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SIMOES, Veruska do Nascimento Simdes. A influéncia da emissio de NOx a partir de
uma chaminé de uma Termelétrica na atmosfera: Modelagem e Simulacao. 2017. 84p.
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RESUMO

A poluicdo atmosférica € considerada atualmente um dos maiores problemas da sociedade
contemporanea, por ameacar sua qualidade de vida, pois gera impactos negativos no meio
ambiente natural e antropico. No presente trabalho foi definido um modelo matemético
fenomenoldgico representando a dispersdo do poluente a partir de uma chaminé de uma
termelétrica e as reacdes envolvidas no processo. O efluente estudado € constituido de 6xidos
nitrogenados (NOx) um dos gases causadores da chuva 4cida. Nesse sentido, realizaram-se
simulacdes numéricas para descrever processos reativos € hidrodindmicos que ocorrem na
Camada Limite Atmosférica com objetivo avaliar os paridmetros operacionais como a
velocidade do ar, pressdo e concentracdes mdssicas dos produtos formados nas reacoes
quimicas estudadas. Foi utilizada a ferramenta computacional Ansys CFX® versio 15.0. O
modelo de turbuléncia utilizado foi o k —¢& padrdo. Os resultados indicam que para melhor
dispersdo de poluentes as condigdes de instabilidade apresentam menores indices de
concentracao dos acidos nitricos, nitrosos e didéxidos de nitrogénio. O aumento da temperatura
ambiente favorece a producdo dos &cidos nitrico e nitroso, porém nio houve diferencas

significativas para o diéxido de nitrogénio.

Palavras-chave: 6xidos nitrogenados, Reagdes Quimicas, NOx.



SIMOES, Veruska do Nascimento Simdes. The influence of the emission of NOx from a
chimney of a Thermoelectric in the atmosphere: Modeling and Simulation 2017. 84p
Campina Grande: Postgraduate in Chemical Engineering, Federal University of Campina
Grande. Master's Thesis.

ABSTRACT

Air pollution is now considered one of the greatest problems of contemporary society,
because it threatens their quality of life, as it creates negative impacts on the natural and
anthropic environment. In the present work a phenomenological mathematical model was
defined representing the dispersion of the pollutant from a chimney of a thermoelectric plant
and the reactions involved in the process. The studied effluent is nitrogen oxides (NOX), one
of the gases that cause acid rain. In this sense, numerical simulations were performed to
describe reactive and hydrodynamic processes that occur in the Atmospheric Limit Layer,
with the objective of evaluating the operational parameters such as air velocity, pressure and
the mass fractions of each substance present in the reactions. The Ansys CFX® software
version 15.0 was used. The turbulence model used k —¢& standard The results indicate that for
better dispersion of pollutants the conditions of instability have lower indices of concentration
of nitric acids, nitrous and nitrogen dioxides. The increasing ambient temperature favors the
production of nitric and nitrous acids, but there were no significant differences for nitrogen

dioxide.

Key-Words: Nitrogen oxides, Chemical reactions, NOx
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1. INTRODUCAO

A poluicao industrial € uma das principais preocupagdes ambientais relacionada a
queima de combustiveis, devido a decorrente emissao de poluentes atmosféricos, tais como
oxidos de nitrogénio (NOx), diéxido de enxofre (SO2), mondxido de carbono (CO), diéxido
de carbono (CO»), compostos organicos volateis (VOC’s), e material particulado (KOEPSEL,
2001). Estas emissdes podem ser provenientes, basicamente, de trés fontes: a partir da queima
de combustiveis fésseis e biomassa em industrias, dos meios de transporte, da agricultura e do
tratamento de residuos (FARIAS, 2011). Dentre essas, destacam-se: as fontes fixas
constituidas principalmente pelas industrias (termelétricas, siderdrgicas, fabricas de cimento,
refinarias, entre outros); as fontes mdveis que correspondem aos veiculos automotores; € as
fontes fugitivas que sdo aquelas lancadas para a atmosfera sem o auxilio de dutos ou
tubulagcdes (chaminés, sistemas de ventilacdo, escapamento dos automéveis) (FRUEHAUF,
1998).

Nas proximidades das fontes, os gases afetam a qualidade do ar em dreas urbanas,
agricolas e industriais. A média e longas distincias podem produzir a chuva écida e, em escala
global, contribuem na formagao do buraco na camada de ozénio (CARRARO, 2015). Na area
industrial, o pH da dgua da chuva pode chegar a 4,3 causado pelas emissdes de NO;2 e SO»
(CUNNING E CUNNINGHAM, 2004; GONZALES E ARISTIZABAL, 2012).

A construcdo de chaminés muito altas evita a acumulagdo da poluicdo na camada mais
baixa da atmosfera promovendo também a dispersio dos poluentes por uma &drea maior
reduzindo o seu impacto direto (SCHOBERT, 2002).

Segundo Tissot (2010) uma maneira de verificar o possivel impacto ambiental causado
por essas fontes de emissao € pelo uso de modelos de dispersao, que podem ser considerados
como ferramentas importantes na avaliacdo e no controle da qualidade do ar. Quando uma
fonte fixa emite uma determinada quantidade de poluente, é muitas vezes necessirio
determinar qual a concentracdo desse poluente a determinada distancia da fonte.

Um exemplo de fonte fixa foi o experimento de Copenhagen realizado na Dinamarca.
Foi utilizado, sob condi¢des neutras e instaveis, um tragador hexafluoreto de enxofre (SF6)
emitido a partir de uma torre de 115 metros de altura e, em seguida, coletado ao nivel do solo
por trés séries de unidades de amostragem do tracador, posicionados de 2 a 6 km do ponto de

emissdo (GRYNING, 1981).



Gadelha (2016) avaliou o comportamento da fluidodinamica da dispersdo de poluentes
emitidos a partir da chaminé de uma termelétrica por meio de simulagdes numéricas
realizadas usando o aplicativo computacional Ansys CFX 15.0, a fim de verificar como a
velocidade do vento, taxa de emissao e temperatura influenciam no fendmeno de dispersao de
espécies gasosas na atmosfera.

Baseado no exposto, a proposta desta pesquisa € avaliar os fendmenos que contribuem
na formacdo de chuvas dcidas empregando a fluidodinAmica computacional analisando, por
exemplo, os perfis de concentracdo de diferentes poluentes, bem como o comportamento da

pluma do contaminante.

1.1  Objetivo geral

Estudar o processo de dispersdao de poluentes na atmosfera a partir de uma chaminé de

uma usina termelétrica.

1.1.1 Objetivos especificos

e Definir uma modelagem matemdtica com base nos modelos disponibilizados no
ANSYS CFX® para avaliar a dispersdo dos poluentes e a influéncia dos fendmenos na
formacdo da chuva 4cida;

e Avaliar a dispersao de comportamentos oriundos da combustido (NOx), emitidos pelas
chaminés na atmosfera, que podem influenciar nos fendmenos da chuva écida;

e Analisar os diferentes parametros operacionais, a exemplo da velocidade da corrente e
concentracdo dos poluentes na saida da chaminé na sua dispersdo na atmosfera e na
fenomenologia da formac¢do da chuva acida;

e Comparar os resultados obtidos da simulacdo com os dados experimentais e/ou

analitico disponibilizados na literatura, desde que possivel.



2  FUNDAMENTACAO TEORICA
2.1 Poluicao atmosférica

A idéia de poluicdo ambiental abrange varios aspectos, como a contaminagdo do ar,
das dguas e do solo. Esses recursos sdo capazes de diluir concentracdes de substincias
lancadas em processos naturais, porém as acdes antropicas esgotam essa capacidade de
depuragdo. A poluicdo pode ocorrer com a presenga, langcamento ou liberagdao no ambiente de
residuos organicos e domiciliares, residuos industriais, gases poluentes e elementos quimicos,
entre outros (FELLENBEG, 1980).

De acordo com Carvalho Junior E LACAVA, (2003) emissdes de um processo podem
ser classificadas como:

a) Emissdes atmosféricas: produtos que deixam o local do processo através do ar;

b) Emissdes em correntes liquidas: produtos que deixam o local do processo através

das correntes de dgua;

¢) Residuos sélidos: produtos que deixam o local do processo na forma sélida;

d) Emissoes térmicas: energia que aumenta a temperatura do meio circundante

Em contraste com as emissdes em correntes liquidas e os residuos sdlidos de uma
inddstria, os poluentes atmosféricos possuem um grande volume por unidade de massa e, uma
vez lancados na atmosfera, misturam-se com o ar e sdo levados pelas correntes de vento, em
um movimento basicamente nao controlavel (FRANCISCO, 2012).

“Poluente atmosférico é tudo aquilo que torna o ar improprio, nocivo aos receptores”
(HOGAN, 2000).

A polui¢do ou contaminacdo do ar € provocada principalmente por trés tipos de
emissoes: (BOCON, 1998).

i.  Gases resultantes da combustdo nos motores de veiculos automotores, que
contéem moxidos de nitrogénio, mondxido e didxido de carbono, diéxido de
enxofre, derivados de hidrocarbonetos, responsaveis por 40% da poluicao
atmosférica nas grandes cidades;

ii.  Gases e material particulado lancado pelas chaminés de industrias quimicas,
siderdrgicas, fabricas de cimento e papel, termelétricas e refinarias de petrdleo,

contendo as mais variadas espécies quimicas;



iii.  Queimadas e incineracdo de lixo doméstico e industrial, responsiveis pela
emissdo de fumaca contendo misturas de gases com as mais variadas
composi¢des quimicas.

Os graves problemas de poluicdo atmosférica sdo provenientes de dois fendmenos do
mundo moderno: a industrializacdo e a urbanizacdo. A queima de combustiveis fOsseis
(carvdo mineral, derivados de petrdleo tais como gasolina, 6leo diesel e gds natural) é
responsdvel pela geracdo de energia para os setores: elétrico, industrial e de transportes. Ao
longo do tempo, t€m langado gds carbonico (COz), mondxido de carbono (CO), diéxido de
enxofre (SO2), 6xidos de nitrogénio (NOx), material particulado e outros poluentes para a
atmosfera (LEMOS, 2010).

Existem diversas formas de classificar os poluentes. Assun¢do (1998) classifica-os de
acordo com a origem, estado fisico e classe quimica. De acordo com a origem, os poluentes
podem ser classificados entre primdrios e secunddrios. Os primdrios sdo aqueles emitidos
diretamente para atmosfera como o diéxido de enxofre (SOz), monéxido de carbono (CO),
oxidos de nitrogénio (NOx) e hidrocarbonetos (HC). E os secundérios sdo aqueles formados
pela reagdo quimica entre poluentes primarios com constituintes naturais da atmosfera. Como
exemplos: ozbnio (O3), peréxido de hidrogénio (H20,), Acido Sulfiirico (H2SOs), Acido
Nitrico (HNO3), aldeidos (RCHO), peroxiacetilnitrato (PAN).

De acordo com a origem podem ser classificadas ainda em antropogénicas e fontes
naturais. S3o consideradas como fontes naturais aquelas emissdes que ocorrem na natureza
sem a interferéncia humana, como por exemplo, a emissdo de gases provocada por erupgdes
vulcanicas, a decomposicao de vegetais e animais, a ressuspensao de poeira do solo pela acao
do vento, os aerossOis marinhos, a formagdo de ozonio devido a descargas elétricas na
atmosfera, os incéndios naturais em florestas e os pdlens de plantas. Fontes antropogénicas
sdo aquelas que emitem poluentes a partir de processos industriais, como por exemplo:
combustdo industrial; a queima de combustivel através de veiculos a dlcool, gasolina e diesel
ou qualquer outro tipo de combustivel; a geracdo de energia (GODISH, 1991; ASSUNCAO,
1998; LORA, 2000).

