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Resumen. El estudio de impacto ambiental es un tema de gran interés actual que reagrupa varias
disciplinas cientificas. Las herramientas de prediccion de los fendmenos de la dispersion y
contaminacion atmosférica han sido desarrolladas en los Ultimos afios con el objeto de proteger ala
poblacion y predecir los efectos nocivos en e ambiente. Este trabajo tiene por objeto el estudio
particular del transporte turbulento de particulas fluidas portadoras de especies quimicas reactivasy no
reactivas que pueden encontrarse en la atmosfera. Para la simulacién de la turbulencia atmosférica
hemos utilizado un codigo Euleriano global LES (Large Eddy Simulation) con el fin de obtener una
descripcion del comportamiento de las grandes escalas, acoplado a un modelo estocastico
Lagrangiano para las pequefias. En lo referente a fendmenos de difusion y reaccion quimica, hemos
utilizado un modelo de coalescencia/dispersion. La originalidad de este trabajo es el acople Eulero-
Lagrangiano gque permite simular los fendbmenaos de transporte de particulas fluidas portadoras de
especies, la difusion, la reaccién quimica y su aplicacion a estudio de la dispersion de polucién
atmosférica. En este trabajo se presentan aspectos tedricos referidos a la simulacion y validacion del
modelo completo utilizando resultados de experiencias de medicién en tlneles de viento.
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1 INTRODUCCION

El incremento de la polucion atmosférica en zonas urbanas y sub-urbanas cercanas a
plantas industriales es cada vez més preocupante. Es notable y evidente el efecto nocivo que
producen estas emanaciones en e ambiente y la salud de manera directa, por inhalacion, o
indirecta a una escala mayor, por reacciéon fotoquimica con otras especies para producir
compuestos gue alteran el equilibrio de energia en el sistema tierra-atmésfera y producen
danos irreparables en los vegetales, animales y materiales. En las zonas urbanas se distinguen
cerca de 150 especies quimicas que coexisten en las tres fases, se mezclan, transforman e
interactUan gracias a los fendmenos de la turbulencia. De esta forma, miles de reacciones
guimicas se producen en areas densamente pobladas. En forma general, pueden agruparse
estas especies en seis familias (Sienfeld, 1986): didxido de azufre (SO,), 6xidos de nitrégeno
(NO,), componentes organicos volétiles (COV), ozono (O;) éxidos de carbono (CO,) y
particulas finas.

Una disminucion de los niveles de la polucién puede ser logrado a través del control de las
fuentes de emisién de NO, y COV. De todas formas, |a eficiencia de este control depende de
las relaciones entre las especies primarias (emitidas en forma directa a la atmésfera por la
actividad antropica: NO,, COV, SO,, CO y CH,) y secundarias (producto de las reacciones
guimicas de estas especies primarias con ayuda de la radiacién solar: O;, NO,, CO,). Sillman
et a. (1990) muestra que la produccién fotoquimica de O, troposférico en zonas rurales
aumenta con las emisiones de NO, pero es menos sensible a los niveles de emision de COV.
Por e contrario, en zonas urbanas, los niveles de O, pueden ser limitados disminuyendo las
emisiones de NO, y de COV segun la intensidad de radiacion solar (Sillman, 1995). Estos
diferentes comportamientos permiten definir dos regimenes fotoquimicos conocidos como los
regimenes de bajo y alto NO, (Kleinman, 1994). En la region de transicion entre estos dos
regimenes, la presencia de multiples estados de comportamiento oscilatorio han sido
estudiados por White and Dietz (1984); Stewart (1993); Poppe and Lustfeld (1996); Hess and
Madronich (1997).

El impacto de la calidad del aire a escala regional puede ser evaluado considerando la
distribucién espacio/temporal de las fuentes de emision de especies primarias, los datos de las
variables meteorol 6gicas necesarias para obtener una descripcion de la termodindmica de la
atmosferay una representacion correcta de los fendmenos de transporte, difusion y reacciones
guimicas en latroposfera.

