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Resumen. La comunicacion presenta un modelo computacional para simular el transporte de
contaminantes y material particulado en flujos turbulentos. Se describen brevemente los
aspectos teoricos del modelo, basado en la técnica de simulacidn estocéstica por seguimiento
de particulas Lagrangeanas, los detalles del desarrollo del modelo matemético y su
implementacién computacional.

El modelo permite simular el transporte de contaminantes en flujos impermanentes, a través
de la superposicion de los efectos de adveccion, difusion efectiva, empuje (flotacion y
sedimentacidn) y reaccion. Es Util para representar el transporte tanto en el medio acuatico
como en el atmosférico. Se muestran algunas validaciones del modelo, comparando sus
resultados con los de soluciones analiticas, y una breve comparacion con otros métodos.

Se presenta una aplicacién relacionada a la determinacion del origen de emisiones de
compuestos organicos voltiles en un Polo Industrial. Para ello se corre el modelo en modo
inverso, con el objeto identificar la fuente que da lugar a la concentracién de contaminantes
medida en un punto de inmision.
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1 INTRODUCCION

El problema de determinar el impacto de fuentes de emision de contaminantes a partir de
las tasas de emision de masa es clasico, y para abordarlo existen numerosas técnicas
numéricas. El problema inverso, consistente en determinar el origen e intensidad de la fuente
que da lugar a la concentracion de contaminantes medida en un punto de inmision, es mucho
menos frecuente, y no hay técnicas de célculo estandarizadas en el campo de la ingenieria
ambiental.

En este trabajo se presenta un modelo de adveccion y dispersion de camulos de particulas
dentro de un fluido, basado en la técnica de modelacion estocastica Lagrangeana (MEL), que
resulta apto para abordar ambos problemas mencionados.

La MEL presenta como principal virtud la de entregar resultados con alta precision en
espacio y tiempo. Por ello, es especialmente apta para resolver problemas de transporte en
capa limite de escala corta (problemas de campo cercano, descargas de contaminantes y
transporte de sedimentos, etc.), en los cuales la precision es importante y se pueden aceptar
hipdtesis simplificativas relacionadas a la dimension (2D vs 3D) y donde la utilizacion de
correlaciones turbulentas es justificable.

Para aquellos problemas en los cuales el transporte es de escala larga (transporte en grandes
lagos, estuarios y el océano, flujo de contaminantes atmosféricos a escala regional),
usualmente se requiere menor precision pero una modelacién completamente tridimensional.
Entonces, se utiliza un tipo diferente de MEL: un modelo de desplazamiento aleatorio (MDA).

Una propiedad fundamental de la MEL es que mantiene una concentracién inicial uniforme
de particulas uniforme para todo tiempo, es decir, la denominada condicién de buena mezcla
(CBM). Dependiendo del tipo de flujo, se deben tener en cuenta ciertas precauciones en la
modelacién para obtener la CBM™.

Una corrida de MEL provee un ensayo de un posible ensamble de ensayos. Ademas, resulta
necesario conocer a priori las propiedades dispersivas promedio del ensamble de estados
turbulentos del flujo. Esto lleva al problema clésico de la modelacion estocastica: determinar
cuantas realizaciones (o particulas) son necesarias para obtener un resultado estadisticamente
confiable.

Hacia el final de este articulo se muestra la viabilidad del uso de un modelo de seguimiento
de particulas en modo inverso, en la resolucion del segundo problema originalmente
mencionado. Se presenta una aplicacién relacionada a la determinacion del origen de
emisiones de compuestos orgénicos volatiles en un Polo Industrial. En los puntos de inmision
se miden las concentraciones de benceno, tolueno y xilenos mediante el uso de un
cromatografo portatil. Las mediciones se realizan con el apoyo de una estacion meteoroldgica
que registra las condiciones atmosféricas en forma continua, las cuales sirven para alimentar
el modelo. El uso del modelo permite descartar fuentes potenciales e incluso visualizar otras
inicialmente no consideradas, demostrando la potencialidad de la metodologia propuesta.
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2 BASES TEORICAS