As fontes de poluicdo do ar também podem ser classificadas como: fontes
estaciondrias ou fontes fixas, fontes mdveis e fontes naturais. As fontes estaciondrias podem
ser subdivididas em dois grupos: um abrangendo atividades pouco representativas nas areas
urbanas, como queimadas, lavanderias e queima de combustiveis em padarias, hotéis e outras

atividades consideradas ndo industriais; outro formado por atividades individualmente
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significativas, em vista a variedade ou intensidade de poluentes emitidos, como a polui¢do dos
processos industriais. As fontes moéveis sdo todos os meios de transporte aéreo, maritimo e
terrestre que utilizam motores a combustdo como for¢a motriz. Fontes naturais sdo todos os
processos naturais de emissdo que vém ocorrendo durante milhares de anos, como atividades
vulcanicas, os aerosséis marinhos, a liberagdo de hidrocarbonetos pelas plantas, a acdo edlica
entre outros (FRANCISCO, 2012). A Figura 2.1 apresenta uma ilustracdo segundo a
classificagdo de poluentes atmosféricos primdrios e secunddrios e os tipos de fontes de

emissao, em estaciondrias ou moveis.

Figura 2.1 — Fontes de poluentes atmosféricos (SIGNORETTI, 2008).
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A maioria dos cientistas considera que a polui¢do da atmosfera € a principal causa do
"efeito estufa" (via didxido de carbono) e do fendmeno de "chuvas acidas" (via 6xidos de
nitrogénio e enxofre). Valores de pH abaixo de 5,65 s@o encontrados nas chuvas em diversas
regides do planeta, devido a oxidagdo de SO; e NOx presentes na atmosfera de regides
poluidas, resultando nos 4cidos fortes H>SO4 (dcido sulfirico) e HNOs3 (dcido nitrico) que ao
serem absorvidos pelas gotas de chuva, retornam a superficie como precipitacdes acida
(SOARES et al., 2008; BONCON, 1998).

O efeito da maior concentracdo de CO2 na atmosfera € um agravamento do efeito

estufa, isto é, tende a ocorrer um aumento da temperatura maior do que o normal; um



aquecimento global. Em outras palavras, a temperatura global tende a subir, podendo trazer
graves consequéncias para a humanidade (LEAO, 2009).

O problema da determinacdo das concentracoes de determinados poluentes
atmosféricos primarios (emitidos diretamente na atmosfera) e, principalmente, os secundarios
(que se formam por reacdo quimica a partir dos poluentes primdrios € compostos naturais da
atmosfera) ¢ complexo devido a multidisciplinaridade do problema, diversidade de escalas
envolvidas, ndo linearidade das equagdes que governam os fluidos, presenca de turbuléncia,
complexidade do terreno, falta de dados de qualidade e, sobretudo, pela variedade de reagdes
e processos de adicdo e remocao presentes na atmosfera, que em geral ndo podem ser medidos
diretamente (SCHUCH, 2011).

A meteorologia € um fator decisivo na determinacido da qualidade do ar, a partir de
diversos processos atmosféricos que controlam ou influenciam fortemente a evolucdo das
emissoes, das espécies quimicas, dos aerosséis e do material particulado. Esses processos
incluem o transporte horizontal e vertical, a mistura turbulenta, a convecgdo, a geracao
induzida pela luz dos 6xidos de nitrogénio e as deposicOes seca e umida na superficie. A
Deposicdo seca corresponde a sedimentacdo gravitacional e a interceptagdo do material
particulado ou absor¢do de gases por superficies como solo, dgua, vegetacdo e etc; a
Deposicdo tmida corresponde a absor¢do de poluentes gasosos (como SO> ou NH3) e
particulas por gotas na nuvem (rainout) e remog¢ao dos poluentes por arraste durante queda
das gotas (washout) na forma de neblina, chuva ou neve. Outro papel importante das variaveis
meteoroldgicas na qualidade do ar € com relagdo as reagdes quimicas que ocorrem na
atmosfera, pois sdo afetadas diretamente pela umidade relativa, energia solar, temperatura e
pela presencga de dgua liquida nas nuvens (SALDANHA, 2005; FORNARO, 1991).

Analisando as possiveis dreas de abrangéncia de um problema de polui¢dao no ar,
podem-se apontar trés escalas distintas: microescala, meso-escala e macro-escala
(SEINFELD, 1986).

e Macroescala: ocorre na escala de milhares de quildometros, dreas que residem sobre

oceanos e continente;

e Mesoescala: ocorre na escala de centenas de quildometros, como brisas mar-terra,

ventos vale-montanha, frentes de alta e baixa pressao;

e Microescala: ocorre na escala de um quildmetro, como a dispersdo da pluma de

uma chaminé.



Existem alguns gases com tempos de permanéncia na atmosfera e influéncia espacial
bastantes diferenciada, como por exemplo cita-se: o metano (CHs), com detencdo de uma
dezena de anos e alcance em escala global. Os Clorofluorcarbonos (CFCs) e o Didxido de
Carbono (CO2) também influenciam espacialmente todo o globo terrestre, porém
temporalmente permanece na atmosfera em média algumas centenas de anos. Outros gases,
como o NOx, tém tempo de vida de apenas alguns dias e alcance em escala urbana ou local,
de cerca de dezenas de quilometros. O Diéxido de Enxofre (SO2) possui tempo de residéncia
na Troposfera de sete a quarenta dias, sendo dela removido principalmente por reacdo com a

hidroxila OH (BAIRD et al., 2011).

Figura 2.2— Escalas espacial e temporal de compostos quimicos presentes na atmosfera terrestre. (SEINFELD

et al.,1998)
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Quando se determina a concentra¢do de um poluente na atmosfera, mede-se o grau de

exposicao dos receptores (seres humanos, outros animais, plantas, materiais) como resultado



final do processo de lancamento deste poluente na atmosfera, do ponto de vista fisico
(diluicao) e quimico (reagdes quimicas) (CETESB, 2009). A Figura 2.3 sintetiza o ciclo da

polui¢do do ar:

Figura 2.3- Ciclo da polui¢éo do ar.
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2.2 Principais Poluentes
A queima de combustiveis fésseis gera majoritariamente quatro principais poluentes,
di6éxidos de enxofre, 6xidos de nitrogénio, monéxido de carbono e diéxido de carbono, que

serdo discutidos a seguir:

2.2.1 Emissoes de SO2

Os 6xidos de enxofre sdo formados e emitidos para a atmosfera por combustiveis
fosseis que contém enxofre, como o carvao e o 6leo combustivel. Basicamente, 61% do SO>
lancado para a atmosfera por fontes ndo naturais sdo provenientes da queima de carvao, 25%
da queima de 6leo, 10% da fusdao de minério de sulfeto de cobre e 1,5% da fusdo de sulfeto
zinco e chumbo (POLI et al.,1997; CARVALHO JR E LACAVA, 2003).

Nas usinas termelétricas, as emissdes de 6xidos de enxofre sdo geradas durante a
combustdo devido a oxidag¢do do enxofre presente no combustivel, sendo que nos sistemas de
combustdo convencionais a forma predominantemente € SO». O diéxido de enxofre possui um
tempo de vida entre 2 e 6 dias na atmosfera, podendo atingir cerca de 4.000 km de distancia
de sua fonte de emissdo. O processo de dispersao é bastante complexo, dependendo das
condig¢des climdticas, topografia e altura e projeto da chaminé. Em geral, chaminés elevadas
sdo utilizadas para uma maior dispersao, contudo, se o nivel de turbuléncia na atmosfera for
baixo, uma pluma de gases mover-se-4 por centenas de quilometros antes de se dispersar
(CARVALHO JR E LACAVA, 2003; XAVIER, 2004).

O enxofre presente na composi¢ao dos combustiveis fésseis € liberado quando este é
queimado. O enxofre combina-se com o oxigénio do ar e dd origem ao SO (didxido de
enxofre), Equacdo 2.1, que, ap6s oxidacdo, pode ser transformado em trioxido de enxofre,

Equacdo 2.2. Na presenca da umidade do ar este composto dd origem ao Acido Sulfirico,



Equagdo 2.3, e respectivos sais, contribuindo, deste modo, para a formac¢do de chuvas 4cidas,

responsaveis pela acidificagdo das dguas e dos solos (TISSOT, 2010).

S+0, - S0, @2.1)
250, +0, =250, (2.2)

Quando SOs3 ¢ formado, o mesmo reage rapidamente com o vapor d’agua para formar
acido sulfrico:

250, + H,0 — H, S0, (2.3)

A formacgdo de SO3 e H2SO4 pode ocorrer antes de os produtos de combustdo deixar a
chaminé, se a temperatura for baixa o suficiente. O 4cido € depositado no solo, nas dguas e
nas plantas com a chuva, os danos causados pela chuva 4cida ao meio ambiente sdo
incalculdaveis (CARVALHO JR E LACAVA, 2003).

A utilizacdo de chaminés altas aumenta a extensdo de ocorréncia das chuvas acidas,
por causa da maior dispersdo dos 6xidos de enxofre e nitrogénio; no entanto, localmente o
impacto da chuva 4cida € reduzido, pois a possibilidade de neutralizacdo dos 4cidos pelo
préprio ambiente aumenta. A dgua pura tem um pH de 7,0. A chuva normal é ligeiramente
acida porque o dioxido de carbono do ar se dissolve na dgua, de maneira a produzir um pH de
cerca de 5,6. Se o pH for inferior a esse valor, a chuva é considerada dcida. A sensibilidade de
um ecossistema a chuva dcida depende da quantidade de acido depositada, da habilidade das
rochas, do solo e da 4gua em neutralizar o 4cido e da resisténcia dos organismos vivos as
consequentes mudangas (CARVALHO JR E LACAVA, 2003).

Exposi¢cdo ao SO € associada a reducdo das fun¢des dos pulmdes, ao aumento de
problemas respiratorios, a irritacdo dos olhos, nariz e garganta. Criangas, idosos e asméaticos
sdio os mais afetados. Oxidos de enxofre podem causar impactos adversos 2 vegetacio,

incluindo florestas e agricultura, como também podem causar danos aos materiais € metais

ferrosos e nao ferrosos (KAWANO, 2003).

2.2.2Emissoes de NOx

A atmosfera apresenta naturalmente varios tipos de compostos nitrogenados, dentre os
quais destacam-se N>O (6xido nitroso), NO (6xido nitrico), NO; (diéxido de nitrogénio), NH3
(gds amoniaco) e sais de NO3  NO;, NHs* (LORA, 2000). Os 6xidos NO e NO; sdo

denominados coletivamente de NOx.



Os o6xidos de nitrogénio sdo formados e emitidos quando ocorre combustio do
Nitrogénio a alta temperatura. Eles sdo duas vezes mais toxicos que os 6xidos de enxofre. Em
processos de combustdo de carvao mineral, o nitrogénio quimicamente ligado € responsavel
por mais de 80% do NOx total. (ALY, 2001).

O NOx gerado pela combustdo do carvdao pode ser dividido em dois: NOx do
combustivel que deriva do nitrogénio “N” contido no carvao e o NOx térmico que deriva do
nitrogénio “N>” do ar.

O 6xido de nitrogénio pode ser formado a partir de um dos trés caminhos (JONES et
al., 1999):

a) a altas temperaturas de combustdo, N2 do ar reage com o oxigénio Oz para formar
NO (NO térmico); praticamente todo o NO térmico ocorre na zona de maior temperatura da
chama préxima dos queimadores, onde o ar de combustio atinge grau de mistura propicio
para a producao de picos de temperatura;

b) quando o conteido de nitrogénio encontrado no combustivel é liberado a
temperaturas relativamente baixas para formar NO (NO combustivel);

c) alternativamente, se o NO € formado por outros mecanismos diferentes dos
apresentados, ele é referido como NO ativo (ou pronto, do inglés prompt)— este se origina
principalmente de reacdes de radicais hidrocarbdnicos, derivados do combustivel, com N2.
Essas reacdes acontecem na regido da chama, préximo a parte luminosa e sdo normalmente
negligencidveis quando comparadas com a quantidade de NO pelo mecanismo de NO
térmico.

O nitrogénio pode ser convertido em NO, N2O e NO». Segundo Makansi (1988), os
compostos NOx compreendem:

e N0 (6xido nitroso): € estavel, permanecendo na atmosfera durante varios anos,
sendo um dos responséveis pela deplecio da camada de ozonio. E também um
gds estufa.

e NO (6xido nitrico): na troposfera, converte-se rapidamente em NO; através da
reacdo com o 0zOnio.

e NO; (di6xido de nitrogénio): é oxidado a NOs e convertido em HNOs3,
contribuindo para a chuva 4cida. Também participa na formacdo do 0zodnio

troposférico.
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Uma vez lancados para a atmosfera, os 6xidos de nitrogénio, ao entrarem em contato
com o vapor d'dgua, formam o 4cido nitrico, que, em conjunto com o H>SO4 formado a partir
da emissao de SO; durante a queima de combustiveis com teores de enxofre, representa maior
constituinte da chamada chuva é4cida, conforme as reacdes quimicas a seguir.