Actualmente, estédn siendo utilizados model os tri-dimensionales para evaluar la dindmicay
la distribucion espacial de las especies que contribuyen a la polucion atmosférica. Sin
embargo, la simulacion de los fendbmenos de transporte vertical (conveccion), horizontal
(adveccion), de la difusion turbulenta de las reacciones quimicas, de los niveles de
concentracion de los depdsitos de estos compuestos y su distribucién espacial es muy
complgja. Estos modelos son particularmente costosos en tiempo de célculo y espacio de
memoria debido a hecho de la no-linealidad de los fenémenos de transporte turbulento y de
la cantidad de especies y reacciones quimicas que estén involucradas. Un compromiso entre la
necesidad de disponer de modelos mas precisos, los problemas de tipo informatico y la
incertidumbre de los datos necesarios constituyen el mayor desafio para el modelado de la
polucion atmosférica. En la mayoria de |os casos, ciertos model os no tan ambiciosos permiten
obtener una descripcion espacial de los flujos de concentracion de las especies més
contaminantes a diferentes escalas a partir del acople entre modelos de transporte turbulento y
modelos de ssimulacion de los fendmenos de reacciones quimicas. El objetivo principa en la
utilizacion de estas herramientas es la de indicar geogréficamente los nivel es de concentracion
de las especies quimicas nocivas a la altura del hombre (riesgo de inhalacion) y a nivel del
suelo (riesgo de ingestion). En este sentido, algunos trabajos han sido realizados con modelos
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tri-dimensionales de tipo no-hidrostaticos acoplados a algoritmos que permiten simular las
reacciones quimicas. Tulet et al. (1998) utiliza e modelo MESO-NH-C propuesto por Lafore
et a. (1998) para simular un episodio de polucién de NO,, CO y O, parala ciudad de Paris en
agosto de 1997. Calori et a. (1998) han realizado una simulacién de un episodio de polucion
en laregion de Lombardia (Italia) durante €l verano de 1996 utilizando € modelo CALGRID
para el transporte turbulento de especies quimicasy e modelo STEM-II para las reacciones
guimicas. Los resultados de estos estudios han sido contrastados con mediciones in-situ
recolectadas y consistidas en el marco de las actividades del programa CORINAIR. Estos
modelos y otros de similares caracteristicas necesitan de estudios experimentales en
laboratorio para entender los diferentes mecanismos fisicos y quimicos de estos fenémenos y
calibrar las diferentes constantes. Estos estudios realizados en taneles de viento permiten
obtener valores de velocidad mediay fluctuaciones del flujo de aire generado, flujos de masa
y valores de la concentracion de las especies quimicas transportadas. Estas experiencias son
realizadas teniendo en cuenta distintos tipos de relieve y diversas caracteristicas de la
superficie del suelo. Fackrell and Robins (1982); Gong and Ibbetson (1989); Gong (1990);
Zegadi et al. (1994) realizaron experiencias de medicion de concentracion de gases pasivos
emanados de fuentes de emision puntuales a diferentes alturas sobre el suelo en condiciones
de atmosfera neutra con relieve llano y colinas de débil pendiente. En este trabajo se presenta
un modelo acoplado entre la técnica de resolucion de las grandes escalas de la turbulencia
utilizando las ecuaciones de Navier-Stokes (Euleriano) y un modelo de simulacion de las
pequerias escalas que considera la hipétesis de isotropia de la turbulencia. Estas Ultimas son
obtenidas segin una ecuacion de tipo estocastico (Lagrangiano) que permite ssimular la
trayectoria de particulas fluidas portadoras de especies quimicas. Modelos de difusion y
reaccion quimica son también acoplados. EI modelo completo desarrollado por Aguirre
(2005) ha sido utilizado por Aguirre et al. (2006) para €l estudio de las mezclas turbulentas de
gases pasivos y reactivos en la capa limite atmosférica, Vinkovic et al. (2006a) para la
simulacion de la dispersion turbulenta de particulas liquidas y Vinkovic et al. (2006b) para
particulas solidas. Se presentan los resultados de simulaciones numeéricas de una experiencia
en laboratorio realizada en tanel de viento paravalidar el modelo.

2 LA SIMULACION DE LASGRANDESESCALAS

Para obtener una descripcién del comportamiento de las grandes escalas de la turbulencia,
adoptamos e modelo de meso-escala de tipo no-hidrostatico quasi-compresible ARPS 4.5.2
(Advanced Regional Prediction System) desarrollado por el CAPS (Center of Analysis and
Prediction Storm) de la Universidad de Oklahoma (USA) cuyos programas fuentes escritos en
FORTRAN 77 se encuentran disponibles en la pagina http://www.caps.ou.edu/ARPS. Este
modelo es utilizado para el seguimiento de tormentas, posee sub-modelos de flujo de calor y
vapor de agua, formacién de nubes y precipitacion. Para ello tiene en cuenta la orografia 'y
cobertura del terreno como asi también las condiciones iniciales tanto del suelo como de la
capa limite atmosférica. Si bien los modelos de sub-mala Smagorinsky Sandard
(Smagorinsky, 1963) modificado por Lilly (1967) y 1,5 TKE (Turbulent Kinetic Energy)
propuesto por Shumann (1975) que posee para el calculo del tensor de Reynolds de sub-malla
brindan resultados satisfactorios para | as aplicaciones meteorol égicas de meso-escalas, no son
suficientes para describir con un grado de precision aceptable los fendmenos de transporte
turbulento, difusion y reacciones quimicas que ocurren en los episodios de polucion. Es por
ello que este codigo ha sido modificado por Aguirre (2005) incluyendo la opcién del calculo
del tensor Reynolds de sub-malla por el método Smagorinsky dinamico (Germano et al.
1991).
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2.1 Esquema numeérico de resolucion

Desde el punto de vista de la resolucién numérica, €l calculo se basa en e método de
diferencias finitas centradas sobre una celda de tipo Arakawa C-grid y utiliza un sistema de
coordenadas curvilineo que sigue las ondulaciones de terreno. El model o atmosférico tiene en
cuenta la compresibilidad del flujo. La presencia de ondas acusticas debidas a | as variaciones
de densidad del aire limita el paso de tiempo de resolucién numeérica de tipo explicito. Es por
esta razon gue ARPS utiliza dos pasos de tiempo diferentes. En pasos de tiempo reducidos
integra la ecuacion de la presion y para las demés variables, utiliza pasos de tiempo méas
grandes. Esto permite mayor eficiencia en la resolucién numérica general de las ecuaciones.
El esquema numérico utilizado para obtener la solucion de las ecuaciones diferenciales
integradas en el paso de tiempo grande esde 4 orden centrado de tipo explicito mientras que
el utilizado paraintegrar las ecuaciones de presion y componente vertical de la velocidad del
aire es de tipo Clark-Nicolson de maneratal que se puede elegir el tamario vertical de lamalla
de clculo sin tener en cuenta el valor impuesto para el paso de tiempo pequefio.

