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Resumo. A dispersdo atmosférica de contaminantes inertes ao redor de um prédio cubico isolado é estudada através das equacdes de
Navier-Stokes e da equacdo de conservagdo de massa de uma espécie quimica em suas formas tridimensionais e transientes. O
algoritmo computacional utilizado para a solu¢do numérica das equagdes € baseado no método de volumes finitos com a formulagio
SIMPLEC para o acoplamento entre pressdo e velocidade. A turbuléncia atmosférica € descrita através da simulagdo das grandes
escalas (LES), utilizando o modelo de Smagorinsky-Lilly para incluir os efeitos das escalas residuais. O algoritmo computacional
foi implementado utilizando técnicas de processamento paralelo e distribuido a fim de fornecer os niveis necessarios de desempenho
para esta simulacdo numérica. Os campos médios e flutuacdes turbulentas de velocidade e concentra¢do de contaminantes obtidos
sdo comparados aos resultados das simulacdes numéricas e experimentais apresentados por outros autores. As comparagdes com
dados experimentais obtidos em tinel de vento e em experimentos de campo indicam uma significativa melhora na capacidade de
predicdo em relacdo a trabalhos anteriores utilizando o modelo k—€. Todavia, a concordancia com os dados experimentais de ttinel
de vento foi melhor do que aquela obtida com os dados provenientes de experimentos de campo. Esta tendéncia estd principalmente
relacionada as condi¢des de turbuléncia do escoamento incidente, que ndo reproduzem adequadamente o espectro de freqiiéncia
associado a escoamentos atmosféricos.

Palavras chave: poluicdo do ar, dispersdo de contaminantes, simulacdo das grandes escalas, turbuléncia atmosférica,
simulagdo numérica.

1. Introducao

A poluicdo atmosférica causa sérios danos as populagdes expostas e existe uma preocupagdo crescente com 0s seus
impactos, em especial, nos grandes centros urbanos e industriais. A qualidade do ar na atmosfera é o resultado da
intera¢do de vdrios processos que vao desde a emissdo, o transporte atmosfera (dispersdo atmosférica) e processos de
remocgdo dos poluentes (transformacdes quimicas e deposi¢do seca e imida). Existe a necessidade da determinacdo da
concentragdo de poluente no ar ambiente e do tempo de exposicdo da populagdo, que podem ser realizadas através de
medicdes em campo. Contudo, existem casos em que ndo hd a possibilidade de efetuar essas medi¢des, face ao seu
elevado custo ou mesmo quando da necessidade da previsdo dos niveis de concentracdo acarretados por uma fonte
ainda inexistente como ocorre no caso dos estudos de impacto ambiental que sdo exigidos nos processos de
licenciamento ambiental, para a avaliacdo dos impactos de um novo empreendimento industrial.

Preenchendo essas lacunas estdo os modelos matematicos para o cdlculo da dispersdo atmosférica de poluentes. Os
modelos de dispersdo sdo ferramentas importantes no sistema de gestdo ambiental, podendo ser utilizados para subsidiar
diversas decisdes que vao desde o ambito local, como o tratamento dos efluentes gasosos de uma fonte potencialmente
poluidora, até decisdes de ambito regional, como o planejamento do desenvolvimento urbano.

Atualmente, devido a facilidade de implementacdo e baixo custo computacional, t€m sido largamente utilizados os
modelos de pluma gaussiana, que sdo modelos analiticos capazes de prever a distribui¢do espacial da concentracio de
poluentes com base em um tratamento estatistico do transporte turbulento de massa com consideracdo de turbuléncia
estaciondria e homogénea. Muitos esforcos t€ém sido implementados na inten¢do de validar o modelo gaussiano para
diversas condicdes de escoamento. A equagdo da pluma gaussiana € a solucdo da equagdo da conservacdo da espécie
quimica em condi¢des idealizadas. O modelo gaussiano é dependente de muitos pardmetros empiricos, o que restringe
sua generalidade.

Assim, muitos estudos t€m sido realizados através da utilizacdo de modelos com base nas equacdes fundamentais
de transporte (Hanna et al. 2002; Arnold et al., 2003; Borrego et al. 2003). A principal motiva¢do é melhorar a acuracia
das previsdes através de uma modelagem matemadtica mais complexa, com um menor nimero de simplificagdes. Esses
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modelos mais complexos podem ser utilizados, até mesmo, como base para o aperfeicoamento dos modelos analiticos
ou para o planejamento de experimentos de campo ou em laboratdrio.

Existem muitos desafios a serem estudados na drea da modelagem da dispersao de poluentes na atmosfera, entre
outros, dispersdo de poluentes em regides de relevo complexo (Apsley e Castro, 1997; Venkatram et al. 2001),
diferentes classes de estabilidade atmosférica (Zhang et al., 1996; Santos, 2000) e em ambientes urbanos (Sada e Sato,
2002; Riddle et al. 2004). A presenca de edificagdes altera significativamente o padrdo do escoamento atmosférico e
conseqiientemente, altera o comportamento das plumas de poluentes na regido préxima as edificacdes. Para ilustrar essa
perturbacdo causada pelos prédios, a Fig. 1 apresenta duas fotografias dos experimentos realizados por Mavroidis
(1997) realizados para estudar a dispersdo de contaminantes ao redor de um prédio cibico isolado (Fig. la) e
considerando o arranjo de vérios prédios (Fig. 1b). Nessas fotografias pode-se observar a influéncia dos obsticulos no
escoamento através da alteracdo da pluma de contaminantes na atmosfera ao seu redor.