Na camara de combustdo dos motores, ocorre a seguinte reagdo quimica:

N,(g)+0,(8) >2NO(g) (2.4)
O 6xido nitrico (NO) formado, na presenca do oxigénio do ar, produz diéxido de

nitrogénio:

2NO(g)+0,(g) >2NO,(g) (2.5)

Por sua vez, o di6xido de nitrogénio formado, na presenca da dgua (proveniente da
chuva), forma 4cidos de acordo com a equacao:

2NO,(g)+ H,0(1) — HNO,(aq) + HNO,(aq) (2.6)

2.2.3 Emissoes de CO e CO2

De acordo com Seinfeld (1986), o monéxido de carbono (CO) é o segundo maior
poluente de um processo de queima de um hidrocarboneto e sua taxa de formagdo ¢é
favorecida pelo aumento da temperatura e reducdo da relagdo oxigénio/carbono na queima.
Dessa maneira, € esperado que a formacdo de CO seja favorecida por altas temperaturas e
altas concentracdes de combustiveis na mistura ar/combustivel. E um gés téxico, prejudica a
oxigenacdo dos tecidos e é um asfixiante sistétmico (SALOMON, 2003). As emissdes de CO
estdo associadas a processo de combustao incompleta. Esse poluente é formado quando existe
baixo tempo de residéncia do combustivel na cimara de combustdo, temperatura de
combustdo reduzida ou uma mistura insuficiente de oxigénio e combustivel para oxidacao
completa do carbono. As principais fontes emissoras de mondxido de carbono sido os
veiculos automotivos, aquecedores a 6leo, queima de tabaco, churrasqueiras e fogdes a gas
(ARRUDA, 2009).

O diéxido de carbono (COz2), resultado da combustdo completa dos hidrocarbonetos,
ndo representa riscos a saide humana quando em quantidades tolerdveis. No entanto, por
possuir uma caracteristica de deslocar o oxigénio do ar, principalmente em locais confinados,
representa riscos a saide humana quando em altas concentracdes. O didxido de carbono
(CO2) é um dos Gases do Efeito Estufa (GEE) mais produzido pelas atividades
antropogénicas, possuindo também a maior representatividade das emissdes em termoelétricas

a gds natural. A quantidade de CO; emitida na queima de combustivel f6ssil ou biomassa nas
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fontes estaciondrias sao dependentes, principalmente, do tipo e da quantidade de combustivel
consumido, da concentragdo do carbono no combustivel e da fragcdo de combustivel que é
efetivamente oxidado (XAVIER, 2004).

A acidez natural € causada pela dissociagdo do didxido de carbono em dgua, formando
um dcido fraco, conhecido como 4cido carbodnico, de acordo com a reacdo quimica que se
apresenta abaixo:

CO, + H,0 — H,CO, 2.7)

2.3. Poluicao atmosférica na geracao termelétrica

No final do século XIX foi construida a primeira central energética do mundo. No
entanto, s6 no inicio do século XX € que as centrais energéticas comecaram a aumentar de
dimensdo e com isso, adquiriram capacidade para produzir grandes quantidades de energia
(ELLIOTT et al., 1997, GUGERLLI, 1996).

As centrais que utilizam combustiveis fésseis e nucleares sdo denominadas centrais
termelétricas e em muitos paises representam a maior parte da produgdo energética utilizada
tendo por isso elevada importancia econdmica. As centrais termelétricas podem produzir s
energia ou energia elétrica e vapor para processos industriais (XAVIER, 2004).

As concentragdes e os tipos de poluentes lancados no ar, através das chaminés,
dependem: da matéria-prima empregada, do tipo de combustivel utilizado; dos subprodutos
gerados pelo processo; e do proprio produto formado. Esses poluentes geralmente contém
uma variada gama de poluentes como diéxido de carbono (CO2), metano (CHa), di6xido de
enxofre (SO»), aldeidos, monéxido de carbono (CO), o6xidos de nitrogénio (NOy),
hidrocarbonetos, entre outros. Além disso, hd produtos de reagdes fotoquimicas que ocorrem
entre os poluentes primdrios, que acabam gerando outros poluentes com potencial de risco a
saude ainda maior como, por exemplo, o 0zonio (PAOLI, 2006).

No Quadro 2.1 estdo dispostos os principais combustiveis e sua origem ou método de
obtencao.

O carva@o mineral — ou simplesmente carvao — é um combustivel fossil solido formado
a partir da matéria orginica de vegetais depositados em bacias sedimentares. Fundamental
para a economia mundial, o carvdo é macicamente empregado em escala planetaria na
geracdo de energia elétrica e na producdo de aco. Na siderurgia € utilizado o carvao
coqueificdvel, um carvdao nobre com propriedades aglomerantes. De acordo com dados

Internacional Energy Agency (IEA), o carvdo € a fonte mais utilizada para geracdo energia
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elétrica do mundo, respondendo por 41% da producido total. O carvao é o combustivel {f6ssil
com maior disponibilidade do mundo. Na composicao da matriz energética global, o carvao
fica abaixo apenas do petréleo, sendo que especificamente na geracdo de eletricidade passa

folgadamente a condi¢do de principal recurso mundial (OLIVEIRA, 2009).

Quadro 2.1: Classificagdo dos combustives segundo a origem (TEIXEIRA E LORA, 2003)
Origem Combustivel natural Combustiveis
derivados

Gas liquefeito de
petréleo, gasolina, 6leo
Diesel, oléo combustivel e
6leo Residual (RASF)

Petroleo

Fossil
B . Gases manufaturados,
Carvao mineral
coque.
Gas natural Liquefeito
Gas natural
(GNL)
Residuos agro- Bagaco de cana, casca
industriais de arroz, etc.
Carvao vegetal, gases
Natural g g
Lenha manufaturados, metanol,
serragem, cavacos.
Residuos animais Biogés
Nuclear Urénio, Tério U-235, U-238, Th-232

O efeito da utilizacdo do carvao na combustdo esta relacionado as emissdes de gases
causadores da poluicdo atmosférica. A quantidade desses materiais gerados nas centrais
termoelétricas depende muito do seu processo produtivo e principalmente do tipo de carvao
utilizado na combustdo (SCHOBERT, 2002).

Na Figura 2.4 encontra-se representado um esquema simplificado do funcionamento
de uma central termoelétrica a carvao

A produgdo de energia pelas centrais termoelétricas a carvao € basicamente realizada
pela combustdo do carvado, que transforma a dgua de estado liquido a gasoso. Este vapor de
dgua superaquecido circula através de uma rede até as turbinas, que acionam o gerador que
transforma a energia mecanica em energia elétrica. A energia gerada € transportada para um
sistema de distribui¢@o onde € levada até a populacao pelas linhas de alta tensdo. O vapor que

sai da turbina € conduzido ao condensador transformando o vapor em liquido e seguida é

(€N

levado até a torre de arrefecimento. A 4gua arrefecida, juntamente com a dgua que
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adicionada na torre de arrefecimento, € transportada de novo ao condensador que por sua vez
converte a dgua fria em vapor. O vapor condensado é conduzido a caldeira dando inicio a um

novo ciclo.

Figura 2.4 - Esquema funcional de uma central termoelétrica a carvdio (CARVALHO, 2012).
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Robert Angus Smith (1872) foi o primeiro pesquisador que utilizou o termo “chuva
acida”, e constatou que a quimica de precipitacao atmosférica ¢ influenciada pela combustdo

do carvao (MONTEIRO, 2004).

2.4. Legislacao Nacional

O Brasil estabeleceu a Politica Nacional do Meio Ambiente (PNMA) e seus
instrumentos por meio da Lei n°. 6.938/81e reconheceu também a necessidade de se dispor de
informacdes atualizadas sobre a qualidade ambiental.

No territério brasileiro a Resolugdo do Conselho Nacional do Meio Ambiente
(CONAMA - 003/90), instituiu o PRONAR — Programa de Nacional de Controle de
Qualidade do AR, determinando:

Art. 1° - Sdo padrdes de qualidade do ar: as concentragdes de poluentes atmosféricos
que, ultrapassadas, poderdo afetar a saude, a seguranca e o bem-estar da populacdo, ou,

ocasionar danos a flora e a fauna, aos materiais e a0 meio ambiente em geral.
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Pardgrafo inico - entende-se como poluente atmosférico qualquer forma de matéria
ou energia com intensidade e em quantidade, concentra¢do, tempo ou caracteristicas em

desacordo com os niveis estabelecidos, e que tornem ou possam tornar o ar:

I — Impréprio, nocivo ou ofensivo a saude;

IT — Inconveniente ao bem-estar publico;

III — Danoso aos materiais, a fauna e a flora.

IV — Prejudicial a seguranca, ao uso e gozo da propriedade e as atividades normais da

comunidade.

A Tabela 2.1 descreve os Padroes Nacionais de Qualidade do Ar, os quais a Resolucao
CONAMA 003/90, determina que o tempo nao deva ser excedido mais que uma vez ao ano.
Os padroes brasileiros seguem a mesma classificacio dos padrdes americanos,

podendo ser de dois tipos: primdrios e secundarios (OLIVEIRA, 1997):

e Padrdes Primdrios de Qualidade do Ar: sdo as concentragdes de poluentes que,
ultrapassadas, poderdo afetar a saude da populagdo de acordo com a Resolucdo
CONAMA n° 3/1990.

e Padroes Secundarios de Qualidade do Ar: sdo as concentracOes de poluentes abaixo
dos quais se prevé o minimo efeito adverso sobre o bem estar da populacdo, assim
como o minimo dano a fauna, a flora, aos materiais € a0 meio ambiente em geral

conforme Resolucdo CONAMA n° 3/1990.

Os padrdes primdrios sdo niveis maximos tolerdveis de concentragdo de poluentes
atmosféricos, constituindo em metas de curto e médio prazo. Os padrdes secunddrios sao
niveis desejados de concentragcdes de poluentes constituindo-se em metas de curto prazo.

A referida Resolucdo estabelece ainda os critérios para episddios agudos de poluicdo
do ar. A declaracdo dos estados de Atencdo, Alerta e Emergéncia requer, além dos niveis de
concentracao atingidos, a previsao de condi¢cdes meteoroldgicas desfavoraveis a dispersao dos
poluentes. Para as chaminés, de acordo com a Resolugdo SEMA 054/06 estabelece no seu
artigo 8 como padrdo de condicionamento de fontes estaciondrias uma altura minima de
chaminés para garantir uma boa dispersdo das emissodes. Os critérios adotados para a altura

minima sdo: 3 metros acima da edificacio onde a fonte potencialmente poluidora ser
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instalada; altura fisica da chaminé ter que ser determinada em funcdo da taxa de emissdo do

poluente critico e da elevacdo da pluma; 5 metros acima da altura da residéncia mais alta num

raio de 300 m ou num raio de 30 vezes a altura da chaminé (MALHEIROS, et al.,2009).

Tabela 2.1: Padrdes Nacionais da Qualidade do Ar (CONAMA, 1990)

Poluentes Tempo de
amostragem

Padrao
primario (ug/m?3)

Padrao
secundario (ug/m?3)

24 horas (1)
Particulas totais em

suspensao
24horas(1)
Diéxido de enxofre Anual-MAA
1 hora (1)
Monoéxido de 8 horas corridas (1)
carbono
1 hora
Ozonio
24 horas (1)
Anual- MAA (3)
Fumaca

24 horas (1)

Particulas inalaveis Anual -MAA (3)

1 hora (1)
Dioxido de
nitrogénio Anual -MAA (3)

240

365

80

40.000

10.000

160

150

50

150

50

320

100

150

100

40

40.000

10.000

160

100

50

150

50

190

100

(1) Nao deve ser excedido mais que uma vez ao ano;(2) Média geométrica anual;(3) Média

aritmética anual.
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Tabela 2.2 — Niveis de concentragdo de poluentes (CONAMA, 1990)

Nivel de concentrac¢io do poluente Atencao Alerta Emergéncia
Concentragdo de diéxido de enxofre, média de 24 h 800 1.600 2.100
(ng/m?)