2.1 Esquemas MEL y MDA

La teorfa detras de la MEL esta bien descripta en la literatura®, por lo que aqui sélo se
presenta una breve resefia. El punto de partida para la MEL es la ecuacién 3D de Langevin®,
gue contiene un término deterministico de deriva y un término estocastico de difusion. El
acierto de la MEL consiste en determinar formas con sentido fisico para ambos términos. La
ecuacion diferencial estocastica resultante tiene asociada una funcion de densidad de
probabilidad cuya evolucion es descripta por una ecuacion de Fokker-Plank (FP).

A su vez, esta Gltima es una forma diferencial de la ecuacién de Chapman-Kolmogorov
para un proceso Markoviano. En forma sencilla, tal proceso es uno en el cual la probabilidad
de un dado estado futuro es independiente del pasado, dependiendo solamente del presente
mas una regla de transicion (definida por la densidad de probabilidad) que transforma desde el
presente hacia el futuro.

La ecuaciéon de FP es la llave para hallar expresiones para las funciones de deriva y
difusion, ya que provee un vinculo entre la densidad de probabilidad y las propiedades
estadisticas del flujo que pueden ser derivadas de la ecuaciones de gobierno Eulerianas. Los
métodos de solucidn tradicionales involucran la restriccién fundamental de que la CBM sea
verificada. Ademas, se requiere que la estadistica del flujo representada por la MEL sea
equivalente a la estadistica derivada de la ecuaciones de gobierno Eulerianas. Thomson®
demostro que, en realidad, ambos requerimientos son idénticos.

La MEL se considera valida para escalas de tiempo en el rango entre la escala de tiempo de
Kolmogorov y la escala de tiempo Lagrangeana (T.). Aungue existen soluciones para
problemas 1D, en el caso de modelacion estocéstica 3D la complejidad de las mismas es tal
que resulta preferible utilizar un MDA. Estos pueden considerarse como el limite de difusion
de la MEL, y se puede mostrar que el MDA es equivalente a un modelo de adveccion-
difusion®. De esta manera, el MDA constituye una alternativa simple, Gnica 'y 3D a la MEL,
valida para escalas de tiempo mucho mayores que la Lagrangeana.

Las principales ventajas de las soluciones obtenidas con un MDA sobre aquellas
provenientes de las ecuaciones de adveccién-difusion son:

* No se sobrestima la dispersion para tiempos menores a T,

* Son mas precisas en la zona de campo cercano

» Son maés precisas en flujos sobre terrenos (geometria) complicados

2.2 Alcance del presente modelo

El MDA presentado en este trabajo resuelve la siguiente generalizacion de la ecuacion de
adveccion-difusion, para el caso de un conjunto de especies reactivas:

aC, ., 0C, _ 9, aC
FU N = 2 K20y n,m=1N
a o ari[ ! arj] o @
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donde C, es la concentracion de la n-ésima especie representada, t el tiempo, U; la i-ésima
componente del vector velocidad del flujo, r; la i-ésima componente del vector posicion, Kj; la
difusividad de torbellino, ¢,,un término de interaccion entre las especies n 'y m, y N el

namero total de especies. El término especie aqui indica cierta propiedad distintiva de la
particula (diametro de sedimento o burbuja, tipo de huevo o larva, componente quimico, nivel
de temperatura, etc.).

3 MODELO NUMERICO

3.1 Discretizacion fluidodinamica

El modelo computacional estd planteado actualmente sobre una malla espacial
tridimensional estructurada, de forma rectangular y con elementos horizontales rectangulares.
La red espacial vertical puede ser irregular, y provenir tanto de una discretizacion en
coordenadas cartesianas como coordenadas sigma. La figura 1 muestra el esquema de
discretizacion de las variables fluidodindmicas necesarias para alimentar externamente el
modelo. Se trata de una malla del tipo staggered. Se ha asociado la coordenada z con la
vertical gravitatoria.