Em geral, o escoamento na atmosfera se desenvolve em regime turbulento. No caso do escoamento ao redor de
prédios, as estruturas de escoamento geradas pela presenga do obsticulo dificultam ainda mais a solu¢do que apresenta
regides de intensa recirculacdo e movimentos turbulentos fortemente tridimensionais e anisotrépicos (Murakami, 1993)
representando um desafio para modelagem da turbuléncia e seus efeitos na dispersdo dos poluentes (Santos, 2000).
Diversos trabalhos cientificos tém sido desenvolvidos a fim de descrever o escoamento atmosférico ao redor de
obstéculos, entre outros Paterson e Apelt (1986), Murakami (1993), Rodi (1997) e Sada e Sato (2002). As abordagens
utilizadas variam principalmente quanto a complexidade da modelagem da turbuléncia.

Os estudos mais recentes apontam que os modelos de turbuléncia baseados na simulacdo das grandes escalas
turbulentas (Large Eddy Simulation - LES) t€m obtido melhores resultados que outros modelos, quando comparados
aos dados experimentais desta classe de problemas (Murakami, 1997). Assim, muitos trabalhos t€m surgido na literatura
empregando a LES para a simulacdo do escoamento ao redor de obstdculos, entre outros Murakami (1993), Rodi (1997)
e Liibcke et al.(2001). Todavia, o foco principal destes trabalhos é a carga aerodindmica imposta a estrutura da
edificacdo. Poucos trabalhos t€ém énfase na andlise da dispersdo de poluentes ao redor do prédio (Sada e Sato, 2002).

(a) (b)
Figura 1. Dispersdo de contaminantes ao redor de prédios. (a) um prédio cubico isolado, (b) um arranjo de vdrios
prédios (Mavroidis, 1997)

Esse estudo é realizado através do desenvolvimento de um modelo matematico computacional e através da solugdo
das equagdes de conservacdo de massa, quantidade de movimento, e de massa da espécie quimica de forma
tridimensional e transiente, utilizando o método numérico dos volumes finitos e incorporando os efeitos da turbuléncia
através da LES. Simulagdes computacionais empregando a LES caracterizam-se pelo grande esfor¢co computacional,
requerendo grande quantidade de memoéria e poder de processamento. Para fornecer os niveis de desempenho
computacional requeridos para esta simulacio numérica, o algoritmo desenvolvido é baseado em técnicas de
processamento paralelo e distribuido (Nascimento et al., 2003).

Os resultados obtidos sdo comparados com dados experimentais (experimentos de campo e tinel de vento) e
simula¢des numéricas de outros autores (Sada e Sato, 2002; Santos, 2000), com o objetivo de analisar a acuricia e
limitacdes da abordagem de simulacdo empregada.

2. Modelo matematico
2.1. Equacoes fundamentais
O escoamento ao redor do obsticulo € calculado através da LES, nesse estudo foi utilizado um modelo de

viscosidade turbulenta do tipo Smagorinsky-Lilly (Smagorinsky, 1963; Lilly, 1966). As equacdes da continuidade (Eq.
1) e conservagdo da quantidade de movimento linear (Eq. 2) s@o resolvidas como segue:
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onde U ,x,t, p, p,e g representam, respectivamente, o campo de velocidades, as diregdes coordenadas, o tempo, o

campo de pressdes, a massa especifica do ar, considerada como constante e uniforme e a aceleracio da gravidade. O
referencial adotado foi i=1 para a dire¢do principal do escoamento (x), 2 para a dire¢do transversal (y) e 3 para a direcio
vertical (z) conforme apresentado na Fig. 2.
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Figura 2. Representacdo esquematica do problema estudado e referencial adotado.

A viscosidade foi expressa em termos da viscosidade efetiva, 4, =+ 4,, computando assim, a parcela da

viscosidade molecular somada a viscosidade turbulenta, calculada pelo modelo Smagorinsky-Lilly, através da expressdao
apresentada na Eq. 3.

M, = pLSZﬂZEijgij 3

onde Lg é o comprimento de mistura da escala de submalha, L = min (kd ,C SA), onde k € a constante de Von Karman, d
¢ a distincia até a parede mais proxima, Cs=0,15 € a constante de Smagorinsky, A é o comprimento da banda do filtro
e S; € o tensor deformacdo obtido do escoamento médio.

O modelo para o cédlculo das concentracdes de contaminantes na atmosfera ao redor do prédio € representado pela
equacdo da conservacdo da massa de uma espécie quimica (Eq. 4).

