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Durante la reunion del Grupo de Trabajo con la Industria, se presento el
problema que lleva el titulo del presente tra hajo, en donde la cuestion fun-
damental a determinar es la distribucion de la concentracion en el tiempo
y el espacio del 802 que es emitido como parte de las descargas hacia la
atmosfera de una planta termoelectrica. Para tal fin, se construyo un mod-
elo en donde se consideraron los postulados de la mecanica de fluidos en
especial para el caso en que las variables dependientes son aleatorias, y, en
el caso de la dispersion atmosferica se opto por un modelo de tipo Euleri-
ano. Para la solucion del sistema de ecuaciones resllltante se ha utilizado
una aproximacion de diferencias finitas centrales en e1 espacio y se esta de-
sarrollando un codigo de computo, en el cual todavla no se han considerado
reacciones quimicas.
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La contaminacion atmosferica, fenomeno que afecta tanto alas grandes con-
centraciones urban as como a aquellas zonas donde existen importantes fuentes
emisoras ha aumentado considerablemente durante las tiltimas decadas debido al
constante incremento de las fuentes antropogenicas as! como a la creciente diver-
sidad de compuestos que son emitidos en la produccion industrial. Esto ha sido
de especial interes en virtud de que los compuestos liberados pueden producir
afecciones a la salud, 0 bien, pueden daliar de manera irreversible los ecosisitemas
naturales; por ello se ha creado una legisalacion ambiental que hoy dia impone
nuevas restricciones a los actividades productivas, principalmente a la produccion
industrial. Por 10 anterior, la solucion de problemas relativos a la contaminacion
atmosferica cada vez adquiere mayor importancia; y para lograrlo se requiere por
una parte, del diselio de instrumentos que controlen tanto el tipo y la cantidad de
emisiones; y por la otra del control de los procesos que remueven los contaminantes
una vez que estos se depositan en la superficie.

Una de las herramientas con que se cuenta tanto para el analisis como para
la prediccion de la distribucion de contaminantes en la atmosfera son los mode-
los matematicos, los cuales podemos afirmar, estan en una fase de desarrollo y
discusion, debido principalmente a que en esta clase de situaciones se da la inter-
accion compleja de procesos f!sicos y quimicos en un medio que es por definicion
aleatorio.

Dentro de este contexto es que se presento en el grupo de trabajo con la
industria el problema denominado Sistemas de Combustion, el cual constituye un
caso particular de un fenomeno de contaminacion atmosferica.

En este caso se pide la construccion de un modelo que permita determinar la
distribucion de concentracion de dioxido de azufre (S02) en la atmosfera que es
emitido por una central termoelectrica, que se inscribe dentro de las consideradas
principales fuentes emisoras de contaminantes.

Ahora bien, una vez que los contaminantes llegan a la atmosfera, esta aettia
como un medio para el transporte, la difusion y la transformacion fisica y qu!mica
de los mismos en donde se present a el fenomeno conocido como efeeto downwash
que se produce cuando la emision de contaminantesde las chimeneas de descarga



se hace en condiciones meteorologicas extremas, es decir, cuando existen gradi-
entes de temperatura que combinados con la topografla de la zona provoca un
fenomeno de recirculacion local que hace que parte de los contaminantes se de-
positen inmediatamente y de forma violenta en lugar de ser transport ados hasta
una zona lejana. Debido a que la velocidad local varia en magnitud y direccion
se produce una region de alta turbulencia, 10 cual es el resultado de que el flujo
se da en forma adyacente a una frontera salida cuya rugosidad y temperatura
son variables, elimimindose con esto la posibilidad de un flujo laminar, al flujo
trubulento se Ie asocia el transporte de calor, vapor de agua y contaminantes; asf
como un nivel de mezclado eficiente.

POI'otra parte, esta la transferencia de masa que es result ado de las reacciones
qufmicas que pueden ocurrir euando el 802 entra en contaeto con la atmosfera. El
802 emitido tiene una tendencia a reaccionar con el O2 atmosferico, produciendose
la siguiente reacci6n:

Cabe senalar que las reacciones en fase acuosa son cataliazdas pOI'03, Fe (I I 1)
y Mn (I1), principalmente.



Tanto el flujo de aire como el transporte de masa en la atmosfera pueden consid-
erarse como medios continuos, pOI'tanto, para la formulacion de las ecuaciones
que describen ambos fenomenos se ha partido de los postulados de la mecanica
de medios continuos, cuyas ecuaciones basicas se derivan de las ecuaciones gen-
erales de balance. Ahora bien, debido a que d campo de velocidades del aire va
a afeetar la distribucion de los contaminantes en la atmosfera, iniciaremos con la
descripci6n de las ecuaciones que gobiernan el flujo.

a1ti == 0 (1.1)
(Jri

en donde Ui es la iesima componente de la velocidad y estamos suponiendo la
~uma sobre indices repetidos.

