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RESUMO - O problema da poluicdo atmosférica, a propagacéo dos gases emitidos e 0s
impactos ao meio ambiente tém chamado a atencdo. A propagacdo de gases emitidos de
uma central termoelétrica, com a queima de carvdo, é apresentada neste trabalho. As
vazdes da chaminé sao descritas pelo “AP-42” - Compilacdo dos Fatores de Emissao de
Poluentes Atmosféricos do “Environmental Protection Agency (EPA)” dos Estados
Unidos. Um programa de computador est4 sendo desenvolvido e foi usado para descrever
a fonte de emissdo e a propagacao dos gases. O modelo aproximado separa 0 mecanismo
de propagacdo (adveccdo e difusdo) e o de reacdo quimica. Um mecanismo quimico
simplificado separando a quimica dos gases de Nitrogénio (NOy) e a dos compostos
organicos volateis (“VOC”) ¢ discutida. Os resultados numéricos sdo apresentados para as
concentracfes dos gases emitidos dessa chaminé.

1. INTRODUCAO

Nas ultimas décadas, a polui¢do atmosférica tem chamado atencéo devido ao seu efeito nocivo
para 0 ambiente. O estudo da disperséo e do transporte de gases na atmosfera tem chamado a atengéo
de muitos grupos de pesquisa. Uma das fontes de emissbes de gases sdo as chaminés industriais,
Fenger (1999). Estes gases podem sofrer transformagdes quimicas na atmosfera e produzirem
produtos que irdo interagir com o ambiente. Por exemplo, os Oxidos de Enxofre (SO,) e de
Nitrogénio (NOy) sdo precursores de chuva &cida e o Dioxido de Nitrogénio (NO,) produz o gas
Ozbnio presente na baixa atmosfera, Seinfeld e Pandis (2006). A propagacdo dos gases emitidos, de
uma central termoelétrica de carvéo, é representada por um modelo aproximado. Nesse trabalho é
descrito o modelo de propagacdo, disperséo e reagdo quimica. Também sdo mostrados os resultados
numéricos obtidos para as concentracbes dos gases Acido Nitrico (HNO3), Didxido de Nitrogénio
(NOy), Oxido Nitroso (NO) e Oz6nio (O3) gerados a partir da fonte de emiss&o, na direcéo do vento.

2. O MODELO APROXIMADO DE PROPAGACAO E REACAO QUIMICA

2.1 A Fonte de Emissao da Central Termoelétrica de Carvao

Os principais gases envolvidos com a poluicdo atmosférica NOx, SOx, monoxido de Carbono
(CO) e os Compostos Organicos Volateis (COV) tém suas vazdes estimadas a partir dos fatores de
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emissao do inventario “AP-42”, USEPA (2012). As vazdes, dos gases que saem na chaminé, sdo
estimadas pela relagéo:

- _ Bt
Qe =4; X Ep; X(1 1[:-[:-:] 1)

Onde Qjg ¢ a vazdo do composto “i” (kg h™') obtido pelos fatores de emissdo, A; é a taxa de consumo
do combustivel (kg h™), Er; é o fator de emissio do gas “i” (kg do gés “i”/kg total) ¢ Eg; é o fator de
eliminacdo do gas, no equipamento de remocdo da poluicdo. As vazdes dos demais gases sdo
determinadas pelas relagbes estequiométricas, o valor do excesso de ar empregado e da andlise
elementar do Carvdo de Candiota, mostrada na Tabela 1, conforme Rodrigues (2004). A quantidade
de cada gas gerado por kg de carvdo, a partir de cada elemento presente no carvéo, por exemplo, o
Dioxido de Carbono (CO,) é obtido a partir do elemento Carbono (C), é obtida com a Equacdo a
seguir

(Xgi)r__ = %ELL (Xiju_m (2)

Onde (Xyi)c é a quantidade do gas “gi” em kg por kg de carvao, My; € a massa molar do gas que sai

“r)

na chaminé e M; é a massa molar do elemento “i” que reage com o oxigénio. A vazao, dos demais
gases, sao dados pela relacao

Qip = [Xgi)cﬂe (3)
Onde Q;p é a vazdo dos demais gases.

Tabela 1. Dados elementares do carvao.