2.2 Lasecuaciones del modelo

La descripcion del flujo de aire en sus tres componentes u, v, W segun los gjes principales
X, Y, Z respectivamente, se obtiene a partir de la resolucion de las ecuaciones de conservacion
de la masa y de la cantidad de movimiento. Las magnitudes termodindmicas que son
calculadas en cada paso de tiempo de la simulacién numérica son: La temperatura potencial
0, lapresion total p, la densidad del aire p, la relacion de mezcla del vapor de agua g, y del
agua en sus estados solido y liquido gi. Inicialmente se establece una descomposicion de tipo
Reynolds seguin planos horizontales de manera tal que los mismos serén expresados como la
suma de un valor medio seguin estos planos (estado base) y una fluctuacion:

ux,y,zt) =a(z) + u'(xy zt)

vix,y,zt) =v(z) + V(% y,zt)

wx y,zt) = w(x,y,zt)
(x Y, Z, t) = é(z) + 9'(X, Y, Z,t) (D
p(x,y,zt) = plz) + p'(xy,zt)

p(x, Y, z,t) = ,5(2) + p'(x, 2 z,t)

a(xy.zt) =g,z + dv(xy.zt)

QIi(X’ Ys Z’t) = ay (X1 Ys Z7t)

L as ecuaciones de conservacion de las magnitudes cal culadas son obtenidas considerando
las hipotesis de invariancia temporal del estado base y la relacion hidrostética solo para €l
estado base de la presion. De esta forma las ecuaciones del modelo filtradas son las
siguientes:

oa,"

=0 @

a° a@Uuy ' g°  aa’
o, (u-u;) =pg,B"” - P +20, Q0 - R' + FPU i EE ©)
ot an X; . Hax axi HE

donde B es la magnitud que considera los efectos de boyancia debido a fluctuaciones de la
densidad del aire mientras que en los demés términos, se admite que las variaciones de la
densidad del aire son despreciables frente a valor de su estado base (modelo quasi-
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compresible). R; es el tensor de Reynolds de sub-malla, (2 es el valor de la velocidad angular
delatierray v eslaviscosidad cinemética del aire a presion normal. En esta ecuacion se ha
considerado la descomposicién de Leonard (1974) para expresar la correlacion de velocidades
filtrada teniendo en cuenta que la suma del tensor de Leonard y del tensor Cruzado es nula
(Deardorf, 1970). De esta forma queda sblo € tensor de Reynolds de sub-malla como Unica
magnitud aresolver.

La ecuacion de la fluctuacion de la presion es resuelta a partir de la ecuacion de
conservacion de lamasa (2) y de la ecuacion de estado de los gases perfectos considerando la
humedad del aire (Klemp and Wilhelmson, 1978):

106 1dA 4
DGtD EJaxED 9.0 >q p%at Adtg

Vs es lavelocidad del sonido, A es larelacion entre la constante de los gases perfectos para e
aire seco y humedo. El término de correlacion velocidad-gradiente de la fluctuacion de la
presion es resuelto utilizando un modelo a gradiente (Deardorff, 1980).

En todas |as ecuaciones precedentes se ha considerado la notacion pu; = U; y |la operacion
defiltro espacia siguiente:

u’(x,t) :Jui(x—r,t)G(r)dr

Enlacual G(r) eslafuncion de convolucion del filtro espacial:
- S, ;—;<A
Glr) = @yA i<
|x—r|>A/2
Je(r)dr

A =(Ax+Dy+A7%

donde A es el tamafio caracteristico de las celdas que componen lamalla de célculo.

De la misma forma, pueden expresarse las ecuaciones de conservacion de las magnitudes
escalares (0, Qv, Qi):

olpe”) , ola;e)
ot oX.

J

dave?) o _on,
0X; X,

Ojs + )

donde S, denota las fuentes y sumideros de energiay h, expresa los flujos turbulentos (Xue
et al. 2000).

2.3 Modelo Smagorinsky dinamico para laresolucion del tensor de Reynolds de sub-
malla.

El tensor de Reynolds de sub-malla representa e aporte de la cantidad de movimiento
desde las pequerias escal as hacia las grandes. Este aporte esta expresado en € término filtrado

dela correlacion de velocidades de la componenteresidual - — |, _;°

ﬁ'j = (Ui_uj_)EI ©6)
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Este término es modelado como una viscosidad ya que, en promedio, la energia contenida en
las grandes escalas de la turbulencia es transmitida hacia las més pequefias hasta ser disipada
segun la teoria de la cascada de energia de Kolmogorov. Es por estarazén que a este término
se lo conoce como viscosidad turbulenta de sub-malla y puede ser modelado bajo la forma de
la aproximacién de Boussinesq:

o 1=
R, =-2pk,S}" +:—3Rkk5ij (7)

m™j

En la ecuacion (7) kn se denomina coeficiente de difusion turbulenta y SI?D es la parte
asimétrica del tensor de deformacion filtrado S :

sP —EM+EE

" 2Hex,  ox L
ad _ 1
S.jD _SIjD _§St<D|<5ij

El modelo Smagorinsky propone el calculo del coeficiente de difusion turbulenta como el
producto de un parametro que depende del tamafio caracteristico de la celda de calculo y un
tensor equival ente de deformacion:

kn = (C0)*S|

donde C; es |lamado coeficiente de Smagorinsky y [S°| = (25]'S]) .

El coeficiente C; es calculado de manera dinamica, es decir en cada paso de tiempo y para
cada nodo de la malla de célculo teniendo en cuenta las condiciones del flujo turbulento. Para
ello se realiza un segundo filtrado (Ilamado filtro test) de tamafio mayor a primero de manera
gue sea posible realizar la correccion del coeficiente de Smagorinsky propuesto al iniciar €l
célculo. De esta forma, € coeficiente es corregido en cada paso de tiempo y para cada nodo
del dominio:

1 LWapg
C A 2 - = I] ij 8
(o¥ TRNTE (®)
donde L™* es el laparte asimétricadel tensor de Leonard modificado:
I:‘i(jM)a :(a-imujD)T _G'iDTujDT _% (a—kmukm )T _G'kDTukDT 5” ©
y €l tensor M;; esta dado por:
M, =(s%se) -azis?" s (10

En las ecuaciones (9) y (10) e superindice (.)" denota la operacion de filtro test y el
pardmetro « representa la relacion de tamafio entre los dos tipos de filtro. Para las
simulaciones realizadas en este trabajo se ha utilizado o = 3.