9 | a(U,.a)) _9[H, 00| M (4)
ot axi ax, pSc ax, P

onde @ representa a concentracdo de contaminante, Sc € o nimero de Schmidt e M é o termo de fonte de massa de
contaminante.

2.2. Condicoes de contorno

Na entrada do dominio computacional a concentracio € considerada nula. As velocidades sdo inseridas com base
na geracdo aleatdria de valores entorno de um perfil vertical médio, a amplitude dos niimeros aleatérios € proporcional
ao perfil vertical de intensidade de flutuacdo das componentes da velocidade.

Nas fronteiras laterais, a componente lateral da velocidade (\7) ¢é considerada nula, assim como as derivadas na
direcdo lateral das outras varidveis.

No solo, as componentes da velocidade sdo consideradas nulas, assim como o fluxo de massa é considerado nulo.
No topo do dominio, a velocidade vertical € considerada nula. Todas as derivadas verticais das outras varidveis sao
consideradas também nulas.

Nas paredes do prédio € considerada a condi¢do de ndo deslizamento, dessa forma, as componentes da velocidade
sao nulas. Além disso, o fluxo de massa é considerado nulo, portanto, a derivada da concentragcdo na dire¢cdo normal as
paredes € também nula. Na saida do dominio as derivadas de todas as varidveis na dire¢dio principal sdo consideradas
nulas.
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2.3. Variaveis na forma adimensional

Para facilitar a andlise e comparacdo de resultados, é conveniente escrever as varidveis de interesse na sua forma
adimensional:
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onde X, e U, sdo as coordenadas adimensionais e as componentes da velocidade em cada dire¢do i. t* e @ sdo

respectivamente, o tempo e a concentracdo na forma adimensional. Q € a vazdo volumétrica do poluente em m?3/s, e
considerou-se a massa especifica da mistura (ar + poluente) igual a massa especifica do ar ( p ). Uy, é a velocidade do

vento na dire¢@o principal do escoamento na altura do prédio.
3. Método Numérico

As equacdes diferenciais parciais foram resolvidas com a utilizagdo do método dos volumes finitos baseado no
algoritmo SIMPLEC (Van Doormal e Raithby, 1984) para o acoplamento pressdo-velocidade. As equagdes foram
discretizadas utilizando o esquema power-law (Patankar, 1980) como esquema de interpolacdo e o esquema Crank-
Nicolson como esquema de avanc¢o no tempo. O sistema linear de equacgdes algébricas produzido pela discretizagcao das
equagdes foi resolvido com a utilizacdo do algoritmo Gauss-Seidel com sobre-relaxacdes sucessivas (SOR). Devido a
alta exigéncia de recursos computacionais, o cdédigo LES foi desenvolvido para uso também em sistemas
computacionais paralelo de memdria distribuida, e especialmente, em clusters de computadores pessoais (PC).

3.1 Estratégia de paralelizacido do processamento

O algoritmo foi desenvolvido especificamente para o uso em plataformas de processamento com memdria
distribuida, especialmente clusters de estacdes de trabalho. Em sistemas de memoria compartilhada, o paralelismo é
principalmente dirigido a execucdo de um conjunto de operagdes idéntico sobre a mesma estrutura de dados
(paralelizacdo dos do-loops), por outro lado, o paralelismo em sistemas de memoria distribuida é dirigido a divisdo das
estruturas de dados em sub-blocos, designando cada sub-bloco a um processador. Portanto, o mesmo cédigo
computacional é executado por todos os processadores, porém as operagdes sdo efetuadas sobre diferentes regides do
dominio, isto é, cada processador € encarregado de resolver o problema em uma regido do dominio computacional.

A Fig. 3a apresenta a representacdo esquemdtica de um dominio computacional. Através da divisdo do dominio
computacional em 16 subdominios, conforme a Fig. 3b, € possivel dividir as tarefas de processamento entre 16
diferentes processadores. Entretanto, para computar o valor das varidveis em cada volume de controle, é necessario
conhecer o valor de varidveis préximas as interfaces entre subdominios, assim, um processador requer informagdo
armazenada na memoria de outro processador. Isto exige que os processadores se comuniquem em intervalos de tempo
regulares, o que pode reduzir significativamente a velocidade do processamento.

v

(@ (b)

Figura 3 — Dominio computacional e a divisdo do dominio em 16 subdominios (Nascimento et al. 2003)

O procedimento de computagdo denominado decomposicao de dominio envolve trés passos principais: (1) divisdo
do dominio computacional; (2) execucdo das operagdes em cada processador, sobre seu préprio conjunto de dados; (3)
comunicagio dos dados entre os processadores. A chave para um processamento eficiente ¢ manter a comunicagdo num
nivel minimo e garantir uma divisao da carga de trabalho entre os processadores.
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Ap6s a divisdo do dominio em blocos, as operagdes sobre cada bloco sdo efetuadas em paralelo por cada
processador para condi¢des de contorno que podem ser fisicas ou internas, devido a divisdo em subdominios. As
condicdes de contorno fisicas sdo tratadas da maneira convencional, enquanto que as condi¢des de contorno internas
requerem dados dos processadores que armazenam os subdominios vizinhos.