Compostos % massica
H,0 3,58
Material Volatil 19,77
Carbono fixo 25,66
Cinzas 54,57
Enxofre 2,04
Carbono 32,26
Hidrogénio 2,13
Nitrogénio 0,67
Oxigénio + halogénios 8,33
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2.2 O Modelo de Propagacdo com Reac¢do Quimica

O modelo de propagacao (advecgdo, dispersdo e reagdo quimica) dos gases emitidos da
chaminé adota uma liberacao instantanea (denominada “puff’), de formato retangular, que
separa os mecanismos de reacdo quimica e de propagacao a cada tempo de deslocamento do
“puff”, Orlandi (2004). O modelo de reagdo quimica adota a variagao da concentragdo dos gases
da mistura, num volume constante do “puff’, a cada tempo de deslocamento. E, o modelo de
propagacdo é um modelo aproximado que aplica a diluicdo da massa total de gases liberada no
final do tempo de deslocamento. O modelo de dilui¢cao usa uma solucao da equagao da difusao
para a propagacdo da massa total de gases para avaliar a entrada de ar a cada tempo de
deslocamento. Esses modelos sdo apresentados a seguir.

Modelo de reacBes quimicas simplificadas para a obtencdo do HNO;

Nesse trabalho foi adotado um modelo simplificado para a avaliacdo do Acido Nitrico
formado na atmosfera a partir dos compostos de Nitrogénio liberados numa Central
Termoelétrica. O conjunto de reagdes foi desacoplado das reagdes dos Compostos Organicos
Volateis (VOC) para uma avalia¢do dos resultados obtidos e uma maior facilidade de solucao do
conjunto de equagdes diferenciais ordinarias que apresentam problema de instabilidade
numérica, conforme Yamaryino et al. (1992). O conjunto de reagdes usado é mostrado:

Oy —_
1) NO2 + hv—= NO + O3 Ry = J1Cyo,

2) 03 + hv —0; + 0’ Ry = ], Cp,

3) 03+ NO —NO2 + 02 Ry = k3Cp Cyp
4) H20 + 0" —»20H Ry =kyCy oCo,
5) OH + NO2 —HNO3 Ry = ksCouCio,

Esse conjunto de reacdes forma o seguinte conjunto de equagdes diferenciais ordinarias,
que descrevem o balanco de massa num sistema de volume constante, para os gases,

2CNgy _
Tar —J1Cno, T k3Cyo Co, — ks.c,\-'r:sz Con (4)

dCy
d': e=1 Cro, — k3Cyo Co, ®)
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dip

rirs =J1Crno, —J2Co, — k3Cyo Co, (6)
dCgr
d_:l =/ Cos - k:;ca'cﬂzo O
i:fraﬂ = —k,C, Cho (8)
dc
2508 — 2k yCoCa 0 — ksCro, Con ©)
2CHND
TE = kEC;'-.-'Gz Con (10)
dc
TSEL = —J1Cno, T12Co, + k3Co, Cio (11)

Modelo de Reacdes Quimicas

0 sistema das sete equacgdes ordinarias acopladas, para os sete componentes, descreve o
balanco de massa dos componentes da quimica do HNO3 num volume constante, isto é tratado
independente da dispersao atmosférica (diluicdo com o ar atmosférico). O sistema é resolvido a
cada tempo de deslocamento do “puff” pelo método implicito de integracdo numérica
“Backward Differentiation Formula” BDF de quarta ordem

48 36 16 3 =
Yo = 2V i _ﬂ+_5}Fn—3_£}r?!—4+h£f[}rn’tnj (12)

Onde y, € o valor da funcdo no tempo “t,”, h é o passo de integracdo numérico e f{ynts) € a
funcao derivada de y calculada no tempo atual. O passo de integracdo é um valor muito pequeno
devido aos problemas de rigidez, pela diferenca das velocidades de reagdes dos componentes,
reacOes mais rapidas e reacoes lentas. A discretizacao gera um sistema de equacgdes nao lineares
para as concentracdes. Ele é resolvido pelo método de substituicdo sucessiva a cada passo de
integracao.

O modelo de adveccdo e dispersao do “Puff”

A liberacdo instantdnea é aproximada por um modelo de propriedades homogéneas,
denominados modelos de caixa, conforme Seinfeld e Pandis (2006). E adotada a forma de prisma com
base retangular para esse “puff”’, conforme a Figura 1. Uma solucdo local da equacdo da difuséo é
usada para determinar o perfil de concentragéo e a entrada de ar para o “puff”.
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Figura 1 -“Puff” de prisma com base retangular.