Concentragdo de particulas totais em suspensao, 375 625 875

média de 24 horas (ug/m?)

Concentracdo de monéxido de carbono média de 8 17.000  34.000 46.000

horas (ug/m?) (15 (30 (40 ppm);
ppm)  ppm)

Concentragio de 0zdnio, média de 1 hora (ug/m?). 400 800 1.000

ConcentracOes de particulas inaldveis, média de 24 250 420 500

horas (pg/m?)

Concentracdo de fumaca, média de 24 horas (ug/m?) 250 420 500
Concentragdo de didxido de nitrogénio, média de 1 1130 2.260 3.000
hora

2.5. Camada Limite Planetaria (CLP)

Segundo Pires (2005), a estrutura vertical da atmosfera, delimitada em varias camadas
sobrepostas, estd baseada no perfil de temperatura que varia de acordo com a altitude,

conforme mostra a Figura 2.5.

Figura 2.5 — Perfil de temperatura da atmosfera (WALLACE E HOBBES, 2006).
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A troposfera se estende da superficie até aproximadamente 11 km e é nela que os
fendmenos de interesse da Meteorologia estdo localizados, porém, apenas sua camada inferior
¢ diretamente modificada pela superficie. Esta camada possui caracteristicas unicas que a
diferenciam do resto da troposfera (a atmosfera livre), como respostas ao aquecimento diurno
pelo sol ou resfriamento noturno e estrutura de escoamento dominantemente turbulenta

(ARAUIJO, 2012). A Figura 2.6 mostra a evolucao da estrutura CLP ao longo do dia.

Figura 2.6 — Estrutura da CLP ao longo do dia (BOCON, 1998).
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Pode-se dividir a camada limite Planetdria em regides bem definidas, de acordo com
suas caracteristicas, as principais componentes dessa mistura sao: (COSTA, 2004).

1. Camada Limite Superficial (CLS): é a regido da CLP que varia em torno de 10 a
200m, e onde a variagdo vertical dos fluxos turbulentos, calor e cinética, variam menos
que 10% de sua magnitude. E nessa camada que a interacdo entre a atmosfera e a
superficie terrestre é fortemente sentida e os fluxos de cinética e umidade sdo
independentes da altura do efeito Coriolis;

2. Camada Limite Convectiva (CLC): € a camada que comeca a formar-se depois do
nascer do sol. O aquecimento da superficie da terra foma termas de ar quente que se
elevam modificando o topo da CLP. Essa estrutura convectiva dura o dia todo e cessa

com o pdr do sol.
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3. Camada Limite Estdvel (CLE) ou Noturna (CLN): comum a noite, pois ocorre quando
a superficie terrestre se resfria. Esse resfriamento provoca um fluxo de calor negativo
que extrai energia cinética dos grandes turbilhdes permitindo somente que pequenos
turbilhdes sobrevivam. Portanto a turbuléncia na CLE é menos intensa que na CLC,
consequentemente, poluentes emitidos dentro da CLE se dispersam lentamente na
vertical e mais rapidamente na horizontal (efeito dos ventos). Desta forma a altura da
CLE ¢ aproximadamente um décimo da CLC. Esta camada é formada por pequenos
turbilhdes que agem localmente e os forgantes superficiais propagam-se lentamente ao
longo da camada;

4. Camada Limite Residual (CLR): quando cessa a formagdo de termas a turbuléncia
também decai, a camada de ar resultante é denominada camada residual porque o
estado inicial das varidveis médias, as varidveis de concentracdo sdo as mesmas do
decaimento recente da camada convectiva. Esta camada nido tem contato com o solo,

pois se encontra acima da CLE.

E na Troposfera que ocorre a maioria dos fendmenos atmosféricos e onde a
manifestacdo dos problemas ambientais, como chuva 4cida e turbidez atmosférica, se
manifestam devido ao nivel de intervencdo antrépica a que estd submetida. J4 a camada
seguinte, a estratosfera, € mais seca e contém grandes quantidades de ozo6nio, possui grande
importancia cientifica em fung¢do dos processos de absor¢do e dispersdo da radiagdo solar
incidente (PIRES, 2005).

A dispersdo de poluentes causados por fontes antropog€nicas ocorre em uma regiao
particular da atmosfera: a Camada Limite Planetaria (CLP). Esta € a regido diretamente
influenciada pela presenca da superficie terrestre. A extensdo dessa camada € varidvel no
tempo e no espaco. Durante a noite ela pode ndo ser superior a uma ou duas centenas de
metros. Durante o dia ela pode se estender até alguns quilometros. A altura dessa camada,
assim varia ao longo do dia, varia também ao longo do ano. Em um mesmo local ela é
diferente no inverno e no verdo. Essa camada € uma faixa de aproximadamente 1 km de altura
a partir da superficie do solo onde a topografia, o perfil de temperatura e a distribuicdo de
pressdo tém efeito direto na estrutura e velocidade dos ventos e no nivel de turbuléncia.
(MORAES, 2010; ARAUJO, 2012)

A altura da camada de mistura é um pardmetro fundamental para caracterizar a

estrutura da camada limite planetdria e essencial nos modelos de dispersdao (NATH E PATIL
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2003). Segundo Finlayson Pitts E Pitts Jr (2000) especificamente, na formacdo da chuva
acida, o SOz e NO> sofrem oxidacdo na troposfera, formando (entre outros componentes)
acido sulftrico e nitrico. Essa oxidagao e processos de deposi¢do podem ocorrer relativamente
a pequenas distancias como 1000 km ou mais.

Hé na CLP a existéncia de algumas forcas superficiais (térmicos e mecanicos) como,
por exemplo, a evaporagdo, a transferéncia de calor para a superficie, o resfriamento radiativo,
a modifica¢do dos fluxos turbulentos, os efeitos da topografia, o atrito com a superficie do
solo, entre outros. Uma modelagem completa desta camada é extremamente dificil, tanto do
ponto de vista meteorolégico, quanto para o estudo da dispersdo de poluentes, devido ao fato
de os processos fisicos que nela ocorrem nio serem completamente conhecidos. Dentre esses,
o problema principal e que causa maiores preocupacdes, ¢ o problema da turbuléncia
atmosférica, pois, a alta capacidade dispersiva da atmosfera advém de sua natureza turbulenta,
e esta, € mais efetiva para o transporte de qualquer quantidade fisica (calor, contaminante,
umidade) (NEDEL, 2003).

Os movimentos na CLP sdo essencialmente turbulentos, sendo que a turbuléncia
origina-se de duas causas:

a. origem mecanica, devido a presenca de grandes cisalhamentos necessarios para
satisfazer a condi¢@o de nao deslizamento;

b. origem térmica, devido ao aquecimento em seu contorno inferior. A turbuléncia
mecanica € mais pronunciada proxima a superficie, mas sua intensidade depende
fortemente, sobretudo, da transferéncia de calor para a atmosfera (por conducao dentro
de uma camada milimétrica rente a superficie) e pelos transportes convectivos que

provocam efeitos desestabilizadores na atmosfera (LEMES E MOURA, 1998).

O pertil de temperatura formado na Camada Limite Planetaria possui um importante
papel na estrutura dos ventos e turbuléncia em seu interior Na troposfera, a temperatura
normalmente diminui com o aumento de altitude devido a reducdo de pressdo com a altura
(SEINFELD, 1986).

Seinfeld (1986) classifica essa estabilidade em trés classes:

e Equilibio Neutro: No perfil de temperatura formado, a temperatura reduz com o
aumento da altitude, devido a redugdo de pressao, inibindo os movimentos verticais

das massas de ar.

20



e Atmosfera Instavel: A temperatura reduz mais rapido com a altura que o perfil de
referéncia. Entdo se a massa de ar estd disposta em um movimento descendente ou
ascendente, ela continuard seu movimento nesta direcao.

e Atmosfera Estdvel: A temperatura diminui mais devagar com a altura que o perfil de
referéncia (ou mesmo aumenta) e, desta maneira, as parcelas de ar sdo inibidas de

subir ou descer.

Fatores, como campos de velocidade, temperatura e pressdo se conhecidos, auxiliam
grandemente o entendimento no fendmeno fisico de dispersdo de poluentes gasosos na
atmosfera. E neste ponto que a Fluidodindmica Computacional, ou do inglés CFD
(Computational Fluid Dynamics), apresenta-se como uma Otima ferramenta para modelar o

escoamento e a dispersdo de poluentes no interior da CLP.

2.6. Dispersao de poluentes
Um dos principais componentes do estudo de impactos ambientais associados a
operacdo de Usinas Termelétricas (UTE) € a analise da emissdo e da dispersdo de poluentes
na atmosfera. O fendmeno de dispersdo de poluentes na atmosfera é um fendomeno de
microescala meteoroldgica que ocorre grosseiramente nos primeiros 1000 metros acima do
solo, na regido que mais influencia o transporte e dispersao dos poluentes, na Camada Limite
Planetéria (CLP) (BOCON, 1998).
As emissdes de poluentes podem ser divididas em dois tipos basicos, tais como:
i.  liberagdes descontinuas de poluentes e dependentes do tempo, que sdo geralmente
chamadas de “puff”;
ii.  liberagdes continuas e independentes do tempo, conhecidas como “plumas” (TISSOT,

2010).

Determinadas condi¢des atmosféricas que afetam a dispersdo de poluentes podem ser
provocadas pela energia térmica emitida do solo durante a noite e da propaga¢do desta energia
as camadas de ar mais proximas, at€é uma altitude de algumas centenas de metros. Este
mecanismo de transferéncia de calor do solo para o ar pode alterar a estabilidade atmosférica
e provoca uma variedade de perfis verticais de temperatura. O tipo de estabilidade atmosférica
influi no perfil de velocidade do vento, assim como afeta o comportamento das plumas de

poluentes atmosféricos emitidas por uma fonte. Na Figura 2.7 observa-se o provavel
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comportamento de uma massa de gds ao ser lancada na atmosfera e deslocada pelo vento de
acordo com os gradientes de temperatura apresentados. A linha pontilhada indica o trajeto
térmico (adiabdtico) de uma massa de gds na atmosfera. Ressalta-se que o gds pode ser
originado de uma tnica fonte fixa (chaminé) ou ser uma massa de ar poluida de uma &rea
industrial ou até mesmo de uma cidade (DERISIO, 2000).

Na Figura 2.7a, tem-se o deslocamento vertical, onde a massa de gds encontra o ar
com o mesmo perfil de temperatura ao seu redor, ela estard em uma condicao de neutralidade
atmosférica, onde a dispersao se dard pela pluma em conning, que ocorre essencialmente em
condi¢des de temperatura praticamente constante com o ambiente.

Na Figura 2.7b temos a hipétese do gés ficar mais frio que o ambiente ao tentar subir
possuird uma densidade maior, caso fique mais quente ao tentar descer a densidade serd
menor, desta forma ndo podera fazer nem uma coisa nem outra, produz-se assim a pluma
Janning; este tipo de pluma é considerada favordvel para emissao de poluentes, desde que a
chaminé possua altura adequada aos obstaculos ao redor da fonte.

Na Figura 2.7c tem-se o caso da temperatura do gis seja menor que a do ar acima e
abaixo do ponto de emissdo, o poluente, mais denso, ndo poderd subir, todavia poderd
eventualmente descer e atingindo o solo, assumindo a forma fummigation, esta condig¢do é
mais favorecida por céus claros e ventos fracos, durante o dia ou noite.

Na Figura 2.7d tem-se a situacdo em que a temperatura do gis ser maior que do
ambiente, acima e abaixo da fonte, o poluente poderd subir, mas terd dificuldade para descer,
estando na condi¢do de pluma lofting.

Na Figura 2.7e existem inversdes abaixo e acima da fonte emissora na condicdo de
pluma frapping que é uma combinagcdo das condicdes fummigation e lofting. Como as
camadas aquecidas tornam-se menos densas, sdo produzidos movimentos verticais
ascendentes de ar quente que sdo compensados por movimentos descendentes de ar mais frio,
onde a pluma toma uma forma ondulante ao seguir as correntes verticais ora para cima, ora
para baixo (DERISIO, 2000). Do ponto de vista fisico nio existem ddvidas de que um
fenomeno de fundamental importincia para o transporte de poluentes na atmosfera € a
movimentacdo do ar, a qual se manisfesta na forma de advecc¢do e de difusdo turbulenta. A
advecg¢do resulta do movimento médio do ar carregando os poluentes junto com o vento,
enquanto que a difusdo turbulenta espalha os poluentes no espago de maneira tridimensional
(MOREIRA, 2014).0s modelos de dispersio de poluentes atmosféricos podem ser

classificados por métodos de resolucdo das equacgdes que sdo divididos em duas categorias:
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Modelos Analiticos e Modelos Numéricos. Os modelos analiticos utilizados nos estudos de

dispersdo sdo todos baseados na fun¢do da distribuicdo Gaussiana.