Esta eleccion de la primer version operativa del modelo es restrictiva, pero admite el uso de
multiples modelos fluidodindmicos en forma directa. Para modelos basados en el método de
los elementos finitos, el presente esquema puede ser utilizado directamente si los elementos
son tetraédricos, especialmente para aquellos de interpolacion mixta y 27 nodos.

3.2 Adveccién

La MEL, y en particular el MDA, son especialmente aptos para simular el transporte
advectivo, ya que tales representaciones excluyen la aparicion de errores de truncamiento
provenientes de la discretizacion de la ecuacién de adveccion-difusion. Para controlar el error
asociado al movimiento advectivo en un MDA sélo es necesario limitar el paso temporal entre
dos movimientos sucesivos de la misma particula. Obviamente, una buena representacion
requiere de un campo de velocidades medias lo suficientemente denso en informacion espacial
y temporal.

Para las discretizaciones Utiles a este modelo (ver figura 1), la velocidad media advectiva
uap:(uap,vap,Wap)T de una particula ubicada en el punto rp:(xp,yp,zp)T de la celda (i,j,k) se
determina mediante interpolacion trilineal:

uap = fuu',j,k +(1_ fu)ui+1,j,k

)
Vap = vai,j,k +(1- fv)Vi,j+1,k
Wy, = f W Q= F )Wy
f _1 X X f _1 Y T Vi f I LT @)
Y2 X 2 Ny ) Az
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siendo = (X7, Y5 2f;x)" €l punto central del tetraedro que define la celda (ijk) y

(Ax,Ay,Az) sus dimensiones, de acuerdo a la definicion de la figura 1.

El desplazamiento de cada particula obedece a una suma de fendmenos, pero se puede
determinar a partir de una velocidad efectiva. La primer componente de tal velocidad es la que
se obtiene a partir de (2), presentandose a continuacion las deméas componentes representadas
en este modelo.

(xi ;/)//j;l_) ________ '\{"_j R ;.(Xi+1 Vi)
Uij. - H.i. (zn: Z0) 'y
-’ ‘< ‘ e ‘< ’ i+1
o P °
(Xi; i) Vijj (X1 Vi)

Az

(X1 5 Vi)

Ay

iy

(Xi+1 ; yi)

AX
Figura 1 - Esquema de discretizacion de las variables fluidodinamicas 2D (arriba) y 3D (abajo). Hj = zy-z, =
profundidad local, z, = cota de la superficie libre o capa de inversion, z, = cota del fondo o superficie del
terreno, Uy, Vj; = componentes horizontales del campo 2D de velocidades, ujj, vij , Wij = componentes del campo

3D de velocidades, 0j; = coordenadas sigma, X;, y; = coordenadas cartesianas horizontales .

3.3 Difusién

Los efectos turbulentos que dan lugar al carécter difusivo del flujo, se simulan aplicando la
técnica de Monte Carlo. La misma consiste en representar la magnitud del proceso difusivo a
través de un coeficiente de difusividad K, de modo tal que la distancia media cuadratica
recorrida por una particula durante el intervalo de tiempo At es:

3y =/2KAL (4)
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El coeficiente K depende de las condiciones locales de turbulencia, y es en realidad una
simplificacion del tensor K;; de difusividad de torbellino definido en (1). En muchos casos de
flujos ambientales se puede asumir que la dispersion turbulenta es proporcional a la velocidad
local. Por ejemplo, resulta conveniente expresar el tensor de difusividad de torbellino
localmente en la siguiente forma diagonal:

K = K;9; ©)

donde las direcciones implicitas en (5) son la direccion principal de movimiento y las
transversales.

