid mais
baixa, menos distribuida verticalmente que no cendrio convectivo e, portanto, mais densa, e a

menor turbuléncia inerente a atmosfera em condicdo estavel, o que dificulta a dispersdo do

contaminante na atmosfera.
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Figura 40: Cenario de concentragdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
langamento normal, condicéo estavel, usando as condigdes iniciais geradas pelo MSRED.
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Figura 40: Continuacéo.

A modelagem tridimensional de longo alcance do transporte quimico com o modelo
CMAQ permitiu verificar que, em condicdes estaveis, as concentracdes de HCl aumentaram
consideravelmente a niveis muito perigosos para a saide humana, com potencial muito grande
de impactar as cidades localizadas a sudoeste e oeste do CLA, tais como Lagoa do Mato e
Bequiméo.

A Figura 41 mostra o cenério de concentracdo do poluente HCI a nivel de superficie
com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o0 caso de lancamento normal e
condicdo atmosférica neutra.
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Figura 41: Cenario de concentragdo do poluente HCI com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o
caso de langamento normal e condicdo neutra.

J& a Figura 42 mostra, para este mesmo caso, o cenario de concentragdo media de HCI
da primeira hora apds o lancamento utilizado como as condicdes iniciais de entrada para a
modelagem com 0 CMAQ do transporte quimico de longo alcance, para cada nivel vertical
até a camada em que ha concentragdes simuladas. Neste caso, o cenario da modelagem do
transporte quimico com o CMAQ ndo apresentou concentracdes de HCI significativas a nivel
de superficie (ver Figura 43), sendo este, portanto, dentre os trés cenérios de lancamento
normal apresentados, 0 cenério que apresentou menores valores de concentracdo do poluente
HCI.
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Figura 42: Cenario de concentragdo média da primeira hora
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modelado pelo MSRED do poluente HCI para cada
nivel vertical, para o caso de langamento normal e condigdo neutra.
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Figura 42: Continuagéo.
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Figura 42: Continuagéo.
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Figura 43: Cenario de concentragdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
langamento normal, condigdo neutra, usando as condi¢es iniciais geradas pelo MSRED.

Os préximos cenarios que serdo apresentados se referem a simulacdo de um caso

hipotético de langamento abortado ou explosdo do VLS no CLA, em diferentes condigdes de

estabilidade atmosférica. Para este fim, foram utilizados os valores da Tabela 3 (Secdo 4.2.4)

para o caso de lancamento abortado, ou seja, calor liberado pelo foguete igual a 1.000 cal/g,

taxa de emissdo total igual a 136 kg/s com tempo de queima do combustivel de 300s. A

Figura 44 apresenta o cenario da modelagem com o MSRED com intervalo de 20 minutos em

condigdo atmosférica instavel para o caso de lancamento abortado.
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MSRED - HCL on 2013-03-18 16:20 GMT at 9m (layer 1) ppmV MSRED - HCL on 2013-03-18 16:40 GMT at 9m (layer 1) ppmV
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Figura 44: Cenario de concentragdo do poluente HCI com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o
caso de langamento abortado e condig&o instavel.

A sequir, é apresentado na Figura 45, o cenario de concentracdo média da primeira
hora apds o lancamento, para este mesmo caso de langamento abortado e condicéo
atmosférica instavel. Como nos outros casos, este € 0 cenario que representa as condicbes
iniciais para entrada no modelo CMAQ, cujo cenéario de modelagem do transporte quimico

sera apresentado na Figura 46, com média de 20 minutos para o contaminante HCI.



MSRED - HCL on 2013-03-18 17:00 GMT at 9m (layer 1)

Cedral®
=

2

oMirinzal
Guimaraeso
=)
2
o Central do Maranh@o 'y

2 Eentro de Lancamento
£ de Alcantara
= Ay
<
=
2
5 8 Beguimao
3 o

Lagoa do Mato
) %

o L A 5

L oPeri Mirim N 54 ﬁ’f SacLus

ePalmeirandia

e o530 Bento

10 20 30 40 50 60
X direction (km)
MSRED - HCL on 2013-03-18 17:00 GMT at 64m (layer 3)
Cedral®
o
2
oMirinzal
Guimaraeso
=
- 3
o Central do Maranhao 'y

& .