Figura 2.7 — Perfis verticais de temperatura tipicos e formas das plumas. (PAGLIUSO, 2002)
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Os modelos matematicos permitem avaliar a contribui¢cdo de uma Unica fonte a carga
poluidora; analisar dreas de riscos e administrar liberacdes emergenciais. Assim, na gestao

ambiental, os modelos sdo usados para: auxiliar na verificacdo das tecnologias industriais ou
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propostas de adequacdo quanto ao atendimento a legislacdo vigente; dar suporte a planos de
acdo para reducdo de emissdes de poluentes; prever impactos de novos empreendimentos;
indicar locais para instalacdo de estacdes de monitoramento; indicar dreas com maiores
concentracdes de poluentes que possam acelerar a degradacdo de materiais, entre outras
finalidades (LYRA, 2008).

Modelos utilizados para simulagdes do transporte de poluentes langados na atmosfera
costumam ser classificados também em relagdo ao sistema de referéncia adotado e as
hipéteses assumidas: o modelo Euleriano, que em sua formulacdo considera um ponto fixo no
espaco, podendo ser resolvido numericamente, discretizando as equagdes e resolvendo
numericamente em todos os pontos de grade do dominio, ou analiticamente e semi
analiticamente, por exemplo, com o uso de técnicas que envolvem transformadas integrais. Os
modelos Eulerianos sdo mais adaptados para problemas complexos como, por exemplo, a
dispersdo de poluentes sobre topografia complexa ou a difusdo de poluentes ndo inertes
(CARVALHO et al., 2005; MADALOZZO, 2012). E o modelo Lagrangeano, na qual o
referencial segue o movimento de cada particula ou conjunto de particulas e as equacdes sao
resolvidas numericamente, simulando os movimentos aleatérios e descontinuos do fluxo
(HOWARD, 1996).

Apesar de todas as facilidades computacionais disponiveis, quantificar as emissdes
atmosféricas ainda é uma tarefa complexa, pois “os escoamentos na baixa atmosfera, na
chamada Camada Limite Planetaria (CLP), sdo governados pela turbuléncia, cuja fisica ainda
permanece longe de ser completamente compreendida” (MORAES, 2004). Entretanto, devido
ao avango tecnoldgico € possivel realizar hoje simulacdes de dispersdo atmosférica com
resultados muito proximos aos reais e que descrevem a complexidade inerente, inclusive os

processos fisico-quimicos que ocorrem na atmosfera (TADANO et al.,2010).

2.6.1. Trabalhos analiticos e/ ou numéricos

Nesta secdo sdo apresentados alguns trabalhos realizados na area de dinamica dos
fluidos computacional (CFD) para o estudo da dispersdo de poluentes e escoamento na
atmosfera

Os primeiros estudos da simulac¢do da dispersao de poluentes atmosféricos iniciaram

na década de 1970. Snyder (1972) estudou os critérios para a correta modelagem da difusdo

24



com a utilizacdo de pardmetros adimensionais e condi¢des de contorno entre o modelo e o
prototipo.

Primo (2005) desenvolveu uma pesquisa de dispersao atmosférica utilizando o modelo
ISCST3 (Industrial Source Complex Short Term Version 3) analisou a quantidade de NOx
presente na atmosfera. Os Resultados foram apresentados como curvas de Iso concentracdo de
NOx

Cezana (2007) estudou a dispersd@o de poluentes ao redor de um obstaculo Cubico
Isolado, considerando o escoamento sob condi¢des atmosféricas neutras, estdveis e instaveis
em um terreno plano através do software ANSYS-CFX. Comparando os resultados obtidos
com os dados experimentais da literatura mostrou que o modelo de tensdo de Reynolds
baseados na equacdo w do modelo de turbuléncia onde um teve desempenho superior em
relacdo a outros modelos, por outro lado ndo obteve resultados satisfatorio em relacdo a
distribui¢do de concentracao.

Pfluck (2010) avaliou a dispersdo de um poluente inerte SFes (hexafluoreto de enxofre)
na atmosfera com diferentes graus de turbuléncia. Baseado no modelo de RANS adicionado
um modelo de turbuléncia de duas equagdes (RNG k —¢), utilizou dados do Experimento de
Copenhagen. Os resultados obtidos foram comparados também com outros modelos
matematicos encontrados na literatura a fim de se avaliar o desempenho do modelo
proposto.O modelo foi reproduzido satisfatoriamente com os dados experimentais , obtendo
um melhor desempenho ao reproduzir atmosferas de fraca e moderada conveccao.

Gongalves et al. (2013) desenvolveram uma pesquisa na qual utilizaram o método
GILTT (Generalized Integral Laplace Transform Technique) para encontrar a solu¢do da
equacgdo de adveccdo-difusdao em duas dimensdes na camada limite atmosférica. A abordagem
GILTT usa, na expansao de séries, funcdes proprias dadas em termos de fungdes de cosseno.
Os dados das simulacdes numéricas foram comparados com dados de dispersdes dos
experimentos de Copenhagen, Prairie-Grass e Hanford. Sob o ponto de vista estatistico, os
dados encontrados mostraram boa concordancia quando comparados com os dados
experimentais.

Baraldi et al., (2009) apresenta uma solucdo para a equacgdo de adveccdo difusdo
unidimensional transiente onde a reacdo quimica € inclusa como um termo fonte. A resolugdo
do problema homogéneo foi feita com o uso da GILTT e a solucio final € obtida pela soma da

solu¢do homogénea com a solugao caracteristica

25



Gadelha (2016) estudou a distribuicdo de pressdo, velocidade, temperatura e
concentracdo massica a partir de quatro varidveis adicionais: CO, CO,, NO, SO; e avaliou os
efeitos da varia¢do do angulo de incidéncia da velocidade lateral do vento e a frequéncia com
que o vento muda de dire¢do sobre o comportamento da dispersao de poluentes por meio de
uma chaminé de uma termelétrica, cujas dimensdes foram referenciadas pelo experimento de
Copenhagen, utilizando o Ansys CFX 15.0. Com os resultados obtidos verificou-se que a
altura da fonte de emissdo apresenta uma influéncia determinante sobre a dispersdo; que a
variacdo lateral da intensidade da velocidade do vento e a variacdo da frequéncia com que o
vento muda de direc@o sdo fatores decisivos na dispersdo de espécies gasosas na atmosfera; e

que a dispersdo ocorre com maior intensidade sob condicdes atmosféricas instdveis.

2.6.2 Experimento de Copenhagen (Dinamarca)

Para validar o modelo proposto nessa pesquisa foram utilizados dados obtidos através
do Experimento de Copenhagen. O experimento foi realizado nos anos de 1978 e 1979 ao
norte de Copenhagen na Dinamarca e € considerado um dos mais importantes no estudo da
dispersdo de poluentes. Consistiu na liberacio do tracador de SFe (hexafluoreto de enxofre) de
uma fonte de 115 metros de altura. Essa fonte consiste em um cilindro posicionado
perpendicularmente ao chao simulando uma chaminé. Os sensores tinham de 2 a 3 metros de
altura, onde eram posicionados em arcos distantes 2 a 6 Km a partir da fonte de liberagdo
como mostra a Figura 2.8

O eixo xestd apontando para o leste, o eixo y para o norte e as posi¢des dos sensores

estdo indicadas através de circulos, distribuidos em trés arcos concéntricos em relacao a fonte.
O contaminante foi liberado de uma altura de 115 na posigao (x, y) = (0,0).

As concentragdes foram observadas ao nivel do solo (z = 0). As liberagdes de SFe
comegaram 14 antes do inicio da medicao feita pelos arcos. A média das medidas foi de 14 e
suas imprecisoes sdo de 10%. O local era principalmente residencial, com um comprimento

de rugosidade de 0,6 m (altura que o vento € zero).
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Figura 2.8 Experimento de Copenhagen (CARRARO, 2015)
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A Tabela 2.3 mostra os dados meteorologicos dos experimentos de dispersdao na

Camada limite Convectiva (CLC).

Tabela 2.3: Parametros meteoroldgicos do experimento de Copenhagen (GRYNING et al., 1987).

u(115m)

Experimentos . u(10m) u* L w* %
0ns ) s (ms™) (m) (ms™) (m)
1 34 2,1 0,36 -37 1,8 1980
2 10,6 49 0,73 -292 1,8 1920
3 5,0 2.4 0,38 -71 1,3 1120
4 4,6 2,5 0,38 -133 0,7 390
5 6,7 3,1 0,45 -444 0,7 820
6 13,2 7,2 1,05 -432 2,0 1300
7 7,6 4,1 0,64 -104 2,2 1850
8 9,4 4,2 0,69 -56 2,2 810
9 10,5 5.1 075 269 19 2090

Onde u é a velocidade do vento médio, u* a velocidade de friccdo, Lé o

comprimento de Obukhov, w* € a escala de velocidade convectiva vertical, H ¢ a altura da

fonte, Z, € a altura da CLC. Estes dados meteoroldgicos sdo médias hordrias.
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2.7. Reacoes Quimicas

Pode-se comparar a atmosfera com um grande reator quimico, onde este reator
contém, além de oxigénio, que € um composto altamente reativo, diversos compostos em
pequena concentragdo, os quais podem atuar como reagentes e ou catalisadores e a luz solar,
como fonte de energia. Ao chegar a atmosfera, tais compostos comecam imediatamente a
sofrer transformacdes quimicas. Como em toda reacdo quimica, a velocidade da reacdo
dependerd de vdrios fatores, tais como, concentragdo dos reagentes, temperatura, catalisador e
reatividade da molécula (BRAGA, 2005).

Ao lidar-se com reacgOes quimicas a massa se conserva, ou seja, toda a massa dos
produtos € igual a massa dos reagentes. A massa total de cada elemento quimico deve ser a
mesma em ambos os lados da equag@o, muito embora os elementos existam como compostos
quimicos distintos na forma de reagentes e produtos. No entanto, o nimero de moles dos
produtos pode ser diferente do nimero de moles dos reagentes (FRANCISCO, 2012). Uma
reacdo quimica, com dois reagentes e dois produtos, € representada pela Equacgdo 2.8, onde os

reagentes aparecem no primeiro membro e os produtos no segundo:

aA+bB — cC+dD (2.8)

Sendo a,b,c,d os coeficientes estequiométricos de cada espécie quimica.

2.7.1. Leis de velocidade

Silveira (1996) afirma que dentre os fatores que afetam a velocidade de uma reagao
quimica estdo a temperatura, pressao, composicao do sistema e as propriedades do catalisador,
se este estiver presente e os parametros que controlam os VAarios processos de transportes
fisicos, tais como as condi¢des de fluxo, o grau de mistura e os parametros envolvidos na
transferéncia de calor e massa.

Considerando a Equacdo 2.8, a velocidade de consumo de A, -r,, depende da

temperatura e da composic¢ao. Para muitas reacdes ela pode ser escrita como o produto de uma
constante de velocidade de reagdo, k, e uma funcdo das concentracdes das vdrias espécies

envolvidas na reacdo: (FOGLER, 2006).

-r, =k, (D) m(C,,C;,....] 2.9
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Onde
—r, : € a velocidade de reagdo;
k , : velocidade especifica da reacdo;

T : temperatura absoluta;

C,: Concentragdo do reagente A;

C,: Concentragdo do reagente B.

De acordo com Russell (1994), a velocidade de uma reagdo quimica aumenta com o
aumento da temperatura. Isso consiste em que a constante de velocidade k varia com a
temperatura. Esta relacdo foi descoberta em 1887 por Van“t Hoff e em 1889 por Arrhenius de
forma independente. Arrhenius aprofundou os estudos sobre muitas reagdes e estabeleceu

uma relagdo, conhecida como Equacio de Arrhenius:
k()= Ae 777 (2.10)

Sendo A o Fator pré-exponencial ou fator de frequéncia; E a energia de ativacao;

R a constante dos gases (8,314 J/mol.K ou 1,987 cal/mol.K) e T a temperatura absoluta em
K.