Utilizando las Ultimas dos ecuaciones, se puede definir la velocidad “difusiva” de una
particula en la direccion j, a través de:

u =a %:a —ZKJ 6
S v N Y (6)

donde a; representa el caracter aleatorio del flujo turbulento, y para turbulencia isotropa tiene
asociada una distribucion de probabilidad Gaussiana. Dado un generador de nimeros
aleatorios uniformemente distribuidos entre 0 y 1, Uo; , entonces la velocidad difusiva
efectiva en cada paso de tiempo se computa como*:

= (U, -1y
Ugp; = (g ;=1 At (7)

Los coeficientes de difusividad de torbellino se pueden expresar en términos de las
propiedades locales del flujo. En el caso de los flujos ambientales hidricos de mayor interés
(en general, flujos de corte a superficie libre), los coeficientes de difusion son funciones de la
velocidad local®®’. Para el caso de flujos ambientales atmosféricos, una posible eleccién es
utilizar las desviaciones estandar propuestas por Hanna et al.®. Si fuera necesario, resulta
trivial incorporar el efecto de la difusién molecular®.

3.4 Particulas con empuje propio

La CBM esta planteada para particulas con flotacion neutra, es decir, aquellas que acttan
como parcelas de fluido. Desafortunadamente, no existe una teoria de MEL satisfactoria para
particulas no pasivas. Algunas soluciones pueden hallarse en la literatura®', pero cuando las
velocidades de deposicion o flotacion son importantes se debe tener especial atencion.

Para particulas con densidad intrinseca superior a la del medio se considera una velocidad
neta de caida actuando en la direccion vertical. EI caso complementario corresponde a
especies con densidad intrinseca inferior a la del medio, de modo tal que aparece un efecto
neto de flotacion. Para simular estas especies se consideran particulas sometidas a la accion de
la gravedad efectiva. Considerando que el recorrido (Gnicamente vertical) de una de tales
particulas durante el intervalo At es lo suficientemente pequefio como para que su aceleracion
pueda considerarse constante, entonces la velocidad media del recorrido se puede expresar
como:
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We,n = —4, At 8)

donde A, = p,,,/p-1, siendo p, ,la densidad intrinseca de las particulas de la especie n,

p la densidad del medio fluido y g es la aceleracion de la gravedad.

La expresion (8) se puede generalizar para casos donde la concentracion es tal que modifica
las propiedades de caida, la cual deja de ser libre™.

3.5 Reaccion

La implementacion en el modelo de los términos de interaccion depende del tipo de
fendmeno a simular. Para el caso particular del término de autointeraccidn, si se considera una
reaccion de primer orden resulta:

% = Ry = —KCy, 9)
donde K, es la tasa de reaccion para la especie n. La ecuacion (9) esta planteada para el caso
de un decaimiento neto de masa.

Se pueden aplicar dos tipos de simulacidn para este tipo de reacciones:

» Simulacion "Booleana™: las particulas se crean o destruyen en cada paso de tiempo
(cambia el nimero de particulas), pero conservan su masa mientras estan en el
fluido.

» Simulacion "Atenuada": se conserva el nimero de particulas simuladas, las cuales
no conservan masa.

En el primer caso, se aplican leyes estocasticas de generacion/destruccion de particulas,
cuyas estadisticas responden a las respectivas tasas de reaccion. Esta formulacion es inherente
al MDA, en el sentido de que las particulas conservan identidad, pero su implementacién es
algo mas complicada.

En el segundo, la masa de cada particula se modifica en funcion del tiempo y de la tasa de
reaccion. Aunque las particulas pierden identidad (especialmente cuando representan
organismos) la implementacion resulta directa.