Quando os dados relativos as varidveis de cada vizinho sdo recebidos por um processador, inicia-se a execugdo de
uma iteracdo sobre seu conjunto de dados, usando um algoritmo seqiiencial SIMPLEC. Tao logo o processador
complete as instrug¢des, os novos valores das varidveis nos pontos do contorno sdo enviados para os blocos vizinhos e o
processador aguarda os valores das varidveis dos blocos vizinhos para computar uma nova iteracdo. A troca de
informagdes entre subdominios foi implementada através da biblioteca MPI (Message Passing Interface) que permite a
portabilidade do c6digo computacional para plataformas desde clusters até supercomputadores macigamente paralelos.

4. Resultados e discussiao

O problema descrito foi analisado com base na simulacdo de duas configuracOes distintas. A primeira simulagdo
baseia-se nos experimentos efetuados por Mavroids (1997). O autor efetuou experimentos de campo e em tinel de
vento, avaliando a dispersdo de poluentes na atmosfera em condicdes de estratificacdo neutras através da utilizacio de
tracadores gasosos. A configuragcdo estudada por Mavroids (1997) também foi simulada numericamente por Santos
(2000), que utilizou um modelo k-&¢ modificado para incluir os efeitos da turbuléncia. Assim, o estudo deste caso
permite a comparacdo dos resultados obtidos pelo presente modelo com experimentos de campo, tinel de vento e uma
simula¢io numérica utilizando modelo x-€.

A segunda configuracdo estudada representa os experimentos efetuados por Sada e Sato (2002). Enquanto que a
primeira configurag@o apresenta dados medidos na atmosfera, com valores de nimero de Reynolds caracteristicos (Re =
3,7x10°), a segunda configura¢io representa um experimento em tinel de vento em condicdes idealizadas e com
nimero de Reynolds significativamente menor que em aplicacdes reais (Re = 2,0x10%). Todavia, a primeira
configuracio sé apresenta dados experimentais de concentracio de contaminantes ao redor do obsticulo na atmosfera,
enquanto que os experimentos efetuados por Sada e Sato (2002) fornecem detalhes do campo de velocidades ao redor
do obstdculo e intensidade das flutuagdes turbulentas, permitindo uma avaliagdo mais criteriosa dos resultados obtidos
pelo modelo.

A simulagdo estudada no primeiro caso representa o escoamento e a dispersdao ao redor de um prédio cibico com
altura (H,) igual a 1,15 m. O perfil de velocidade incidente € estabelecido de maneira a simular uma atmosfera em
condigdes neutras de estratificacdo e com rugosidade superficial (zy) igual a 6,55x10~ m:

J— M* z
U=—In— (6)
k  z,

onde U é a velocidade média na diregdo principal do escoamento, u* é a velocidade de fricdo igual a 0,37 m/s, k é a
constante de Von Kdrmén igual a 0,4187, z € a altura em relac@o ao solo e z, € o comprimento da rugosidade superficial.
Conforme citado anteriormente, a velocidade na altura do prédio € igual a 4,57 m/s, com um nimero de Reynolds (Re)
igual a 3,74x10°.

Os valores das intensidades de flutuacdo da velocidade, utilizados para o cdlculo da condicdo de contorno na
entrada do dominio, foram considerados iguais nas trés dire¢des. O valor da intensidade de flutuacdo foi calculado,
conforme sugerido por Santos (2002):

\/7=\/§ @)

2 . s s ,o. %2 2
onde x € a energia cinética turbulenta na entrada do dominio (x =u / ,/C P ) e Cy, € uma constante do modelo K-,

neste caso utilizada com valor igual a 0,09, conforme proposto por Launder e Spalding (1974).

No caso estudado, a fonte emissora estd localizada a uma distancia 2H,, 2 montante do centro do prédio (X=3,5) e a
altura da fonte € igual a 0,575 m (0,5H,). Para a simulacio desse problema foi utilizada uma malha computacional ndo-
uniforme e mais fina nas regides de maior gradiente, notadamente préximo as paredes do prédio, com 362.880 pontos
(108x78x%40), o passo de tempo adimensional foi igual a 0,01.

A Fig. 4 apresenta o campo de velocidades obtido pela simulagdo LES em um plano vertical passando pela linha de
simetria do obstdculo e em um horizontal ao nivel do solo. Nessa figura é possivel observar que a presenca de um
prédio altera significativamente o padrdo do escoamento ao seu redor. O prédio atua impedindo a passagem livre do
escoamento. Além disso, paredes sélidas acarretam também uma maior producdo de tensdes de cisalhamento no fluido.
Podem ser notadas estruturas peculiares ao escoamento ao redor de prédios, dentre os quais destacam-se: (i) o
descolamento da camada limite na superficie superior do prédio, (ii) a cavidade de recirculaciio apds a parede posterior
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do prédio e (iii) o ponto de estagnacdo na face frontal do prédio, que gera um escoamento descendente na metade
inferior da face frontal do prédio e resulta no escoamento reverso ao nivel do solo a montante do prédio. A interacio
entre o escoamento incidente e o escoamento reverso ao nivel do solo gera um vdrtice primério, que é desenvolvido a
montante do obstdculo préximo ao solo e se propaga pelas laterais do prédio, esta estrutura € conhecida como vértice da
ferradura (horseshoe vortex) e tem uma influéncia bastante significativa na dispersdo de poluentes ao redor do
obstaculo.