No equilibrio a velocidade de uma reacdo € igual a zero para as espécies (i.e.,

—r, =0). Isto é, para a reacdo geral:

aA+bBe—=2cC+dD 2.1D)

A constante de equilibrio da reagao € definida como:

K [CrID) (2.12)

“ "k, [A][BY

Onde K, € a constante de equilibrio com base na concentragcdo. A constante de equilibrio

decresce com o aumento de temperatura para reagf)es exotérmicas e aumenta com o aumento

de temperatura para reagdes endotérmicas.
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2.7.2. Ordem de Reacao

Em cinética quimica, a ordem de reagdo com respeito a certo reagente € definida como

a poténcia a qual seu termo de concentracdo na equagdo da taxa € elevado.

—r, =kC4CE (2.13)

A Equacdo 2.13 é de ordem « em relagdo ao reagente A, e de ordem £ em relagdo ao

reagente B . A ordem global da Reagdo € dada por n:
n=a+pf (2.14)

2.7.3. Cinética das reacoes de 6xidos de nitrogénio
Segundo Glassman (1996) em sistemas pré-misturados, com N> e O2 uma estimativa
de taxa de formagdo do NO pode ser feita pela consideragdo de equilibrio quimico dado pela

Equacdo 2.15:

N, +0, —>2NO (2.15)

O ataque NO, (ataque do O sobre o N») inicia 0 mecanismo reacional conhecido como

mecanismo de Zeldovich ou NO térmico, apresentado pelas Equagdes (2.16), (2.17) e (2.18):

N,+0O—> NO+N (2.16)
N+0O,—> NO+0O (2.17)
N+OH —- NO+H (2.18)

A contribuicdo da Equacdo (2.18), em geral, é muito pequena, pelo fato de ambas as
espécies serem radicais, estando, portanto, em baixas concentracdes, Zeldovich et al.,1947
concluiram que a taxa de reacdo da Equacdo (2.16), que inicia 0 mecanismo, ¢ muito mais
lenta que a taxa das reagdes de combustio; sendo assim, a maior parte do NO térmico
formada na regido de pds-chama (GLARBORG et al.,1994).

Olbregts (1985) estudou a reagcdo termo molecular do monéxido de nitrogénio com

oxigénio em condi¢Oes atmosféricas, de acordo com a Equagdo 2.19.
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0,+2NO — 2NO, (2.19)

A expressdo da constante de taxa de reacdo para a Equacdo 2.19 foi
experimentalmente calculada a uma pressdo variando de 2,67x10*bar a 4x10bar e as

temperaturas estudadas foram de 226K a 758 K, definida na Equagdo 2.20.

21 (2.20)
T
k(T)=38,74. 107 (—j e PR [cm® | moléculas®.s]

298

Zhu, et al., 2012 estudou o mecanismo e cinética para a fase gasosa quando o didxido

de nitrogénio reage com a dgua. A reagdo pode ser representada por:
2NO, + H,0 — HNO, + HNO, (2.21)

A expressdo da constante de taxa de reagdo para a Equagdo 2.21 foi e calculada através
do Programa Gaussian, a uma pressao de 1,01 bar e as temperaturas na faixa de 200-2500K de

acordo com dados experimentais disponiveis, definida na Equacao 2.22.

T (2.22)

3,95
k(T)=3,18.10"" (ﬁj e >R [em® | moléculas® .s]
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3. MODELAGEM MATEMATICA

O escoamento de um fluido e o processo de dispersao de poluentes na atmosfera sdo
governados pelas equacdes de conservagdo da massa, quantidade de movimento, energia e
espécie quimica. Nessa secdo sdo apresentadas as equacgdes governantes na sua forma
completa.

3.1. Equacbes governantes

As equacdes que governam o escoamento de fluido na sua forma completa e

considerando o fluido como Newtoniano sdo escritas como:
Equacado da Conservacdo de Massa:

P o Ve(pl)=0 (.1
ot

Em que pe U correspondem a densidade e ao vetor velocidade, nessa ordem, e representa o

tempo.

Equacdo da Quantidade de Movimento

U . _ 32
%+VO[(,0U®U)]:—V1)+VOT+SM G-

Onde p € a pressao, S representa o termo fonte de momento. O tensor 7 € dado por:

r=p[VU +(VU) —%év.(?] (3.3)
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Equagdo da Energia

oph (3.4)

a"”+Z—p+v-<p5hm,>=V-(WT>+V-(I7I)+I7-$+SE
t t

Onde o termo V-(U.z') representa o trabalho devido a tensdo viscosa e € chamado de termo de

trabalho viscoso. U -S§,, representa o trabalho devido a fontes de momento externas, S,

representa o termo fonte de energia e A corresponde a condutividade térmica.

Equacdo de Massa da Espécie Quimica

(3.5)
d(pc) +a(pc) _0 D, dc ‘S
ot dx,  Ox, Ox

i i

Onde x;s3o as coordenas cartesianas, ¢ € a concentragdo de contaminante [m/m], D, € a

m

7z

difusividade molecular do contaminante no fluido [L*t']. S, € o termo fonte para o

componente i, o qual inclui os efeitos das reagdes quimicas.
3.2. Modelos de turbuléncia

A turbuléncia pode ser definida como flutuacdes no campo de escoamento no tempo e
espaco. O processo é complexo, principalmente devido a sua tridimensionalidade e
irregularidade, por isso, pode causar um efeito significativo sobre as outras caracteristicas do
escoamento. A turbuléncia ocorre quando o for¢as de inércia do fluido tornam-se
significativas em comparacdo com as forcas viscosas, e é caracterizada por um elevado
nimero de Reynolds (GABBI, 2013).

N3ao existe ainda um modelo unico que descreva, com exatiddao, qualquer situagdo que
envolva escoamentos turbulentos. O modelo de turbuléncia ja existente contém informagdes
empiricas, o que os torna especifico para determinadas classes de problemas.

Em escoamentos multifdsicos a presenca de particulas liquidas com escalas de
comprimento maiores que as de Kolmogorov e com fracdo volumétrica menor que 2,5x10°¢
influenciam o espectro de turbuléncia alterando as taxas de transporte de massa e quantidade

de movimento (JENNY et al., 2012).
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O alto grau de complexidade que surge neste tipo de escoamento dificulta a solugdo
das equacOes governantes. Para escoamentos turbulentos reativos estas ferramentas
apresentam trés abordagens e sdo elas: Simulagdo Numérica Direta (DNS — Direct Numerical
Simulation), Simulacdo de Grandes escalas (LES — Large Eddy Simulation), e Equagdes
Médias de Reynolds (RANS — Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations) (SIQUEIRA,
2016).

Na simulacdo Numérica Direta (DNS), todas as escalas de escoamento sao resolvidas
explicitamente. Aplicam-se diretamente as equagdes da continuidade e de Navier-Stokes. A
resolucdo completa de todos os graus de liberdade do escoamento em andlise é o escopo da
técnica DNS, sendo resolvido completamente o espectro de frequéncia da turbuléncia neste
caso. Pelo fato do nimero de graus de liberdade a serem determinados ser uma funcao
proporcional ao nimero de Reynolds (Re), este método € restringido a escoamentos com
baixos valores de Re (REZENDE, 2009; NOLETO, 2006).

A Simulagdo de Grandes Escalas (LES) € uma técnica muito comum para a simulacio
de escoamentos turbulentos onde as grandes escalas do escoamento sdo simuladas
explicitamente e as pequenas escalas sdo modeladas implicitamente utilizando um modelo de
escala submalha (SGS model — subgrid-scale model). Esta se adapta bem a escoamentos
reativos reproduzindo satisfatoriamente fendmenos como instabilidades da combustio,
variagOes ciclo-a-ciclo em motores a combustdo interna que influenciam a eficiéncia do
processo e taxa de emissdo de poluentes. Tanto a Simulacdo Numérica Direta, como a
Simulacdo de Grandes Escalas fornecem resultados transientes e tridimensionais das equagdes
de Navier- Stokes exigindo malhas refinadas (SIQUEIRA, 2016; NOLETO, 2006).

As equacdes de médias de Reynolds (Reynolds Averaged Navier-Stokes — RANS)
governam o transporte das quantidades médias do escoamento, com todo o conjunto de
escalas da turbuléncia sendo completamente modelado e desta forma a metodologia RANS
reduz o esfor¢co e os recursos computacionais exigidos, sendo amplamente utilizada em
aplicacdes préticas de engenharia (COLLIE, 2005). Com a aplicagdao dos RANS se introduz
mais seis termos desconhecidos - as tensdes de Reynolds — sem introduzir mais nenhuma
equacdo adicional. Isto resulta em dez varidveis desconhecidas e quatro equacdes para
resolvé-las, isto significa que o sistema nao € possivel de ser determinado. Para resolver as
RANS precisam-se modelar equagdes adicionais, as quais consideram a turbuléncia no
escoamento. Os modelos de RANS podem ser divididos em duas classes: modelos vortice-

viscosidade (Eddy-viscosity) e modelos de tensao de Reynolds (Reynolds stress).
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No primeiro modelo, resolvem-se as equagdes de transporte da quantidade de
movimento, da energia cinética de turbuléncia e da dissipacdo de energia cinética de
turbuléncia (modelo k-g&) ou da dissipagdo especifica (modelo x-®). No segundo modelo,
resolvem-se também, mais seis equagdes de transporte representativas das tensdes de

Reynolds (SANTOS, 2014).

3.2.1. Modelo de turbuléncia k-¢

O modelo de turbuléncia de duas equagdes diferenciais mais frequentemente usado € o
modelo x-e. Este modelo resolve duas equacdes de transporte para a energia cinética
turbulenta « e para a dissipac@o da energia cinética turbulenta por unidade de massa &.

Os valores de k-¢ podem ser obtidos diretamente das equagdes diferenciais de
transporte para energia cinética turbulenta e da taxa de dissipacdo turbulenta, conforme as

equagdes a seguir:

o(pk) 0, =~ 0 1\ Ok

4 pUk)=— +~—L|— |+P —pes+PF 3.6
ot ax(p ) ox K,u o, )ox cp € G0

d(pe) o0, — 0 7 j@g &

ML pUg)=— +—~|—|+—(C, P —-C_,ps+C_P 3.7
o ax(p ) ax{(“ oz )ax | \Cafi ~Cape+ Caa) G

onde C,, C,.,, ok e o¢ sdo constantes empiricas adimensionais: C,,= 1,44, C,,=1,92, ck=

1,0, oe=13. B, e P, representam a influéncia das forcas de empuxo e P, € a producdo de
turbuléncia devido as forgas viscosas. u, € a viscosidade turbulenta. O modelo k-£ assume

que a viscosidade turbulenta € ligada a energia cinética turbulenta e sua dissipacdo através da

relacdo:
02 (33)

M=Qp;

em que C, € uma constante adimensional e seu valor € 0,09.
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Este modelo tem dado bons resultados para uma vasta gama de escoamentos simples.
No entanto, devido a sua ampla utilizacdo, as suas deficiéncias s@o bem conhecidas. A mais
evidente delas é que o modelo k-& padrdo é impreciso nas proximidades de gradientes de

pressao adversos (WILCOX, 1998).
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4. METODOLOGIA

4.1. Consideracoes Iniciais

O problema proposto consiste a uma regido em torno da Chaminé de uma usina
Termelétrica. O poluente representado ird se elevar até atingir o equilibrio termodinamico
com a atmosfera. Ao mesmo tempo em que o poluente € transportado pelo vento e misturado
pelo efeito da turbuléncia, onde acontecem também as reagdes quimicas na atmosfera. A
chaminé emite, exclusivamente, um tipo de poluente, o 6xido nitrico, onde reagird com o
oxigénio do ar e com o vapor de dgua na atmosfera formando dois tipos de dcidos: nitrico e
nitroso. A Cinética das Reag¢des utilizadas foram estudadas por Oldregts (1985) e por Zhu et
al., (2012) detalhadas no tépico 2.6.3.