Ha sido necesario incluir en la determinaciéon dinamica del coeficiente de Smagorinsky
expresado en (8) un factor de correccion gue tiene en cuenta la variacion vertical del tamafio
de las celdas de calculo en la zona proxima a la pared. Esta expresion es similar ala utilizada
por Van Driest (1956):
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21 L(M'\;IaMll ll_e—z+/25 2
D

(c.A)? (11)

donde z* = A es la coordenada vertical z medida en unidades de pared y u- la velocidad de
v

friccion.
Para terminar de modelar el tensor de Reynolds de sub-malla (7) nos queda solamente el
célculo de latraza del mismo. Este puede ser obtenido resolviendo la ecuacion de transporte

de la energia cinética turbulenta de sub-malla (E‘) :

Ry = 2PE
E = %(u;u;)m
dlpE) _ - oo’ 8 EL P TS A O
Rt ox, 0x D' R %ﬂ Eﬁ poH T2 @
Pr oduccién Difusién Gravedad Disipacion

L os términos que componen esta ecuacion de transporte son modelados de manera similar
al tensor de Reynolds de sub-malla, es decir, utilizando modelos a gradiente (Deardorff,
1980). En particular para € término de disipacién, Aguirre (2005) ha realizado una pequefia
modificacion a la propuesta original cambiando la constate de disipacion viscosa para las
celdas de célculo adyacentes ala pared por una funcion de amortiguacion de tipo Van Driest:

1 _C.(_|3
Egii :pI_(E )/2 (13)
O A2 o 5
b s Hooo s I<A Y 26
| =P 76ED) 25‘3%0 i 5i36>q >0 (14)
H s no
A
B9 s z=Az,,
%’19 0, 51I_ . Deardorff (1980) (15)
A S no
Z AZmln [
|
C. B)19+051 ﬁtwe o Aguirre (2005) (16)

En las ecuaciones (15) y (16) Az, es laatura de la primera celda de cdlculo encima de la
pared y z, es larugosidad caracteristica.

3 MODELO ESTOCASTICO LAGRANGIANO

Con d fin de obtener un modelo de simulacién de la dispersién atmosférica de especies
guimicas pasivas o reactivas, sus trayectorias, concentraciones, evolucion temporal y espacial,
es necesario acoplar ala Simulacion de las Grandes Escalas atmosféricas (LES) un modelo de
seguimiento de particulas fluidas dentro de la celda de célculo, es decir, simular €l
comportamiento de las pequefias escalas de la turbulencia no resueltas por LES que son las
gue rigen los movimientos fluctuantes dentro de la misma.
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El modelo Lagrangiano permite obtener trayectorias de particulas fluidas hipotéticas
moviéndose en el seno fluido considerando las caracteristicas turbulentas del mismo como

son la energia cinética turbulenta de sub-malla (E™), los valores de velocidad media en €l

seno fluido (U;), e tensor de Reynbolds de sub-malla (R;) y la energia que se disipa por

viscosidad molecular (¢j), todas ellas magnitudes derivadas de |os model os utilizados en LES.
Es decir que existe coherencia entre las magnitudes obtenidas por LES para la descripcién de
las grandes escalas de la turbulencia y las que son simuladas utilizando e modelo
Lagrangiano para obtener las pequefias escal as.

Se dice que € modelo es estocastico porque ademas de términos de tipo determinista,
posee términos de carécter aleatorio en analogia a la hipbtesis de desplazamiento
microscépico de una molécula que sigue un movimiento browniano. Langevin (1908) ha
concebido un modelo que tiene en cuenta los efectos de inercia de las particulas sometidas a
la turbulencia en el seno de una masa fluida mientras que Wiener (1923) ha construido un
proceso estocastico para representar la posicion de una particula hipotética sometida a este
tipo de movimiento.

3.1 Laecuacion de Langevin

La ecuacion de Langevin clasica esta compuesta de un término deterministay un término
aleatorio:

dU, =a U dt+Bn(t)dt (17)

donde L]i es lai-ésima componente de la velocidad lagrangiana de una particula fluiday n(t)

es una funcién que expresa un ruido blanco gaussiano, es decir que no presenta correlacion
alguna de un instante al otro y su media estadistica es nula:

EL (t)=0
L] (18)
Hh @, () = 3, a(t'-t")

Estos términos poseen coeficientes (o« , Ai) que deberan ser determinados a partir de las
caracteristicas de la turbulencia del fluido. Una forma de obtener estos coeficientes, es utilizar
la ecuacion de evolucion de la densidad de probabilidad (ddP). Pope (1985) desarrollo los
métodos ddP para obtener una descripcion estadistica de la cupla posicion-velocidad de las
particulas resolviendo la ecuacion de evolucion de la ddP o ecuacion de Fokker-Plank. Esta
funcién de distribucion de probabilidad es de tipo condicionada al estado inicia a partir del
cual se redliza € seguimiento de la particula Ademés, € término determinista posee una
memoria de un paso de tiempo (sistema Markoviano). Con esta hipétesis, es posible encontrar
los coeficientes de la ecuacion de Fokker-Plank y asociarlos a los coeficientes de la cupla
posicion-velocidad del sistema de ecuaciones que rige el movimiento de las particul as.

3.2 Laecuacion de Fokker -Plank

La ecuacion de Fokker-Plank es la ecuacion de evolucion de la ddP que permite obtener
los coeficientes del sistema de ecuaciones Lagrangiano para describir la evolucion de una
particula libre en € seno de un fluido. Este procedimiento es valido siempre y cuando €l
sistema sea de tipo Markoviano.