- Centro de Lancamento
€ de Alcantara
< My
<
S
5
2
s 8 Bequimao
2 £ o

Lagoa do Mato i e
ey "’

| e S M saoLuis

LS oPeri Mirim T 3

almeirandia

o ©Sao Bento

10 20 30 40 50 60
X direction (km)
MSRED - HCL on 2013-03-18 17:00 GMT at 151m (layer 5)
Cedral®
=
=]
oMirinzal
Guimaraeso "4 Y
=
e 1
oCentral do Maranh@o 7

< ntro de Lancamento
3 de'Alcantara
< Mo
c
2
k=
2
5 8 Beguimao
> ° °

Lagoa do Mato
e §
= LA Nt
L oPeri Mirim A% ﬁ’f L SAOE U
L )
o

10 20 30 40 50 60

X direction (km)

Figura 45: Cenario de concentragdo média da primeira hora
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modelado pelo MSRED do poluente HCI para cada
nivel vertical, para o caso de langamento abortado e condi¢do instavel.
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Figura 45: Continuagéo.
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Figura 45: Continuagéo.

149

120
100
80
60
40

20

120
100
80
60
40

20

120
100
80
60
40

20



150

Comparando o cenério de langamento normal com este, para a condi¢do atmosférica
instavel, percebe-se que as concentracdes do contaminante sdo maiores neste cenario do que
no cenario de lancamento normal. Embora a taxa de emissdo seja menor, a nuvem de exaustao
alcancou uma altura de ascensdo menor que no caso de lancamento normal devido a menor
quantidade de calor total do combustivel. E, j& que o formato da nuvem neste caso é
cilindrico, uma maior quantidade de massa é emitida logo nas primeiras parti¢des da nuvem,
se comparado com a nuvem formada no caso de lancamento normal, e iSso por sua vez

contribui para 0 aumento das concentracGes ao nivel da superficie.

O cenédrio da modelagem com o CMAQ também apresenta esse mesmo
comportamento, em que as concentragdes neste caso sdo maiores do que no caso de
lancamento normal, conforme se pode constatar analisando a Figura 35. Verifica-se, mais uma
vez, a importancia da utilizacdo de uma abordagem hibrida e de um sistema de modelagem
integrado na avaliag&o operacional do impacto da nuvem de exaustdo de foguetes, simulando
o efeito de langamentos normais e abortados em atividades de planejamento de missGes pré-
lancamento e de analise ambiental pds-lancamento, missdes de testes de planos de emergéncia

e em tomada de decisao para posicionamento de rede de monitoramento ambiental.
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Figura 46: Cenério de concentracdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
lancamento abortado, condicdo instavel, usando as condicdes iniciais geradas pelo MSRED.
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O proximo cenério a ser apresentado se refere a modelagem com o MSRED com
intervalo de calculo da concentracdo de 20 minutos em condicdo atmosférica estavel para o
caso de langamento abortado (Figura 47). Enquanto que no cenario de langamento normal a
base da nuvem se encontrava a uma altura de 127m, neste caso a base da nuvem esta a uma
altura de 293m, 166m mais alta que no caso normal. Isso, consequentemente, leva a
concentra¢fes menores ao nivel da superficie neste caso, quando comparado com o cenario de

lancamento normal.
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Figura 47: Cenério de concentragdo do poluente HCI com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o
caso de langamento abortado e condicédo estavel.

O préximo cenario a ser apresentado (Figura 48) se refere a média da primeira hora
modelada pelo MSRED para entrada de condi¢bes iniciais no CMAQ, em condicdo
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atmosférica estavel para o caso de langamento abortado. As concentra¢cdes sdo menores na

regido mais proxima a superficie, no entanto elas aumentam a valores bem altos nos niveis em

que ha emissdes em funcgdo das parti¢des das nuvens.
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Figura 48: Cenario de concentracdo média da primeira hora modelado pelo MSRED do poluente HCI para cada
nivel vertical, para o caso de langamento abortado e condicéo estavel.
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Estas condic¢Ges iniciais foram entdo utilizadas para a modelagem do transporte

qguimico de longo alcance com o CMAQ, cujo cenario € apresentado na Figura 49.