Na Figura 4.1 é representada uma chaminé industrial e uma pluma de poluentes

liberada na CLP.

Figura 4.1. Pluma de poluente liberada na CLP (SCHUCH, 2011)

O dominio de estudo (Figura 4.2) possui o formato de paralelepipedo com suas faces
delimitando as fronteiras do dominio de estudo. A face inferior é delimitada pelo terreno e as

faces laterais e superior sdo distanciadas da chaminé de forma que estas fronteiras ndo
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influenciem no comportamento dos fluidos nas proximidades da fonte de emissdo. As
dimensdes definidas no dominio foram baseada nos trabalhos de Gryning E Lyck (1984)

conhecido como o Experimento de Copenhagen.

Figura 4.2. Representacdo da geometria do problema e suas dimensdes. (Gadelha, 2016)

1000 m

Entrada
de
vento

Chaminé

4.2. Dominio Computacional

A malha estudada nesse trabalho corresponde a utilizada por Gadelha (2016),
gentilmente cedida pelo autor para realizac@o deste trabalho, optou-se porém por adotar o uso
de Reagdes Quimicas de 6xidos nitrogenados.

A malha computacional ou numérica do dominio de estudo foi gerada utilizando o

ICEM-CFD da Ansys, ilustrada nas Figuras 4.3 a 4.5, possui 278.000 volumes de controle.
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Figura 4.3 Representacdo da malha computacional referente ao dominio de estudo. (Gadelha,2016)

'

Figura 4.4: Detalhes das regides do dominio computacional utilizado nas simulagdes: a) Entrada; b) Lateral; c)

Vista Superior; d) Vista Inferior (Gadelha, 2016).

a)
fi
_ b)
[
- |
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Figura 4.5: Detalhes da malha nas proximidades da chaminé (fonte de emissdo). (Gadelha, 2016)

4.3. Modelo Matematico

No presente trabalho foram adotadas as seguintes consideragdes:

v'Escoamento em regime permanente;

v'Escoamento ndo isotérmico;

v'Ocorréncia de reagdes quimicas;

v Considerado o efeito gravitacional,

v'E considerada a umidade relativa do ar: 0,17 para dgua e 0,1 para o oxigénio

v'Para o modelo de turbuléncia, utilizou-se o modelo K-€ padrio;

v'Para a rugosidade do solo foi assumido um valor constante igual a 17,76 m, de acordo

com o que foi observado experimentalmente por Gryning (1981).
Com as consideracdes acima adotadas, as equacgdes de conservagdo de massa,
quantidade de movimento, conservacao de massa da espécie quimica e as equagdes do modelo

de turbuléncia reduzem-se a:
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Equacao da conservaciao de massa

Ve(pU)=0 4.1
Equacao da quantidade de movimento

VpU o[(pU ®U)|=—Vp+Ver+Sy (4.2)

Equacao da conservaciao de massa da espécie quimica

(4.3)
%po)_ 9| ,p %lg
dx,  ox, Ox

Onde S, € o termo fonte.

Definicdo do Termo Fonte

Para o caso estudado as constantes de taxas das reacOes referentes as Equacdes 2.19 e

2.21 sao respectivamente descritas nas Equacdes 2.20 e 2.21, nessa pesquisa foi utilizada

m6
unidades de 2y Assim, a constante de taxa para a reagdo O, +2NO — 2NO, é:
mol?.s
T 2,7
k, =31,6598.107°| — | "% (4.4)
298

E para a reacdo 2NO, + H,0O — HNO, + HNO,

4.5)

3,95
k,=1 1,52432.107 (%j REN)

Para a reacdo de formacdo do diéxido de nitrogénio descrita na Equacao 2.19 a taxa de

reacdo de formacdo em termos de concentragdo é:
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1, =k,.[0,].[NOJ? (4.6)

Para a reacdo de formacdo dos dcidos nitrico e nitroso descrita na Equagdo 2.21 temos a

taxa de reacao:

1, =ky.[NO,’[H,0] (4.7)

As velocidades de formacdo ou de desaparecimento de cada espécie € a soma ou

subtracdo das taxas de reagdes em que os componentes se fazem presente, logo:

rO, =r, (4.8)
rNO = —2r, (4.9)
rNO, =2r, —2r, (4.10)
rH,0 =, (.11)
rHNO, =r, (4.12)
rHNO, =r, (4.13)

. . ) mol
As unidades de taxa de reag@o utilizadas foi em —;

ms

O termo fonte S, € a multiplicacdo da taxa da rea¢do pela massa molar de cada

kg
>
ms

componente das Reacdes em unidade de

Equacao da Conservaciao de Energia
V. (pUh,+) [(pUh,) =V.ANT)+V.Uz)+U.Su +5, (4.14)

em que & _ € a entalpia total, relacionada com a entalpia estatica A(T, p) por:

tot
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h =h+lU2 (4.15)
tot 2

O termo V-(U't) representa o trabalho devido as forcas viscosas, essas for¢as sdao

chamadas de termo do trabalho viscoso.

Equacées do modelo de turbuléncia

o[ = ol )k

a(pUk)—a [ﬂ+;k]a:|+ljk—p€+ljkb (416)
0( = ol M \oE | €

a(PUb“):a (%H;ja}rz(cﬂpk—C82P5+C31Pgb) (4.17)

4.4. Condicoes de contorno

Na entrada

A entrada de ar no dominio computacional foi assumida uma fracdo volumétrica de 0.1
de oxigénio e 0.17 de vapor de dgua, de acordo com as propriedades termodinamicas da
mistura ar- vapor d'dgua das cartas psicrométricas.

A velocidade do vento na direcdo x obedece ao perfil descrito pela Equacdo 4.18 para a
componente de velocidade axial. Para a direcdo y e z assume um comportamento igual a zero,
que implica que ndo existe variagdes com nessa componente com o tempo.

A velocidade do ar obedece a um perfil, representada na Equacao 4.18:

n

U, (¥ (4.18)

u Y

Em que n pode ser calculado pela expressao:
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E‘&

—_

ol

g %

n= (4.19)

= |

Onde u, e u,representam as velocidades médias horizontais do vento nas alturas y, e y,; né

um expoente que estd relacionado com a intensidade da turbuléncia, rugosidade do solo e com

a diferenca entre as alturas escolhidas como pontos de referéncia.

Fronteiras Laterais

Foi adotado o escoamento simétrico (Symmetry) de forma que o gradiente normal a
face das varidveis € nulo e o escoamento de um lado do plano € uma imagem espelhada do

outro lado.

Fronteiras Superior e saida

Foi adotada uma condic¢ao de Opening, ou seja, uma condi¢@o de fronteira aberta, que
considera que o fluido pode escoar tanto para dentro quanto para fora do dominio. Isso

implica que as fronteiras nessa condicao ndo interferem no fluxo interno do fluido.

Fronteira inferior

Na fronteira inferior referente ao terreno, foi considerada uma parede rugosa com
condicdo de nao-deslizamento (No Slip wall). Devido ao comprimento de rugosidade do solo
descrito no experimento de Copenhagen (y,=0,6 metros) neste sentido foi adotada uma

rugosidade do solo de 17,76 m obtida a partir da seguinte Equacao, segundo BLOCKEN et
al.,(2007)

Ve =29,6, (4.20)

Emissdo
Na fonte de emissdo dos poluentes, ou seja, na saida da chaminé considera-se um
fluxo méssico e uma concentragdo de poluente ndo-nulos e que os efluentes gasosos saem da

chaminé com uma temperatura de 475 K.

44



Considerando que s6 sai um tipo de poluente da chaminé, 6xido nitrico (NO), o fluxo
méssico utilizado foi de 3613,66 g.s'(Gadelha, 2016).

Na Tabela 4.1 estd representado um resumo das caracteristicas do modelo matematico
e tratamento numérico adotado neste trabalho. E na Tabela 4.2 estdo algumas propriedades

dos fluidos utilizadas na simulacao.

Tabela 4.1. Consideracdes adotadas na resolucdo das equagdes governantes.

Caracteristicas Consideracoes

Monofésico, multicomponente,

Escoamento
tridimensional, compressivel e isotérmico.
Regime de fluxo Permanente
Forca gravitacional Considerada
Reacdes Quimicas Consideradas

Critério de Convergéncia para a massa Residuo médio quadritico (RMS)10*kg.s!

Tabela 4.2. Propriedades dos fluidos

Fluido Massa molar Viscosidade Condutividade Entalpia
(kg.kmol') (kg.msT) (W.m1.K1) (kJ.mol )
N2 28,01 17,7x10°® 254x10 -
02 31,99 19,2x10° 266x10 -
H:20 18.02 8,899x10* 6,6069x 10! -241,8
NO 30,01 17,8x10° 238x10™* 91,3
NO:2 46,01 17,7x10°® 259x10 33,2
HNO:2 47,01 17,7x10°® 259x10 -79,5
HNOs 63,012 6,17x10™ 294x10° -133.9
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4.5. Casos estudados

A pesquisa foi desenvolvida na Universidade Federal de Campina Grande no
Laboratério de Pesquisa em Fluidodinamica e Imagem (LPFI) da UAEQ e com apoio do
Laboratério Computacional de Térmica e Fluidos (LCTF), da UAEM, utilizando o software
ANSYS CFX® 15.0.

Foi realizado um estudo do comportamento dos poluentes em condi¢des estdveis,
neutras e instaveis visando compreender fisicamente os fendmenos envolvidos no processo de
dispersdo de poluentes com reagdes quimicas.

As simulagdes foram realizadas em regime permanente, em escoamento
tridimensional, multicomponente e ndo isotérmico. A fim de avaliar os parametros da
velocidade do ar, temperatura e concentracdo do contaminante. Também foi avaliado como se
comportam 0s gases na reagao.

Na Tabela 4.3 estdo especificados os casos estudados

Tabela 4.3 Casos estudados

Variacao de Velocidade em diferentes condi¢coes atmosféricas

Casos Condicoes de atmosfera Temperatura (K)

Casol Estével 302

Caso 2 Neutra 302

Caso 3 Instavel 302
Variacao de Temperatura em condicoes de estabilidade

Casos Temperatura (K) Condicao de atmosfera

Caso 4 292 Estavel

Caso 5 302 Estavel

Caso 6 312 Estével
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

5.1 Campo de pressao

Para avaliar a pressdo no plano xy foram realizados cortes longitudinais equidistante

ao plano xy com z=1500 metros.

Figura 5.1: Campo de pressao no plano xy

Pressao

De acordo com a Figura 5.1 observa-se que a distribuicdo de pressdao obtida na
simulacdo demonstra que a pressdo na parte inferior do plano, é maior que na parte superior.
As variagdes da pressdo atmosférica estdo diretamente relacionadas a forca da gravidade e a
influéncia que essa forga realiza sobre as moléculas gasosas que compdem a atmosfera. A
Press@o atmosférica sofre variagdes conforme as altitudes, quanto maior a altitude menor serd

a pressao atmosférica.

5.2. Campo de velocidade

A dispersdo de poluentes € fortemente influenciada pelo campo de velocidades e pelas
condi¢des de estabilidade atmosférica. De acordo com a classificacdo estabelecida por
Pasquill (1961) tém-se trés condi¢des de estabilidade atmosférica: estdveis, neutras e
instaveis. Conforme Gryning (1981) o perfil de velocidade é determinado pelas Equacdes

4.10 e 4.11. As demais condi¢des de simulagdo sdo apresentadas na Tabela 5.1.
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Tabela 5.1 CondicSes de estabilidade utilizadas nas simulagdes.

Condicoes y,(m) ¥, (m) u,(ms™) u,(ms™) n
Estaveis 10 115 2,5 4,6 0,17
Neutras 10 115 4,1 7,6 0,23
Instaveis 10 115 7,2 13,2 0,23

Velocidade
551
517
482
4.48
4.13
379
344
3.10
2.78
241
207
1.72
138
103
0.69
0.34
0.00

[m ™)

Velocidade

Com relacdo ao campo de distribui¢do de velocidade, Figura 5.2, foram feitos cortes
longitudinais no plano xy (z=1500 metros) para o escoamento a uma temperatura ambiente de
302K .

Na Figura 5.2 observa-se que a distribuicdo de velocidade do vento aumenta com a
altitude. O efeito de friccdo sobre os ventos € observado nas proximidades do solo

denominada altura de rugosidade onde é simulado as edificacdes, casas e populacdo.