Designamos con S(t) la cupla posicién-velocidad de una particula en el seno de un fluido
turbulento de manera tal que é(t) = {Xi (t),Lji (t)J . La probabilidad de encontrar una particula
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en el estado é(t) sabiendo que ella estaba en el estado é(to) a instante t, puede obtenerse si
se resuelve la ecuacion de evolucion de la ddP o ecuacion de Fokker-Plank:
a 2

S0s,

9 (S), 1), (S(), )P (19)

%—T(é(t),t) - —%lhi (5).0)F) +%a

gue estd asociada a sistema de ecuaciones lagrangiano siguiente:

Cas(t) h (& 2

= h (S(t),t) + g, (S(1), )7, (t)
%T (20)
B

B (), (") = 9, 0(t—t")

En la ecuaciéon (19) la funcion ddP involucra el dominio entero de calculo y esta
condicionada a los valores iniciales de la cupla posicion-velocidad. Sin embargo, es necesario
restringir la ddP a tamario de una celda de cdlculo ya que lo que se pretende es encontrar un
sistema de ecuaciones que describa las variables de estado lagrangiano (posicién-vel ocidad)
en el seno de dicha celda para describir las trayectorias que tendran las particulas fluidas en su
interior. Esto es equivalente a encontrar una expresion para la ddP local (P.). Un segundo
condicionante, derivado del que se acaba de exponer, es que la ddP debe estar condicionada a
los valores iniciales de posicion y velocidad que posean las particulas fluidas al ingresar ala
celdade clculo en vez de hacerlo al iniciar su recorrido en el dominio.

Para lograr expresar la ddP local es necesario filtrar la ecuacion (19) obteniendo asi la
Funcion de densidad de Probabilidad Filtrada (FDF) que ha sido propuesta originalmente
por Gao and O’ Brien (1993) y detallada en profundidad por Colucci et. al (1998) para obtener
una descripcion de los fendmenos transitorios producidos a la escala sub-malla en un LES.
Estos autores han desarrollado la ecuacion de transporte de la FDF a densidad constante para
un flujo reactivo en tanto que Jaberi et al. (1999) ha aplicado esta técnica en la ssmulacién de
una flama reactiva de especies no pre-mezcladas utilizando una aproximacion LES. Gicquel
and Givi (2002) han mostrado la utilizacion de la FDF aplicada a campo de velocidades de
sub-malla, Ilamando a esta funcién en particular Funcién de Densidad Filtrada del campo de
Velocidad (VFDF).

3.3 LaFuncion de Densidad Filtrada del Campo de Velocidad (VFDF)

La Funcion de densidad de probabilidad del campo de velocidad restringida a seno de una
celda de célculo (m) es una funcién local (P.) obtenida realizando una operacion de filtro
espacial a la ddP de velocidad. Esta funcion es llamada Funcion de Densidad Filtrada del
campo de Velocidad (VFDF) propuesta por Gicquel and Givi (2002):

- > -

P (\7, ;(m, ) = +fz9[v, u(x ,t)]G(;'—;(m) )d;' (21)

donde X es el vector posicion del centro de la celda (m), Xx'es la posicion relativa de un
punto situado al interior de esta celday v es un valor particular del campo de velocidad
u(xt). 79[v, u(x,t)] es lafuncion de densidad de probabilidad de grano fino segun es definida
por Pope (1985):

- - -

Iv,u(x,t)] = 5[\7 - J(;,t)] = ﬁ v, -u, (;,t)] (22)

Copyright © 2006 Asociacion Argentina de Mecénica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



194 C.A. AGUIRRE, A.B. BRIZUELA, 1. VINKOVIC, S. SIMO&NS

como V es un vaor particular del campo de velocidad, entonces esta funcion representa una
funcion de probabilidad condicionada

3.4 El sistema de ecuaciones estocastico lagrangiano

Consideramos ahora la ecuacion de transporte de P. con €l fin de obtener |os coeficientes del
sistema de ecuaciones lagrangiano al seno de la celda m. Los detalles de este procedimiento se
encuentran en Aguirre (2005). Si la turbulencia puede ser supuesta inhomogénea, isotropicay
no-estacionaria en el seno de una celda de célculo, como en la mayoria de los flujos en capa
limite atmosférica, € sistema de ecuaciones resultante es € siguiente:

bei(m,t) = Ut

O
B du. Cos(m,t)

A oR. 0 3 dE,, ~ U
G, = Mimo gy MRimo gy, 3 3 % my _ @J_m —ub o Tt (23)
mo = g 0x, %Emo dt 2 o e g

+[Cob &7, (et

donde G, es la constante de Kolmogorov. Puede observase en este sistema de ecuaciones que

las magnitudes ui?m,t) : Rj(m,t), E(m,t)’g(m,t) calculadas a centro de la celda m por LES pueden

ser interpoladas a la posicion que tenga la particula fluida al instante t considerando no sélo
los vaores propios de la celda m sino ademas los valores de las celdas vecinas. Aguirre
(2005) encontré que e método de interpolacion de tipo baricéntrico brinda resultados muy
préximos respecto a de tipo de Polinomios de Lagrange y requiere mucho menor tiempo de
cllculo y es més facil de implementar en una smulacion numeérica. Es po rello que en este
trabajo seran presentados los resultados de la validacién de este modelo acopado LES-
estocastico (LES-STO) de simulacion de las trayectorias de particulas fluidas para el caso de
las experiencias de Fackrell and Robins (1982) considerando el método de interpolacion de
tipo baricéntrico.