A Fig. 5 apresenta a distribui¢do de concentracdo adimensional obtido pela simulagdo LES em um plano vertical
passando pela linha de simetria do obsticulo e em um horizontal ao nivel do solo. E possivel notar a influéncia
marcante do vortice da ferradura que forca os poluentes em direcdo ao solo, aumentando significativamente o
espalhamento lateral de poluentes e os niveis de concentragio préximos ao solo. E importante notar que esta interagio
faz com que a parcela de contaminantes que contorna o prédio “escoando sobre as laterais” seja significativamente
maior do que a parcela que contorna o prédio “escoando sobre o teto”, causando maior espalhamento lateral do que
vertical. A Fig. 5 também mostra que os valores de concentracdo no interior da cavidade de recirculacio apds a parede
posterior do prédio sdo bastante elevados, estes poluentes penetram nesta regido principalmente devido as oscilagdes
laterais dos vortices turbulentos apds a parede posterior do prédio.

0.50+ 0.22t0 0.28
0.44 to 0.50 0.17 to 0.22
0.39 to 0.44 0.11t0 0.17
0.33 to 0.39 0.06 to 0.11
0.28100.33 | 0.00 to 0.06

1
+
vaomagn

Figura 4 — Campo de velocidades obtido pela simulagdo LES em um plano vertical passando pela linha de simetria do
obstdculo e em um horizontal ao nivel do solo.

O efeito do vortice da ferradura na estrutura do escoamento e dispersdo de contaminantes a jusante do obstdculo
pode ser observado na seqiiéncia de graficos apresentada na Fig. 6, onde os campos de velocidade e concentragdo em
diversas secgdes transversais do dominio sdo apresentados em conjunto. Pode-se notar que, os contaminantes sdo
transportados pelas estruturas pertencentes ao vortice da ferradura, do centro para as laterais do dominio. Nos quatro
cortes transversais apresentados, observa-se que as concentracdes proximas ao solo possuem niveis mais elevados.
Outra observagdo importante € que as concentragcdes diminuem com o avango na direcdo principal do escoamento, essa
diminuicdo da concentrag¢do é causada pela dispersdo ou espalhamento da pluma de contaminantes provocada tanto por
efeitos de difusdo turbulenta como pelo transporte convectivo associado as estruturas do escoamento médio.

Na Fig. 6a (X=3,5) pode-se notar que o escoamento descendente associado ao vértice da ferradura na face anterior
do prédio transporta os contaminantes para a regido mais proxima ao solo. Mais a jusante do prédio é possivel notar
claramente um corte transversal do vértice da ferradura (Fig 6b, 6¢ e 6d), que transporta os contaminantes lateralmente.

Para avaliar a qualidade dos resultados gerados pela da simulacdo numérica através da LES, os resultados obtidos
neste estudo foram comparados aos resultados obtidos experimentalmente em tinel de vento e em campo por Mavroidis
(1997) e com resultados das simulag¢des realizadas por Santos (2000), através do modelo x-€¢ modificado. Como
ressaltado por Mavroidis (1997), nos experimentos em tinel de vento ndo € possivel a representacdo dos movimentos de
grandes escalas presentes na atmosfera. Da mesma forma, as simula¢cdes numéricas aqui apresentadas ndo reproduzem
os fendmenos de grandes escalas presentes na atmosfera, por analisarem apenas a atmosfera ao redor do obsticulo.
Considerando isso, é esperado que os resultados experimentais obtidos em tiinel de vento apresentem considerdvel
desvio em relag@o aos resultados obtidos em experimentos de campo.
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Figura 5 — Distribuicdo de concentragdo adimensional obtido pela simulacdo LES em um plano vertical passando pela
linha de simetria do obstdculo e em um horizontal ao nivel do solo.

No caso do estudo desenvolvido por Santos (2000) foram realizadas duas diferentes simulagdes. A primeira com o
modelo x-¢ utilizando as constantes de turbuléncia apresentadas em Launder e Spalding (1974) e uma segunda
simulacdo utilizando as constantes de turbuléncia modificadas por Richards e Hoxey (1993), em ambas as simulacdes
foi utilizado o ndmero de Schmidt (Sc) igual a 0,77. Neste estudo foi utilizado o nimero de Schmidt (Sc) igual a 1,
conforme descrito em Seinfeld e Pandis (1998) para a classe de estabilidade neutra.