1.2. Ecuacion de movimiento
aUi aUi 1 ap J.l a2Ui- + Uj- == --- + --- + gi (1.2)
at aXj p aXi p aXjaXj

p, J.l y p, son res.pectivamente, la densidad, la visosidad y la presi6n del fluido y:

T
gi == g-8;3

To

g es la aceleracion de la gravedad, T es la variacion de la temperatura debido
al movimiento, To es la temperatura de la sllperficie 8 es la delta de Kronecker.



y Q, represent a las fuentes inkrnas de calor. Si se asume que Q == 0, y que
]{T = ~c ' entonces la ecuacion anterior se puede expresar como sigue:

PO p

Esta expresion resulta ser la ecuacion del calor con parametros constantes,
pOI'10 que a veces se ele identifica como la ecnacion de transferencia de calor.

Para la ecuacion de difusion atmosferica, se tiene, tomando como base un
modelo de tipo Eulcriano, la siguiente ecuacion de balance de masa:

en donde, Ck y Dk son respectivamente, la concentracion y la difusion molecular
de la kesima especie; Rk es la generacion de la kesima especie pOl'reaccion qu!mica
y Sk son las fuentes que aport an la kesima especie.

Las ecuaciones 1.1, 1.2, 1.3, y 1.4 gobiernan la velocidad del fluido, la transferen-
cia de calor, la dispersion y la transferencia de masa, en la capa superficial de la
atmosfera, sin embargo, su solucion no es posihle debido a que el flujo atmosferico
es turbulento, en consecuencia, es irregular y akatorio de tal forma que las com-
ponentes de la velocidad en cada punto, varIan aleatoriamente con el tiempo;
en suma, las ecuaciones anteriores result an ser ecuaciones diferenciales parciales
cuyas variables dependientes son aleatorias. POI' ella, para que puedan representar
de una manera mas adecuada los procesos que son de nuestro interes, es necesario
reformular estas en terminos de las cantidades medias. As! pues, puesto que ahora
se trata de un modelo estocastico, cada variable se va a descomponer en su media
mas una componente flututante, es decir:



0, es la temperatura potencial y se considera que aaT ~ aalJ.
x, x,

Sustituyendo en las ecuaciones 1.1, 1.2, 1.3 y 1.4 con estas relaciones y tomando
en cuenta que '"-=aau = 0, nos queda 10 siguiente:

x)

aUi = 0
aXi

aT aT ,a2T au;O
- +Uj- = AT-- ---
at ax j aXiXi aXi



Al reformular las ecuaciones de esta manera, podf'l11oS observar que se intro-
dujeron nuevas variables adiciona.les, u;u~, u;O', y u;C~.pf'ro se mantuvo el mismo
nllmero de ecuaciones; y esto es 10 que se conoce como d problema de cierre en
fenomenos de turbulencia; en consecuencia, este sistema de ecuaciones (3.1-3.4),
no tiene solucion. Para resolver este problema se han propuesto varios mode-
los, que consisten en reemplazar las componentes fluctllantes ya definidas, pOI'
panimetros que puden ser determinados experimentalnwllte. En este caso, para el
cierre de las ecuaciones de continuidad, movimiento y df' energia 0 flujo de calor
se ha utilizado un modelo ~ - E,mientras que para lograr cl cierre de la ecuacion
de conservacion de especies se recurrio a la teoria K.

EI modelo ~ - E se identifica porIa forma en que Sf' (kfinen 0 se cakulan los
esfuerzos de Reynolds, es decir:

~2
VT = CJl-

E

a ~ _ a K a (liT a K )- + Ui-, - = P + B - E + - --,-at aXi aXi a" D'!'i

En las ultimas dos ecuaciones, P y B son respf'divanlC'nte los terminos de
produccion y de empuje quedan definidos de la siguif'nte manera:



Prh es el numero de Prandtl.
Los valores para las eonstantes son los definidos pOl' Rodi (1982) y son los

siguientes:
Cel = 1.44; Ce2 = 1.92; CJI = 0.09; at{ = 1; ae = 1.3

fT* l'T
\T= -

PIt

Para la distribueion de eoneentraeiones, <1('acucr<1o con la teoria K, se eonsid-
era que la atmosfera es ineompresible, cs d(',ir:

'C' - y. DC
Ui k - - \'} 'J

( .1'j

en donde Kij, es el tensor que exprcsa al coefici('nte de eonduetividad tur-
bulenta, si a este se Ie haee eoineidir con ]os ('jes principa]es, cntonees tench'cmos
que:

'.C' - _fT .. iJCk
U, k - \" 'J( .rj



es decir, la difusion molecular es despreciable frente al termino de difusion
turbulenta. Otra consideracion que se hace es el de que la componente fluetuante
de la reaccion cs despreciable, esto es:

Rd Cl + C~, ... , Cn + C~) ~ Rk (Cl, ...,Cn)

y si se considera que no existen fuentes, entonces 5(J;., t)
final quedaria de la siguiente manera:

Para desarrollar est a seccion, consideraremos una sola especie, el 802, debido a
que este compuesto al entrar en contaeto con la atmosfera va a reaccionar y su
concentracion va a ir disminuyendo, es usual considerar que

en donde A [C] la vamos a determinar por el tipo de reacciones que pueden
ocurrir, asi como por las constantes que la determinan; el signa negativo nos esta
indicando que durante el proceso, parte del 802 emitido se va a perder, es decir,
se van a formaT at raS especies de azufre. En principio, consideraremos unicamente
la reaccion en fase acuosa, entonces tendremos que C = 502 • H20; entonces:

En donde k, es la constante de velocidad de reaccion. 8i se sup one que la
reaccion es de primer orden, al integrar la expresion anterior se obtiene:



EL problema se considero en dos dimensiones y, hasta el momento se ha resucl10
el sistema de ecuaciones, sin considerar el termino de reaccion, se ha empleado
un esquema de diferencias finitas centrales en el espacio para los tenninos de di-
fusion y un esquema de peso para los terminos de adveccion. La ecuacion 3.1 se
resolvio mediante una version del metodo de compresibilidad artificial implicita
(Peyret and Taylor). POl' otra parte, la solucion de problemas recirculantes rc-
quiere de una malla refinada, pOI'10 que se esta considerando una en progresion
logarftmica en ambas direcciones. Estamos desarrollando un codigo llamado Qud-
zal/II (Ramirez,1991). Los ca.lculosnumericos se llevaron a cabo en una computa-
dora CRAY Y-MP4/432.

Se ha aplicado el modelo a un flujo recirculante en donde las condiciones de
salida de la chimenena son: We 5 m/s; ~Te = 20 K, Ce = 15.02 g/m3 de S02, se
esta considerando un perfil de velocidades de viento logarftmico que sigue la ley:

log (~)
Uv = UvlO (H)log !..!..Iz.l.Q.

Zo

Se estimaron las varia hies para un terreno urbano pOI'10 que sus valores son
UvlO = 1m/ s; HvlO = 10 m y la rugosidad equivalente, Zo = 0.5 m. Se asumio

que los perfiles naturales de presion y temperatura tienen una varia,cion vertical,
entonces: \JTN = -0.018 Y \J PN = -11.40.

Se han llevado a caho pruebas preliminares para probar la constante de tur-
bulencia que aparece en el modelo. Los numeros de Prandtl y Schmidt han sido
optimizados a Prt = 0..5 Y Scht = 0.7.



Allen M.B., Herrera. 1. y Pinder, 1988; Numerical Modelling in Science and
Engineering. John Wiley &, Sons, Nrw York.

De Moor G., 1983. Les Theories de 130 turbulence dans la couche limite atmo-
spherique; Ecole Nationalc de l\1ef(iorologie, Toulouse, Fr.

Donaldson C. Du P, 1973, Construction of a dynamic model of the production
of atmospheric turbulence and dispf'rsal of atmospheric pollutants. In Workshop
on Micrometerology, IIaugen P. A. ed.; pp. 313-392, American Meteorological
Society, Boston Ma.

Peyret, R. y Taylor, T. D., 198:1;Computational methods for fluid flow, Springer-
Verlag, USA.

Ramirez Leon H., 1994, El Programa Quetzal/II paraa el estudio de la dis-
persion de los contaminatf's atmosf(~ricos; VII Seminario IIE-IMP-ININ, Instituto
Mexicano del Petroleo.

Rodi, W. 1982, Turhulent buoyant jets and plumes; HMT, the science and ap-
plications of heat and mass transfer, Vol. 6; Pergamon Press Ltd., Great Britain.

Seinfeld Jonh H., 1986, Atmosphf'ric Chemistry and Physics of air Pollution,
John Wiley & Sons, New York.