En esta primera version del modelo computacional se utiliza el concepto de simulacion
atenuada. Para determinar la evolucion de la masa de cada particula se resuelve la ecuacion de
movimiento de la respectiva especie, suponiendo ausencia de adveccion y difusion y
despreciando la interaccidn con otras especies (la cual se modela aparte):

oCp _ K,C,
ot (10)

Aplicando una condicién inicial apropiada, a partir de (10) se deduce que la masa de cada

particula sigue la ley:

m, (t) = m, (t;)e o (tH) (11)

donde t; es el instante a partir del cual comienza la reaccion (usualmente el momento en el
cual la particula es inyectada en el fluido) y m,(t;) la masa de la particula al comienzo de la

reaccion.
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3.6 Desplazamiento de las particulas

El desplazamiento de cada particula durante el intervalo At se lleva a cabo aplicando la
ecuacion:

Ar, =u, At (12)

donde el desplazamiento y la velocidad efectiva de la particula se calculan, respectivamente,

como

Ar, =r (t+At) —r,(t) (13)

Uy =Ug, +Ug, +U, (14)

ef

3.7 Condiciones de borde

Las condiciones de borde aplicadas dependen directamente del tipo de flujo simulado vy,
fundamentalmente, de la posible interaccion entre los contaminantes y los bordes fisicos del
dominio bajo estudio. La interaccion se traslada directamente a las particulas.

El modelo contempla una serie extensa de condiciones simulables, y aqui se presenta s6lo
un resumen de ellas, las cuales estan desarrolladas en la Referencia 4.

Sobre bordes s6lidos debe ser implementado un esquema de reflexidn/absorcion. EI mismo
debe satisfacer la CBM, para lo cual es en general suficiente forzar la turbulencia a la
homogeneidad cuando las particulas se aproximan a un contorno. Como en general existe una
capa limite sin resolver, esta condicion se debe imponer artificialmente.

En el caso de contornos reflexivos, se dispone de tres condiciones (ver Figura 2):

Reflexién conservativa: en este caso la interaccion de la particula con el borde sélido
se realiza sin pérdida de energia cinética.

Reflexién no conservativa: en este caso la interaccion de la particula con el borde
solido se realiza con pérdida parcial de energia cinética.

Reflexiébn minima: En este caso la interaccion de la particula con el borde sélido se
realiza con pérdida total de energia cinética (es el caso limite inferior del anterior, pero
se evita que la particula quede sobre el borde sélido).

En segundo término, los contornos solidos pueden ser absorventes. Se dispone de dos
esquemas:

Absorcidn total: en este caso la interaccion de la particula con el borde sélido se
realiza con pérdida total de energia cinética. Una vez absorbida, la particula podra ser
eliminada del célculo o reinyectada desde el punto B, dependiendo de las propiedades
de la mismay las del borde sélido.

Absorcion parcial: En este caso, el proceso de absorcion estd gobernado por una
funcién de probabilidad que depende tanto de las propiedades de la particula como de
las condiciones del flujo y las del borde sélido**®. Es de particular interés en la
simulacion de procesos de erosion y sedimentacion.

Otro tipo de contornos son los semipermeables, para los cuales se define una funcion de
probabilidad que establece qué chances tiene una particula de atravesarlo.
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También existe el contorno abierto, definido como toda cara de una celda de fluido que
pertenece a la superficie del dominio de célculo, y que implica la continuidad del fluido en la
zona exterior al dominio mencionado. Entre los contornos abiertos se cuentan las superficies
de entrada y salida de fluido, aberturas en paredes sdlidas, esclusas de fondo, etc. Cuando el
movimiento definido por (12) es tal que la particula se desplaza mas alla del dominio de
célculo, atravesando un borde abierto, entonces la misma es descartada, eliminandosela del
calculo a partir de ese momento.

Finalmente, en la superficie libre generalmente se impone flujo nulo de particulas si se trata
del medio acuatico o reflexion si se trata de una capa de inversion atmosfeérica.