A Fig. 7 apresenta a comparacdo entre os dados experimentais das concentracdes obtidas em tdnel de vento e
campo por Mavroidis (1997), os dados obtidos através das simulagdes numéricas, através do modelo k-¢, realizadas por
Santos (2000) e a simulagdo numérica, através da LES, realizada neste estudo. Em primeira instancia observa-se que as
curvas obtidas na simulacdo, através da LES, apresentaram uma tendéncia de superestimar as concentragdes, enquanto
que os valores obtidos através do modelo k-€ se apresentaram em niveis inferiores aos dados experimentais. Numa
segunda andlise, observa-se que o modelo k-€ ndo obteve boa concordincia na regido préxima ao obsticulo, ndo
conseguindo representar adequadamente o gradiente de concentragdo. Essa representacdo do gradiente de concentragdo
foi significativamente melhor nos resultados obtidos através da LES.

O padrdo do escoamento é o principal determinante das condi¢cdes de dispersdo do contaminante ao redor do
obstdculo. As diferencas apresentadas entre as simulagdes LES e k-€ na descri¢do do escoamento geram diferencas
significativas na descricdo da dispersdo dos contaminantes. Como apresentado nas Figuras 50 e 51 o fendmeno
estudado experimentalmente por Mavroidis (1997), provavelmente, tenha sido melhor representado por meio da LES.
Contudo, ndo € possivel estabelecer essa afirmacdo de forma definitiva, visto que, ndo foram gerados dados
experimentais detalhados sobre o escoamento ao redor do obstaculo.

Conforme citado anteriormente, com o objetivo de avaliar a acurécia da predicdo do campo de velocidades uma
segunda configuracdo foi estudada, que representa os experimentos efetuados por Sada e Sato (2002). A simulagdo
numérica representa o escoamento e a dispersdo ao redor de um prédio ctibico com altura (H,) igual a 0,2 m sujeito a
acdo do vento cuja velocidade de corrente livre € igual a 2,0 m/s. Nesse caso a chaminé possui altura igual a altura do
prédio e foi localizada a 1H,, a montante da parede frontal do prédio. O caso com a mesma configuracio foi estudado
experimentalmente em tinel de vento e numericamente através da LES por Sada e Sato (2002).

A Fig. 8 apresenta o campo de velocidades no plano central na dire¢do principal do escoamento. Sdo apresentados
os dados obtidos em tunel de vento (Figura 8a) e os dados da simulacdo numérica (Figura 8b), ambos gerados por Sada
e Sato (2002) e os resultados da simulagdo numérica desenvolvidos neste estudo (Figura 8c). E importante notar que as
Figuras 8a e 8b foram reproduzidas a partir de Sada e Sato (2002), e ndo incluem as escalas utilizadas para os vetores
velocidade apresentados. Portanto, os resultados apresentados permitem apenas uma andlise qualitativa do padrao de
escoamento.

Observa-se que os resultados da simulacdo numérica realizada por Sada e Sato (2002), tiveram concordancia
satisfatéria com os dados obtidos em tiinel de vento. Pode-se observar nitidamente a formagdo das principais estruturas
do escoamento ao redor do obsticulo, dentre as quais se destacam as formagdes do vortice da ferradura na base do
obstéculo, a separacdo e o recolamento no teto do obstdculo. Os autores conseguiram, também, uma boa concordancia
em relagdo ao comprimento da cavidade de recirculagdo. Segundo Murakami (1997), as simulacdes através da LES, em
geral, superestimam o tamanho da cavidade de recirculacdo. No caso estudado por Sada e Sato (2002) foi obtido um
comprimento de recirculacdo igual a 1,3Hb na simula¢do numérica através da LES e um comprimento de recirculacdo
igual a 1,2Hb no experimento em tinel de vento.
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Figura 7 — Perfis de concentrac@o na linha de centro ao longo da dire¢@o principal. (a) em Z=0.5, (b) no solo e (c) perfis
de concentracdo na direcdo transversal em X=4,5 e Z=0,5, onde — k-& Modificado (Santos,2000), — LES (presente
estudo), — k-€ Modificado e ¢/ constantes modificadas (Santos,2000), A Experimentos em tinel de vento (Mavroids,

1997), ® Experimentos de campo (Mavroids, 1997).

Os resultados da simulacdo numérica através da LES do presente estudo concordaram menos satisfatoriamente, do
que os resultados apresentados por Sada e Sato (2002). Pode-se observar a formacdo do vértice da ferradura na base do
obstaculo, a estrutura de fluxo reverso na base evidencia essa formacdo. Contudo, o recolamento no teto do obstaculo
ndo foi obtido, o que acarretou em um aumento da cavidade de recirculacio. O comprimento da cavidade de
recirculagdo obtido no presente estudo foi de 3,25H,, isto €, a presente simulacdo superestimou o comprimento da
cavidade de recirculacdo.

A alteracdo do escoamento exerce uma influéncia direta no cdlculo das concentracdes do contaminante, visto que o
fendmeno da dispersdo dos contaminantes é fortemente influenciado pelo transporte convectivo. A Fig. 9 apresenta os
perfis verticais da concentragdo média ao longo das sec¢des X=1,5, 2,5; 3,5; 5,0 (X=1,5 € o centro do obsticulo).