I B B

4 MODELO DE DIFUSION Y REACCIONES QUIMICAS

Las ventgjas de utilizar el modelo estocastico lagrangiano para el seguimiento de particulas
fluidas en la simulacion de la dispersion atmosférica de la polucion es la posibilidad de
introducir de manera sencilla modelos de difuson y reaccion quimica por contacto
(coalescencialdispersion) entre particulas fluidas portadoras de especies gque intercambien
entre ellas parte de su concentracion. Este tipo de model os, propuesto originalmente por Curl
(1963), ha sido utilizado inicialmente para la resolucion de problemas de combustion 'y en la
ingenieria de procesos industriales (Dopazo, 1975; Pope, 1976; Janicka et a.,1978 y Dopazo,
1979).

4.1 Ladifusion por contacto

El modelo origina de difuson por contacto entre particulas (Curl, 1963) ha sido
reformulado por Pope (1985) y mejorado por Michelot (1996) para €l caso de la simulacion
de unamezclareactivade NO y O, en régimen de flujo turbulento generado por unagrillaen
tinel de viento.

Para su implementacion, es necesario dividir el dominio de clculo en celdas de mezcla
dentro de las cuales las particulas fluidas portadoras de especies quimicas serén seleccionadas
de manera aleatoria por pares (p, n). Para cada par de particulasy por cada especie que portan
las mismas, se resuelve @l sistema de ecuaciones siguiente:
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e, ®) _ Car (-

& T le,®-c, )

Ekj t C 29
C, (1) _ “if _

EIT = E(Cp ) -c, (t))

donde c,(t) y cq(t) representan los niveles de concentracion de una especie quimica que poseen
las particulas p y n respectivamente, Cqr €S la relacion entre le tiempo caracteristico de la
turbulencia T, y €l tiempo caracteristico de la difusion molecular. Michelot (1996) propone un
valor para este coeficiente de Cq4¢ = 2,25.

4.2 Modelo dereacciones quimicas

Acoplado a modelo de difusion, las concentraciones de las especies evolucionan en €l
seno de cada particula fluida seguin | as reacciones quimicas que puedan producirse.

S se considera la siguiente reaccion quimica reversible de segundo orden supuesta
isotérmica:

A+B - C

las variaciones de los niveles de concentracion de las especies A, By C a seno de la particula
fluida p sera simulada por €l siguiente sistema:

Cdc,,
- _KdeACpB + KiCpC

G2 = =K yConCpp + KiCpre (25)

dc
E? = KyCpaCps — KiCpc

donde K, esla constante cinética de lareaccion directay K; eslade reaccion inversa.

Los modelos acoplados de difusion y reacciones quimicas han sido introducidos en €l
codigo de simulacion LES-STO para obtener un modelo completo (MC) que permita
considerar ambos procesos para cada paso de tiempo. Gracias a €llo, pueden obtenerse los
valores instantdneos de los niveles de concentracion de especies quimicas y su distribucién
espacia en un episodio de polucion.

5 APLICACION DEL MODELO COMPLETO

El modelo completo (MC) fue utilizado para simular € caso de la dispersion de una pluma
reactiva de oxido nitroso (NO) emitida desde una chimenea, en presencia de una atmésfera
gue posee ozono (O,) distribuido de manera homogénea en la capa limite turbulenta de la
experiencia de Fackrell and Robins (1982). Los resultados de la simulacion de la evolucion de
las concentraciones de estas especies quimicas reactivas pueden ser comparados con las
medi ciones experimental es de |os niveles de concentracion de un escalar pasivo realizadas por
los autores de esta experiencia de manera indirecta a través de la fraccion de mezcla (FM)
definida como:

0
Cno ~Cos *Cos

0 0
CNO + COS

FM = (26)
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La FM puede tomar en los casos extremos €l valor 1 en la region donde se encuentre NO
puroy 0 donde él esta ausente. El superindice (.) indicael valor de concentracién inicial.

Lareaccion quimicaasimular eslasiguiente:
NO +0, — NO, +0, +200 KJ/mol (27)

con constantes de reaccion Kq =Ki = 3,7.10 ppnrist.
Los vaores de concentracion inicial de las especies reactivas son Cp, =515 ppm en la

boca de lachimeneay cg, =1 ppmdistribuido de forma homogénea en el ambiente.

5.1 Descripcién dela experiencia de Fackrell and Robins (1982)

Fackrell and Robins (1982) realizaron mediciones de los valores de velocidad media y
fluctuacion del flujo de aire en capa limite neutra turbulenta producido en €l tunel de viento
del laboratorio de Marchwood Engineering (US). Este tlnel funciona en circuito abierto y los
autores utilizaron la metodologia de generacion de la capa limite propuesta por Counihan
(1969). Los experimentadores obtuvieron ademas mediciones de la concentracion de un gas
pasivo (mezcla de propano y helio) emanado de una fuente puntual elevada del suelo en
varias posiciones corriente abajo.

L os datos caracteristicos de la capa limite generada en laboratorio y el didmetro y posicion
de lafuente de emisiéon del gas son los siguientes:

0d=12m espesor dela capalimite.
%Je =4m/s velocidad media del aireexterior alacapalimite.

Hu. =0,047U,  velocidad de frotamiento.

F% =2410"5 rugosidad del suelo.

BZS =019 altura dela fuente de emisién de gas.
Hd, =7,08.10°0 diametrodela fuente deemision de gas.

Las mediciones de concentracion de gas fueron hechas en el plano de simetria axial que
contiene a la fuente obteniéndose perfiles de los valores medios y desvios estandar de la
misma en las siguientes abscisas corriente debgjo de la fuente: x — x=0,96 J; 1,92 J; 2,88 J;
3,830y 4,79 6.