Existen algunos casos particulares de flujo en medio acuético en los cuales las particulas no
vuelven a sumergirse:

» Flotacion permanente: cuando las particulas tienen una densidad inferior a la del
fluido para todo tiempo y la turbulencia no es lo suficientemente intensa como para
producir su inmersion temporal, las mismas viajan permanentemente en superficie,

» Inmiscibilidad: para particulas que representan un fluido inmiscible con densidad
inferior a la del medio, se impone como condicion en la superficie libre la restriccion
a la inmersién, de modo que el movimiento resulta confinado a tal superficie.

= Volatilidad: para particulas volatiles que alcanzan la superficie libre, se impone una
condicion de liberacion a la atmdsfera en funcion de las propiedades locales de
volatilidad.

Posicidn final prevista
por laec. (12)

Borde sélido

Posicion antes de
aplicar la ec. (12)

Posicién final luego
de la interaccion con el borde

Figura 2 - Esquema de las condiciones de borde sobre contornos solidos.

Reflexion conservativa: BC = BC' . Reflexion no conservativa: BC < BC .
Reflexion minima: BC << BC . Absorcion: BC =0.

3.8 Paso de tiempo
Tipicamente, la MEL utiliza una discretizacion temporal explicita para la componente
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estocética. En turbulencia inhomogénea, donde T, cambia con la posicion, resulta tentador
utilizar un esquema adaptivo donde el paso de tiempo cambia de acuerdo al valor local de T,
en lugar de uno en el cual At<min(T.). Sin embargo, tal esquema puede conducir a un sesgo
en los desplazamientos, que entonces presentan una deriva sin realidad fisica**. Luego, resulta
mas seguro utilizar el clasico esquema de discretizacion con paso temporal constante.

En este dltimo caso, el paso temporal entre desplazamientos consecutivos de las particulas
esta limitado, de modo de asegurar que las particulas sigan las lineas de corriente del flujo:

DX Dy min(Az)
O o’
Uy, X u, Ly max

At < At =min

! O (15)
U, [

max max

Una forma alternativa a (15), mas simple de evaluar, es:
At < min(At,, At,, At, ) (16)
donde se consideran por separado los efectos advectivos, difusivos y de empuje®.
En el caso de flujos impermanentes, en general el paso de tiempo del MDA resulta inferior
al de la discretizacion fluidodindmica. En tales circunstancias, los campos se interpolan
linealmente para obtener los valores temporales intermedios requeridos.

3.9 Campo de concetracion

Para obtener los campos continuos de concentracion se requiere de una transformacion que
actie sobre la distribucion discreta de particulas. EI modelo trabaja por defecto con el
esquema PIC (Particle In Cell), que consiste en subdividir en forma regular la grilla original y
determinar la concentracion (uniforme) de la especie j en cada subcelda s mediante:

DMy

C., = stDs (17)
donde m,j es la masa de la particula p de la especie j y [, es el volumen de la subcelda s
_ AxAyAz,
s = NxTyNz (18)

siendo Az, la altura de la celda de la grilla original dentro de la cual se encuentra la subcelda s
y N; el nimero de subdivisiones de cada celda de la grilla original en la direccion i. Entre sus
principales ventajas, el método PIC conserva la masa (por definicion) y resulta de facil
implementacion.

4 VALIDACION

Para validar la implementacion computacional del modelo se realizaron una serie de
ensayos, presentados brevemente aqui. En primer lugar se realizé un ensayo bajo condiciones
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de difusion pura®. Este ensayo consiste en simular la inyeccién puntual e instantanea, en un
fluido en reposo, de una masa de un contaminante pasivo cuya densidad especifica es idéntica
a la del fluido (de modo de inhibir procesos de flotacion o sedimentacién). Luego, el Unico
mecanismo de transporte activo es la difusion molecular, de modo que este ensayo permite
observar el comportamiento del mddulo de caminante aleatorio del modelo. La figura 3
presenta la comparacion de la concentracion resusltante del modelo, en funcion del tiempo,
respecto de la solucion analitica que es posible hallar en este caso simplificado. El acuerdo es
muy bueno para todo tiempo.