Em primeira andlise observa-se que os valores de concentragdo maxima, em cada secdo do dominio, obtidos
através do presente estudo sfio aproximadamente similares aos resultados experimentais apresentados por Sada e Sato
(2002). Entretanto, observando com mais detalhes os perfis de concentra¢do, excetuando o perfil da seccdo 1,5,
observa-se uma discordancia entre o eixo principal da pluma de poluentes obtido no estudo de referéncia em relagdo ao
presente estudo. O presente estudo previu a altura da pluma ligeiramente mais elevada, entorno de 0,25H,, acima da
altura prevista por Sada e Sato (2002). Esse comportamento se deve a discordancia entre os campos de velocidades
obtidos nos dois estudos, devido a ndo ocorréncia do recolamento no teto do prédio, a pluma se manteve em posicao
mais elevada do que a pluma de contaminantes prevista por Sada e Sato (2002).

Uma comparacio entre os niveis de intensidade de flutuacdo turbulenta entre os experimentos e as simulacdes
apresentadas aqui revela uma significativa subestimacgdo destes valores. A Fig.10 apresenta os perfis de intensidade de
flutuacdo de concentracdo. De uma maneira geral, as intensidades de flutuacdo obtidas através da simulacdo numérica
neste estudo foram subestimadas, um amortecimento ainda maior das intensidades de flutuacdo é notado nas secdes
X=0 e 1,5, respectivamente, posicdo da fonte e no centro do obsticulo. Nestas secgdes, as intensidades de flutuacdo
previstas no presente estudo sdo praticamente despreziveis quando comparadas aos valores obtidos no estudo de
referéncia. Também é possivel observar que em todas as se¢des, as intensidades de flutuagdo préximas ao solo e teto do
obstéaculo calculadas no presente estudo sdo muito menores (partindo de zero) do que as apresentadas por Sada e Sato
(2002).

Esta tendéncia se repete também nos perfis de intensidade de flutuacdo de todas as componentes de velocidade do
escoamento, que ndo sdo apresentados aqui por limitagdes de espago, indicando um significativo amortecimento das
flutuacdes turbulentas. Este fato pode justificar o ndo aparecimento do ponto de recolamento da camada limite no teto
do prédio, uma vez que menor intensidade de turbuléncia implica em menores valores da viscosidade turbulenta de sub-
malha, responsdvel pelas tensdes de sub-malha, podendo retardar o recolamento. Esta inacurdcia pode estar ligada a
dois principais fatores: (i) esquema de interpolacdo e (ii) condi¢des de contorno para o escoamento incidente.

Sada e Sato (2002) utilizaram o esquema de interpolacdo QUICK (Leonard, 1979), enquanto no presente estudo
utilizou-se o esquema power-law (Patankar, 1980), com ordem de erro de truncamento (Ax). E sabido que os esquemas
de primeira ordem sdo fortemente dissipativos. Moin e Kravchenko (1998) relatam que em simulacdes através da LES,
uma larga faixa do espectro da turbuléncia é fortemente afetada pelos erros de truncamento acarretados pelos esquemas
de interpolacdo utilizados na discretizagdo das equacdes governantes. Segundo os autores, 0s erros tendem a serem mais
representativos para as menores escalas turbulentas. Na verdade, a magnitude dos erros de truncamento dos métodos de
interpolacdo pode ser significativamente maior que os efeitos das menores escalas turbulentas representadas pelo
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modelo de submalha. Assim os efeitos da dissipacdo numérica em esquemas de menor ordem (como power-law e
diferencas centrais) podem, até mesmo, impossibilitar a solu¢do coerente dos efeitos da turbuléncia por meio da
modelagem de submalha. Os autores relatam, que os efeitos dos erros de truncamento nas escalas de submalha sdo
reduzidos com a utilizacdo de esquemas de ordem superior e também com o aumento do comprimento da banda do

filtro utilizado.
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Figura 8 — Vetores velocidade ao redor do obsticulo no plano central: (a) dados de tinel de vento (Sada e Sato, 2002),
(b) simula¢c@o numérica através da LES (Sada e Sato, 2002), (c) simulacdo numérica através da LES (Presente Estudo).

Além do esquema de interpolacdo utilizado, a condicdo de entrada afeta de maneira significativa a simulagdo
numérica através da LES. Segundo Sagaut (2001), a representacdo do escoamento a montante da entrada do dominio é
uma tarefa dificil, se o escoamento ndo € conhecido e ndo pode ser caracterizado de forma deterministica. Devido a
caréncia de informag¢do a condicdo de entrada pode introduzir fontes de erro. Neste estudo foi utilizada uma técnica de
reconstrucdo através da descricao estatistica em um ponto. A reproducio das propriedades estatisticas da série temporal
no ponto, ndo consegue representar as caracteristicas fisicas do escoamento, e com isso as propriedades do espectro da
turbuléncia sdo perdidas e as informagdes acerca da flutuacdo sdo diluidas pelo escoamento, principalmente as
referentes as escalas de tempo das flutuacdes. Portanto, observa-se que nas sec¢des anteriores ao prédio, mais
influenciadas pela condi¢do de entrada, as intensidades de flutuacdo calculadas foram praticamente despreziveis,
enquanto que nas seccdes apds o prédio os valores de intensidade de flutuagdo, embora amortecidos, passaram a ter um

comportamento mais préoximo ao descrito no estudo de referéncia.