5.2 Parametros escogidos para la smulacion

El dominio de cdlculo para la simulacion numérica de la experiencia ha sido de 72x32x32
celdas en las direcciones x, y, z respectivamente donde la direccidn x es coincidente con la
direccion del flujo en la vena fluida. Los tamafios de las celdas fueron obtenidos siguiendo la
metodologia de Mason and Challen (1986) que para este tipo de régimen turbulento arrojo
valores cercanos a 0,1 m en las direcciones horizontales x e y. En la direccion vertical se
propuso un variacion del tamafio de las celdas siguiendo una funcion tangente hiperbdlica de
manera tal que cerca del suelo su valor es de 3 mm, aumentando a medida que se asciende
hastallegar a 79 mm con un valor medio que ronda en 0,04 m. El tamafio vertical de la celda
cercana a suelo Az, es funcion de larugosidad caracteristica del mismo z, segun la relacion
AZyin = 10 7o (Garratt, 1992).

Las condiciones iniciales impuestas en todo e dominio de cllculo para € campo de
velocidades fueron obtenidas considerando el perfil de velocidad mediay los perfiles de las
fluctuaciones en las tres direcciones tomados de los resultados de las mediciones
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experimentales. Como estos perfiles son bidimensionales (x, 2), se adoptdé un método de
aleatorizacion de las fluctuaciones tri-dimensional para general € campo de velocidades
cuyas propiedades estadisticas respondan a los perfiles de velocidad media y fluctuacion
mencionados (Aguirre, 2005). Se ha tenido en cuenta ademés la ley de aumento del espesor
de la capa limite turbulenta corriente abajo (Schlichting, 1979).

Las condiciones limites han sido de tipo forzado corriente arriba, conveccion corriente
abajo, periddicas para los limites laterales y Newmann para los limites superior e inferior del
dominio. Se ha utilizado un amortiguador de ondas de presion Rayleigh que evita la reflexion
delas mismas en e limite superior.

El paso de tiempo utilizado para la integracion de los términos de la ecuacion donde no
interviene la presion ha sido adoptado en Ats = 2,0.10“ s mientras que para la integracién de
la ecuacion delapresion hasido de At, = 2,0.10°s.

Se han realizado tres simulaciones de la experiencia considerando | os tres tipos de model os
de sub-malla con el fin de comparar su comportamiento. EIl modelo Smagorinsky Standard
gue utiliza un coeficiente de Smagorinsky constante en todo instante y lugar del dominio de
célculo igual a Cs = 2,1 (Smagorinsky, 1963). El modelo 1,5 TKE que calcula & coeficiente
de difusion turbulenta k., considerando que el mismo es proporcional a una escala de longitud
de mezcla y a la energia cinética turbulenta (Schumann, 1975) y e modelo Smagorinsky
dinamico que es calculado segun (11) y propuesto por Germano et al. (1991). En esta tltima
alternativa se consideran a su vez dos variantes para €l calculo del coeficiente de disipacion
viscosa C, segun las expresiones (15) y (16).

El ritmo de eyeccion de las particulas fluidas a sido fijado en 50.000 particulas por
segundo repartidas de manera equiprobable entre las que fueron emitidas por la fuente y las
gue corresponden a ambiente donde se desarrolla la pluma. El método de interpolacion de
tipo baricéntrico para obtener las magnitudes calculadas por LES en la posiciéon de la
particula ha dado resultados satisfactorios y posee la ventagja de disminuir € tiempo de calculo
de la simulacién respecto al método de polinomios de Lagrange.

5.3 Resultados de la simulacién de la dindmica del flujo

Se presentaran a continuacion los resultados obtenidos de la simulacién de la dindmica del
flujo correspondiente a la experiencia de Fackrell and Robins (1982) en comparacion con las
mediciones experimentales (a). Los perfiles de la velocidad media de las grandes escalas
simulados utilizando los tres tipos de modelo para el tensor Reynolds de sub-malla se
presentan en escala semi-logaritmica (Figura 1). Estos son Smagorinsky Sandard (——); 1,5
TKE (——) y Smagorinsky dinamico (— « —).

Copyright © 2006 Asociacion Argentina de Mecénica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



198 C.A. AGUIRRE, A.B. BRIZUELA, 1. VINKOVIC, S. SIMO&NS

x-x,=3838 ulu X-X,=4798 ulu

Figura 1: Perfiles de la velocidad media axial

Los perfiles de las fluctuaciones de las tres componentes de la velocidad obtenidos para la
posicion X — Xs = 2,88 ¢ son mostrados en la Figura 2. Los simbolos denotan las mediciones
experimentales para la componentes u (a), v (), w (W) y la energia cinética turbulenta E (0)
mientras que la resuelta por las grandes escalas se muestra en linea discontinua (——), latotal
gue considera el aporte de las pequefias escalas utilizando e modelo de pared de Deardorff
(1980) en lineay punto (— ¢ —) y latotal utilizando el modelo de pared de Aguirre (2005) en
linea llena ( ). En la parte superior se observan las componentes transversal (v'?) y
longitudinal (u’'?) mientras que en la parte inferior se muestran la vertical (W'?) y la energia
cinética turbulenta (E), todas expresadas en relacion a cuadrado de la velocidad de
frotamiento (u%). En la columna de la derecha se observan los resultados de la simulacién
utilizando e modelo Smagorinsky Standard, a centro 1,5 TKE y a la izquierda e modelo
Smagorinsky dinamico.
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w?/u? Elu? W B/ WA B

Figura 2: Perfiles de |as fluctuaciones de velocidad y de la energia cinética turbul enta obtenidos a x-xs = 2,88 §

5.4 Resultadosdela simulacion dela dispersion de especies reactivas

Los perfiles de concentracion media (derecha) y desvio estandar (izquierda) de la FM
calculada segun la ecuacion (26) utilizando e modelo MC (—— FM) son comparados |os
obtenidos utilizando el modelo LES-STO (—— C,) y con las mediciones realizadas en la
experiencia (B exp) para diferentes abscisas de medicion como se muestraen la Figura 3. La
Figura 4 muestra los perfiles de concentracion media para cada una de las especies quimicas:
NO en lineallena (——), O, en lineay punto (— * —) y del producto de la reaccién NO, +
O, en linea discontinua (— —).