Semelhantemente ao caso de lancamento normal e condicdo atmosférica estavel, as

concentracfes neste cenario foram as maiores reportadas pelo modelo para o caso de

lancamento abortado. Porém, ndo apresentaram valores tdo altos quanto no caso normal,

embora ainda sejam valores de concentragcdo com o potencial de causar danos a salde ou a

vida humana. As cidades que se encontram a oeste do CLA seriam, neste caso, as mais

impactadas pela nuvem de exaustéo.
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Figura 49: Cenario de concentragdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de

langamento abortado, condicao estavel, usando as condi¢des iniciais geradas pelo MSRED.
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Figura 49: Continuacéo.

Por altimo, sera apresentado o cenario da modelagem com o MSRED e 0 CMAQ para
a avaliacdo de curto e longo alcance, respectivamente, do impacto no ar ambiente da nuvem
de exaustdo de foguete no caso de um lancamento abortado hipotético em condicéo
atmosférica neutra. A Figura 50 apresenta o cenério da modelagem com o MSRED com

intervalo de 20 minutos em condicdo atmosférica neutra para o caso de langamento abortado.
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Figura 50: Cenario de concentragdo do poluente HCI com intervalo de 20min modelado pelo MSRED para o
caso de langamento abortado e condi¢ao neutra.
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Figura 50: Continuacéo.

Na Figura 51 é mostrado o cenario modelado pelo MSRED referente a média da
primeira hora, em condigdo atmosférica neutra para o caso de langamento abortado, utilizado
pelo CMAQ como entrada de condicGes iniciais. Nos primeiros 20 minutos, as concentragoes
atingem valores altos, mas que diminuem ao longo dos 40 minutos seguintes, permanecendo,

porém, em niveis perigosos, com potencial de causar dano a saude.

Para entrada no CMAQ, foi gerado o campo de concentracdo média da primeira hora
modelado pelo MSRED para este caso, conforme é apresentado na Figura 51. Comparando
tanto o cenario de concentracdo instantdnea de 20 minutos (Figura 50) quanto o cenario de
concentracdo média da primeira hora (Figura 51) com os respectivos cenarios modelados no
caso de lancamento normal para condicdo neutra (Figuras 41 e 42, respectivamente), percebe-

se que neste caso os valores de concentragdo sdo bem maiores do que no primeiro caso.

O aspecto principal que leva a essa discrepancia é a distribuicdo e formato da nuvem,
pois apesar de ambas possuirem praticamente a mesma altura da base da nuvem, as parti¢des
mais inferiores, no caso abortado, possuem uma quantidade de massa muito maior do que as

particOes equivalentes do caso de langamento normal.
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nivel vertical, para o caso de langamento abortado e condi¢do neutra.
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Figura 51: Cenario de concentragdo média da primeira hora modelado pelo MSRED do poluente HCI para cada
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Figura 51: Continuagéo.
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A Figura 52 apresenta a seguir o cenario da modelagem com o CMAQ, utilizando as

condicdes iniciais geradas pelo MSRED para este caso (lancamento abortado e condicdo

atmosférica neutra). E possivel notar que as concentra¢Bes permaneceram em niveis mais

baixos do que os apresentados no cenério de condicdo estavel, porém um pouco maiores do

gue no caso instavel.
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Figura 52: Cenéario de concentragdo média de 20min do poluente HCI modelado pelo CMAQ para o caso de
lancamento abortado, condicao neutra, usando as condi¢des iniciais geradas pelo MSRED.
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Figura 52: Continuacéo.
5.3.4 Desempenho do Paralelismo

As figuras a seguir apresentam uma analise grafica do desempenho do mecanismo de
paralelismo computacional que foi projetado e desenvolvido no MSRED. Para esta analise,
foi medido o tempo de processamento (em segundos) do célculo da concentracdo para cada
ponto receptor da grade devido a emissdo de uma particdo da nuvem de exaustdo, utilizando
diferentes quantidades de processadores. A Figura 53 apresenta o grafico de reducdo
percentual do tempo de processamento na medida em que se aumenta o numero de
processadores. A Figura 54, por sua vez, apresenta a analise grafica do speedup do MSRED.
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O speedup € uma medida do grau de desempenho, que mede a razdo entre o tempo de

execucgdo sequencial e o tempo de execucgédo em paralelo:

T.@

() =1 )

(98)

onde n, € 0 numero de processadores, Sp(ny) € 0 speedup, e Te(ny) € 0 tempo de execugao do
modelo para n, processadores. O desempenho tende a ser ideal quando o speedup se aproxima

de np.