—teorica = ejex 4 eey o ejez —teorica = ejex a eey o ejez —teorica = ejex a eey o ejez

1 1 1
gOB /\ gog §08
3 [ s g
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(&) o o
g £ /N 2
Zo2 Zo2 Zo2
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Figura 3 - Distribucidn de particulas sobre los ejes de la grilla de calculo, para tiempos crecientes del proceso
de difusién pura.

En el segundo ensayo se simuld el transporte de una mancha de contaminante pasivo
inyectada en un flujo en rotacion estacionaria y uniforme. Se considera que el flujo es laminar,
y que no hay procesos de flotacion o sedimentacion. Luego, el Unico mecanismo de transporte
activo es la adveccion, de modo que este ensayo permite observar el comportamiento del
modulo advectivo del modelo. La figura 4 muestra la mancha resultante luego de una rotacién
completa, para distintos pasos de tiempo, poniendo de manifiesto la necesidad de controlar
este parametro, como era de esperar. Para los pasos de tiempo apropiados, el modelo responde
correctamente.

Se compard la performance del modelo con idéntico ensayo y el uso de un modelo que
resuelve directamente la ecuacién de adveccion-difusion®. Se utilizaron las técnicas de
upwinding, Lax-Wendroff y TVD (Total Variation Diminishing). Como se observa en la
figura 5, en todos los casos, bajo un esfuerzo de célculo similar aparecen desviaciones
respecto de la solucion tedrica (movimiento rigido de la mancha inicial, sin deformacion) para
todos los esquemas, indicando la presencia de difusion numeérica, la cual puede controlarse
adecuadamente con el uso del modelo Lagrangeano presentado aqui.
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Figura 4 — Distribucion de particulas luego de la primer rotacion, para pasos de tiempo decrecientes en orden
lexicografico. La Gltima solucion es la Unica aceptable.

Experimento CONES A - Distribucién final de contaminante  Experimento CONES B - Distribucion final de contaminante

35 r 35 q\%
304 r 304
of®
25 r 25 fy
g
= _ S
£ 2 F € 200
> >
o
15 . r 15 %,
10{ 10
5 5
5 10 15 20 25 30 35 5 0 15 20 25 30 35
X (m) X (m)

Experimento CONES C - Distribucién final de contaminante  Experimento CONES D - Distribucion final de contaminante

35 35
304 304
0.05

25 25

£ 20§ £ 20§
> >

15 15

s
104 104
5 5
5 10 15 20 25 30 35 5 10 15 20 25 30 35
X (m) X (m)

Figura 5 — Soluciones obtenidas aplicando distintas técnicas de discretizacion de la ecuacion de adveccion-
difusion.A=Upwind, B= Lax — Wendroff, C=TVD “superbee” , D=TVD mondtona.
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Finalmente, se simul6 el caso del flujo estacionario de un contaminantes pasivo derramado
sobre un flujo uniforme, el cual también cuenta con solucion analitica. La figura 6 muestra la
nube de particulas resultante, y la figura 7 muestra el proceso de convergencia hacia la
solucion tedrica con el aumento de la cantidad de particulas inyectadas. En el primer caso el

resultado luce muy realista, y en el segundo se puede corroborar que, nuevamente, el modelo
responde correctamente.

— x=110m — x=150m — x=200m - Modelo

— x=110m —x=150m — x=200m _+ Modelo

y(m)
y (m)

100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220
Clxy)ICo

Figura 6 — Arriba: Campo lejano para un derrame estacionario en un flujo uniforme. Abajo: Campo
cercano e intermedio En ambos casos las lineas continuas representan la solucién analitica.
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Figura 7 — Proceso de convergencia en la evolucién de la concentracién maxima aguas abajo.