Puede observarse en la Figura 5 la evolucion espacial de la concentracion media de NO y
O, en relacion a sus valores iniciales obtenidos sobre € ge de la pluma corriente debgjo de la
fuente (izquierda) y la evolucion espacia de la altura del centro de la pluma de NO y los
limitesinferior y superior de concentracion de NO < 2 ppm (derecha).
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Figura 3: Perfiles de concentracion media (izquierda) y desvio estédndar (derecha) de la dispersion
de lafraccién de mezcla (FM) comparada con la dispersion de gas propano (C;). Las lineasindican
los resultados calculados y los simbol os representan |as mediciones experimental es.
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Figura 5: Evolucién espacial sobre €l ge de la pluma de la concentracion media de NO 'y O; (izquierda)
y de laaturadel centro delaplumay valores de concentracién de NO < 2 ppm (derecha).
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6 DISCUSION

Con relacion a los perfiles de la velocidad media obtenidos a partir de la simulacion LES
(Figura 1), se observa que los valores més bajos en la zona cercana a la pared fueron los
obtenidos a partir del modelo Smagorinsky dinamico mientras que un poco mas arriba la
situacién es inversa. De todos modos estas diferencias no son significativas respecto de las
mediciones experimentales. Sin embargo, para los perfiles que muestran las fluctuaciones de
la velocidad y la energia cinética turbulenta (Figura 2) podemos afirmar que los resultados
obtenidos con e modelo Smagorinsky dinamico proporcionan los valores més cercanos a las
mediciones experimentales. Ademés, el modelo de pared propuesto por Aguirre (2005) para €l
coeficiente de disipacion viscosa permite obtener valores ain mas préximos a los observados
por los experimentadores comparédndolo con el model o propuesto por Deardorff (1980) ya que
se observa una reduccion del pico de energia cerca de la pared para todas las componentes de
la velocidad.

Los perfiles de la concentracion media de FM de las especies quimicas reactivas (Figura 3)
estdn muy préximos a las mediciones experimentales de la dispersion del gas y a los
resultados del modelo LES-STO. Sin embargo, para los perfiles del desvio estandar se
observa un mejor comportamiento del perfil dela FM frente al modelo LES-STO. Se constata
entonces una mayor sensibilidad en las fluctuaciones de la concentracion a los fendmenos de
difusion molecular.

Los perfiles de la concentracién media de las especies quimicas reactivas (Figura 4)
muestran claramente que existen dos regimenes del campo de la concentracion. Para la zona
proxima a la fuente de emisiéon (hasta x-Xs ~ 2 ¢) la posicion vertical de la concentracion
maxima de la especie producto de la reaccion (NO, + O,) es coincidente con la posicion
vertical de la maxima concentracion de NO. A la posicion x-X=2,88 ¢ se percibe una
pequeria separacion de estos picos mientras que a partir de la posicion x-x=3,83 ¢ se observa
gue el pico de méxima concentracion parala especie NO, + O, se ubica en e borde superior
de la pluma de NO indicando que la reaccion quimica es mas intensa en esta zona gque en €l
centro de la pluma.

La evolucion espacial de los vaores de la concentracion media de las especies quimicas
primarias obtenidos a centro de la pluma (Figura 5) muestran que la concentracién de NO
disminuye rapidamente a la salida de la chimenea hasta un valor de C,, = 0,12C%0. Luego, la
concentracion de ambas especies disminuye progresivamente hasta la abscisa X — xs = J. La
concentracion de O, crece luego de manera gradual hacia €l valor de su concentracion inicia
mientras que la concentracion de NO continta disminuyendo muy lentamente. Este cambio de
comportamiento puede estar ligado al hecho de que a x —xs = & lareaccion quimica es més
lenta que cerca de la fuente de emision y los fendmenos de la turbulencia introducen O, al
interior de la pluma mucho més rdpido que la transformacién de esta especie producto de la
reaccion quimica. Es decir que la reaccion quimica es rapida comparada con e tiempo
caracteristico de la turbulencia cerca de la fuente de emisién pero se vuelve lenta a partir de
esta abscisa corriente abgjo.

7 CONCLUSIONES

El modelo Smagorinsky dindmico utilizado para €l célculo del tensor de Reynolds de sub-
malla de la Smulacion de las Grandes Escalas de la turbulencia es el que representa mejor €l
efecto de |a absorcion de la energia

Un modelo de pared de tipo exponencia para simular el efecto de la disipacion viscosa de
energia es mas apropiado que un modelo que presenta una discontinuidad en la region cercana
alapared donde este fendmeno es més intenso.

En relacion con la simulacién de la dispersion atmosférica de especies se observa que si
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bien e modelo LES-STO representa bien los valores medios de la concentracion de las
mismas para el caso de la experiencia analizada, es importante destacar que s se incluye €
modelo de difuson molecular (modelo MC) los perfiles del desvio estéandar de la
concentracion gjustan mejor alas mediciones experimental es.

Si bien no se han comparado en este trabajo los perfiles de cada especie reactiva con
mediciones experimentales ya que la experiencia simulada se trata del caso de dispersion de
un gas pasivo, los perfiles individuales de la concentracion media de las especies y su
evolucion espacial permiten evaluar € rol de laturbulencia en lavelocidad de lareaccion. En
este caso hipotético de simulacion, la reaccidn puede ser caracterizada como rapida respecto a
los tiempos caracteristicos de la turbulencia en la zona proxima a la fuente de emisién
mientras que a una distancia de una vez € espesor de la capa limite corriente debgjo de la
fuente, la reaccién comienza a volverse lenta ya que la especies primaria emanada de la
misma comienza a agotarse.
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