Figura$.2: Campo de velocidade no plano xy a)condic¢do estdvel b) condicdo neutra c)condigdo instavel
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5.3. Concentraciao em funcio da velocidade

A dispersdo dos poluentes sofre grande influéncia da velocidade e da turbuléncia dos
ventos na atmosfera. Com a finalidade de avaliar a influéncia da componente horizontal da
velocidade dos ventos sobre a difusdo dos gases de uma chaminé, estdo representados na
Figura 5.3 a distribuicdo da concentracdo sobre o plano longitudinal xy para diferentes
condic¢des de velocidade a uma temperatura ambiente de 302K.

As velocidades foram variadas de acordo com a condicdo de estabilidade da
atmosfera: estdvel, neutra ou instdvel,onde foram analisados os produtos formados nas
reacoes.

Nota-se que nas situacdes de estabilidade atmosférica estdo as maiores concentragdes
dos poluentes, pois as baixas velocidades dos ventos dificultam as dispersdoes atmosféricas. As
menores concentracdes estdo na condicdo de instabilidade, observa-se que rapidamente a
intensidade do vento dilui a concentracdo da emissdo ao passo que as condi¢des de estaveis e
neutras, perdem em eficiéncia de arraste e consequentemente dilui¢do do poluente. Assim,
quanto maior a velocidade do vento, maior a taxa de dispersao da pluma de poluentes.

Observa-se ainda que a pluma de poluentes € arrastada na direcdo do vento, onde
implica um movimento advectivo, a direcdo da pluma coincidird com a dire¢cdo do vento
sempre em maior quantidade na direcao x, ja que ndo existem variacoes nas direcdes y e z.

Para uma melhor visualizacao do efeito da velocidade sobre a dispersdo de poluentes no
ar estdo representadas nas Figuras 5.4, 5.5 e 5.6 os perfis de concentra¢do do dcido nitrico em
funcdo da altitude atmosférica em x (200 m, 300 m, 500 m, 1000 m, 2000 m e 3000 m).

Ao se observar a Figura 5.4, nota-se que os as maiores picos de concentracdes HNO3
ocorrem em condi¢des estdveis nas proximidades da chaminé principalmente na posicao x
igual a 300 m, isso ocorre por que os niveis de energia cinética turbulenta sdo menores devido
ao movimento vertical ser suprimido e assim os niveis de concentracdo no centro da pluma e
préximos a chaminé tornam-se mais concentrados.

Na Figura 5.5 em condi¢des neutras o padrdao dispersdo atmosférica muda de forma
significativa quando a velocidade do ar passa a ser maior, fazendo com que os valores das
concentracoes de HNOs3 nas posi¢des x iguais a 300 e 500 m fiquem bem préximas e menores
em relacdo a condic@o atmosférica estavel.

Na Figura 5.6 em condicdes instaveis os niveis de energia cinética estdo maiores, desse

modo,a velocidade dos ventos causam um extenso espalhamento dos poluentes de tal maneira
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que as maiores concentragdes estdo a uma distancia de 500 m. Desta forma os niveis de
concentracdo no centro da pluma tornam-se mais baixos.

A partir das andlises das Figuras 5.4, 5.5 e 5.6 pode-se observar que em todas as
condic¢des de atmosfera, o decaimento da concentracdo de HNO3 ocorre de forma mais brusca
apo6s os 500 m de distancia.

De maneira andloga foram analisados os perfis de concentracdo do NO2 em funcdo da
altitude atmosférica representados nas Figuras 5.7, 5.8 € 5.9. Da mesma forma que o HNO3 as
maiores concentragdes do NO> estdo no ponto mais préximo a emissao, 300 m, e caem mais
rapidamente apds 500 m. As concentracdes menores estdo nas regides de ventos mais fortes,
condicdo atmosférica instavel, indicando que houve maior dispersao do poluente.

Essas diferencas nos niveis de concentragdo devido a mudanca das velocidades do ar
indica que as dispersdes de contaminantes da pluma é afetada pelo aumento do efeito
advectivo dos ventos, movimento horizontal das massas de ar.

Como se pode observar as concentracdes do diéxido de nitrogénio sdo bem maiores que
as concentracdes do 4cido nitrico, comportamento facilmente explicado pela cinética quimica
das reacdes, devido ao fato da reacdo de formacgdo do diéxido de nitrogénio ser lenta, essa ndo

produz grandes quantidades de 4cido nitrico.

Etapa 1 (lenta) : O, +2NO — 2NO,

Etapa 2( rdpida) 2NO, + H,0O — HNO, + HNO,
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Figura 5.3: Distribuiciio da Concentragdo de NO,, HNO, HNOs em fungdo de diferentes velocidades do ambiente: estdvel , neutra e instavel
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Figura 5.4 Perfil de concentracdo em funcéo da altitude atmosférica HNO; estavel
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Figura 5.5 Perfil de concentracdo em funcao da altitude atmosférica HNO3 neutra
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Concentragao HNO3

Figura 5.6 Perfil de concentra¢do em funcéo da altitude atmosférica HNOj instavel
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Figura 5.7 Perfil de concentracdo em funcdo da altitude atmosférica NO; estavel
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Figura 5.8 Perfil de concentracido em funcdo da altitude atmosférica NO; neutra
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Figura 5.9 Perfil de concentracido em funcao da altitude atmosférica NO; instavel
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5.4. Campo de Temperatura

Com o objetivo de avaliar a influéncia da temperatura na concentracdo do poluente,

foram realizadas simula¢cdes em diferentes temperaturas ambientes, conforme a Tabela 5.2.

Tabela 5.2: Casos estudados em diferentes temperaturas ambientes

Casos Temperatura ambiente (K)
Caso 1 292
Caso 2 302
Caso 3 312

N a Figura 5.10 esta representado a distribuicao de temperatura ao longo do dominio de
estudo obtida a partir do plano xy em z = 1500 metros, a uma temperatura ambiente de 302K
e uma temperatura dos gases de safida na chaminé 475 K na condicio de estabilidade. E
possivel se verificar que mesmo os poluentes sendo emitidos para atmosfera com temperatura
superiores a ambiente, esses sdo rapidamente resfriados a partir do momento em que entram
em contato com o ar que escoa ao redor da fonte de emissao.

A temperatura do gis s afeta regides proximas ao ponto de emissdo, pois o ar frio em

excesso se mistura ao efluente, havendo rapidamente a troca de calor.

Figura 5.10. Campo de Temperatura no plano xy (z=1500m) condi¢@o de atmosfera estdvel a temperatura de 302K

Temperatura
475.00
' 464.19
453,38
L 447 56
L 431.75
E 420.94
b 410,12
390,31
| 388.50
- 37760
L 366,87
- 356.06
- 345,25

P 334.44
323 .62
312.81
302,00

[K]
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Para qualquer distancia e tipo de efluentes gasoso a concentracdo médxima ocorre
sempre no centro da pluma, conforme pode ser observado com mais detalhes na Figura 5.11

referente ao Acido Nitrico em condigdes estdveis a temperatura de 312K.

Figura 5.11: Concentragdo de HNO3; em condigdes estaveis a temperatura 312K
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5.5. Concentraciao em funciao da temperatura

Com a finalidade de avaliar o feito da temperatura sobre as concentragdes de NO, e
HNO; estd representado na Figura 5.12 a distribuicdo de concentracdo em fungdo de
diferentes temperaturas ambientes (292K, 302K, 312K) sobre o xy em z = 1500m em
condicdes estdveis.

Analisando a cinética das reagdes definidas pelas EquacOes 4.4 e 4.5 € possivel
concluir que a formagao do NO: e dos dcidos HNO2 e HNOs3 € extremamente dependente da
temperatura.

Nas Figuras 5.13, 5.14 e 5.15 estdo representados os perfis de concentragcdes do NO»
em fungdo da altitude a diferentes temperaturas ambientes.Nota-se uma reducio dos niveis de
concentracdo do diéxido de nitrogénio a medida que a pluma de poluente se afasta da
chaminé. A redugdo da formacdo de NO: acontece com a queda da liberagdo de calor da
chaminé causado pela rdpida diminui¢do da temperatura, consequéncia da mistura dos gases
na combustdo com outros gases mais frios na atmosfera.

Os resultados de concentragdo em fungdo da temperatura (Figura 5.16) ndo mostram
diferencas significativas do NO», devido ao fato de ter sido pequenas variacdes no gradiente
de temperaturas ambientes, sendo assim a interferéncia nesses fatores estaria associada a
situagdes ambientais extremas (temperaturas muito acima da normal por exemplo), que

ocasionalmente produziriam maiores variagoes.
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Outro comportamento esperado que pode ser observado € a dimui¢do da concentracdo
com o afastamento da fonte de emissdo, isto ocorre devido a queda da liberagdo de calor
causada pela diminui¢do da temperatura.

Nas Figuras 5.17, 5.18 e 5.19 estdo representados os perfis de concentragdao do HNOj3
em fungdo da altitude em relagdo a diferentes temperaturas ambientes. Observas-se que as
maiores concentracdes o maior pico de concentracdo esta na temperaturas ambientes de 312
K. Dessa forma fica evidente que uma das maneiras eficiente de controlar a formagao desse
tipo de polui¢ado € controlando a temperatura.

Estes resultados indicam a tendéncia de aumento da concentragdo de dcido nitrico nas
proximidades das chaminés em consequéncia das reacdes dos componentes que deixam a
chaminé juntamente com umidade do ar. Esta condi¢do pode levar a formacdo de chuvas

acida caso haja a precipitacio de chuvas nas redondezas da chaminé.
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Figura 5.12: Distribui¢do da Concentragdo de NO,, HNO,.e HNO; em fungdo de diferentes temperaturas em condigdes estdveis
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Figura 5.13: Perfil de concentracdo em fungéo da altitude atmosférica NO ,a 292 K em condi¢Ges estaveis
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Figura 5.14: Perfil de concentracdo em funcdo da altitude atmosférica NO ;> a 302 K em condicdes estaveis
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Figura 5.15: Perfil de concentracéo em funcéo da altitude atmosférica NO »a 312 K em condicdes estaveis
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Figura 5.16 :Perfil de concentragdo em fungdo da altitude atmosférica NOz a 292K, 302K e 312K
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Figura 5.17: Perfil de concentragdo em funcdo da altitude atmosférica HNO 3 a 292 K em condicdes estdveis
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Figura 5.18: Perfil de concentracdo em funcdo da altitude atmosférica HNO 3 a 302 K em condigdes estdveis
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Figura 5.19: Perfil de concentracdo em funcéo da altitude atmosférica HNO 3 a 312 K em condigdes estaveis
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6 CONCLUSOES

A partir dos resultados obtidos nas simulacdes numéricas da dispersdo de poluentes gasosos a

partir da chaminé de uma termelétrica, pode-se concluir que:

As simulagdes reativas indicaram grande coeréncia na formacdo dos produtos e
consumo dos reagentes nas reacoes estudadas;

A variacdo do parametro velocidade do ar indicou que a pluma ird se diluir mais
rapido em condigdes instaveis, onde apresentou menores concentracoes;

As maiores concentragdes dos produtos formados estdo nas condi¢des de estabilidade
atmosférica;

O perfil vertical de pressao € praticamente linear em relagc@o a altura; a medida que a
altitude aumenta, a pressdo diminui;

As concentracdes de dcido nitrico e nitroso aumentam com o aumento da temperatura
conforme esperado uma vez que a taxa de reacdo e a temperatura sdo grandezas
diretamente proporcionais

Nao se observou variacdes significativas no aumento de temperatura ambiente em
relacdo ao dioxido de nitrogénio;

O modelo matemadtico utilizado mostrou-se capaz de avaliar o comportamento do

fendmeno de dispersdo de poluentes na atmosfera com reacdes quimicas;

63



SUGESTAO PARA TRABALHOS FUTUROS

* Estudar os casos avaliados em regime transiente;

» Estudar os efeitos da concentracdo de NOx, SO», CO, e/ou CO sobre sua dispersao na
atmosfera;

* Analisar outras possiveis reagdes quimicas com os componentes da combustao;

* Avaliar o impacto das reagdes quimicas com diferentes alturas da rugosidade do

terreno sobre a dispersdo dos componentes ou poluentes na atmosfera.
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