5 APLICACION A UN PROBLEMA INVERSO

Con motivo de la evaluacion de la calidad del aire en la zona del Polo Petroguimico de
Dock Sud (Prov. de Buenos Aires), se realizaron campafias de monitoreo con equipos
portéatiles de cromatografia. Se determind la concentracion de compuestos organicos volatiles
(VOC) como benceno, tolueno y p-xileno. Las mediciones se realizaron en forma instantanea
y puntual, determinandose una grilla de puntos de inmision.
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Uno de los objetivos del estudio fue tener una primera aproximacién sobre el origen de las
liberaciones de estos compuestos. Se planted, entonces, combinar los datos de las mediciones
con el uso del modelo aqui presentado, de modo de determinar desde qué zonas podrian
ocurrir las emisiones.

Para el uso del modelo de seguimiento de particulas, el campo de velocidad de viento fue
estimado a partir de los registros de una estacion meteoroldgica de monitoreo continuo. Los
parametros de dispersion se calcularon en cada momento utilizando la técnica indicada en la
seccion 3y los datos meteoroldgicos registrados.

El modelo fue utilizado en modo inverso, es decir, corriendo el campo de velocidades y las
condiciones de dispersion hacia atras en el tiempo. Si bien el proceso de difusion efectiva en
la atmosfera es termodinamicamente irreversible, no hay limitacion en el uso del modelo
computacional para la simulacién en contra de la flecha del tiempo.

Aceptada esta metodologia, en la figura 8 se muestran las trayectorias inversas de unos 10
puntos de inmisién medidos, indicando una amplia zona como de probable origen de los VOC
liberados. En el andlisis, no reproducido aqui por razones de extensién del trabajo, se
determind un indice de recurrencia por zonas, que involucra los resultados del modelo, la
intensidad de las concentraciones medidas y el uso industrial o portuario de cada zona.

Figura 8 - Trayectorias inversas para distintos puntos de inmision medidos.

Ahora bien, las trayectorias recién mostradas corresponden al camino més probable para
una particula fluida. Pero el origen de emision podria no estar sobre esta trayectoria, si se tiene
en cuenta el efecto de la dispersion atmosférica. Para ello, se realizaron ensayos para multiples
particulas y se determind la zona de probable emision, definida como aquella para la cual el
99% de las particulas caen en su interior. La figura 9 muestra un par de ejemplos, donde se
indican la trayectoria inversa més probable (idem figura 8) y ambas envolventes conteniendo
el 99% de las particulas. NoOtese que, a medida que crece la distancia al punto de inmision,
aumenta el area de probable emision.

En los casos en que se realizd un monitoreo continuo y se detectaron picos, su duracion
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permitio restringir la zona de probable emisién, hasta practicamente identificar la fuente,
como sucede en el caso del area portuaria indicada en la figura 10.

Figura 9 — Trayectorias inversas y envolventes para dos puntos de inmision.

@ Benceno m Tolueno © p-Xileno

0.600

0.500 A N

0.400

0.300 1

0.200 +

Concentracién (mg/m3)

Figura 10 — 1zq.: Concentracién de VOC en monitoreo continuo. Der.: Area de probable emision de Benceno. El
area en rojo indica la zona definida por las condiciones medias de viento, mientras que el area en rosa incluye
el efecto de la turbulencia.

6 CONCLUSIONES

El trabajo presentd6 un modelo computacional para el transporte de contaminantes y
material particulado en flujos ambientales. La técnica de simulacién se basa en el método de
desplazamientos aleatorios por seguimiento de particulas Lagrangeanas.

Se presentaron los detalles tedricos del modelo y se mostré la validacion de su
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implementacion computacional con ensayos bajo condiciones controladas. EI modelo mostro
una muy buena performance e incluso ciertas ventajas sobre esquemas numéricos basados en
la solucion directa de la ecuacion de adveccio-difusion.

Se destaca la utilidad del modelo en su utilizacion para resolver un problema inverso,
consistente en la identificacion de fuentes a partir de mediciones en puntos de inmision.
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