Outra medida importante é a eficiéncia (E;), que trata da relagéo entre o speedup e 0

namero de processadores:

S
E,(n,) =—"rfn") (99)
p

No caso ideal (speedup = ny), a eficiéncia seria maxima e teria valor 1 (100%). Seu
grafico é apresentado na Figura 55.

Gréfico de Reducao Percentual do Tempo de
Processamento
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Figura 53: Desempenho do paralelismo implementado no MSRED medido pelo tempo de processamento (em
segundos) do calculo da concentragdo devido a emissdo de uma particao da nuvem de exaustdo em funcao da
quantidade de processadores.
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Figura 54: Speedup do paralelismo implementado no MSRED medido pelo tempo de processamento (em
segundos) do calculo da concentragdo devido a emissdo de uma particdo da nuvem de exaustdo em funcéo da
quantidade de processadores.
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Figura 55: Eficiéncia do paralelismo implementado no MSRED medido pelo tempo de processamento (em
segundos) do célculo da concentragdo devido a emissdo de uma particdo da nuvem de exaustdo em funcéo da
quantidade de processadores.

A Tabela 17, por sua vez, apresenta os valores do tempo de processamento para cada
conjunto de processadores, juntamente com a reducdo percentual, o speedup e a eficiéncia. Os
testes foram feitos utilizando computadores Intel Xeon 64 bits de 8 nucleos com 2,133 GHz
cada, e 8 GB de memoria RAM.
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Tabela 17: Tempo de processamento da concentragdo devido a emissdo de uma parti¢do da nuvem de exaustao
para cada conjunto de processadores.

Quantidade de processadores 1 2 4 8 16 32 64

Tempo de processamento (s) | 359,4 | 181,8 | 82,9 | 32,7 | 17,2 | 17,6 | 16,3
Reducéo (%) - 494 | 544|606 474 | -23 | 74
Speedup 1 20 | 43 | 1101209 | 204 | 22,0
Eficiéncia 1 10 | 11|14 |13 ] 06 | 0,3

Analisando os indicadores de desempenho apresentados, é possivel constatar que, na
medida em que se dobra a quantidade de processadores, 0 tempo de processamento reduz
aproximadamente a metade, e em alguns casos, até mais do que a metade, de modo que o
tempo de processamento do modelo € inversamente proporcional a quantidade de
processadores alocados para sua execucdo. Isto evidencia a propriedade do modelo MSRED
de ser escalével, ou seja, de prover mais desempenho na medida em que Ihe é adicionada mais
capacidade. No entanto, constata-se também que, conforme o numero de processadores
aumenta muito, a reducdo quase ja ndo mais ocorre, estabilizando o tempo de processamento
em um valor aproximadamente constante. Isto ocorre quando h& mais processadores
disponiveis para a execucdo do modelo do que subdivisdes da grade receptora, nos casos em
gue se alcanca uma quantidade de processadores maior ou igual a quantidade de pontos
receptores na direcdo X, que é o fundamento da estratégia de divisdo do esfor¢co computacional
do modelo MSRED.
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6. CONCLUSOES E RECOMENDACOES

Este trabalho apresentou um tema atual no campo de pesquisa das ciéncias
atmosfeéricas, referente ao desenvolvimento de ferramentas computacionais para a simulacédo
da dispersdo de gases liberados por veiculos espaciais no Centro de Langamento de Alcéntara.
Como foi apresentado na introducdo desta tese, ndo existe atualmente um sistema de
modelagem atmosférica capaz de simular o impacto da grande nuvem de exaustdo formada
durante o lancamento de foguetes na regido do CLA. Tendo como base a revisdo da literatura
apresentada neste trabalho, verificou-se que existem alguns poucos sistemas de modelagem
atualmente preparados para lidar com o caso de langamento de foguetes, no entanto ou nédo
estdo disponiveis para a utilizacdo pela comunidade cientifica, ou ndo estdo devidamente
adequados para a aplicacdo no CLA. Verificou-se, também, que se faz necessaria a utilizacédo
de abordagens hibridas para a avaliacdo do impacto de nuvens de exaustdo de foguetes em
diferentes escalas de tempo e espaco, que sejam capazes de mesclar a modelagem
meteoroldgica com a modelagem de curto alcance da dispersdo e a modelagem de longo
alcance do transporte quimico dos contaminantes emitidos durante o lancamento de um

foguete.