5. Conclusoes

Este trabalho apresentou um estudo da dispersdo de poluentes ao redor de prédios na atmosfera com base na
simulacdo numérica do escoamento utilizando Simulacdo das Grandes Escalas Turbulentas (LES). Os resultados
obtidos foram comparados com dados experimentais (experimentos de campo e tinel de vento) e simula¢cdes numéricas
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de outros autores (Sada e Sato, 2002; Santos, 2000) utilizando duas configuracdes distintas, com o objetivo de analisar a
acurdcia e limitagdes da abordagem de simulagcdo empregada.

Na primeira configuracio testada, os resultados obtidos foram comparados com dados experimentais obtidos por
Mavroids (1997) em experimentos de tinel de vento e de campo, e com simulagdes numéricas efetuadas por Santos
(2000) utilizando um modelo k-g€. As concentracdes calculadas no presente estudo, em geral, apresentaram-se
ligeiramente superestimadas em relacdo aos resultados obtidos experimentalmente por Mavroidis (1997). Outra
observacdo importante foi a de que os resultados de concentracao obtidos através da LES representaram melhor a regido
préxima ao prédio do que os resultados obtidos através do modelo k-€, isto € evidenciado pela melhor descricio do
gradiente de concentragdes na regido préxima ao prédio.

51 S5 5 5 —
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Figura 9 — Perfil vertical da concentragdo média de contaminante em quatro sec¢des do dominio computacional, onde
< dados experimentais (Sada e Sato, 2002), ---- LES (Sada e Sato, 2002) e — LES (presente estudo).
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Figura 10 — Perfil vertical da intensidade de flutuacido da concentracdo em quatro seccdes do dominio computacional,
onde < dados experimentais (Sada e Sato, 2002), ---- LES (Sada e Sato, 2002) e — LES (presente estudo).

A segunda configuracdo estudada revelou significativas deficiéncias na previsdo do campo de velocidades. A
primeira observacao acerca dos resultados do presente estudo foi a ndo ocorréncia do recolamento no teto e laterais do
obstaculo. O recolamento foi observado no resultado obtido pela simulacdo realizada por Sada e Sato (2002). Em
fun¢do da ndo ocorréncia do recolamento no teto e laterais do obsticulo, a regido de recirculacdo teve o seu
comportamento profundamente alterado. Outro efeito da ndo ocorréncia do recolamento foi a elevacdo, em cerca de
0,25H,, na altura do eixo da pluma de contaminantes. Os resultados de flutuagdes de velocidade e concentragdo foram
subestimados na presente simulagdo, principalmente na regido anterior e sobre o obstdculo.

Os fatores provéveis responsaveis pelas diferencas entre os resultados do estudo realizado por Sada e Sato (2002) e
do presente estudo sdo: (1) o esquema de interpolacdo: o estudo de referéncia utiliza o esquema QUICK enquanto nesse
estudo foi utilizado o esquema power-law, implicando no aumento do efeito da difusdo numérica; (2) condi¢do de
contorno na entrada: nesse estudo, foi utilizada a técnica de geracdo de niimeros aleatdrios para a reprodugdo das
propriedades de médias e desvio padrdo na fronteira de entrada (Sagaut, 2001). Essa técnica se mostrou satisfatéria para
a reproducio das propriedades no plano de entrada. Contudo, essa representacdo da turbuléncia na entrada do dominio
ndo conserva as propriedades fisicas do escoamento e o espectro da turbuléncia € inevitavelmente perdido. A perda das
propriedades do escoamento turbulento na entrada acarreta na impossibilidade de reproducdo coerente das estruturas
turbulentas e por esse motivo as flutuacdes foram suavizadas. A ndo reproducdo das estruturas turbulentas, também
altera os resultados calculados no modelo de submalha que é dependente diretamente do tensor deformacdo, calculado
com base nas grandes escalas.
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Abstract. The atmospheric dispersion of an inert pollutant around an isolated cubical building was studied using
Navier-Stokes, mass conservation and chemical species conservation equations in three-dimensional and transient
forms. The computational algorithm used for the numerical solution of these equations is based on finite volume
method with SIMPLEC algorithm for coupling pressure and speed. The atmospheric turbulence is described by
means of large eddy simulation (LES), using the Smagorinsky-Lilly model to include the effects of residual scales.
The computational code was implemented using techniques of parallel and distributed processing in order to
supply the necessary levels of performance required by numerical simulation. The average fields and turbulent
fluctuations of speed and pollutant concentration are compared with results of numerical and experimental
simulations presented by other authors. The comparisons with experimental data in wind tunnel and field
experiments indicates a better prediction when compared to the previous works using the k—€ model. However, the
agreement with experimental data of wind tunnel was better than data obtained from field experiments. This trend
is mainly related to the turbulence conditions of the incident flow, that dont reproduce adequately the spectrum of
frequency imposed by atmospheric conditions.

Keywords: air pollution, pollutant dispersion, large eddy simulation, atmospheric turbulence, numerical
simulation.