O “puff” possui as seguintes variaveis que o caracterizam: a massa total de gas (mg), a
posicdo do seu centro em relacdo a fonte de emissdo (X¢i), a dimensao longitudinal (Ly;), a
dimensao transversal (Ly,), a dimensao vertical (L;i), o tempo de deslocamento na atmosfera
(t»), e o tempo total de liberacdo desde a fonte ().

O volume do “puff” de gas é determinado por:

“w:y

Onde i refere-se ao tempo de deslocamento “i”.

A concentragdo total de todos os gases, no “puft”, é dada pela relagdo:

ng o Ly ily Lz (1 4)

Onde mgp,; é a massa total de gases.

A posicao do centro “puff’ é determinada a cada deslocamento de tempo do “puff” por:
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Xg; = Xgi—qTU

(15)

L t’p

Onde xc,; é a posicdo do centro do “puff”, um: a velocidade média de deslocamento do “puff”
(obtida a partir do perfil médio logaritmico de velocidade) e t, o intervalo de tempo de
deslocamento do “puff”.

O tempo de deslocamento do “puff” foi adotado igual ao tempo de liberacdo na fonte de
emissao, que é o quociente da massa de gas liberada pela vazao

t, = &2 (16)

O “puff” de gas incorpora uma quantidade de ar, a cada intervalo de deslocamento, e tem as
suas dimensdes corrigidas pelas relagdes:

L.;=1L,; 4 +Ax; (17)
Ly;=Ly; 4+ 4y; (18)
L,;=L,;, , +Az (19)

Onde 4x, Ay e Az sdo os aumentos das dimensdes longitudinal, transversal e vertical, respectivamente.

O modelo de entrada de ar para o “puft”

A variagdo da concentragdo dos componentes no “puff’ devido a difusdo dos componentes na
atmosfera é avaliada com um novo procedimento a partir da entrada de ar atmosférico para o seu
interior. A concentragdo média total da massa de gas do “puff”, com o tempo de deslocamento, é dada
por:

=T
Pep.m Vi_p+aW, (20)

Onde pgp,m é a concentragao total média do “puff”, Vi é o volume anterior do “puff’ e AV; é o
volume de ar que entrou no “puff” no tempo de deslocamento. Entdo, o volume de entrada de ar
é determinado a partir da concentragao média

AV, = Tar"PgpmViz (21)

' Fgpam
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Esse procedimento faz a conexdao do modelo aproximado de “puff” retangular com uma solucao
particular da equacéo da difuséo para a emisséo total.

3. METODOLOGIA

A metodologia empregada foi aplicar o modelo descrito. Ele foi implementado num programa
de computador, em linguagem Fortran, com o software livre Force plus Fortran 90. O programa faz as
leituras dos dados de caracterizacdo do carvdo, da fonte de emissdo, da composicdo da atmosfera e
das caracteristicas meteoroldgicas do vento e executa 0 modelo de propagacdo com reacao quimica.

4. RESULTADOS OBTIDOS COM O MODELO

O modelo foi empregado para uma fonte de emisséo, conforme os dados citados pela empresa
CGTEE (2012) para a denominada fase “B”, para um dia ensolarado e com as caracteristicas de
atmosfera instavel. Esses dados sdo mostrados na Tabela 2. Os resultados s&o mostrados nos gréficos
da Figuras 2. Os graficos mostram os valores de concentracdo, no eixo das ordenadas, contra a
distancia do ponto de emissdo, no eixo da abscissa. A Figura também mostra o volume de entrada de
ar por diluicéo.

Tabela 2. Dados usados na simulagéo.

Dados da Fonte de emissao
Vazfo, em kg s’ 0,275560
Altura da chaminé, em m 150,0
Diametro da chaminé, em m 5,0

Dados da atmosfera

Pressdo, em atm 1,0
Temperatura, em °C 25,0
Umidade relativa do ar, em % 30,0
Velocidade do vento a 10 m,em m s 7,0
Velocidade convectiva, m s 1,64
Comprimento da camada limite convect 780,0
emm
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Concentracdo dos compostos de Nitrogénio
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Figura 3. Volume de entrada de ar por difusdo e perfil de concentracdo dos compostos de Nitrogénio.

5. CONCLUSOES

Esse modelo aproximado que separa 0s mecanismos de dispersdo global e do de reacédo
guimica mostra-se adequado, devido a solucdo tornar-se mais rapida. O modelo continuara a ser
desenvolvido e mais aplicacdes serdo realizadas.
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