Assim, devido a natureza Unica das emissdes de foguetes e as lacunas que existem
nesse campo das ciéncias atmosféricas, foi constatada a necessidade de se desenvolver um
novo modelo matematico-computacional capaz de simular tal impacto em escalas de tempo e
espaco menores do que as abordagens usuais de modelagem da qualidade do ar estdo
preparadas para lidar. Este novo modelo foi concebido para se integrar com outros modelos
atmosféricos que tenham a habilidade de simular tanto o cenario meteoroldgico de entrada
guanto o transporte quimico dos contaminantes para a avaliacdo de longo alcance, criando,
deste modo, a base para um framework, ou estrutura de modelagem, preparado para ser
utilizado no CLA. Para a modelagem meteoroldgica, foi escolhido o modelo WRF; e para a
modelagem do transporte quimico, foi escolhido o modelo CMAQ, pois ambos representam o

estado da arte nas suas areas de atuacao.

O novo modelo, denominado MSRED, foi especialmente projetado e desenvolvido
para incorporar o estado da arte nas ciéncias atmosfericas e da computacdo. Seu
desenvolvimento se baseou no trabalho anterior de Moreira et al. (2011), em que foi
desenvolvido o modelo MSDEF, mas com diversas melhorias. No que tange aos aspectos

computacionais, 0 modelo foi projetado para se integrar com os modelos WRF e CMAQ),
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utilizando as bibliotecas netCDF e 1/0 API, gerando saidas georreferenciadas, ja formatadas
para a modelagem do transporte quimico de longo alcance com CMAQ e para 0 pos-
processamento com diversas ferramentas capazes de manipular dados no formato netCDF. Ele
foi modularizado e desenvolvido para ser executado de forma paralela utilizando técnicas de
computacdo de alto desempenho. O desempenho da aplicacdo do paralelismo foi medido e
avaliado, e seus resultados puderam atestar que a técnica foi aplicada com sucesso, atestando

ao modelo MSRED a capacidade de ser escalavel.

Foi desenvolvida a solucéo tridimensional da equacao de difusdo-adveccgdo utilizando
uma abordagem semi-analitica para uma camada limite atmosférica ndo homogénea, em que é
possivel descrever de forma mais realista os perfis de turbuléncia atmosférica nas trés
dimensGes utilizando os coeficientes de difusividade turbulenta da Teoria K, porém sem um
custo computacional elevado e com diminuicdo dos erros de arrendondamento, em
comparagdo com os métodos numéricos de solucdo tridimensional desta equacdo. Na mesma
solucdo, foi incorporada a estratégia apresentada por Bianconi e Tamponi (1993) para a
descricdo da evolucdo da concentracdo tridimensional ao longo do tempo, considerando o
tempo de liberacdo do poluente em intervalos de tempo variando de poucos segundos (cerca
de 15s) a infinito (liberagdo continua). E, a fim de prover a esta solucdo os coeficientes de
difusdo turbulenta nas trés dimensfes, foram incorporadas novas parametrizacdes da
turbuléncia baseadas no trabalho de Degrazia et al. (2000), para cada condicdo de estabilidade

atmosférica.

Diversas melhorias foram desenvolvidas na modelagem matematica da formacdo da
nuvem de exaustdo, cuja caracterizacdo é fundamental por se tratar do termo fonte neste tipo
de problema. Tais melhorias visaram uma melhor representacdo das caracteristicas da nuvem
(como o formato, altura, raio, distancia percorrida e tempo de estabilizacdo, dentre outros) em
uma camada limite atmosférica ndo homogénea e discretizada em niveis verticais, para
diferentes condicfes de estabilidade atmosférica e para os diferentes tipos de lancamento de
foguetes (normal e abortado). Melhorias também foram feitas no célculo da velocidade de
deposicao seca, que passou a ser considerada nos diferentes niveis verticais em que a camada

limite atmosférica € discretizada, para diferentes condigdes de estabilidade atmosférica.

Foram apresentados diversos cenarios resultantes da aplicagdo da modelagem
meteoroldgica realizada com o modelo WRF no modo LES para casos reais, e de seu
acoplamento com o modelo MSRED, bem como da modelagem de curto alcance da disperséo

da nuvem de exaustdo com o modelo MSRED acoplado com o modelo CMAQ para a
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avaliacdo de longo alcance do transporte quimico. Este sistema de modelagem foi projetado,
desenvolvido, estudado e avaliado para a regido do CLA, para diferentes cenarios de
condi¢des atmosféricas e de tipos de lancamentos. Para a modelagem meteoroldgica, foi
possivel verificar sua capacidade de simular os fenbmenos atmosféricos pertinentes, em
comparacao com dados de radissondagem coletados na regido do CLA. Porém, como nédo ha
dados disponiveis de concentragdo de poluentes em eventos de lancamentos de foguetes no
CLA, foi possivel somente avaliar os resultados das modelagens com MSRED e CMAQ de
forma qualitativa. Apesar deste fato, as analises dos cenarios modelados mostraram a
importancia de se avaliar o impacto dos contaminantes emitidos durante diferentes cenarios
de lancamento de foguetes e de condicao atmosférica, notadamente no que se refere as regides

habitadas que se encontram no entorno do CLA.

Analisando estes cenarios de uma maneira geral, a modelagem de curto alcance
mostrou que a nuvem ndo teria impactado regifes habitadas na primeira hora ap6s o
lancamento. Contudo, utilizando a abordagem hibrida desenvolvida neste trabalho, em que o
modelo MSRED gera as condic@es iniciais para entrada no modelo CMAQ para modelagem
do transporte quimico e avaliacdo de longo alcance, ficou evidente que apds a primeira hora, a
nuvem de exaustdo podera impactar, na maioria dos casos, as regides habitadas que se
localizam no entorno do CLA. Este impacto podera ser em menor ou maior grau dependendo,
principalmente, das condi¢fes meteorolégicas no momento e ap6s o lancamento. Dai,
conclui-se com propriedade que a aplicacdo e utilizacdo integrada do modelo WRF para a
geracdo de cenarios meteoroldgicos passados e futuros (previsao), do modelo MSRED para a
simulacdo da formacéo e da dispersdo de curto alcance da nuvem de exaustdo de foguetes, e
do modelo CMAQ para a simulacdo do transporte quimico de longo alcance dos
contaminantes, em diferentes cenarios de meteorologia e de langcamentos, é fundamental e
adequada para sua utilizacdo operacional pelo CLA na avaliacdo e simulacdo do impacto
ambiental de diferentes cenarios pré e pos-lancamentos, bem como na determinacédo de locais

de monitoramento no entorno do centro.

Com base nos resultados apresentados, e tendo em vista a metodologia de trabalho
proposta e desenvolvida, é certo afirmar que o objetivo principal e os objetivos especificos
deste trabalho foram alcancados com sucesso. E importante ressaltar que este sistema de
modelagem pode ser aplicado a qualquer caso de lancamento de foguete em qualquer local do
mundo, para simulagdes e analises pré e pos-langamento dos efeitos ambientais de operagdes

de langamento de foguetes.
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Apobs a concepgdo, projeto, desenvolvimento e execugdo de todo este trabalho, é

possivel identificar oportunidades de melhorias, tanto na metodologia quanto na execugdo e

avaliacdo dos resultados aqui apresentados. Posto isto, destacam-se as seguintes

recomendacdes para trabalhos futuros:

Realizar experimentos em diferentes cenarios meteorolégicos de eventos de langamento
de foguetes, a fim de se determinar a distancia percorrida, altura, raio e tempo de
estabilizacdo da nuvem de exaustdo, confrontando e validando os dados gerados pelo
modelo;

Realizar campanhas de monitoramento para medir as concentragfes dos contaminantes
liberados em eventos de lancamentos de foguetes e confrontar com os resultados do
sistema modelagem apresentado a fim de valida-los, para diferentes cenarios
meteoroldgicos e para diferentes distancias do CLA, para a avaliacdo de curto alcance e
de picos de curta duracéo, e para a avaliacdo de longo alcance;

Melhorar o célculo da velocidade de deposicao seca, incorporando o termo r., com base
na literatura disponivel e em campanhas de monitoramento realizadas no CLA a fim de se
estabelecer um perfil adequado para a velocidade de deposi¢éo seca na regiao;
Desenvolver o framework computacional para a avaliagdo operacional do impacto de
curto e longo alcance da nuvem de exaustdo de foguetes, utilizando as tecnologias aqui

apresentadas.
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